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Abstract


We study the evolution of the photonic gap present in TiO2 traces, these structures appear in the Ti-TiO2 interface during titania nanotubes formation. Traces can be modeled like photonic crystal because the dielectric function varies periodically in a bi-dimensional space. We conducted a theoretical study based on experimental measurements in traces of TiO2. The study was developed using a plane wave expansion method. This work is a first attempt to introduce photonic gap engineering, which could have technological interests.
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Resumen


Se estudió la evolución de la brecha de frecuencias fotónicas presente en las huellas de TiO2, estas estructuras aparecen en la interfaz Ti-TiO2 durante la formación de nanotubos de óxido de titanio. Las huellas se pueden modelar como un cristal fotónico debido a que la función dielectrica varía periodicamente en un espacio bi-dimensional. Hemos llevado a cabo un estudio teórico sobre la base de mediciones experimentales en las huellas de TiO2. El estudio se desarrolló mediante el uso del método de expansión en ondas planas. Este trabajo es un primer intento para introducir una ingeniería de brecha fotónica, lo cual puede tener interés tecnológico.
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Introduction

In the last decades, new materials with large possibilities of technological applications have appeared as a direct consequence of developments in nanoscience. These materials exhibit novel optic, electronic or magnetic properties among others. Among these systems, the photonic materials can manipulate and control the transport of light. In fact, photonic crystals are considered equivalent to semiconductors for the light.[1] The term photonic crystals was introduced in 1987 by Yablonovitch and John. [2,3]En los últimos años, existen muchas expectativas sobre los cristales fotónicos con respecto a sus usos y aplicaciones en diferentes campos del conocimiento y la tecnología, como la medicina, la óptica, la optoelectrónica y las telecomunicaciones. Una característica importante de los sistemas fotónicos es la versatilidad para crecer en una, dos o tres dimensiones que deberían permitir su integración en dispositivos optoelectrónicos.

Los cristales fotónicos usan la variación periódica de la función dieléctrica para controlar la luz de forma similar a como ocurre en los cristales con los electrones. En general, los cristales fotónicos son un material o matriz con constante dieléctrica Є 1 , donde se sumergen una matriz de formas hechas de un segundo material con constante dieléctrica Є 2. Esta imagen se asemeja a la organización atómica de un cristal donde el espacio es el primer material y los átomos corresponden al segundo material. Entonces, los conceptos tradicionales de la teoría de bandas electrónicas son útiles en este tema. Sin embargo, la luz no obedece a las estadísticas de Fermi-Dirac y el segundo material, "los átomos" pueden tener diferentes formas: circular, cuadrada y triangular, por mencionar algunos ejemplos. Otra diferencia es que hay dos componentes diferentes en la relación de dispersión: modos eléctricos transversales y modos magnéticos transversales. Por esta razón, es posible tener un gap de banda fotónica (PBG) para ambos modos o uno de ellos. El PBG es una función de las propiedades geométricas del cristal fotónico y la diferencia entre las constantes dieléctricas.

En un artículo reciente se informó la formación de nanoestructuras de TiO 2 como efecto secundario durante el crecimiento de los nanotubos de TiO 2 [ 4 ] para el método de anodización. [ 5 ] Estas nanoestructuras que llamaremos rastros aparecieron en la superficie del Ti y pueden ser visibles después de eliminar los nanotubos por estrés mecánico. Las huellas se asemejan a una caja de huevos y presentan propiedades fotónicas. TiO 2 anatasa y rutilo fases fueron identificados en las trazas. Este trabajo buscó traer una conexión entre los parámetros relevantes del PGB con los radios de las formas circulares de los rastros.

Se utilizó una representación de las huellas como un sistema fotónico donde varillas cilíndricas largas de aire se sumergieron en una TiO 2 matriz. En el plano xy, las varillas se distribuyeron en una matriz hexagonal de modo que se formó un sistema 2D. La función dieléctrica se mantuvo constante en la dirección z. Esta imagen fue inspirada por micrografías SEM a partir de las huellas, como podemos ver en la figura 1 (a). Se desarrollaron experimentos numéricos para explorar el efecto producido en PBG cuando el radio de trazas cambió.
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FIGURA 1. 
 (a) Micrografía SEM de las huellas de TiO2 y los nanotuchos. En los paneles i, ii y iii, las huellas se pueden observar mejor. (b) Reconstrucción de trazas de imágenes SEM.
 





			

En particular, estudiamos la evolución de la posición y el ancho de la primera brecha parcial como una función de los radios de trazas considerando las fases Anatase y Rutile para los puntos de simetría M y K. Las huellas de embalaje factor de dependencia con los radios de TiO 2 rastros fue determinada. Estos cálculos permitirían la adquisición de información para preparar materiales con características específicas, adecuados para aplicaciones prácticas.


Detalles experimentales

Se obtuvieron los rastros durante TiO 2 de fabricación de nanotubos a través de la tensión mecánica de láminas de titanio [ 6 ] . Los nanotubos se obtuvieron mediante anodización electroquímica de láminas de titanio de 2 x 4 cm, 50 m de grosor y 99,96% de pureza utilizadas como ánodo y cátodo en una solución de etilenglicol, agua destilada y fluoruro de amonio (NH4F). El voltaje aplicado se alteró entre 80 y 20 V durante 2 h. [ 6 ]


					La Figura 1 muestra la micrografía SEM de las huellas y su reconstrucción. La Figura 1 b) es la reconstrucción de la topografía de los trazos a partir de micrografías SEM, evidenciando la formación de panal: una huella acompañada por 6 vecinos. Esto está asociado a la autoorganización de los nanotubos mediante un proceso anodizado. [ 6 ]La reconstrucción se realizó a través de la transformación de la imagen 2D que utiliza el ancho, la altura y la profundidad del vóxel como factores de escala para convertir las coordenadas del vóxel, en este caso la escala para el vóxel es nm. La altura y el volumen de la imagen se crean utilizando el valor alfa en la función de transferencia que indica la transparencia de cada píxel, según su intensidad. Los píxeles con valores de baja intensidad suelen ser más transparentes (alfa baja), mientras que los píxeles con valores de alta intensidad son más opacos (alfa alta). [ 7 ]


					La Figura 1 a) muestra la topografía de las huellas en diferentes regiones: las regiones i y ii evidencian deformaciones en las huellas asociadas a las imperfecciones en las láminas de titanio, replicadas durante la formación de los nanotubos después de la anodización; mientras que la región iii muestra los rastros auto ordenados reconstruidos en la Figura 1 b), lo que demuestra que las huellas tienen una formación de panal.





0.1.  
 Modelo teórico


A partir de las ecuaciones de Maxwell y considerando la ausencia de corrientes y fuentes externas, es posible encontrar una ecuación maestra que rija el estudio de los cristales fotónicos [ 8 - 12 ] dados para la ecuación. (1) :


					




						

					

				

Esta ecuación representa un problema de valor propio hermitiano lineal, donde el término dentro de paréntesis es el operador diferencial hermitianoΘ. Su solución implica un enfoque variacional, donde cada autovalor se calcula por separado minimizando el funcional <H n | Θ | H n >. [ 3 ] En este método, los campos eléctricos y magnéticos se están expandiendo en un conjunto de modos armónicos. Las soluciones de Eq. (1) depende de la función dieléctrica Є ( r) que en el presente modelo varía en dos dimensiones formando un cristal fotónico 2D donde las varillas cilíndricas de aire forman un patrón hexagonal. En las celdas fotónicas 2D aparecen dos componentes principales no degenerados del campo electromagnético: el modo de transverse magnetic (TM) y transverse electric (TE). [ 13 , 14 ]

Las huellas se modelan como un bi-dimensionales formas del sistema por un TiO 2 de la matriz, en forma de anatasa ( Є = 5,62 [ 13 , 14 ] ) y rutilo ( Є = 6,33 [ 13 , 14 ] ) fases y cilindros de aire dentro de ellos. Los parámetros usados ​​para la simulación usando el código MIT Photonic-Bands (MPB) [ 15 , 16 ] son: parámetro reticular a = 100nm, radios de trazas que varían entre 12 nm y 42nm, y para optimización numérica un tamaño de cuadrícula de 100 x 100 puntos, se usaron 12 bandas y 900 puntos en el espacio recíproco para la relación de dispersión. Γ = (0, 0,0), M = (
 ) y K = (
) fueron los respectivos puntos de alta simetría utilizados. Para llevar a cabo el estudio, comenzamos desde la medición experimental de las trazas (83.53 ± 1.93 nm), estableciendo los radios de 42nm como referencia para realizar las simulaciones.






Resultados y discusión

Este estudio teórico trató de identificar la evolución de las brechas parciales de los modos TE y TM como una función del tamaño del radio de TiO 2 trazas. Este material artificial presenta un comportamiento fotónico y presenta una matriz hexagonal, que tiene la matriz de anatasa y fases de Rutilo (negro) con cilindros de aire en la representación de TiO 2 trazas (blanco) Fig. 2 (ad), con radios de cilindros que varían de 12 nm a 42 nm. Cuando el radio de trazas aumenta, el factor de empaquetamiento PF , la relación entre la zona ocupada de cilindros de aire y TiO 2 de la matriz aumenta con un comportamiento cuadrático, a raíz de la ecuación P F = 2Πr2 / (
 ), r
 
 
 

 

 
 
 
≤ 2a, que es para celosías hexagonales 2D. El factor de empaquetamiento se muestra en la figura 2 (e). Las estructuras de bandas fotónicas obtenidas para las fases Anatasa y Rutilo se muestran en las Figs. 4 a 7 para radios de 12 nm, 22 nm, 32 nm y 42 nm, respectivamente.
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Figura 2. 
 
 Representación esquemática de las trazas para diferentes radios: (a) r = 12 nm, (b) r = 22 nm, (c) r = 32 nm, (d) r = 42 nm, (e) Variación de la factor de embalaje con el radio de huellas.
 
 





			

El aumento de la brecha parcial del modo TE (TE) se muestra para ambas fases de TIO 2 . Esta región define las frecuencias en las que la luz no se puede propagar en el cristal fotónico periódico de TiO2 - aire implementado en este estudio. Cuando los radios de trazas son pequeños (r = 12nm. Fig. 2 (a)), en comparación con el radio de referencia de 42nm ( Fig. 2 (d)), la región de intersticio no está abierta; el dieléctrico y la banda de aire tienen un valor de frecuencia muy cercano, lo que inhibe la aparición de huecos ( figura 3 ).
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Figura 3. 
 
 Estructura de la mano fotónica, modos TE (rojo) y modos TM (violeta), para un modelo de celosía honeycomh con una matriz de fases Anatase (a) y Rutilo (b) de TiO2 y trazas con radios r = 12nm.
 
 





			


				La Figura 6 muestra el valor máximo de la región de separación de banda fotónica, correspondiente al radio tomado como referencia. Este valor se obtiene a partir de micrografías SEM de TiO 2 nanotubos. [ 6 ] Para este caso, el primer espacio de banda para los modos TE tiene una propiedad interesante: el estado más bajo de la segunda banda ocurre en el punto M, mientras que el estado más alto de la primera se encuentra en el punto K. Este comportamiento es similar a la brecha electrónica indirecta en los semiconductores. Por esta razón, la brecha efectiva para el transporte ligero debe tener en cuenta esta característica. Sin embargo, los fotones obedecen a las estadísticas de Bose-Einstein y pueden ocurrir transiciones directas. Esta brecha efectiva desaparece para un radio inferior a 22 nm, incluso si en el punto K o M es posible observar una brecha local, verFigs. 3 a 6 .
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Figura 4. 
 
 Estructura fotónica de la mano, modos TE (rojo) y modos TM (violeta), para un modelo de celosía honeycomh con una matriz de fases Anatase (a) y Rutilo (b) de TiO2 y trazas con radios r = 22nm.
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Figura 5. 
 
 Estructura de la mano fotónica, modos TE (rojo) y modos TM (violeta), para un modelo de celosía honeycomh con una matriz de fases Anatase (a) y Rutilo (b) de TiO2 y trazas con radios r = 32nm.
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Figura 6. 
 
 Estructura fotónica de la mano, modos TE (rojo) y modos TM (violeta), para un modelo de celosía en nido de abeja con una matriz de fases Anatase (a) y Rutilo (b) de TiO2 y trazas con radios r = 42nm.
 
 





			

La evolución de la frecuencia central de la brecha local, para el punto M y K, como función del radio en las fases Anatasa y Rutilo se muestra en las Figs. 7 . La brecha local en el punto K es más alta que la brecha local en el punto M para ambos modos y fases.


				


[bookmark: f7]






Figura 7. Dependencia del valor de frecuencia central en los radios de trazas en el primer intervalo parcial de los modos TE (panel izquierdo) y TM (panel derecho) para las fases Anatase y Rutile en los puntos de alta simetría M y K.





			




Conclusiones

Se realizó un estudio del efecto del cambio en los radios de los rastros de TiO2 en las propiedades de las brechas para un material fotónico en 2D compuesto por Titania (fases Anatasa y Rutilo) - se realizó un orificio de aire. De ellos, es posible determinar que el valor de la brecha fotónica aumenta, de acuerdo con el aumento de radios. En este comportamiento se observan puntos de simetría alta K y M. De la misma forma, la brecha fotónica podría ajustarse con el factor de empaquetamiento, que puede considerarse una nueva herramienta más útil en aplicaciones de tecnología. Nuestros resultados predicen un umbral de 150 Thz para el valor máximo de la frecuencia central del primer espacio fotónico cuando el factor de empaquetamiento alcanza el valor máximo de 0.906 para un enrejado hexagonal 2D.
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