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2 1. Introduccién

1.1. La tecnologia de terahercios

La region submilimétrica del espectro electromagnético, también llamada de los te-
rahercios (THz), nos proporciona una ventana desde la que extraer informacién de la
materia con una idiosincrasia tinica, que la hacen tremendamente til por sus potencia-
les aplicaciones. Una de las fundamentales es la espectroscopia en el dominio del tiempo
THz-TDS, que se ocupa del estudio de la interaccion entre la materia y un campo elec-
tromagnético y que en la region submilimétrica presenta ventajas sobre otras zonas del
espectro. Ventajas porque permite extraer informacion de la materia empleando nuestro
conocimiento sobre el campo. Una de las formas de didlogo mas sintética y elocuente es-
tablecida por la espectroscopia en el dominio del tiempo son las denominadas técnicas de
imaging. Realmente el uso de la tecnologia basada en la interaccion entre la materia y el
espectro de THz no es tan reciente, ya a principios de 1970 comenzo a usarse la espectro-
metria en el submilimétrico para estudiar la composicién quimica del medio interestelar
en trabajos pioneros. Proyectos como ALMA (Atacama Large Millimeter /sub-millimeter
Array), operativo desde 2011 vy, fuera de la atmdsfera, el observatorio Herschel de la
Agencia Espacial Europea, que recogiendo datos desde 2009 hasta 2013 y utilizaba la
banda de (55 — 672um), hacen evidente que esta tecnologia estd relativamente madura
en aplicaciones como la espectrometria espacial y otros entornos muy concretos donde
hay un gran ausente, el aire himedo. No obstante, més alla de estos usos de ambito no
civil, es una tecnologia poco desarrollada. Como su potencial es enorme, desde mediados
de 1980 ha experimentado un paulatino incremento y en los tiltimos anos el interés de la

comunidad cientifica ha ido creciendo como se desprende de la grafica de tendencias 1.1.

Una de las principales motivaciones de esta grafica de tendencias son las propiedades
asociadas a la interaccion de la radiacion en THz con la materia:
I) se trata de una radiacién no ionizante. Debido a la baja energia asociada, los
rayos T, “seudonimo” de los haces foténicos con dualidad ondulatoria cuyas frecuencias
caen en la banda de los terahercios, no son capaces de inducir reacciones fotoquimicas
sobre el tejido vivo. En cualquier caso la energia absorbida por la materia viva sélo
incrementa su temperatura, y las fuertes resonancias de absorciéon parecen poco
probables?. Esta propiedad abre una puerta hacia su potencial aplicabilidad en el sector

médico?.
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Figura 1.1: Ntimero de publicaciones que contienen la palabra terahercio en el sumario o
en el titulo tomadas de las bases de datos bibliograficos IEEE Library, SPIN+Scitation
y Optic Infobase. Todos los datos presentes en esta tabla han sido recopilados en un
mismo trabajo que analiza la tendencia del interés acerca de este campo.

IT) usa procedimientos de deteccién coherentes que permiten conocer
simultaneamente la fase y amplitud asociadas a la radiacién electromagnéti-
ca. Esto implica conocer directamente el coeficiente de absorcién y el indice de refraccion
de una muestra, asi como la permitividad eléctrica compleja sin requerir ningin analisis

de Kramers-Kroning® .

IIT) los rayos T son absorbidos severamente por las sustancias polares
como el agua (como se puede ver en la figura 1.4) y reflejados fuertemente por los
metales. Estas propiedades imponen limitaciones para algunas potenciales aplicacio-

nes”, como se verad mas adelante, pero al mismo tiempo los hacen tremendamente ttiles
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para otras® 10,

IV) la energia vibracional, rotacional y de translacién molecular de ciertas
moléculas se extiende en el rango de los terahercios®!!. La vibracién inter-
molecular de ciertas moléculas también muestra caracteristicas espectrales

propias en la banda de los terahercios®?.

V) los dieléctricos son transparentes a los rayos T asi como los semi-

conductores intrinsecos.

Estas propiedades de la tecnologia de THz-TDS, el desarrollo de laseres y tecnologias
de caracter foténico, son el origen de las potenciales aplicaciones que han motivado el
creciente interés mostrado en la figura 1.1 como se ha comentado anteriormente. Enu-
merar las aplicaciones que ya son una realidad, que estan bajo un intenso estudio o que
simplemente se sugieren por su potencialidad es una tarea que excede los objetivos esta
introduccion. Aqui simplemente se resumen algunas que han motivado y justifican esta
tesis. La figura 1.3 ayuda a ilustrar algunas de esas aplicaciones.

Una de las aplicaciones basada en THz-TDS imaging, que deriva de la propiedad V,
ha permitido identificar a través de la firma del autor una obra realizada por Goya. El
mapa de pixeles realizado por medio de THz-TDS imaging, y que es mostrado en la
figura 1.2, ha revelado la firma realizada en carboncillo bajo la pintura, algo que los
rayos X no habian revelado. La propiedad de los rayos T para atravesar los dieléctricos y
adquirir informacién (imégenes) de “capas profundas” es la clave de este trabajo que ha
sido ratificado por varios equipos independientes!?. Los autores del mismo sugieren que
ademas de esta informacién morfolégica y compositiva sobre la obra, se podrian conocer
los componentes pictéricos con los que se realizé la pintura. Simplemente se necesitaria
desarrollar una base de datos de perfiles de absorcién de rayos T por pinturas de las
cuales se conozca la composicion quimica para realizar una comparacién, y establecer
que pigmentos fueron empleados para elaborar la pintura con la que esta hecha la obra.
Esta informacién, ademés de arrojar conocimiento sobre los medios de la época y la
accesibilidad cromaética, es de vital interés en restauracion, pues permitiria restaurar las
obras con la misma pintura con la que originalmente se realiz6 el trabajo sin agresiones

sobre éste.

Es muy amplia la literatura que recoge las aplicaciones en seguridad que la propiedad
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Figura 1.2: a) Imagen en el visible. b) Conversién al visible de la imagen tomada con
rayos T. ¢) Area de la pintura donde se ha descubierto la firma. d) Ampliacién de la
regién que contiene la firma.
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V le confiere a la tecnologia de THz-TDS%%!3. El observar a través de objetos que son
opacos al visible, como plasticos, tejidos, envoltorios, otorga a futuros escaneres de THz
grandes ventajas. Por citar un ejemplo de potencial aplicacion, en los aeropuertos, se
podrian instalar escaneres de rayos T que facilitaran explorar el contenido de las maletas

14

discernir entre agua, un explosivo'4, un narcético® o un liquido inflamable® (de acuerdo
b 9

con las propiedades III, IV y V).

___Photoconductive antenna based in LT-GaAs |

» 1meV 10meV

Atmosferic
Opacity
0 %

Wavelength
1O um bonds
Molecular Molecular ending
tation bration S
@ K @ % f“}! torsion

in biological systems

, Well hydrated HHOR <t rot chin g
Off-axis Paraboloidal Mirror \%»
_\/\,_) $idé n \
Ftonen o) Dehydrated
Pulse (¥
........ - 8-
Tizsapphire laser % S
Spectroscopy Macromolecules

applications dynamics
Figura 1.3: Ubicacién espectral de operacion de las antenas fotoconductivas, opacidad

atmosférica en el rango que recorre desde las microondas hasta el infrarrojo medio, y
posibles aplicaciones de la tecnologia que opera en el submilimétrico.
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Por otro lado, las aplicaciones inalambricas, desde la aparicion del WIFI y su llegada
a la sociedad, han ido incrementando la velocidad de transferencia de informacién. Desde
el protocolo IEEE 802.11g operativo en 1999, en la region SHF (~ 5G H z), hasta el IEEE
802.11ad'® operativo en 2012, en la regién EHF (~ 60G Hz), la velocidad de transferencia
de informacién ha pasado de @ a % En este sentido la tecnologia de THz podria
incrementar sustancialmente este umbral, si bien es verdad que el alcance del protocolo
IEEE 802.11ad es sustancialmente inferior al del IEEE 802.11g y todo apunta a que este
serd el factor de mayor peso para el desarrollo y aplicacion de dispositivos inalambri-
cos que operen en el submilimétrico. La propiedad III otorga notables cualidades a la
tecnologia de transmision de informacién en THz. Por un lado, imposibilita la transmi-
sion de informacién con protocolos de alto ancho de banda a grandes distancias, debido
a la concentracion de vapor de agua contenido en la atmoésfera, pero esta desventaja
podria convertirse en una ventaja en tiempos de guerra, pues el intercambio inalambrico
de informacién estaria confinado a areas locales, evitando escuchas y garantizando la
privacidad y alta velocidad de comunicacién inalambrica. Ademés es extensible a recin-
tos donde el intercambio inaldmbrico de informacion se desea confinar, como centros de

investigacion, universidades o instalaciones corporativas.

Uno de los bienes mas valorados de cualquier comunidad humana es el agua. Segin
la OCDE', el 70 % del agua usada en el mundo es empleada en la agricultura, y las pre-
visiones indican que el 47 % de la poblacién mundial vivird bajo restricciones extremas
de agua en 2050. La propiedad III hace que los tejidos bioldgicos con contenido en agua
se diferencien con un alto contraste de los secos. Una aplicacién inmediata es la posible
monitorizacion continua e instantanea de la concentracion de agua en hojas de plantas
para optimizar el cuidado de cultivos. Actualmente se decide cuando regar atendiendo
principalmente a la concentraciéon de agua en el suelo. El estudio de la concentracién
acuosa 6ptima directamente en sistemas vegetales (hojas, tallos y raices) podria ser una
realidad mediante el empleo de rayos-T, lo cual incrementaria la eficiencia en la produc-
cién reduciendo la cantidad de agua necesaria para desarrollar la actividad. Ademas, la
propiedad IIT permite a los rayos T generar imagenes tomograficas de quemaduras por
capas, lo cual acelera la toma de decisiones en la evaluacion de la gravedad de un que-
mado. Otra aplicacion que se desprende de la propiedad III es la deteccién de canceres
de piel, ya que los tejidos afectados presentan mayores concentraciones de agua que los

tejidos sanos?. Ademds, de acuerdo con la propiedad IV, que permite a la tecnologia
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de THz-TDS generar imagenes de absorcion, y teniendo en cuenta que los tejidos sanos
presentan perfiles de absorcién diferentes de los cancerigenos (independientemente de la
concentracién de agua en los tejidos), se pueden generar imégenes de la piel para detectar
canceres en su interior en un estado muy temprano. Las aplicaciones que derivan de la
propiedad IIT en combinacién con la propiedad IV permiten generar informacién de las
dindmicas de biomoléculas disueltas en agua, el disolvente universal de la vida®.

Otra potencial aplicacién estd en la toma de imagenes del interior de una mama
mediante procesos de reflexién con fibras delgadas, que pueden considerarse como sim-
ples guias de ondas de senales electromagnéticas en el rango de los THz. Esto permitiria
delimitar la zona de seguridad con mayor precision a la hora de extirpar un tumor. La tec-
nologfa de THz-TDS imaging ha permitido detectar tumores del tamafio de 0.02mm? en

células grasas (como las del tejido mamario), en ratones vivos a temperatura ambiente!®.

Otra aplicacién médica, relacionada no sélo con la detecciéon sino también con la
terapia, proviene de la combinacion de la tecnologia de terahercios con la iluminaciéon
de laseres infrarrojos (IR). Existen evidencias experimentales que muestran como las
Gold-Nano-Rods (GNR) o baritas nanométricas de oro recubiertas de azicar pueden ser
usadas para incrementar el contraste en la deteccién de tejidos cancerigenos empleando
THz, para después ser iluminados con un laser IR. Ademas de la deteccion, dada la
mayor concentraciéon de GNR en células cancerigenas, debido al azicar que rodean la
GNR y que las células tumorales consumen maéas azucar que las sanas, la exposicion al
laser de IR es mayor que la que sufren las células sanas, pudiéndose mediante incremento
de temperatura eliminar estas células tumorales?’.

La propiedad IV sugiere aplicaciones de identificacion quimica en un amplio rango
de disciplinas. A modo de ejemplo permite la detecciéon de sustancias nocivas para la
salud como el bisphenol A o BPA?!. Otra aplicacién tecnolégica de THz-TDS basada
en la propiedad II, es la caracterizacion de semiconductores y superconductores de alta
temperatura critica®?2. En definitiva, hay tantas posibilidades en esta regién del espectro
electromagnético por explotar que el interés actual por la tecnologia THz est4 justificado.

No obstante, hay varias razones por las cuales todavia no hay una amplia comerciali-
zacion de las esas prometedoras aplicaciones que potencialmente se ocultan en esta region
del espectro. La figura 1.3 ilustra esta regién a tres niveles: frecuencia, longitud de onda y

energia del fotén asociado. En esta misma figura 1.3, y en la figura 1.4 con mayor detalle,
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Figura 1.4: Atenuacion en decibelios por kilometro debida a la atmédsfera para el rango
espectral que va desde las microondas hasta el visible!?.

se ha incluido la curva de opacidad electromagnética dada por la atmosfera terrestre, de
la cual se desprende que los rayos-T son completamente absorbidos por la atmoésfera. Si
existe algin fenémeno natural que radia en este ancho de banda es dificil observarlo a
nivel del mar, pues es filtrado y absorbido por completo por la atmosfera y habria que
situar el detector muy cerca de la fuente para medir un valor significativo. Por la misma
razén, es muy poco probable observar a nivel del mar perturbaciones electromagnéticas
en THz provenientes del espacio exterior, aunque hay unas pocas regiones del planeta
donde es posible?®. Como hemos dicho el vapor de agua contenido en la atmdsfera im-
pide la propagacién de los rayos-T a grandes distancias, (mas de un kilémetro). Salvo
excepciones buscadas, la mayoria de los laboratorios y centros de experimentacion se

ubican cerca del nivel del mar, donde la concentraciéon de vapor de agua juega un rol
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importante volviendo opaca la atmosfera a la propagaciéon de rayos T. Luego las fuentes
de radiacion en THz para experimentar y generar tecnologia son en general artificiales y
ese es el verdadero cuello de botella que ha frenado el desarrollo de las aplicaciones en
esta region del espectro. Segiin Carter M. Armstrong en una revisién del estado del arte
independiente publicada en 2012, la eficiencia inferior al 1 % que presentan las fuentes de
terahercios es el punto débil de esta tecnologia’. Este mismo autor sostiene que las pro-
pias fuentes son ademas, poco potentes y ain pendientes de optimizar. Mas alla de estas
consideraciones, coincidimos en la apreciacion de que uno de los pilares del desarrollo de
la tecnologia que opera en la regién de los THz son la fuentes de emisién. Incrementar la
eficiencia es uno de los desafios que presenta esta tecnologia. En esta memoria tratamos
de estudiar este parametro fundamental, buscando, desde el camino de la exploracion
computacional, hipdtesis para conocer y mejorar la eficiencia de antenas tipicamente
usadas en este rango de frecuencias como son las antenas fotoconductivas, una fuente de

emisién de bajo coste que es descrita en el apartado siguiente 1.2.

Las fuentes de THz, ilustradas en la figura 1.5, se pueden clasificar en cuatro grupos:
conversion no lineal de altas frecuencias a bajas, conversion no lineal de baja frecuen-
cias a altas, emision por electrones en vacio y dispositivos foténicos. No obstante otra
clasificaciéon atendiendo a criterios puramente econdémicos también seria posible. Simpli-
ficando mucho, vamos a clasificar todas las fuentes de emisién en dos grupos, fuentes de
alto coste y las de un coste aun mayor. Por economia de escala, aquello que se produce
masivamente alcanza un valor critico de coste de produccién que lo hace asequible para
la mayoria. La probabilidad de que eso suceda es proporcional al coste inicial, ya que una
tecnologia mas barata desde un principio posee mayor probabilidad de imponerse. Como
ejemplo tenemos la evolucion de los transistores basados en silicio. De este modo los
aceleradores de particulas, los laseres de cascada cuantica, los laseres de germanio tipo
P y los emisores por haz de electrones periédicamente modulados estarian en el grupo
de los emisores de coste prohibitivo. Del lado mas asequible estan los cristales no linea-
les, los transistores y los emisores de gas ionizado. Del segundo grupo, los dispositivos
pulsantes poseen un mayor interés para muchas aplicaciones de tecnologia THz-TDS por
poseer un mayor ancho de banda. Las mayores potencias de emisiéon son producidas por
los dispositivos del primer grupo pero su precio frena su uso generalizado. De modo que

uno de los desafios presentes es incrementar las potencias de emisién de los del segundo

grupo.
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Figura 1.5: Fuentes de terahercios.



12 1. Introduccién

FUENTES DE TERAHERCIOS QUE TIENEN SU ORIGEN EN CORRIENTES
PRODUCIDAS EN SEMICONDUCTORES

- Onda continua de THz

Fotomezclador

e/

INTERRUPTORES FOTOCONDUCTIVOS

Figura 1.6: Fuentes de terahercios que tienen su origen en corrientes producidas en se-
miconductores.

De las fuentes pulsantes, la conversién por cristales no lineales de efecto Pockels
basada en la respuesta del cristal cuando es expuesto a un campo eléctrico intenso, es
una opcion interesante, por sensibilidad y coherencia, a pesar de su baja eficiencia en la
actualidad. La baja eficiencia de estos dispositivos se basa en la longitud de walk-off?.
Durante la propagacion en el medio a medida que se atraviesa éste, el campo de emision
en THz respecto al incidente se amplifica hasta que se recorre la llamada distancia de
walk-off®, donde el proceso es inverso. Asi el cristal actia como un rectificador éptico
que resta las frecuencias contenidas en el pulso IR laser para obtener una salida en THz.
Desde el punto de vista de las ecuaciones constitutivas, que identifican la naturaleza de un
material en el seno de un campo electromagnético, se trata de una dependencia cuadratica
con el campo del vector densidad de polarizacion. Al ser cristales no-centrosimétricos el
segundo término del desarrollo en serie del vector densidad de polarizacion domina el
comportamiento no lineal, pues la susceptibilidad eléctrica x® es no nula. Una de la
caracteristicas de esta fuente se basa en la reciprocidad, pues un cristal Pockels también
puede ser usado como detector coherente?*. Para el caso de emisién continua el proceso
es parecido, pues la diferencia de dos frecuencias muy préximas son las que generan la

onda continua.

Por otro lado, dentro de éste grupo de conversion de altas a bajas frecuencias, pode-
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mos incluir los transistores como dispositivos de emisién generada por fotocorrientes en
un semiconductor. En la figura 1.5 son mostrados al final de la misma. En la figura 1.6 se
sugieren dos tipos de transistores, el de emision continua de THz o mezclador foténico,
con un estrecho ancho de banda y los dispositivos pulsantes también conocidos como
interruptores-fotoconductivos, en los que se ha centrado esta tesis. La razones de esta
eleccion han sido principalmente su menor coste y mayor eficiencia comparados con los
cristales electro-épticos. Los multiplicadores de frecuencia basados en diodos Schottky
son otro tipo de transistores capaces de convertir las microondas en THz, eso si, con una
bajisima eficiencia. Se basan en la gran velocidad de interrupcion de paso de corriente
en la union metal semiconductor gobernada por los portadores mayoritarios del semi-
conductor. En estos dispositivos hay una entrada de microondas a través de una guia
de ondas, una disposiciéon de diodos en array que se comportan como un elemento no
lineal, capaz de duplicar o triplicar la frecuencia de entrada, y una guia de ondas para la
salida de esta nueva onda electromagnética de mayor frecuencia. La baja eficiencia que
presentan se debe a que la potencia de emisién es inversamente proporcional al cubo de
la frecuencia. Es decir, a medida que se sube en la frecuencia de emisién, la potencia
obtenida es menor.

El marco en el que esta tesis se ha llevado a cabo han sido los proyectos de investi-

gacion:

» TERAHERTZ TECHNOLOGY FOR ELECTROMAGNETIC SENSING APPLI-
CATIONS (ver pagina VIII).

» TERALAB: NUMERICAL LABORATORY FOR DESIGN AND SIMULATION
OF THz TECHNOLOGY (ver pagina IX).

En ambos proyectos, el objetivo primordial era realizar desde el punto de vista del es-
tudio numérico un avance significativo en el conocimiento y comprensién de sistemas
de sensores electromagnéticos que operen en el rango de los terahercios. Teralab com-
partia con Terasense un objetivo comun, definir nuevas arquitecturas de dispositivos y
sistemas capaces de superar las brechas tecnoldgicas existentes en las diferentes regiones
espectrales de la banda de los terahercios.

Este trabajo se centra en el estudio de los sensores fotoconductivos basados en tec-
nologia altamente viable desde el punto de vista econémico. La idea es apostar por

dispositivos semiconductores robustos, seguros para la salud, relativamente baratos de
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producir y sencillos de operar. Ademads este trabajo pretende proporcionar conocimiento
util para eliminar la brecha entre los actuales sensores de microondas y los 6pticos, apos-
tando por un futuro conjunto de sensores multiespectrales, tanto pasivos como activos,
que cubran la banda de los terahercios. En la medida de lo posible y partiendo de los
recursos disponibles, se han abordado partes fundamentales de esos ambiciosos objetivos,
simulando arquitecturas de interés. Creemos que se ha conseguido explicar y comprender
algunas partes de la emisiéon de ondas electromagnéticas en el rango de los terahercios

para el sensor estudiado en esta tesis, las antenas fotoconductivas.

1.2. Las antenas fotoconductivas basadas en mate-

riales semiconductores

Una antena fotoconductiva puede entenderse, desde un punto de vista simplificado,
como una resistencia variable en el tiempo. Si es una antena emisora, estara conectada a
una fuente de tension y si es receptora a un amperimetro. El principio de trabajo de una
antena emisora se basa en por una fuente de tensién que en un momento dado cambia su
conductividad, ese cambio producira una corriente transitoria que inducird y radiara un
campo electromagnético. Reciprocamente, una antena receptora es una resistencia, po-
larizada por el campo que se desea detectar, cuyo valor cambia en el tiempo durante el
periodo de muestreo. La corriente transitoria generada es medida por el amperimetro.

En la fabricacion de estas antenas se usa un semiconductor que pasa de ser un mal
conductor a incrementar sustantivamente su conductividad, como consecuencia del efec-
to fotoeléctrico producido por la aplicacién de un pulso laser. En general, una antena
fotoconductiva fabricada con un material semiconductor esta estructurada como un con-
junto de elementos con diferentes funciones. En la figura 1.7a se tiene un ejemplo de
antena completa, compuesta por una lente sobre la que se sitiia un sustrato semi-aislante
y sobre este la capa fotoactiva (representada en la figura 1.7¢). En esta capa fotoac-
tiva se depositan los contactos metélicos. La region semiconductora es una estructura
multicapa que, se puede considerar constituida por una capa de gran grosor, que es el
sustrato semi-aislante, y otra mas fina, que puede contener impurezas, que es la capa
fotoactiva. En la capa fotoactiva llamada zona o regiéon fundamental o fotoactiva al area

del semiconductor que se encuentra justo debajo de los contactos metalicos, como se
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C e

a) Esquema de la antena completa constituida por: Con- (b) Elementos pasivos de la an-
tactos metdlicos (de color amarillo), capa fotoactiva (de tena, formados por lente, de co-
color azul), regién fotoactiva (de color rojo), sustrato semi- lor gris en la figura, y capa semi-
aislante (de color rosa) y lente (de color gris). aislante de color rosa en la figura.

) Multicapas semiconductoras donde hay (d) Capa fotoactiva en la que tiene lugar el
dos capas, un sustrato semi-aislante de color efecto fotoeléctrico. Dentro de esta capa la
rosa y una capa fotoactiva (sobre la que se regién de color rojo es la denominada zona
realiza la implantacién de impurezas) de co- fotoactiva, regién fotoactiva o regién funda-
lor azul. En esta capa fotoactiva se ha delimi- mental, porque la mayor intensidad de gene-
tado la regién que denominamos fotoactiva, racion de portadores de carga se produce en
de color rojo en la figura. ella.

ay

) Region fotoactiva o regién fundamental
de la antena. Esta es la parte de la antena (f) Elemento equivalente a toda la antena co-
en la que se resuelve el estado estacionario locado en el dominio computacional y trata-
(capitulo 2) y el transitorio (capitulos 3 y 6). do en los capitulos 2, 3, 4 y 6. En el aparado
Asi mismo, el estudio de la eficiencia de una 3.2.4 del capitulo 3 se describe el dominio
antena emisora se realiza sobre esta region computacional y se muestra este elemento
(capitulo 4). como el nicleo del mismo.

Figura 1.7: Esquemas de una antena fotoconductiva con sus diferentes partes.
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ilustra en la figura 1.7e. La lente dieléctrica se coloca bajo el sustrato semi-aislante para
colimar la energia de emisién en una antena emisora o focalizar la energia recibida en
una receptora.

Los procesos en los que se centra esta tesis, tienen lugar en la llamada capa foto-
activa y dentro de ésta en la regién fotoactiva. En esta regién es en la que tiene lugar
principalmente cambio de la conductividad debido al efecto fotoeléctrico, y este cam-
bio en la conductividad es el que origina la radiacién electromagnética (antena emisora)
o permite la deteccién y muestreo de la misma (antena receptora). La aplicacion del
campo electrostatico que barre las cargas inducidas por el laser tiene lugar sobre esta
region. Esto se lleva a cabo mediante el empleo de contactos metalicos, que supondremos
de conduccién perfecta (PEC), depositados sobre la regién fotoactiva. En un trabajo
experimental previo®® y en los estudios realizados en esta tesis en el capitulo 4, se ha
demostrado que la geometria de estos contactos resulta determinante en la estructura e
intensidad del campo radiado, asi como en la eficiencia de la antena. Del mismo modo,
el material semiconductor con el que se fabrica la antena resulta fundamental. También
el grosor de la capa fotoactiva y la del sustrato semi-aislante son pardmetros a tener en
cuenta, ya que la directividad del campo radiado est4 relacionado con ellos?®. Adem4ds de
los elementos mencionados, otro factor a tener en consideracién es el nivel de impurezas
en la capa fotoactiva, ya que este parametro condiciona la conductividad y la polariza-
cién de oposicién al barrido de carga que en iltima instancia modula la intensidad del
campo radiado?”. Son muchos los pardmetros que gobiernan el comportamiento de este
tipo de antenas, que si bien poseen una base fisica sencilla en cuanto a su operatividad,
su descripcion cuantitativa mediante soluciones analiticas de los modelos diferenciales

propuestos es inviable y se requieren soluciones numéricas.

LT-GaAs SI-GaAs
Aire Lente

LLTfGaAs LSI—GaAs

Figura 1.8: Divisién del sustrato de GaAs en capas®®: una base SI-GaAs y sobre estd la
capa fotoactiva de LT-GaAs. En la practica Lsr_gaas >> LiT—Gaas

De todos los materiales semiconductores utiles para la elaboracién de antenas, el GaAs

crecido a baja temperatura, LT-GaAs, es el que se ha estudiado y simulado. El LT-GaAs
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se hace crecer por deposiciéon molecular de haz? sobre un sustrato semi-aislante (puro)
de GaAs. Como se muestra en la figura 1.8 el grosor de esta capa fotoactiva libre de
defectos, cuando la presion equivalente de haz es inferior a 10 y la temperatura superior

a 483K, puede superar la micra?’. De hecho, el valor medio estd alrededor de los 1,5um

30732 "aunque hay ejemplos experimentales llevados a

cabo con ldminas de LT-GaAs de mayor grosor?3.

como se desprende de la literatura

1.3. Estructura de la memoria

En este trabajo se mostrard, que ciertos aspectos de las antenas fotoconductivas que
operan en el submilimétrico son analizables mediante el método numérico de FDTD 3440
como ponen de manifiesto los resultados obtenidos con los algoritmos desarrollados. Al
mismo tiempo, se concluird que simular comportamientos realistas de estos dispositivos
es de gran utilidad para explorar caminos que puedan conducir al mejor conocimiento y
desarrollo de la tecnologia de terahercios. Una prueba de ello es el conocimiento propor-
cionado por los algoritmos destinados al estudio de la eficiencia de las antenas fotoactivas
estudiadas?”.

La estructura de esta tesis se ha hecho del siguiente modo:

= En el capitulo 2, después de plantear un procedimiento numérico capaz de conducir
a la solucién del estado estacionario de un semiconductor polarizado por una fuente
de tension externa, se han implementado y validado los resultados obtenidos con
software comercial. Este estado estacionario es de vital interés para conocer el

campo electrostatico y la carga de una antena fotoconductiva emisora.

= En el capitulo 3 se han introducido una serie de algoritmos que permiten simu-
lar el proceso transitorio de una antena fotoconductiva en el dominio del tiempo
mediante diferencias finitas (FDTD?** %), El modelo de difusién y arrastre es un
buen descriptor de la fisica de una antena fotoconductiva, siempre y cuando nos
encontramos en las condiciones de aplicabilidad del modelo. De este capitulo se han
producido dos publicaciones, una de las cuales centra su atencion en la importancia
del modelo de movilidad#!. La otra explica el propio algoritmo de simulacién del

proceso transitorio, su validacién e implementacién*?43.
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= En el capitulo 4 los resultados muestran que la forma de los contactos metélicos
resulta realmente relevante en cuanto a lo que la eficiencia se refiere?”, y hay evi-
dencias experimentales que ratifican estas conclusiones?®. En este capitulo se ha
llegado a la conclusion de que los simuladores son ttiles, para aunar las caracteristi-
cas mas deseadas que conducen a una eficiencia mayor. Aunando el conocimiento
proporcionado por los resultados de las simulaciones llevadas a cabo, ha sido di-
senado un modelo de alta eficiencia, en comparacién con los disenos anteriores. Su
geometria es la que ha mostrado una mayor eficiencia en todas las simulaciones,
la forma triangular (TTO), explicada en el capitulo 4, la tensién aplicada ha sido
de 60V, el dopado por huecos C' = —10*em ™3, y la potencia promedio del laser
incidente P,, = bmW . Con estos datos de partida se ha alcanzado una eficiencia
de 0.14% y un ancho de banda relativo a frecuencia de méximo Vﬁ—a"z = 0,4. No
obstante, aumentar la eficiencia reduciendo el nivel de impurezas tiene una pena-
lizacion, pues se pierde ancho de banda. Aunque esta tltima conclusion basada en
la region fundamental de la antena, concepto descrito en el apartado anterior 1.2,

es discutible y se analiza en el capitulo 4.

= En el capitulo 5 los resultados indican que solo una parte de la senal electromagnéti-
ca es muestreada, pues existe una ventana temporal dada por la fotoconductividad
que es la que limita la anchura temporal de muestreo, como se apunta en la bi-
bliografia*. El paso de la onda electromagnética por medios materiales de cierta

conductividad (sustrato, lente y regiones fotoactivas), serda también analizado.

= Finalmente, en el capitulo 6, se presentan un conjunto de algoritmos destinados a
resolver el modelo magnetohidrodindmico. El motivo es que existen evidencias ex-

45-48 49-52 que evidencian un aumento en la emisién

perimentales y estudios tedricos
de una antena fotoconductiva si durante el proceso transitorio esta se encuentra
inmersa en el seno de un campo magnetostatico. Como el modelo de difusion y
arrastre no contempla la ley de Lorentz, se hace necesario acudir al modelo mag-

netohidrodindmico clésico.

En definitiva, el objetivo ultimo de este trabajo es arrojar luz y crear conocimiento para

el desarrollo de los futuros sensores que operaran en la banda submilimétrica.
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En este capitulo se establecen las bases fisicas y el modelo que permite el estudio de las
antenas fotoconductivas ya presentadas en el apartado 1.2 del capitulo 1, desde un punto
de vista de simulacién numérica. Aqui se estudiara la polarizacion del semiconductor de
la antena fotoconductiva mediante una fuente de tensién externa que genera un campo
electrostatico en la regién fotoactiva de la antena fotoconductiva. La fuente de tension es
aplicada a unos contactos metalicos depositados en la regién fotoactiva, de forma que se
aplica un campo eléctrico sobre una regién en la que hay una concentracion constante de
carga libre, ésta se redistribuye y se produce una corriente estacionaria. Caracterizar este
estado estacionario de equilibro se hace necesario para el posterior estudio del transitorio
(donde se cambia la conductividad del semiconductor aplicando una fuente de luz). En
definitiva, el estado estacionario es el punto de partida en el que arranca la simulacion
del proceso transitorio, y su determinaciéon mediante cdlculo numérico, es el objeto de

este capitulo.

2.1. El modelo fisico, sistema de ecuaciones diferen-

ciales en derivadas parciales a resolver

La descripcion de los procesos que tienen lugar en una antena fotoconductiva median-
te la eleccion y justificacion de un modelo fisico, es el primer apartado de este capitulo. En
la escala espacio-temporal, macroscépicamente, las ecuaciones clésicas de Maxwell®35°

representan el modelo fisico apropiado:

V-D(Ft) = pe(1) (2.1)
V-B(ft) = 0 (2.2)
VAE(Ft) = —9,B(F1) (2.3)
VAHFY = JFt)+0,D(F 1), (2.4)

donde D (7,t) es el desplazamiento eléctrico, p. (7,t) la densidad de carga eléctrica,
B (7,t) la induccién magnética, E (7,t) el campo eléctrico, H (7,t) el campo magnético
v J (7, t) la densidad de corriente eléctrica.

A partir de la ley de Gauss 2.2 v de la identidad matemética V - (ﬁ A d) =0, el vector

intensidad de campo magnético B (7, t) debe provenir de un potencial vector A (7,t) de
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modo que B (7,t) = V A A (7,t). Sustituyendo este potencial vector /T( r,t) en la ley

—

de induccién de Faraday, se tiene la expresion V A E (7,t) = —0, ( ANA(F, )> donde
VA ( (7, t) + O.A (7, )) = 0. Lo que nos permite escribir® % E (7, t) + 0,A (7, t) =

—Vw (7,t). Si se multiplica por la permitividad eléctrica del medio se obtiene el vector

desplazamiento eléctrico:
D (i) = —= (0, A7) + Vi (71)) (2.5)

Aplicando el operador divergencia a ambos lados de la ecuacién anterior 2.5, suponiendo
ademas una permitividad eléctrica isotropa y homogénea del medio material € y compa-

rando con la ecuacion de Gauss 2.1 se obtiene:

V- D(7t) = pe (7, t) (2.6)

Vo (—e(a A0+ Vi (7, n))

En el estado estacionario, es evidente que 9,A =0.Y de esta condicién de equilibrio se

obtiene la ecuacién de Poisson:

Y o (T
v (V) = 20 (2.7)
En la expresién anterior la densidad espacial de carga eléctrica en un semiconductor
es pe () = q(p(F) —n(F)+ C(7)° 58 donde q es la carga del electrén, n () es la
concentracién de electrones, p (7) es la concentracion de huecos y C (7) = N}, (F)— N (7)
es la distribucién de impurezas en el semiconductor. Reescribiendo la ecuacién de Poisson

teniendo en cuenta la densidad espacial de carga eléctrica se llega a la ecuacion:

V(T @) =L@ -n @+ () (2.8)
Resolver esta ecuacién conduce a conocer el campo electrostéatico Ej (7) a través de
la relacion Ey (7) = —V—J) (7). Pero para resolverla necesitaremos dos ecuaciones mas
para las dos incégnitas restantes, la carga debida a electrones e~ y a huecos et. Las
ecuaciones presentadas a continuacién, de continuidad de la carga eléctrica, tienen un
caracter general y seran después particularizadas al caso estacionario.

Aplicando la divergencia a ambos lados de la ley de Ampre-Maxwell®*5° en la ecuacién
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2.4 se obtiene es V - (ﬁ AH (7, t)) —V- (f(?, t) + 8,D (7, t)) Si se reemplaza en esta
p (7, t) de acuerdo a la ley de Gauss 2.1 y se hace uso de la
identidad matemética V - (6 A EL’) = 0, llegamos a la ecuacién de la continuidad de la

carga eléctrica:
V- J (7 t) + 0 (7ot) = 0 (2.9)

Sustituimos ahora en la ecuacién obtenida 2.9 la densidad espacial de carga eléctrica
p(rt)=q(p(r,t) —n(r,t) — C () y obtenemos:

T ], + O (F,t) — O (7, 1) =0 (2.10)
—V - J (Fot) + O (7 t) = V - T, (7, 1) + 9yp (7, 1) (2.11)

La ecuacion 2.10 da cuenta de la carga que hay en una regién del espacio en un instante
dado. Si existe una fuente de carga que expresa la tasa de generacién de carga en cada
punto del espacio y en cada instante del tiempo, a la que llamamos tasa de generacion
G (7,t), y de igual modo hay un sumidero de carga, es decir, una funcién que expresa la
tasa de recombinacion de carga en cada punto del espacio y en cada instante del tiempo
R(7,t), y consideramos que se ha de conservar la neutralidad de la carga, la ecuacién

2.11 puede escribirse:

=

—V o (7o) + O (Fot) =V -, (7o) + Op (F.t) = G (7, ) — R(F, 1) (212)
De esta igualdad se obtienen dos ecuaciones para la carga eléctrica:

atn(Fat) = q_lﬁ't]n
Op (Fit) = —q'V-J,

(rt) + G (7 t) — R(r,t) (2.13)
(rt) + G (7 t) — R(r,t) (2.14)

Estas ecuaciones obtenidas (2.13,2.14), independientemente del modelo para las corrien-
tes (J,, J,) las tasas de generacién G (7,t) y recombinacién R (,t), expresan de modo
general la dinamica espacio-temporal clasica de carga y son de aplicacién tanto en el
estudio estacionario como en el transitorio. En lo que sigue, referiremos el estado esta-

cionario; empleamos la notacién:

» n0 (7) y p0 (7) para referirnos a las concentraciones de electrones y huecos respec-

tivamente.
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» RO (7) para referirnos a la tasa de recombinacién del estado estacionario.

» Jnoy Jpo para referirnos a las corrientes estacionarias debidas a electrones y huecos

respectivamente.

Particularizadas las ecuaciones de la continuidad de la carga para el estado estaciona-
rio donde no hay tasa de generaciéon G (7, t), y se cumple que dyn (7, t) = 0y Oyp (7, t) = 0,

las ecuaciones 2.13-2.14 se reducen a:

<

T () = qRO(7) (2.15)
T () = —qRO(F) (2.16)

<

Encontrandose el sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales que describen

el estado estacionario:

V() = ~Leo@ -n0 )+ C () (2.17)
Vdy(F) = qRO(P) (2.18)
V(i) = —qRO(F) (2.19)

Resolver numéricamente este sistema de ecuaciones diferenciales, en la region fotoactiva

de una antena fotoconductiva, es el principal objetivo de este capitulo.

2.1.1. El modelo de difusién y arrastre

La relacion entre la ecuacion de Poisson 2.17 y las ecuaciones de continuidad de la
carga 2.18-2.19 se establece a través de las corrientes de portadores de carga jn () y
J_]; (7). Es en este apartado en el que se introduce el modelo que se ha usado para estas
corrientes, el llamado de difusién y arrastre (modelo de difusién y arrastre). El modelo es
un descriptor aceptable bajo ciertas condiciones, y lo mas importante, lo suficientemen-
te simple y preciso como para ser computacionalmente implementado en la simulaciéon
de dispositivos reales. Una de las caracteristicas fundamentales que lo hacen adecuado
en el contexto de las antenas fotoconductivas estudiadas, son las dimensiones espacio-
temporales de éstas, que aceptan un modelo clésico.

La deducciéon del modelo de difusién y arrastre para las corrientes fijan su marco de
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aplicabilidad®. Si bien la deduccién del modelo en sf no es fundamental para la compre-
sién de esta tesis, lo es ese marco de aplicabilidad, es decir, porque especifica cuando se
puede emplear el modelo. En particular cuando sobre las antenas fotoconductivas y en
qué condiciones. En este apartado se enumeran las limitaciones del modelo y se justifican
algunos puntos discutibles en su aplicacién a los dispositivos bajo estudio. Se presentan
también los efectos y procesos fisicos que el modelo en si no tiene en cuenta, y porque es
posible hacerlo sin pérdida de rigor y precision de los resultados obtenidos a partir del

mismo.

Limites del modelo, marco de aplicabilidad y justificaciones

= El modelo ignora la interaccion entre cargas. Cuando se obtiene el modelo
de difusion y arrastre no se contempla la interaccién entre cargas, eso implicaria no
linealidades dificiles de tratar®®%°. Cuanto menor sea la concentracién de impuerzas

el modelo funcionara mejor.

» El modelo ignora la ley de Lorentz®®. Cuando se obtiene el modelo de difu-
sion y arrastre no se contempla la accién de Lorentz, simplemente se ignora. Por
eso el modelo sera valido y lo podremos aplicar siempre que no existan campos
magnetostaticos de cierta intensidad aplicados durante el transitorio. Ademas, la
fuerza magnética del campo inducido en el transitorio es considerablemente més

pequena que la eléctrica y en las simulaciones realizadas se puede despreciar.

» El modelo ignora variaciones espacio-temporales de la temperatura®®.
En todas nuestras simulaciones la temperatura es asumida constante a lo largo de
todo el proceso y su valor es el mismo en todo punto del dominio (no hay gradientes
térmicos). Parte de la energia del ldser se invierte en calentar el punto de impacto
de la regién fotoactiva durante el transitorio. En el capitulo 4 se calcula la energia
suministrada por un laser y la energia suministrada por la fuente de tensién externa
durante el régimen transitorio. Si hacemos la aproximacion de cuerpo negro y apli-

6

camos la ley de Stefan-Boltzmann®' suponiendo que toda esta energia (en el caso

mas extremo de potencia laser simulada, con un dopado por electrones y una rela-

tivamente alta tension aplicada de 150V) se invierte en calentar el semiconductor,
1

el incremento de temperatura es de AT = (@) " = 4K. Eso es relativamente
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poco para una antena fotoconductiva trabajando a temperatura ambiente. Si la
temperatura de trabajo es de T' = 300K, una variacién de 4K supone un 1,3 % de
un kgT'. No obstante, una aproximacion mas realista es posible. De fuentes experi-
mentales®? se tiene que la capacidad calorifica de un material semiconductor muy
empleado en antenas fotoconductivas, GaAs, es Cgaas(T = 300k) = 5,6% y al
mismo tiempo® en GaAs 1em3 = 4,42-10%2 Atom. Como la densidad®® del GaAs es

PGars = 9,32=L; suponiendo que toda la energia se invierte en calentar un regién

cm3
fotoactiva de altura H = 1,5um y radio R = 3um; el incremento de temperatura
serfa AT = CGQAS(T;E:,?(;%’;’)EGAS = ~ 107K, aproximadamente un yocto (107%*)

de un kgT'. Con lo que la aproximacion de temperatura constante en todo instante
y en todo punto puede ser aplicada. No obstante, es posible estudiar gradientes
de temperatura anadiendo al modelo las llamadas relaciones de Einstein modifica-

59,64—68

das y que se corresponden con las expresiones 2.22 y 2.23. Esto implicaria

resolver una ecuacién en derivadas parciales més, la ecuacion del calor 2.24.

» El modelo no contempla semiconductores degenerados®?, tanto el valor
maximo de la banda de valencia como el minimo de la banda de conduccién se
han aproximado por paraboloides. Consideramos degeneracion total una posicién
de 5kgT del nivel de Fermi, o potencial quimico por encima del fondo de la banda
de conduccién o por debajo del techo de la banda de valencia®. En ningtn caso
las antenas fotoconductivas estudiadas en este trabajo estan en degeneracién total.

Ni siquiera parcialmente degeneradas.

» En este modelo todos los procesos de scattering son eldsticos®®. Aunque
en su formulacién se obvian procesos de scattering tan importantes como el de
fonones épticos polares, el mecanismo principal de scattering del GaAs, unos de
los materiales mas usado en antenas fotoconductivas, es posible medir como este
mecanismo contribuye a la movilidad™ de portadores en GaAs y tenerlo en cuenta

en modelos de movilidad.

» En el modelo se desprecia la variacién espacial del tiempo de colisién®?.
Lo cual tiene remedio empleando un modelo de movilidad que de cuenta de una no
igualdad espacial del tiempo de colisiéon, o en otras palabras, una no uniformidad

espacial de la movilidad.
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= En la deduccion del modelo el semiconductor se asume infinitamente
grande®?. Es de esperar que falle en las proximidades de las interfaces. En este
contexto proximidades significa unos pocos caminos medios libres. Suponiendo que
un camino medio libre tiene el tamano de separacion de nicleos atomicos de red o
constante de red no mayor a una docena de A, el modelo funcionars bien a una dis-
tancia de 10°A de las interfaces (regién fotoactiva-vacio, regién fotoactiva-contactos
metdlicos, region fotoactiva-aislantes, regién fotoactiva-sustrato semiconductor...).
En definitiva, el modelo sélo puede ser aplicado a una distancia mayor o igual a
0,1um de las interfaces. Problema que se soluciona aplicando condiciones de con-
torno apropiadas a cada una de las interfaces. En ningin caso el mallado ha sido
menor de 100nm y en la periferia de la regién fotoactiva se han aplicado condiciones

de contorno especificas de cada interfaz.

» El modelo no contempla el efecto Gunn®%%°, Este efecto, presente en el
GaAs, provoca cambios bruscos de conductividad para campos externos intensos.
Se basa en el salto entre valles de la banda de conduccién para semiconductores
que presentan varios minimos muy préximos en la citada banda. Tener en cuenta
este proceso es posible mediante modelos de movilidad que sean dependientes del

campo eléctrico.

= El modelo desprecia variaciones espaciales de las fuerzas externas aplica-
das®?. El significado, una variacién lenta del vector campo eléctrico, algo solamente
posible reduciendo el grid del mallado en las regiones de brusco cambio del vector

campo eléctrico (zona de contactos).

= El modelo sélo tiene en cuenta orden cero del desarrollo en serie de
potencias del tiempo de colisién de las corrientes® J, y J,. Se desprecian
efectos importantes como la velocidad de sobredisparo, mayor que la de saturacion,
y que produce movilidades considerables y por ende conductividades. En esta tesis
todos los gap de zona de campo eléctrico intenso, poseen una distancia mayor o
igual a cinco micrometros. Tomando como ejemplo la constate de red del GaAs
a temperatura ambiente a = 5,65A, eso supone aproximadamente 10* capas de
atomos. Con lo que la probabilidad de que exista sobredisparo y transporte balistico

es no nula, pero tan pequena, que se puede despreciar el efecto. Concluimos que
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esto es algo s6lo presente en dispositivos submicrométrico’™ mucho menores que

los dispositivos estudiados.

El proceso de obtencién de las ecuaciones de transporte del modelo de difusion y arrastre

asi como sus peculiaridades, pude ser consultado en la bibliografia®%-°%% Usando la

relaciéon de Einstein D, = p,Vr v D, = p,Vr donde Vp = EeT las ecuaciones del
modelo de difusién y arrastre se pueden escribir:
> — —
W8 = —ai (6,7) © (n (7.1) VO (7, 8) = ViV (1)) (2:20)
- ~ = —
T8 = —aiiy (6,7 © (p(F,6) VE (78) + Ve Vp (7)) (2:21)

Donde J, es la corriente debida a electrones, ¢q es la carga del electron, la variedad lineal
iy (1, 7) representa la movilidad del electrén, n (7, t) es la concentracién volumica de
carga, V—@Z (7, t) es el campo eléctrico cambiado de signo y ﬁ (7,t) es el gradiente de
la concentracién de carga debida a electrones. Del mismo modo, J; es la corriente debi-
da a huecos, la variedad lineal fi, (¢, 7) representa la movilidad del hueco, p (7, t) es la
concentracion volimica de carga y Vp (7, t) es el gradiente de la concentracién de carga
debida a electrones. Como se comenté anteriormente, la definicion del producto ® puede
ser consultada en los apéndices I.b, y supone un producto componente a componente
respetando el caracter vectorial.

Estas ecuaciones son validas para dispositivos en los que no hay gradientes de tempera-
tura, siempre que nos restrinjamos al marco de aplicabilidad. Sin embargo, dispositivos
con gradientes térmicos pueden ser estudiados con el modelo de difusion y arrastre dado

por:

Jo (P t) = —qn (7, ) fin, (¥, 7) ® (V_@Z (ryt) — Vp (1) t) M — k—BW (7, t)) (2.22)

2q
) . VbRt k
T, (7 1) = —qp (F.t) iy (1, 7) © (w (7, 1) + Vir (7 1) ﬁ + 2—5%‘ (7, t)) (2.23)
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donde o (7) es la masa especifica, cy () es el calor especifico is6coro, T (7, 1) la tasa de
generacién de calor®, w(T) la conductividad térmica y T la temperatura del semicon-

ductor bajo estudio.

2.2. La celda de Yee modificada

Figura 2.1: Celda de Yee modificada.

Resolver numéricamente un conjunto de ecuaciones diferenciales en derivadas par-
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ciales, implica resolver sobre un mallado, que en el caso de FDTD son hexaedros sobre
los que se definen las magnitudes estudiadas3* 4. Como se puede ver en la figura 2.1,
la resolucién numérica por diferencias finitas del estado estacionario queda sobre las es-
quinas de las celdas de Yee, y es compatible con las elecciones originales de Yee para el
transitorio, que explicaremos en el capitulo posterior.

El criterio para asignar magnitudes sobre la celda de la figura no es nuevo y ya ha sido
usado en la literatura por diferentes autores™ 7.

En el apartado siguiente se discretizara el sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas
parciales (2.17, 2.18, 2.19), cuya solucién se corresponde con la del estado estacionario.
En un dominio computacional mallado con celdas de Yee, la solucion sobre este mallado
viene dada por las magnitudes del sistema de ecuaciones diferenciales que se localizan en
las esquinas de la celda de Yee. Ademas, en el apartado siguiente se explica la notacién
de la celda de Yee, que aqui se presenta. No es sélo un elemento fundamental de FDTD

tradicional, sino también de los métodos hibridos que en esta tesis se han desarrollado.

2.3. Aproximacién por diferencias finitas del sistema

de ecuaciones diferenciales

La solucién numérica del sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales
(2.17, 2.18, 2.19) empleando el modelo de difusion y arrastre (2.20,2.21) para las corrien-
tes, se ha resuelto numéricamente por diferencias finitas. Se ha escogido este método por
su coherencia geométrica con el empleado en la simulacion de los procesos transitorios,
FDTD?3*+ 4% Dado que todos los procesos transitorios se han simulado por diferencias
finitas en el dominio del tiempo, (FDTD34 %) la forma mds natural de proporcionar un
punto de partida, una condicién o estado inicial, es mediante una soluciéon del problema
electrostatico utilizando también diferencias finitas. La figura 2.2 muestra la notacién
empleada en el método numérico. Este método permite aproximar la derivada de dife-
rentes formas. De todas ellas se ha empleado la derivada central de primer orden que
es definida en el apartado 1.4 del apéndice 1. Apoyandonos en la notacién de la figura
2.2, donde es facil identificar Ax; = x4 — 2, Azviy = v — 221, AY; = Yj11 — Yjs

Ay 1 =yj —Yj-1, D2k = 2k — 26 Y Azp_1 = 2 — 2,-1; se puede definir 0., d,, y 0,
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Figura 2.2: Notacién adoptada para las diferencias finitas.

como sigue:

5, = % (2.25)
Ay; + Ay,

b, = % (2.26)
Azk + AZk_l

=5

Esta notacién aplicada al potencial electrostatico v, permite expresarlo haciendo uso de

subindices como:

T; + Tiq1

wi,j,k = ¢($za Yjs Zk) wiJr%,j,k = ¢( 9

Yj T Yjr1 2k + Zpt1
wi,jJr%,k = ’l/)(l'“ %7 Zk) wi,j,k+§ = w(xla Ys, T)

?ijzk)
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En las definiciones anteriores se introduce el concepto de vecino préximo, cuando dado un
nodo del mallado cualquiera de indices (i, j, k) es posible encontrar otro nodo contiguo al
situado en los indices (i, 7, k) incrementando o disminuyendo en una sola unidad un solo
indice. De este modo, los vecinos préximos del nodo (i, j, k) son los ubicado en (i+1, j, k),
(.,j £ 1, k) y (i,7,k £ 1), seis en total.

Aplicando al sistema de ecuaciones (2.17, 2.18, 2.19) la derivada central de primer orden
definida en 1.4 y la notacién de subindices también definida, que es extensible a la carga

y corriente, se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones diferenciales discretizado en

diferencias:
amwi—&-%,j,k - 8I¢i—%,j,k n 6y¢i,j+%,k - 8y¢i,j—%,k n azwi,j,k—&-% - 8Z¢i,j,k—%
5%‘ 53/;‘ 5Zk
‘f‘g (p()m;k + Oi,j,k — n()z-?j?k) =0 (2.27)
JnOw'i-{-%,j,k - Jno$|z‘—%,j,k; Inoy ij+s.k Jn0y|i,j—%,k n Jn02|i,j,k+% - JnOZ'i,j,k—%
51‘1' 5yj 5Zk
—R0; ;=0 (2.28)
JpOx’H%J»k - JPOI’ifé,j,k JPOy‘i,jJr%,k - Jpoll’i,jf%,k JPOZ’i,j,k+% - JPOZ|i,j,k7%
6961‘ 51/3‘ 5'2’6
+R0; ;=10 (2.29)

El sistema de ecuaciones diferenciales obtenido todavia no contiene en ningun lugar
el modelo de difusion y arrastre. Pero antes de introducir el modelo de las corrien-
tes y derivar un sistema de ecuaciones definitivo que sea tratable en un algoritmo
computacional, vamos a desarrollar mas la ecuacién 2.27. Para ello, mostramos a par-

tir de la derivada central de primer orden como aproximar la derivada con la nota-

cién definida: 0, f, 15, = P £ O(Aa?), Oy f; 500, = DR 1O (M),

O:fijrry = % + O (Az?), y las empleamos para reescribir la ecuacién 2.27 de

un modo computacionalmente tratable:

Yit1,5,6—Vigk i k—Vi—14k Yij+1,e=Vigk  Vigk—Vij—1,k Yigk+1—Vigk Vi ik~ Vi k-1
Ax; Ax;_q Ay; Ay Azy Azp_q
5 * 5 * 5
i Yj 2k

+g (pOZ-,j,k + Cz',j,k - nOi,j,k) =0 (230)
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Sélo resta introducir los modelos de las corrientes (2.20,2.21) en las ecuaciones 2.28 y
2.29. Paraello y por claridad, trabajaremos en una sola dimension y luego extrapolaremos
los resultados de nuestros céalculos a tres dimensiones. Considerando un camino en la

direccién X entre el nodo x = x; y el nodo x = x;,1, y desarrollando la corriente en torno

al punto medio del intervalo [z;, x;.1], es decir, en el punto = = x; + % = T;; 1 en serie
de Taylor™, tendremos:
0 O | o=
zYnelr=z, 1 n
Jna (T € T4, Ti41]) = anlz‘Jr% + Z TQ (:c - Ii+%) (2.31)
n=1

Prestando atencién a la ecuacion diferencial discretizada 2.28, sélo se considera el primer
término del desarrollo 2.31. Igualando pues la sumatoria con los restantes términos de
la aproximacién unidimensional de la corriente e igualando con el modelo de la ecuacion

de difusion y arrastre 2.20 tendremos la siguiente ecuacion diferencial:

que encuentra solucion en la expresion:

Y(x) Jnm‘iJrl l—eWr
- 2

n(x € |x;, x; =CeVr — Aux; + O(AzD). 2.33
(@ € o 1:1) | Fae | o e

Para comprobarlo basta con sustituir la expresién 2.33 en 2.32 y despreciar todos los

términos que vayan con la derivada de la corriente 97 J,,, |gE:x_Jr , - Esta relacion exponencial
k)

entre la carga y el potencial sugiere claramente una solucién de la densidad efectiva

de estados en la banda de conduccién®

, es decir, la integral de Fermi de orden %, de
tipo estadistica de Boltzmann y no contempla pues la posibilidad de semiconductor
degenerado. Esta solucion es compatible con la deduccién del modelo de las corrientes
que como ya hemos contado no fue deducido para contemplar este supuesto, casos en los

que el semiconductor presente degeneracion.

Haciendo una aproximacién mas, la de potencial lineal entre vecinos préximos como

ilustra la figura 2.3,

Ay
Axi

Y(z €[5, 0i11]) = (z — ) + i (2.34)
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AV(T)
(L)
(05
>)(

X; LTit1

Figura 2.3: Aproximacién lineal del potencial entre vecinos préximos o nodos.

donde Av; = ;11 — 1; v aplicando la condicién de contorno sobre 2.33 de n(z;) =n; y

n(x;11) = niyq se llega al par de ecuaciones:

¥q
i Jmc‘l 1 1—e"r
n, = CeVr —AI'Z hi: °’ (235)
Ghinlivy \ A
Yit1
Pit1 an’Z 1 1—eV
Nit1 = Ce Vr —A.Tl i € (236)

Ghnlivy \ A

Jnx',“r%

Notando Q2 = Agz; y despejando C, en ambas ecuaciones (2.35,2.36) e igualando

qin ‘i+ 1
. . . 2 .,
para eliminar C se tiene la ecuacion:
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Ecuacion de la que se despeja despeja ). Ademads se emplea la llamada funcién de

Bernoulli,

B(x) = ——. (2.37)

para agrupar términos, y esto nos permite expresar 2 = Vp (B (Av—f> Nj+1

-B (—%—f) n,) De € se tiene el valor de la corriente en la mitad del camino entre
los nodos vecinos proximos x; y x;41. Extrapolando este resultado a tres dimensiones,

las corrientes para electrones son,

Tualis i = QVTMAn|i+§,jk (B <wi+l,], — Vi, k) Mistp — (wi,jk V¢z+1,g, ) ) (2.38)
Jn:c|i—%,j,k: = QVT/M gk (B ( L 7/12 1’jk) Nk (%‘1,3’ I;/T Vi ) Ni-1,5, k) (2.39)
ny|m+%’k _ QVTﬂn itk (B (ID ij+Lk — Vi, k) nserh — (¢i,jk V¢z,g+1 k> ) (2.40)
Tusliyta = qVT/Zy;J 1k (B (¢ gk wm 1, k) - (¢i,j—1 lsz Vi jik ) ne 1k> (2.41)
Tnzligpes = qVTun B (B (w b Vi (%‘ - V%’”’k“) ) (2.42)

qVT/Ln -1 iik—1 — Wi
J- | i kii 1,5,k <B ( 1,9,k 77Z)’L]]€ 1) ,J,k . B <¢’Lv]7k 1 ¢ 7]7k> n,i’j’kl) (243)

Vr

y para huecos,

elos o = ‘JVTﬂp z+2,Jk (B ( i1,k — ¢z,gk> Piin— (¢z,j,k _‘/fi—i-l,j,k) P k) (2.44)
pxh"’w _ 4 Tﬂp i—L gk (B (lﬁuk ¢z 1,]k> _— (%—1,;‘,1;/; ¢i,j,k> pm,k) (2.45)
pr|i,j+%,k = qVTﬂpLﬁ * (B <¢ bitLk %,yk) Dijk — (wi’j’k _V;bi’frl’k) pi,j—l—l,k) (2.46)
prh’j_%’k _ qVT:U’P|zj 4Vrhplig-1k (B <¢zgk wz,] 1k) Pis i — (%Di,j—u‘c/T— %’,j,k;) pi,j,k) (2.47)

qVTu |z ! ) e — s
Jpz| ’J’k+% _ Pli,j.k+35 (B ( 1,7, k+1 ¢ J k) Dijk — B <¢ ok Vw ,],k+1> pi,j,k+1> (248)
T
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qVT'uP|i,j,k—% Yiik — Vijr-1 Vijk—1— Vijk
Jpzlz‘,j,k_% = A, (B ( A )pi,j,k—l - B < i ) Dij, k> (2.49)

Existen algunas consideraciones a tener en cuenta en el calculo de estas corrientes, con-

cretamente en los puntos medios de los caminos entre nodos. Al aproximar el valor de la
derivada de las corrientes por la derivada central de primer orden 1.4 de las mismas en
las ecuaciones 2.28 y 2.29, lo que hemos supuesto es que los valores de las corrientes son
constantes en los intervalos, es decir, entre nodos vecinos proximos. Esta misma hipétesis
se hizo con la derivada del potencial para pasar de la ecuacion 2.27 a la ecuacién 2.30, lo
que es coherente con el hecho de que el potencial en el calculo de las corrientes sea lineal
entre vecinos préximos. Si la variacion del potencial es lineal, su derivada, la pendiente
de la ecuacién de la recta 2% A L es una constante en cada intervalo z;, ;1. Luego entre dos
vecinos proximos el campo electrostatlco es constante, y sufre pequenas discontinuidades
de salto en los nodos del mallado.

Calculadas las corrientes 2.38-2.49, las ecuaciones 2.28 y 2.29 pueden ser reescritas de un
modo mas conveniente para ser resueltas computacionalmente. Asi mismo, mediante este
proceso de calculo que emplea la funcién de Bernoulli y elimina las corrientes, se obtie-
nen tres ecuaciones diferenciales en derivadas parciales con tres incégnitas, el potencial

eléctrico, la densidad volimica de carga debida a huecos y la debida a electrones.

”nlz‘%jk Yiv1jk — Vijk Yijk — Vit1jk
o B 1 5Js 405 OZ . B 40 1+1,7, OZ .
Ax;o,, Vr itk Vo nYi 5.k
H’nlz—f, k i i— i1k — Wis
'7 (B w »]» w 17]’ 7‘7 E— (’l?b 17]’];/7‘ w Jvk) ’H,OZ_L],k
'“”’ ij+3.k wijk_wij—l—lk
’ 3 b ) ()Z .
+ ij(s < 7.7+1 k — ( VT n 7.77k

( o )
(it )
it (o (s o )i (‘”’”‘1"%5 ) i)
( ‘) )
S o )

¢ ,J+1 k— ¢1,J,

Sy

Pnlirsd (0 (¥ . v Vigk = Vit
37 B ,] ’L,], _ 2,7, 2,7, + OZ .
Az, i1 Vr ik
/Ln|]k—7 77/) k—1 @Z)"k—l—w"lc

sJy B 7]7 'LJ _ 2,7, 2,7, OZ -
Azd, ( n Vr Mk
RO

V



36 2. Algoritmos de simulacién del estado estacionario de una antena fotoconductiva.

No obstante, tanto en la ecuacién de la densidad de portadores de electrones como en
la ecuacion que presentamos a continuacion para describir la concentracion de carga por
huecos, aparece el término de la tasa de recombinacion sin desarrollar, ya que hasta ahora
no hemos aclarado ni sus dependencias ni su forma. En el apartado siguiente trataremos
este término con més detalle. Ademads, en ambas ecuaciones aparece el término de la
movilidad de los portadores de carga, parametro fundamental que depende de varias
magnitudes relevantes entre las que destaca la intensidad del campo eléctrico. Y esto
subraya la dependencia lineal del potencial entre vecinos proximos, que proporciona un
valor constante del campo eléctrico, y que a su vez justifica una movilidad constante
en el intervalo entre nodos vecinos de primer orden. De esta forma si los valores de las
corrientes son constantes en el intervalo de vecinos proximos, eso condiciona también a
las movilidades 1, y 1, que han de ser constantes en el intervalo entre vecinos préximos.
Lo que implica que los modelos de movilidad dependientes del campo eléctrico estan
obligados a proporcionar un valor constante de la movilidad en el camino entre nodos
vecinos préximos.

Estas ecuaciones 2.50 y 2.51 junto con la ecuacion 2.30 forman un sistema completo de
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales, discretizado en los nodos de un mallado

de hexaedros que sera aplicado sobre la regién fotoactiva de la antena.

it Vit15k — Vigik Vijk = Vit1,5k
2’ B 1 sJs 0 0Z . _ B 05 ? sJs OZ
sz5xz Vi DYk Vi PYit1,5.k

DR P A P
MAly;;Qk (B (¢ ALk — wm k) P0iip — B (¢i,j,k —V;Di,jﬂ,k) P0ise1 k)
B
A .
o5
LBk (2.51)

7
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Para resolverlo, abordaremos el apartado de las condiciones de contorno aplicadas

sobre el obtenido sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales discretizadas

(2.30,2.50,2.51).

2.4. La movilidad de los portadores de carga

La movilidad es un parametro esencial en el modelado de las corrientes 2.20 y 2.21.
Permite llevar el modelo de difusion y arrastre mas alla del marco de aplicabilidad dado
por la deduccién del mismo (sujeto en origen a omisiones y aproximaciones). Los modelos
de movilidad permiten tener en cuenta procesos de scattering no elasticos, variaciones
espaciales del tiempo de colisién, dependencias del campo eléctrico y del dopado, sobre-
disparo, dependencias térmicas...

Existen trabajos que relacionan el dopado y la movilidad para problemas de baja in-
tensidad de campo””™®. En este trabajo contemplamos modelos de movilidad de campo
intenso a temperatura constante, y aunque existe una probabilidad no nula de transporte

balistico, es tan pequena, que los modelos escogidos no tienen en cuenta este efecto.

2.4.1. Modelos de movilidad

La movilidad depende del modulo del campo eléctrico y en lo que sigue se presenta un
conjunto de modelos de movilidad que son dependientes del mismo. El médulo del campo
eléctrico mas intenso que experimentara una antena fotoconductiva proviene de la fuente
de tension externa que la polariza. Este hecho, unido a la bisqueda de eficiencia numérica
y computacional, restringe el calculo de la movilidad al estado estacionario. Puesto que
la aplicacién de un modelo de movilidad en el calculo numérico del transitorio, para
ciertos modelos de movilidad (los de mayor interés), provoca inestabilidades del método
numérico y exige reducir el nimero de Courant® 4%, Ademds, el efecto de emplear un
modelo de movilidad en el proceso transitorio resulta del todo irrelevante. Irrelevancia
que aunque no ha sido demostrada de un modo riguroso, si ha sido comprobado con
varios ejemplos en los que el tamano de la malla era mas de cien veces menor que el

tamano de los dispositivos simulados.



38 2. Algoritmos de simulacién del estado estacionario de una antena fotoconductiva.

El médulo del campo eléctrico en los lados de la celda de Yee 2.1

Para determinar el valor de la movilidad en los puntos de interés sobre el mallado,
los lados de la celda de Yee de la figura 2.1 donde se definen las componentes del campo
eléctrico, es necesario conocer el médulo del campo en esas localizaciones. Para ello, lo
que se hace es seguir un proceso de aproximacion sucesiva a la solucién. Consiste en
resolver la ecuacion 2.30 en condiciones de equilibrio, es decir, resolver el Laplaciano
porque en condiciones de equilibrio (p0; ;5 + Csjx — n0; ;) = 0. Cuando se ha resuelto
el Laplaciano, usando la relacién entre potencial y campo eléctrico Ej (r) = —V—J} (7), se
calcula el médulo del campo eléctrico en los nodos o esquinas de las celdas de Yee como

sigue:

2 2 2
’EO‘i,j,k‘ _ \/<¢Z—11J7k wz-‘rl,j,k) + <1/}’L,j—1,k wz,]-‘rl,k) + (wz,j,k—l Q,Dz,],k—&-l >(252>

Al’,;_l + AZLZL ij—l + ij Azk_l + AZk

Una vez que se tiene el valor del médulo del campo en los nodos del mallado o vértices de
las celdas de Yee, el siguiente paso es interpolar para extender el médulo del campo a los
lados de la celda. Son posibles dos tipos de interpolacion, segiin el modelo de movilidad
usado sea paralelo o volimico. El caso mas simple es el paralelo, ya que en este caso sélo
estamos interesados en conocer el médulo de campo eléctrico. Para este caso se definen

los médulos del campo por componentes Eo,// (), Eoy/ (7) v Eo./ () como:

]_ — —

Bowflia = 5 (1Bolsnl+ Bolsrn]) (2.53)
1/ . .

Eoy/lijr = 3 <|Eo i,j,k|+|Eo|z‘,j+1,k|> (2.54)
1 — —

Eozy/lijk = 3 (|Eo!i,j,k!+|Eo|z',j,k+1\) (2.55)

Con estos valores del médulo del campo eléctrico se determina en primera aproximacion
el valor de la movilidad de tipo paralelo de acuerdo a uno de los modelos que se explican
en los siguientes puntos con las ecuaciones 2.59 y 2.63. Después, y usando esta movilidad,
se resuelve el sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales (2.30,2.50,2.51). Y

definitivamente con la solucion del sistema se recalcula la movilidad volviendo a emplear
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uno de los modelos expresados por 2.59 o 2.63 segun haya sido la eleccion.
1 Vij—1k — Vij+1k ? Vijk-1 — Yijr+1 ?
Eeollijr = 5 +
2 ij—l + ij Azk_l + AZk

2 2
n <¢z+1,]—17k ¢z+1,g+1,k) n <¢z+1,J7k—1 ?/Jz+1,g,k+1) (2.56)
ij—l + ij Azk—l + AZ}C

Cuando el modelo de movilidad es volimico, como es el caso de los modelos descritos
por las ecuaciones 2.68 y 2.71, ademas de conocer el médulo del campo en los lados de
la celda de Yee, necesitamos conocer el médulo de las componentes perpendiculares del

campo eléctrico en esos puntos. Esto se hace mediante el potencial eléctrico como se
ilustra en las ecuaciones 2.56-2.58.

EyoLlijr = 1 Yi—1,jk — Yit1,5k Vigk—1 = Yigh+1 ’
y0L|i,j5,k 2 AIZ 1 + sz AZk;—l + AZk
n Yic1,j+16 — 1/1¢+1,j+1,k Yijrrk—1 — Viji1k i (2.57)
Az, 1 + Ax; Azp_1 + Az '
E.oilijr = 1 Vio1jk — ¢z+mk Vij—rk = Yijrik i
20L 14,5,k 2 Ax; 1+ Ax; ij—l + ij

5 2
n Vi1 jkt1 — Vit j k41 I Vij-1k+1 = Vijr e (2.58)
Az, + Az, Ayj-1+ Ay,

Al igual que antes, en los lados del dominio computacional, simplemente se interpola

apropiadamente los valores dados por 2.56-2.58.

Modelo de de Caughey "®7°

Es un modelo de movilidad de campo paralelo a la direccién de transporte de los

portadores de carga. La ecuacién del modelo es:
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fCaughey (,u07 EO ( ) VSat) 5) Ho 3 % ) (259)
(Eo(7))
(1 + <MOVS(:zt ) )

donde po en la movilidad de los portadores de carga en ausencia de campo eléctrico,
Ey (7) es el médulo del campo electrostatico localizado en el punto del espacio donde se
calcula la movilidad, Vs, es la velocidad de saturacién de los portadores de carga y S es
un parametro que depende exclusivamente del material semiconductor del que esta hecha
la antena.

La velocidad de saturacién se calcula por defecto con un modelo dependiente de la

temperatura de la antena con la expresion:

«

fVSat(aa 97 TL7 Tref) = 17 (260)
1+ fe'res

La movilidad para los electrones de acuerdo al modelo es:

VnSat = fVSat(anu ena TL7 ref,n
T
fCaughey (MnOa EO:E// T) nSata 6n)

)

(

fn, (??) = fCaughey (MnOa EOy// (fj nSat7 Bn) : (261)
fCaughey (NnO; EOZ// (_J) nSata 5n)

Y para los huecos es:

V;)Sat - fVSat(apa 0p7 TLa Tref,p)
fCaughey (,Up07 EOI'// (7:‘) 5 ‘/pSab ﬁp)
:U’p (F) = fC’aughey (,up()a EOy// (m 5 ‘/pSata ﬁp) . (262>
fCaughey (MpO; EOz// (F) ; ‘/pSab Bp)

T

Con este modelo la movilidad cae cuando el campo eléctrico es mas intenso. La explica-
cién esta en un aumento de las colisiones. Cuando los portadores de carga son acelerados
por un campo eléctrico externo, éstos incrementan su velocidad y la probabilidad de
interaccién con los ntcleos atémicos de la red cristalina, asi como con otros potenciales

locales presentes en el semiconductor, reduciendo su movilidad.
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Modelo de Wien?8°

El modelo de movilidad de Wien es también un modelo de movilidad paralelo que

estd basado en el de Caughey™:

240

B
240 (Eo (7))
1 + (1 + ( VSat ) )

fwien (t0, Eo (7) ; Vsat, ) = (2.63)

™|

La movilidad para electrones es:

VnSat = fVSat(ana ena TL> Tref,n)

sz'en (MnO; EOac// (ﬁ 5 vnSat; ﬁn)
Hn (F) = fWien (MnO; EOy// (F) ) VnSat> ﬁn) : (264)
fWien (,U/n07 EOZ// (F) ) VnSata 571)

Y para huecos es:

‘/pSat = fVSat(apu 6})7 TL; Tref,p)

fWien (/~Lp07 EO:(:// (F> ’ ‘/;)Sata Bp)
ﬂp (F) = fWien (,U/p()a EOZI// (fj ) ‘/pSata ﬂp) . (265)
fWien (,Up07 E()z// (F) 5 ‘/pSat; Bp)

Con este modelo se han reproducido resultados experimentales, cuando se ha usado como
velocidad de saturacién la sugerida en la literatura®! para el LT-GaAs.

De los diferentes procesos de scattering 2.4 que tienen lugar en el transporte de portadores
de carga, los modelos paralelos tienen la dualidad de funcionar bien entre la transicion
desde bajo campo a campo intenso, contemplando los ajustes de scattering significativos:
I1, 12, II12, ITI3 mostrados en el esquema de la figura 2.4. La mayoria de las antenas
fotoconductivas estudiadas en esta tesis estan polarizadas por un campo intenso.

Modelo de Yamaguchi”882

El modelo de Yamaguchi es de tipo volumico, pero para sustratos delgados, es decir
dispositivos cuasi-bidimensionales. En este modelo se parte de una movilidad de porta-

dores de carga en ausencia de campo dependiente de la concentracién de impurezas o
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dopado, gobernada por la expresion,

NI

7
MC(,U/Yamaa (7#) SYama: ref) My ama (1 + %) . (266>
+ Nref

SYama

A partir de esta movilidad en ausencia de campo fic(fyama, C (7) s Syamas Nref) se deter-

mina la movilidad de campo perpendicular con la expresion,

Jun

MwL(NC (77) » ASYama> Fwol (F)) Ho \r ( ) (1 + aSyamaliwo L (F)) 2 (2-67)

Con w = z,y,2 y donde asyqm, €s un parametro del modelo que depende del tipo de
portador de carga y del material semiconductor del que esta hecha la antena.

A partir de esta expresion para i, se tiene el modelo de movilidad de Yamaguchi:

fw,Yamaguchi (,U'wJ_a EOw (F) ) UlYama; GYamaa VSat,Yama) =

- (M)Q (Gm . M) . <Mﬂ 7 268)

UlYama UlYama VSat,Yama

[N

Haw L

Donde Ulyama; Gyama ¥ Vsat,yama son parametros del modelo que dependen del tipo de
portador de carga y del material semiconductor con el que esta hecha la antena. Vst yama
es la velocidad de saturacion de los portadores de carga y es obtenida por ajuste de datos
experimentales para cada material.

Empleando este modelo de Yamaguchi, la movilidad de los electrones es:

F) = MC(Mn,Yama,C(F),Sn,Yama,Nn,ref)
)

)
)

-]

(
Hnzl (T_’}) = MmL(MnC (F) y ASn.Yama Ea:OL (
Hny L (F) - HyL(,unC (fj » ASn, Y amas EyOL (
( (

)
Hnzl 7?) = Hz1L (,UnC’ (f‘) y ASn.Y amas EZOJ_ )
T

fw,Yamaguchi (,uan_ F) ) EO:): F) Uln ,Yamas Gn,Yamaa Vn,Sat,Yama)

( (
Ian (T_j}) - fy,Yamaguchi (,unyJ_ (7?) ) EDy (F) Uln ,Yamas Gn,Yamaa Vn,Sat,Yama) (2'69)
(), Eo- (

fz,Yamaguchi (,unzL ; EOz F) ) Uln,Yamaa Gn,Yamm Vn,SauYama)
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Y de los huecos:

(F) = uC(,up,Yama; C (F) ) Sp,Yamm Np,ref)

(F) = Mzl (:upC (F) y ASp.Yamas ECEOJ_ (7:’))
Mpy | (7?) = Myl (NpC (F) » ASp.Yama EyOJ_ (f))

( (7))

Hpz1 7:‘) = MzL (,upC (7:‘) y ASp.Yamas Ein
T
b ] Y b b b b
fx Yamaguchz(,upr_ F) EOx T) ) Ulp Yama, Gp Yama, ‘/p Sat Yama)

( (
ﬂp (F) = fy,Yamaguchi (,U/pyL (F) ) EOy (m ) Ulp,Yamaa Gp,Yamaa ‘/p,Sat,Yama) (270)
(7 (

fz,Yamaguchi (,usz_ 7’) ) EOz F) ) Ulp,Yamaa Gp,Yama; ‘/p,Sat,Yama>

Modelo de Lombardi?®:83

De todos los modelos de movilidad empleados, el que presenta mayor complejidad
es éste. Es un modelo de movilidad volimico. El modelo en si, es una combinacion
de acuerdo a la regla de Matthiessen® de tres movilidades distintas que obedecen a

fenémenos fisicos distintos. La ecuacion que expresa esta movilidad es:

1

1 1
+ Hb + Hsr

fLombardi(MACa Hb, MS’/‘) = 1 (271)

HAC

Donde pa¢ es la movilidad limitada por scattering con fonones actusticos, jig,. es la movi-
lidad debida a los factores de rugosidad de la superficie y u; es la movilidad por fonones
opticos. Dado el material empleado en las antenas simuladas, el término mas importante
de este modelo es u;, de los portadores de carga limitada como se ha dicho por scattering
con fonones 6pticos. Como se puede ver, este modelo de la movilidad extiende claramente
el modelo de las corrientes de difusion y arrastre mas alla de su marco de aplicacion.
Comenzaremos por la expresién de pac que es dependiente del médulo de las compo-
nentes perpendiculares del campo eléctrico:

B 2(C (M)

w s Ewl (7),¢,2,C(r),7,11,,0) = — +
prw,ac (B, Ewor (7) (), 7,1, 0) (Ewor (M) To(Euor (7))°

(2.72)

Con w = x,y,z y donde E,q, () es el médulo de las componentes perpendiculares del

campo eléctrico a la direccién elegida, T}, es la temperatura de la antena, y C (7) es la
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concentracion de impurezas presente en la zona fotoactiva del semiconductor de la antena.
Los demas parametros 3, ¢, =, 7, y O, son dependientes del material semiconductor.
El sub-modelo de la movilidad debida al factor de rugosidad de la superficie es:
(9, Buos (7)) = (2.73)
Hw,sr\Vy Lo L \T'), R) = 70— =~ - :
(Ewou (7)"

Donde 9, y k son pardametros que dependen no sélo del material, sino del procedimiento
de uniformidad (pulido) de la superficie fotoactiva.

Finalmente, el sub-modelo de movilidad p;, viene dado por la ecuacion:

T\~
y(pe, o, s s, e, C (7) ,, B, y) = proel + 2 (ﬁ)m - (274)
() (o)
De este modo se determina la movilidad para electrones:
pion (7) = 15 (PCn, Hons fan, CSny €y C (T, sy By V)
oA, (T) = pleac(B, Eeol (7) 60, Zn, C (7) 7o, Tr, On)
fasrn (F) = fa,sr (05 Eror (7) , ki)
tyac, (F) = pyac(B, Eyor (F), Sy Zn, C(7) 70, T1, On)
tysrn (T) = pryer (0, Eyor (T) , Kn)
fzac, () = pzac(B Bl (7)), 60, B, C (7). 70, TL, ©y)
fasrn (F) = pasr(V, Exor (), )
frombardi (B, Ac,, (T) 5 on (T) 5 pasrn (7)) !
fin () = frombardi(Hy,ac, (), ton (7) , iy srv (7)) : (2.75)
frombardi(fz,a0, (), on (), fzsrv (7))

Y la de huecos:

=y

,pr( ) = lub(pcnaMOTH/leTHCSnaCTn?C(F)7anuﬁn77n)
,LLQU,ACP (f‘) - Mw,AC(ﬂa ExOJ_ (Fj ) gpa E]H C (F) ) T]M TL7 @p)
Mz srP (7:‘) = Hzsr (797 ExOL (F) 5 Hp)
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ty.ac, () = py.ac(B, EyoL (7),p, Zp, C (7)1, 1L, ©)p)
pysrp (F) = iy (9, Byor (7) , Kp)
fzac, (F) = psac(B; Bl (F), 5 Epy C(F) 7, TL, O))
fzsrp () = fosr (9, Eaor (7) , p)

T
fLombardz'(,u:c,ACp (T‘) y HbP (F) » Hz,srP (T))
:ap (’F) = fLombardi (/fly,ACp (f) s WbpP (7:‘) ’ ,uy,srP (7?)) . (276)
fLombardi(,uz,ACp (7?‘) s bP (F) y Mz srP (7:‘))

Tanto el modelo de movilidad de Yamaguchi 2.68 como el de Lombardi 2.71 a pesar de
ser volumicos, de mayor complejidad y con mayores posibilidades descriptivas, desde el
punto de vista de fenémenos fisicos implicados en el transporte de portadores de carga,
no proporcionan resultados mejores que los modelos de movilidad paralela. Entendiendo
con esto que reproducen datos experimentales con menor acuerdo e incluso localmente
hablando difieren mas de las referencias experimentales que modelos de movilidad cons-
tante, como se verd en el capitulo 3.

La interpretacién que de este hecho hacemos, se basa en la aplicabilidad de dichos méto-
dos volimicos. En el estudio de MISFETs!, el transporte de portadores de carga tiene
lugar por lo general en la interfaz entre un aislante y el material semiconductor®%59,
Pero para que exista transporte, ha de aplicarse una tensién de puerta para inducir el
canal de transporte. Esa tensién de puerta se traduce en un campo electrostatico que es
perpendicular al transporte de los portadores de carga. De modo que los parametros que

se pueden encontrar en la literatura 8283

para estos modelos, han sido derivados para
estos casos especificos de transporte en MISFETSs. La obtencién de parametros apropia-
dos para las antenas fotoconductivas, que describan el verdadero movimiento voliimico

de las cargas, es algo que se ha quedado por explorar.

Velocidad de saturacion frente a intensidad de campo eléctrico para el LT-
GaAs8!

El LT-GaAs es un material ampliamente usado en la fabricacién de antenas fotocon-
ductivas, y ha sido escogido como material para simular antenas tanto emisoras como

receptoras en este estudio. Las razones son tres: buena movilidad de los portadores de car-

IMISFET: Metal Insulator Semiconductor Field Effect Transistors
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PROCESOS PRINCIPALES DE SCATTERING

L

|) Scattering Il) Scattering l1l) Scattering
con los cores entre con defectos
¥
de Ia red' portadores de Ill 1) Aleaciones y
Carga heterouniones
l 1112) Defectos de
11) Entre 12) Intra la red
bandas banda
[113) Dopado
Y\ Y
111) 112) 13) 114)
Optico ||Acustico Optico || Acustico
1131) M131)

Neutro ||lonizado

114b) Potencial
deformado

I13a) Polar 113b) No polar| |l14a) Piezoeléctrico

Figura 2.4: Principales procesos microscépicos de scattering®. Tenidos en cuenta en
modo estadistico (analitico, semiempirico o puramente empirico) explican cualitativa-
mente y modelan cuantitativamente la magnitud macroscépica movilidad de portadores
de carga.

ga’l, tiempo de vida de los portadores de carga de subpicosegundos??-30:32:33,85

8

y una alta
resistencia oscura®, es decir, muy baja conductividad en ausencia de estimulo luminico,
sobre todo en semiconductores con un nivel bajo de impurezas. Esa es la razén para pres-
tar especial atencion a la gréfica 2.5. En ella se relaciona la velocidad de saturacion del
LT-GaAs con la intensidad del campo eléctrico aplicado y la concentracion de impurezas
a temperatura ambiente T" = 300K. Es posible obtener pues, por interpolacion, el valor

de la velocidad de saturacién para un dopado por electrones con Ny € [101%,107]em =3
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Figura 2.5: Curva de velocidad de saturacién para el LT-GaAs sacada de bibliografia®!.

y una magnitud del médulo del campo eléctrico £ € [0, 20]% a partir de la figura 2.5.
A excepcion de este parametro, los parametros empleados en los modelos de movilidad

descritos, han sido tomados de las referencias de Atlas™ y MiniMos®.

2.5. La tasa de recombinaciéon

Se entiende como proceso de recombinacion la desaparicién de un par electrén-hueco
que estaban disponibles para la conduccion de la corriente eléctrica. Sucede como conse-

cuencia del salto directo o indirecto del electrén libre desde la banda de conduccion a la
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banda de valencia. En un sistema en equilibrio termodinamico existe un proceso de gene-
racion térmica y recombinacién que mantienen constante la concentracion de portadores
de carga. Por tanto, el proceso de la recombinacién es algo que tanto si se presenta un

87 como si se produce una fluctuacién hacia un estado

estado de equilibrio termodinamico
de no equilibrio, esta presente. Y su efecto es tal que preserva el equilibrio y conduce al
sistema hacia éste cuando se ha producido una perturbacién del mismo. Continuando con
esta descripcion cualitativa y fenomenoldgica, los procesos de recombinacién se pueden

clasificar en tres tipos:

= El proceso fotonico o de salto directo es un paso directo desde la banda de
conduccién de un electréon a la banda de valencia, generando asi una eliminaciéon en
un solo salto del par electron hueco y emitiendo un fotén con la energia del ancho
del gap.
Existen evidencias experimentales que ponen de manifiesto que este tipo de recom-
binacién es muy frecuente en materiales con un gap estrecho como el PbTe con un
ancho de gap de 0,27eV, y poco probable en materiales con un ancho de gap mayor
leV.
En general se trata de pérdidas paulatinas de energia al interaccionar con los niicleos
atémicos de la red que culminan con este salo directo, en la grafica 2.4 estariamos

hablando del proceso 1.

= El proceso de recombinacién Auger o de colision es debido a la colision de
tres portadores de carga libres. Un par electrén-hueco con un tercer portador, que
puede ser un electrén o un hueco. En este proceso, el par recombina, y el tercer
portador gana la energia de la colisién, si es un electrén, o cede la energia de la
colisién, si es un hueco. Se puede decir que es un proceso de recombinacion directo.
En la figura 2.4 se corresponde con el proceso II.
Este tipo de proceso de recombinacién, es poco frecuente a temperatura ambiente,
siendo mas frecuente a temperaturas elevadas y en casos de ancho de gap pequeno
como el InSb con un gap de 0,18¢V. No obstante, nosotros lo hemos tenido en
cuenta en el modelado de la tasa de recombinacion usada en las simulaciones.
La justificacién esta en que la mayoria de los semiconductores empleados en las
antenas simuladas, el dopado era una caracteristica comin. Y el tiempo de vida de

los portadores de carga se ve reducido sustancialmente por recombinacién Auger
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de un modo proporcional a la concentracién de mayoritarios®’, que en definitiva
estan ligados a la concentracién de impurezas.

La tasa de recombinaciéon por colisién viene dada por la expresion:
Rauger (7,t) = (n(7,) p (7,t) = nf (7)) (Can (F) n (7 t) + Cap (F) p (Fi8)) (2.77)

En la expresién anterior, n; () es la concentracién intrinseca de portadores de
carga, n (7,t) y p(r,t) son las concentraciones de electrones y huecos, Cy, (7) y
Cap (7) son los coeficientes de recombinacién Auger para electrones y huecos res-
pectivamente. Se comprueba que en estados de equilibrio, Rayger (7,t) = 0 porque
n (7, t) p (F,t) = n? (7).

= Los procesos de recombinaciéon por trampas son debidos a capturas de un
electréon de la banda de conducciéon por un centro profundo o el llenado de un
hueco de la banda de valencia por un electrén alojado en una trampa. Normalmen-
te estos centros profundos son bandas de energia situadas en la proximidad de la
mitad del gap. Podriamos decir que todo nivel por debajo de los niveles de demar-
cacion electrénica y por encima de la demarcacion hueca son trampas, en cualquier
otro caso, estariamos hablando de centros de adherencia electrénica o centros de
adherencia para huecos. El significado es que estas trampas son simplemente im-
perfecciones de la red, y no se deben a la concentracién de impurezas, que al crear
bandas superficiales configuraran siempre centros de adherencia. No obstante, un
dopado alto introduce muchos errores en la red cristalina simplemente debidos al
proceso tecnoldgico® en si. La figura 2.4 se corresponde con procesos de tipo I11.
Este es el proceso que domina la recombinacién en el tipo de material empleado
para el estudio de las antenas fotoconductivas simuladas.

El modelo de la tasa de recombinacién empleado en esta tesis, basado en el pro-
159

ceso de recombinacion por trampas, es el llamado de Shockley-Read-Hall°*” y su
expresion matematica es,
. n (7, t)p(F,t) — n (7
RSRH (T, t) == ( )_, ( ) (l‘) (278)

7o (7) (p (7, 1) + p1 (7)) + 7 (7) (1 (7' £) + 110 (7))

Donde 7, (7) y 7, () son los tiempos de vida media de recombinacion, n; (7) y

p1 (7) las concentraciones de portadores de carga de electrones y huecos si el nivel
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de Fermi estuviese situado en el nivel de las trampas para electrones y huecos
respectivamente. Al igual que la tasa de recombinacién Auger, para el caso de

equilibrio, su valor es nulo.

La tasa de recombinacion empleada en el modelado de antenas fotoconductivas es la
suma de la recombinacién por trampas mds la recombinacién por choques, R (7, t) =
R auger (7, t) + Rsrp (7, t). Ademds de los procesos de recombinacién estudiados hasta
ahora, existen otros que son llamados de superficie, y que seran descritos en el capitulo
3.

Finalmente, se ha discretizado la tasa de recombinacién para su implementacion compu-

tacional y la expresién obtenida para RO () de acuerdo a la notacién establecida es:

n0; ; ,kP0; ik — n3)ijk
T (P05 .k + D1lijk) + (105 5 + nalijk)
+ (noi,j,kpoi,j,k — 77/,2) (C'4nn0; 1 + Capp0; j 1) (2.79)

ROi,jyk

Esta expresion sera usada solo en procesos estacionarios. En procesos transitorios se
establece como punto de partida temporal la nulidad de las concentraciones de carga
n(r,0) = 0y p(r,0) = 0. Asi la discretizacién de la tasa de recombinacién para el

proceso transitorio toma la forma:

T,j5,kDPijk
To(Dijk + P1lij) + Tp(Mijr +11lijk)
+ (i kPijk) (Cannijr + Cappijk) (2.80)

R jk

De las expresiones anteriores 2.79 y 2.80 se puede deducir que, en la practica, los tiempos
de vida medios 7, (7) y 7, (), y los coeficientes de recombinacion Auger Ca,, (7) y Ca, (7)
se han asumido con igual valor en todo punto del semiconductor. Por eso las ecuaciones
discretas 2.79 y 2.80 han perdido la dependencia espacial que poseifan en las ecuaciones

2.78 y 2.77.

2.5.1. Tiempos de vida de los portadores de carga

De los parametros estudiados hasta ahora, el tiempo de vida de los portadores de
carga en exceso, resulta de crucial importancia, ya que durante la recombinacion permiten

transformar una entrada laser de infrarrojo (A, ~ 800nm) en una salida en el rango de los
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terahercios (Arg. ~ 300um). En la evolucién temporal del proceso transitorio de emisién
de una antena fotoconductiva, pasado el proceso de generacion, cuando la recombinacion
gobierna la concentracién de carga, cuanto menor es la vida de los portadores de carga,
mayor es la frecuencia de emisién en el espectro de terahercios para una misma duracion
del pulso laser.

El tiempo de vida de recombinacién de los portadores de carga en exceso, se define como el
promedio de tiempo que este exceso tarda en recombinar. Los procesos de recombinacion
descritos en el apartado anterior determinan la duracion media de estos portadores de
carga antes de recombinar. Para los procesos de recombinacién més importantes en
las antenas fotoconductivas estudiadas, los SRH 2.78, cuando hay dopado, es posible
encontrar, en la literatura, expresiones semiempiricas que dan cuenta de las dependencias

entre la vida de los portadores de carga y el dopado:

Tno

Tn = 1+ (N]]SI;ZA)W" (281)
Tpo
T = (NN (2.82)
1+ TN

Donde N, N;ef, Yns ¥ Yp son los pardmetros de ajuste para electrones y huecos respec-
tivamente®. As{ mismo 7,0 y 7p0 son los tiempo de vida de los portadores de carga en
ausencia de dopado y son independientes de los estados estacionarios del dispositivo.

La dependencia entre el tiempo de vida de los portadores de carga y el dopado pue-
de ser explicado por el proceso de scattering I1I3 de la figura2.4, aunque, como ya se
ha dicho, no se trate del dopado sino de los defectos que la implantacién de impurezas
producida en el proceso tecnoldgico. De hecho, el tiempo de vida de los portadores de
carga en desequilibrio depende fuertemente de los procesos de fabricacion, con lo que la

determinacion de este parametro debe ser medida en cada caso.

2.6. Condiciones de contorno

Toda antena fotoconductiva se puede delimitar en el dominio computacional, donde se
simula mediante una interfaz que separa dicha antena del resto del dominio. Asi mismo,

la antena posee partes materiales no fotoconductivas que seran abordadas en el capitulo
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5. En este capitulo, sélo estamos interesados en la zona fotoconductiva. El conjunto de
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales discretizadas (2.30,2.50,2.51) es aplicable
en el interior de la zona fotoconductiva de la antena. Y son necesarias condiciones de
contorno para establecer los valores fisicos de las magnitudes puestas en juego en la
interfaz de la zona fotoactiva de la antena. Si €2 es, topologicamente hablando, todo
punto frontera de la zona fotoactiva de la antena que la segrega del resto del dominio
computacional, €2 es el subdominio computacional de puntos, donde aplicaremos las
condiciones de contorno. Asi mismo dividiremos esas condiciones de contorno en dos

tipos:

= Condiciones de contorno de Dirichlet que son todos aquellos puntos de €2 en
los que conocemos el valor exacto de la magnitud fisica y podemos imponerlo. Este

subdominio de €2 lo llamaremos €2p.

= Condiciones de Neumann son todos aquellos puntos de 2 en los que a pesar
de no conocer el valor exacto de la magnitud fisica, podemos imponer condiciones
vectoriales que fijan de modo univoco el valor de la magnitud fisica en cuestion. A

este subdominio de €2 lo llamaremos €2y

No es condicién necesaria para encontrar solucion que €2 = Qp Uy, pero si se garantiza

que la solucién es tnica si esta equivalencia se cumple.

2.6.1. Condiciones de contorno de Dirichlet

Qp respecto del potencial eléctrico 1) se corresponde con valores reales fisicos conoci-
dos del potencial en los puntos donde se localizan los contactos metalicos, coincidiendo
con su geometria sobre el semiconductor. Este valor del potencial es dado por la fuente
de tension externa a través de los contactos tipo 6hmico con el metal. Si tenemos una
fuente de tensién externa que polariza el semiconductor con una tensién Vy, las ecua-
ciones 2.83 y 2.84 establecen el valor del potencial en la superficie del semiconductor en

contacto 6hmico entre éste y el metal, que supondremos un conductor eléctrico perfecto
(PEC).

=y

) = Yu(P)+Va; TePECT=Qp (2.83)
77bbi (F) — Va; re PEC™ =Qp (284)

U (
U (

3
|
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IS

Figura 2.6: Tipos de condiciones de contorno aplicadas sobre el regién fotoactiva de una
antena ejemplo.

Donde ; es la tension de construccion de la union metal semiconductor. Este parametro

depende del nivel de impurezas ionizadas y su expresion es:

iy —N, (7 . r
Wy () = Vparcsinh (%) = Vparcsinh (i&%)

A temperatura ambiente, las ecuaciones 2.83 y 2.84 conducen a la condicion de

Dirichlet aplicable bajo el contacto metélico:

Cij .
U, = Vyaresinh [ —225 ) — v (6,4, k) € Qp (2.85)
5Js ZnZ 7:7]',]6
Cij .
= Vool (395 ) V(i) € (2.56)
i i?.j?k

Las concentraciones de portadores de carga n () y p (7) localizadas en las regiones Qp
donde esta el contacto metalico quedan fijadas, y establecer valores requiere una serie de
hipétesis.

Se asume un contacto tipo 6hmico y un conductor eléctrico perfecto, sin caidas de tension

en el perimetro de la interfaz del contacto. Si ademdas asumimos ausencia de gradientes
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térmicos, no degeneracién y despreciamos posibles espacios de carga en el contacto 6hmi-

co, se tiene"%88;

n0(7a, )p0(Fa,) — ni (fa,) =0 2.87)
nO(FQD)—pO(FQD)—C(FQD) =0 (288)
Que conducen a la condicién de Dirichlet sobre la carga:
27, 12 (7 =
TZO(FQD) _ \/C (TQD) + n;(TQD) + C<rQD); (289)
C2 (7 4n?(rq, ) — C(7
pO(FQD) _ \/ (TQD) + né(TQD> (TQD) (290)

Ecuaciones que discretizadas adquieren la forma:

\/C?~k+4”?|i,j,k+ci,j,k ..
- (Zajvk) € QD

i = 2
7 2.91)
VOt anilise—Cij, - (
poi,j,k = oh 7 n2| 2 2t (17]7 k) S QD

2.6.2. Condiciones de contorno de Neumann

En el sentido matematico mas estricto €2 = Qp U Qy, es decir, todo punto de £ que
no es un {1p, lo es de Q. Todo punto que no queda debajo de los contactos metalicos
es un punto de €2y y sobre él se aplican las condiciones de contorno de Neumann.

Las condiciones de contorno de Neumann, para el potencial eléctrico, se basan en la
condicién de continuidad de la componente perpendicular del campo eléctrico a la interfaz

de dos medios®3°:

(gOEVacio - EAntenaEAntena>ﬁ = anterface (292>

Con esta expresiéon 2.92 asumimos que la region fundamental esta completamente rodea-
da de vacio, despreciando el sustrato semiaislante sobre la que se apoya. Por eso, para
todo punto que rodea la region fundamental gy es la permitividad eléctrica del vacio,
EVM-O es el campo eléctrico en el vacio, ¥ € antena €S la permitividad eléctrica de la regién

fotoactiva de la antena, Ezntena, €S €l campo eléctrico en el interior de la antena, n es el
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versor normal a la interfaz entre los medios y Qrnier face, €5 la carga eléctrica que hay en

la interfaz. Si despreciamos esta carga eléctrica de la interfaz, tenemos:

EJ_,Vacio = Er,AntenaEJ_,Antena (293)

Donde E| y4cio €s la componente perpendicular del campo eléctrico a la interfaz en el
vacio, y es usualmente despreciada®, con lo que se llega a la condicién de Neumann para
el potencial:
oY
EJ_,Antena - ? =0 (294)
nla
N

Esta expresion es valida también en la interfaz entre la region fotoactiva y el sustrato

semiconductor, siempre que éste se pueda asumir como un buen aislante. Con respecto

’ Valores de los parametros en las simulaciones hechas en 2.7 ‘

Parametros correspondientes a la funcién de recombinacién?9-39
Electrones Huecos
T, = 0.5ps Cyup =7-1073%ecmbs7! T, = 0.8ps Cyp=7- 1073%embs~1
ny =4.0-105¢m=3 p1 = 5.0-10%cm =3

Dopado y concentracién intrinseca®’

Dopado de la antena ET N} =6-10"%cm™  C. intrinseca n; = 9 - 10%m ™3
Dopado de la antena BT N}, = 10%cm™  C. intrinseca n; = 9 - 10%cm =3
Dopado de la antena TT1 Nj, = 6-10"%cm™2  C. intrinseca n; = 9 - 105cm ™3

91

Valores iniciales (E = 0) de movilidad con dopado no extremo
El modelo empleado es el 2.4.1

o = 80002 | 10 = 400927
Permitividad y permeabilidad relativas

e, =1326 si w<6THz" pu,=1.0
Voltaje aplicado a la antena ET V, =40V
Voltaje aplicado a la antena BT V, =10V
Voltaje aplicado a la antena TT1 V, =50V

Tabla 2.1: Tabla correspondiente a los parametros numéricos usado en la simulacion del
estado estacionario de validacién de las antenas ET, BT y TT1

a la carga, la no variacién de la concentracion de portadores en la interfaz de la region
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fotoactiva y el resto del universo, garantiza que no hay flujo desde la antena hacia el

vacio y viceversa. Tenemos pues una condicion de Neumann para la concentracién de

carga:
ool _y (2.95)

on On
Wl (2.96)

on O

Las aplicaciones de estas condiciones de contorno discretizadas se desarrollan y explican

en el apartado I.c del apéndice I.

2.7. Validaciéon del algoritmo

El procedimiento de solucién de los ejemplos de regiones fotoconductivas polarizadas
de antenas, se explica en el apartado I.d del apéndice I.

En esta seccion, en concreto, se han comparado tres casos de antena fotoconductiva
cuyos parametros estan indicados en la tabla 2.1. La geometria aparece en las figuras
2.7a, 2.9a y 2.11a. Se ilustran las soluciones 3D y se comparan cortes de las soluciones
de esos 3D con cortes de soluciones 3D proporcionadas por software comercial (SC)®.
En todos los casos se hacen dos cortes perpendiculares, claramente identificables sobre
los 3D, que son los que sirven para la validacion de los estados estacionarios. El corte de
color negro se hace en el eje de la X y el de color amarillo en el eje de las Y. Se compara
el potencial y las concentraciones de carga.

Las diferencias entre las validaciones y los resultados obtenidos en las figuras 2.10b,
2.10c, 2.8b, 2.8¢, 2.12b y 2.12¢ provienen de las pequenas diferencias en los potenciales.
Como se puede ver en las figuras de validacién de los potenciales 2.8a, 2.10a y 2.12a en
los bordes o perimetros de los contactos hay una pequena diferencia, como la carga se
comporta exponencialmente con una variacién del potencial, esas pequenas diferencias
son el origen de las diferencias en la carga. El motivo esta en el modo de implementar
la condicién Dirichlet para fijar el potencial en los contactos metalicos y en el método

numérico empleado (el software comercial emplea elementos finitos).
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20X (um)

(a) Esquema de la antena ET. (b) Potencial eléctrico.

(e) Movilidad de los electrones. (f) Movilidad de los huecos.

Figura 2.7: 3D y cortes para validacién de la antena ET.
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—— SCX=19um
Simulado X=19um
o SCY=25pm
Simulado Y=25pm

Voltios

30 40 50

pm

(a) Validacién del potencial simulado para la antena ET comparado
con software comercial.

—~ SCX=14um o SCY=25um

7x10'5} — Simulado X=14um Simulado Y=25pm ]

6x10"°F L ] ]
m =]
E \rif i T
U 6x10"° 'V - J

D% DEDD @D 0
6x10"°+ '3 1 i
0 10 20 30 40 50
pm

(b) Validacién de la concentracién de electrones simulada para la antena
ET comparada con software comercial.
0.015

T
o SCX=25um
Simulado X=25pm
—— SCY=25uym
— Simulado Y=25pm

0.014

cm3

0.013 =

0.013 : : : :
0 10 20 30 40 50
Hm

(c) Validacién de la concentracién de huecos simulada para la antena
ET comparada con software comercial.

Figura 2.8: Validacion de los parametros electrostaticos de la antena ET.
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X (flom)

(a) Esquema de la antena BT. (b) Potencial eléctrico.

0.774 S N 0.836
1.38-10® |

0
-3 m'3)
n (cm™) J
Al.4x10° A
1.2x10% 50 0.082
1.0x 10%°

\ [8.0x 101 ’%
juivs

50
100 X (um)

100

(c) Concentracién de electrones.

(e) Movilidad de los electrones. (f) Movilidad de los huecos.

Figura 2.9: 3D y cortes para validacién de la antena BT.
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al E —— SC X=56um ]

I — Simulado X=56um

2; o SCY=61.5um

a L — Simulado Y=61.5um ]
o =T8N
p ]
E <
g i ]
—2r ]
—af ]
0 20 100 120

(a) Validacién del potencial simulado para la antena BT comparado
con software comercial.
1015 T

ol

—— SCX=61.5um

— Simulado X=61.5um
o SCY=56um

— Simulado Y=56um

n (cm™)

9-10MF

Il L L L L Il L L L L Il

50 60 70 80
KHm

(b) Validacién de la concentracién de electrones simulada para la antena
BT comparada con software comercial.

L e L S B S
[ ® SCX=61.5um

0.0815F — Simulado X=61.5um

—— SCY=56um

WTg — Simulado Y=56um
o_ L
0-0805 L 1 1 1 1 1 1 1
40 45 50 55 60 65 70 75 80

(c) Validacién de la concentracién de huecos simulada para la antena
BT comparada con software comercial.

Figura 2.10: Validacién de los parametros electrostaticos de la antena BT.



2.7. Validacién del algoritmo 61

200
X (um )

100

(a) Esquema de la antena TT1. (b) Potencial eléctrico.

200
X (I-lrn)

(e) Movilidad de los electrones. (f) Movilidad de los huecos.

Figura 2.11: 3D y cortes para validaciéon de la antena TT1.
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Voltage
o

—— SC X=208um
— Simulado X=208um
—20:* e SCY=51um

r E —_ Simulado Y=51um‘

0 100 200 300 400

—10f

(a) Validacién del potencial simulado para la antena TT1 com-
parado con software comercial.

8-10™°
7-105F ll\ .
7610 : l S
£ \‘!
A
< 15[
SR p— SC X=208um
— Simulado X=208um
| s SCY=51um
4-105F — Simulado Y=51um
Il L Il
40 60

(b) Validacién de la concentracion de electrones simulada para
la antena TT1 comparada con software comercial.

0.0138 A e —
r [ —e— SCX=208um
0.013505 -

= Simulado X=208um

00137 E 0.0135}
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Figura 2.12: Validacion de los parametros electrostaticos de la antena TT1.
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3.1. El efecto fotoeléctrico y la tasa de generacion

El efecto fotoeléctrico en una antena fotoconductiva es el principio fisico que permite
alimentarla. Si sobre un semiconductor se aplica un haz laser de longitud de onda tal
que los fotones asociados poseen al menos energia como para hacer saltar un electrén
localizado en el techo de la banda de valencia hasta el fondo de la banda de conduccion,
es decir, al menos el ancho de la zona prohibida del semiconductor, se generara un par
electréon-hueco que incrementaran la carga libre. Durante este proceso, y debido a este
efecto, la conductividad del semiconductor se incrementa.

En la simulacién de antenas fotoconductivas se hace necesario un modelo de la tasa
de generacion de portadores de carga. Para obtener un modelo 3D que reproduzca con
cierto grado de realismo este proceso de generacion de carga, hay que tener en cuenta
la interaccién entre la fuente de luz y el medio material. Y para ello, vamos a definir
un conjunto de parametros involucrados en el proceso, que facilitaran la descripcion

cualitativa y cuantitativa de la generacion, y que permitiran modelarlo.

3.1.1. Forma temporal del pulso laser

Los laseres ultracortos (duracién del pulso luminico de femtosegundos), son amplia-
mente empleado en la estimulacién de antenas fotoconductivas, tanto en la emisién como
en la recepcion 2593110,

Los laseres pulsantes de disparo ultracorto, llamados mode-locked, poseen una dis-
tribucion temporal de potencia que es descrita con frecuencia en la bibliografia por la

secante hiperbdlica!!!:

P(t) = P,sech? <i) | (3.1)

Tp
Donde el ancho temporal completo de la mitad del maximo (FWHM), que llamaremos
o, estd relacionado con el pardmetro 7, por la expresiéon o, = 1,767,. Otra descripcién

1

muy extendida en la bibliografia'l! estd dada por la funcién gausiana, siendo posible

escribir:

P(t) = Pe (), (3.2)

Donde el ancho temporal completo de la mitad del méximo (FWHM) esta relacionado

4in(2)

con el parametro 7, por la expresién o, = = 0,67,. No obstante se suele hacer la
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aproximacion *

O = Tr.

A continuacion en el apartado 3.1.2 se vera que existe un cierto confinamiento del haz
laser que permite describirlo con simetria radial. Si hacemos la hipotesis de que es posible
encontrar un magnitud I(p, z,t) = I1(p, z)l2(t) que llamaremos intensidad 6ptica, se

reescribe la potencia en la forma:

Pt) = /0 " L, 2 )2mpdp = 201 (1) /O T L(p 2 )pdp = BB (3.3)

Podemos decir que:

» [(p,z,t) es la intensidad dptica espacio-temporal en el vacio, y es una funcién

simétrica espacialmente en torno al centro del haz laser situado en p = 0.

» La distribucién temporal de I(p, z,t) es obtenida comparando términos entre las
expresiones 3.1 y 3.3, de lo cual inferimos Ir(t) = sech? <1,76U%>. Por tanto la
intensidad o6ptica espacio-temporal en el vacio puede ser descrita temporalmente
hablando mediante la secante hiperbdlica I(p, z,t) = I,(p, z)sech? (1,76(%).

= En caso de que la duracion temporal de la potencia es aproximada por una distri-

bucién gausiana y se haga la aproximacion o; &~ 7,, haciendo la misma deduccién

¢ 2
que en el punto previo resulta I(p, z,t) = I (p, z){(a?) ,

3.1.2. Amplitud éptica compleja e intensidad 6ptica espacial

Atendiendo a la naturaleza ondulatoria de la luz que proviene del laser, ésta se pro-
paga en el vacio como una onda plana de amplitud compleja U (7,t) = U (F) e/**. Si
sustituimos esta solucién en la ecuacién de onda V2U (7, t) — Ci? ant(f t)

ecuacién diferencial para la amplitud compleja U (7) llamada ecuacién de Helmholtz:

0 se llega a una

V2U (7) + kU (7) = 0, (3.4)

donde £ es el nimero de onda.
La distribucién espacial de la intensidad 6ptica I;(p, z) es dada por el cuadrado del
médulo de la amplitud éptica compleja'® I1(p, z) = |U (7)|°. Esta igualdad modela mejor

la intensidad optica del laser en vacio cuanto mas monocromaético sea éste. La solucion
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de la ecuacién diferencial 3.4 conduce a diferentes modelos de distribuciéon espacial de la

intensidad optica del haz laser.

Intensidad 6ptica espacial de un haz gausiano

De la aproximacion de onda paraxial, obtenemos la aproximacion de intensidad de

112
2 2
Lip,2) = Iy ( Wo ) e 2et)” (3.5)

haz gausiano"'~:
W(z)

donde I es la intensidad de pico del haz en z=0, W (z) = Wyy/1 + <i>2 es el ancho del
haz que va, desde el centro del mismo, donde el valor de la intensidad es méaxima, hasta
el punto de la periferia en el que este maximo ha caido e72 y Wy = \/% es el ancho
justo en z=0. La coordenada radial p = \/m, da cuenta del esparcimiento radial
del haz. El pardmetro z, es el rango de Rayleigh!!2.

Si particularizamos la expresion 3.5 para z=0, tenemos en cuenta que se trata de un
haz gausiano de simetria de revoluciéon o, = o, = o0, y que la anchura completa de

la intensidad del haz a la mitad del maximo (FWHM) esta relacionada con W por la

Or

2in(2)

expresion Wy = , podemos escribir 3.5 como:

—4in(2) (£+ 2)

9 ‘id
<N

Li(z,y) = lpe (3.6)

-1
No obstante, si hacemos la aproximacion ( 2[71(2)) ~ 1 que implica que Wy =~ o,,

podemos escribir:

[§]

,(ﬁJr
Li(z,y) = e \°F

A

), (3.7)

Intensidad é6ptica espacial de un haz hermite-gausiano

Mientras que la intensidad optica de un haz gausiano posee un solo centro de inten-
sidad, con la intensidad 6ptica de un haz hermite-gausiano, son posibles varios. De la

solucion de 3.4, con otra familia de soluciones, podemos escribir la intensidad éptica de
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un haz hermite-gausiano*'? como:

Ii(z,y, 2) = |Aim|” (WV@)) G (Vﬁf)) G (ﬁi’)) : (3.8)

donde A;,, es una constante que converge a la intensidad de pico del haz cuando z=0,

W(z) y Wy tienen el mismo significado que en la expresion 3.5. G;(u) es la funcién
Hermite-Gausiana que puede ser consultada del apéndice 11.a.1.

De la expresion para la intensidad éptica hermite-gausiana 3.8, si nos restringimos a z=0,

Iz, y) = IG) <“V;—2> Gon (%) (39)

podemos escribir,

Expresion que si queremos reescribir en términos de FWHM de la distribucion espacial

del haz, tendremos que aplicar el estandar ISO 11146 explicado en el apéndice II.b.

Intensidad 6ptica espacial de un haz laguerre-gausiano

Otra familia de soluciones de la ecuacion 3.4 conduce a la intensidad éptica de un

haz laguerre-gausiano'?, cuya expresién es:

b =l (s ) @ (725). (3.10

donde A;,,, W(z) y Wy tienen el mismo significado que en la expresiéon 3.8. Qy,, es la

funcién laguerre-gausiana cuya expresion puede ser consultada en los apéndices I1.a.2.
Haciendo la hipétesis de que hay una distribucion simétrica del haz y haciendo la apro-

ximacion Wy = o,., la expresién 3.10 en z=0 se puede reescribir como:

Li(z,y) = LQ7, (—M) , (3.11)

r

con 0, = 0, = 0y,
Existen otras distribuciones espaciales de la intensidad optica del haz laser, como son
la bessel-gausiana!'? y que presenta colas oscilantes para casos de distribuciones no

uniformes en el plano del frente de propagacion del haz.
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3.1.3. Intensidad optica espacio-temporal en un medio material

Cuando un haz laser interacciona con un medio material, este sufre multiples efectos.
Para empezar, parte del haz se refleja sobre el medio y otra parte se transmite. Del
balance energético entre la porcién de energia que llega al medio y la que es reflejada,
es posible establecer el llamado coeficiente de transmision T. Tedéricamente y desde un
enfoque corpuscular, definimos el coeficiente de transmision como el cociente entre el
nimero de fotones que penetran en el material y el niimero total de fotones que hay en
el haz antes de llegar a la interfaz vacio-material. De esos fotones, una parte es absorbida

por el material y otra parte atraviesa el medio en cuestion.

En el medio material, despreciando el scattering interno, la ley de Beer-Buoguer-

Lambert 1137115

establece que de la energia contenida en un haz luminico la fraccién
absorbida es proporcional a la masa de medio atravesada por el haz. Asi, para una
distancia diferencial dz dentro del material, la fracciéon de intensidad éptica absorbida

dl; es dada por:
dl, = —Ia()\,)dz, (3.12)

donde I es la intensidad dptica del haz en (x, y, z) un punto cualquiera del medio material,
a(Ay) es el coeficiente de absorcién en el intervalo [z, z 4+ dz] para la longitud de onda
laser A, dz es el desplazamiento diferencial del haz desde la posicién de referencia z
hasta la posicién z 4+ dz en el medio. Si suponemos un valor constante del coeficiente de
absorcion en todo del medio material, la caida de intensidad 6ptica que sufre el haz a

medida que penetra es dada por la ley de potencias de Beer-Buoguer-Lambert 113115,

Il,medi()(xa Y, Z) = TIl,vacio(xa y)eia(AA/)(Z()iZ) (31?))

con z < zg Vz. En este contexto, zy — z es la distancia medida sobre la normal a la
interfaz que separa el medio del vacio, y que comienza a contar desde la posicién zy en
el que se produce el impacto del laser sobre el semiconductor!

Atendiendo ahora a la distribucion temporal de la intensidad éptica I, colocaremos el

origen de tiempos en t = ty. El maximo de intensidad 6ptica en la posicion de referencia

La coordenada zy no tiene nada que ver con z, el rango de Rayleigh!!?

confusion a pesar de la similitud en la notacién.

y no debe conducir a
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(%0, Yo, 20) donde tiene lugar el impacto del haz ldser sobre el semiconductor se alcanza
en el instante t = ;. Para conocer la intensidad 6ptica I, cuando el haz ha recorrido una
distancia zy — z desde la posicién del impacto zy hacia el interior del material, habra que

introducir un retardo vf:(j\j ik Donde vy,(A,) es la velocidad de la luz de los fotones con

longitud de onda A, que proviene del laser (se entiende que el ldser es una fuente muy

monocromatica). Asi mismo y usando el indice de refraccién del material semiconductor

(20-2)n(A

para esa longitud de onda n(\,), podemos expresar el retardo como ), donde ¢

es la velocidad de la luz en el vacio. Con este retardo, el origen de tiempos sera t,.(z) =

to + vzo(j\z), con lo que la distribucién temporal de la intensidad éptica, en un medio,
m Ay

vendra dada por:

— A
I2,medio(za t) = [2,vacio (t - tO - (ZOZ—QTL(W)) (314)

De las expresiones 3.13 y 3.14, podemos concluir que la intensidad optica espacio-

temporal del haz laser, en un medio material es dada por la expresion:

Imedio(xa Y, z, t) = [l,med'io<x7 Y, Z>12,medio(za t) (315)

3.1.4. Eficiencia cuantica y tasa de recombinacién superficial

A partir de esta intensidad éptica 3.15, se define el flujo de fotones absorbidos por el

medio material como:

¢(£U,y, Zyt) = 5OImedio($ay7zat)> (316)

donde [y = ’\”CZ—(C’\”) Y a su vez A, es la longitud de onda asociada a los fotones de la
fuente laser, a(\,) es el coeficiente de absorcién del medio para la longitud de onda A,

h es la constante de Plack y ¢ la velocidad de la luz en el vacio.

No todos los fotones que son absorbidos por el semiconductor generan pares electrén
hueco. La eficiencia cuantica establece la proporcién de fotones absorbidos que generan

pares electrén-hueco!'? y su expresion es:

n(z) =& (1 — e )02 (3.17)
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Donde £ es la fraccién de fotones absorbidos que contribuyen a la fotocorriente. De la
expresion de 7(z) se deduce que justo en la superficie z = z, la probabilidad de que
los fotones absorbidos contribuyan a la fotocorriente es nula. Es decir, debido a la alta
concentracion de defectos, en la superficie, se tiene una recombinacién muy elevada en
comparacion con la que se produce en el interior del semiconductor, que hace que cual-
quier par recombine de inmediato. Algo muy en coherencia el modelo de recombinacién
superficial propuesto en la literatura®®. Basandonos en ese modelo para la recombinacién
superficial® nosotros proponemos el siguiente:

(7, t)p (7,t) — ni (7)
t) 4+ n1) 4 Tas(p (7

RV (7 t) =

<5(z0 )+ e(?idf)g) . (3.18)

n
F )+n1)

9

Tps(1 (

donde 7,5 ¥ T,s son los tiempos de recombinaciéon de los portadores de carga en la su-
perficie del medio, en general varios 6rdenes de magnitud menores que en el interior del
bloque de semiconductor. El pardmetro o4y, tipicamente del orden de 50nm, es la anchu-
ra de la distribucién superficial de trampas que hay en exceso en superficie respecto del

interior. La delta de Dirac!'® garantiza,

RSV (7. 1) 00 sl z — 2 (3.19)
7’” = 5 .
0 siz < 2

es decir, que en la superficie (z = zy) el modelo proporciona una recombinacion infinita.
Esta tasa slo existe en la superficie, cuando z se aleja de z, simplemente RV (7,t) — 0.
Por otro lado, a medida que el haz laser penetra en el material, la eficiencia cuantica
converge exponencialmente a &, dejando claro que en el caso de menor densidad volimica
de defectos, la contribucion a la recombinacién debida a estos desaparecera, y todos los

pares electron-hueco susceptibles de contribuir a la fotocorriente lo van a hacer.

3.1.5. Un modelo para la tasa de generacion de portadores de

carga

A partir de la definicién de eficiencia cuantica y de la definicion de flujo de fotones

absorbidos por el medio material, podemos expresar la tasa de generaciéon como:

G(z,y,2,t) = n(2)o(x,y, 2, 1) (3.20)
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Si definimos Gy = ISy TE¢ = W como la densidad volumica de pico, generada por

unidad de tiempo, podemos modelar la tasa de generacion de portadores de carga en la

zona fotoactiva de la antena fotoconductiva con las funciones:

1:2 2

) t— tO _ (z0—2)n(Xy)
h 3.21
see o2(1,76) 1 (321)

G(x, Y, 2, t) = GO (1 — e_a(A“/)(Zo—Z))

(z0—2)n(Ay) \ 2
- (4ln(2) (zg-l—gz—i— <W) )—&-oz()w)(zo—z))
e ! (3.22)

9 2 [ om0y 2
_ ;25—5-312—&-(0(%5) +a(Ay)(20—2)
G2y, 2,t) = Go (1 — e O0=2) ¢ \7 7

G(.CE’ y? Z? t) = GO (1 - e_a(A’Y)(ZO_Z)> 6_(Q(A7)(ZO—Z))

/.2 2 t— 1, — (zo—z)n()\»y)
Q7. (x_—i—y) sech? ( . < (3.24)

T Ut(1,76)_1
G(z,y, 2, 1) = Gy (e~ @O E0=2) _ o=2a05)(0=2))

V2 V2y t— ty — Fo=2nly)
v G | =z | sech’ ; 3.25
: ( o ol see o,(1,76)1 (3.25)
G(x,y, 2,t) = Go (1 — e~ *ODG0=2)) =00 0=2)

Gy (ﬂx> G <‘/§y) e <4ln(2)<t_to_m>2> (3.26)

* *
o o

(3.23)

Todas estas expresiones de la tasa de generacién son modelos a explorar que permitirian
reproducir un amplio rango de interacciones (redistribuciones de la generacién de los
portadores de carga), entre el laser y el semiconductor.

No obstante, de todas ellas, la expresién que se ha usado en las simulaciones llevadas a
cabo para el estudio de antenas fotoconductivas, es la 3.23. Siendo la mas simple de las
deducidas 3.21-3.26, posee mayor grado de realismo y capacidad de descripcion fisica que

73,117-122

las encontradas en la bibliografia para la simulacién de antenas fotoconductivas.

Como se puede ver en la figura 3.1, para el modelo de la tasa de generacién de porta-
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(900, Yo, Zo)

Figura 3.1: Para un instante de tiempo la distribucién de la generacién de portadores de
carga en el interior de un semiconductor de acuerdo al modelo de generacion 3.23.

dores de carga 3.23, la estructura de la generacién esta confinada en una capa de unas
pocas micras de profundidad. Esto explica el porqué los modelos de movilidad paralela

(2.59,2.63) funcionan adecuadamente.

3.2. Esquema FDTD para la soluciéon del sistema de

ecuaciones diferenciales hibrido

En la aplicacién tradicional de FDTD3* 4 sobre las ecuaciones rotacionales de Max-

well,

pd H (7Ft) = =V A
eQ,E(Fit) = VA

(7,¢) (3.27)
(Fv t) - j<Fv t) ) (328)

el avance temporal del algoritmo proporciona las magnitudes fundamentales E (rt) y

H (7, t) desfasadas %, siendo A; el paso temporal de la discretizaciéon en diferencias
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finitas. Se llama linea de tiempos al esquema que ilustra como el algoritmo proporciona
el valor de los campos a medida que avanza en el tiempo. La figura 3.2 ilustra este

esquema para el avance temporal tradicional del método.

. 2 . . 2 . . 2 .
Fm—1 Fim Pl Fmt Fmtd Fjm2
[ . 4 . 4 @ . 4 . J

------
------------------------------

Figura 3.2: Avance temporal del algoritmo tradicional de FDTD?3* 40,

En este esquema, cada instante conocido del campo eléctrico viene dado por la expresion
t = (m — %) A; donde m = 1,2,3,... y el magnético por la expresion ¢t = mA,; donde
m = 1,2,3,.... La simulaciéon comienza cuando m = 1, es decir, en el instante ¢ = %

colocamos el origen de tiempos del régimen transitorio.

3.2.1. Conexién entre el estado estacionario y el transitorio

En este apartado se conecta el resultado estacionario con el formalismo numérico que

ha permitido simular el régimen transitorio. Para ello, se presenta el estado estacionario
. _ A

como un punto de partida temporal, que de acuerdo a la fig. 3.2 es t = 5, y en el que

conocemos todas las magnitudes fisicas. La caracterizacion de ese punto de partida viene

dado por el conocimiento de las siguientes magnitudes:

= El campo electrostatico E, (7) es conocido en la regién fotoconductiva, y su valor
sera el mismo para todo instante de tiempo a lo largo de la simulacion del

régimen transitorio.

= La concentracién espacial de portadores de carga en el instante inicial ¢ = % es
conocida, n0 (7) y p0 (7), y serd la misma en todo instante de tiempo a lo largo
de la simulacién del régimen transitorio. A estas concentraciones las llamaremos

concentraciones del equilibrio.
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= Los valores de las concentraciones transitorias de los portadores de carga en el
A
2
Estas concentraciones modificaran su valor a lo largo de la simulaciéon del

instante inicial ¢t = son conocidos y son nulos n (F, %) =0yp (F, %) = 0.

régimen transitorio.

= En la discretizacion de las ecuaciones diferenciales a resolver numéricamente con
FDTD3* 40 a lo largo del régimen transitorio, A; es el paso temporal, y los valores
de las concentraciones transitorias de los portadores de carga en el instante t = A,
son conocidos. Esos valores son también nulos n (7, A;) = 0y p(7,A;) = 0. Para
que esto sea cierto habra que elegir el instante de tiempos t;, de la tasa de
generacion 3.23 con un valor tal que en el instante ¢ = A, dicha tasa sea nula

para todo punto de la regién fotoactiva.

= En la simulacién del régimen transitorio, dado que las concentraciones transitorias
n (7,t) y p(7,t) parten de un valor nulo, la tasa de recombinacién no contendra la
concentracién intrinseca al cuadrado de portadores de carga n? (), empledndose la
expresion 2.80 descrita en el apartado 2.5 del capitulo 2 para modelar la tasa de

recombinacidn.

» El valor del campo eléctrico transitorio en el instante ¢ = 4t es conocido, y su

2
valor es nulo E (F, %) = 0. Este campo modificara su valor a lo largo de la

simulacion del régimen transitorio.

= Si como ya se ha dicho A; es el paso temporal en la aplicacion del método de
A
Tt
del eléctrico en el algoritmo de avance temporal, el valor del campo magnético

FDTD?3*+ 4% como el campo magnético esta temporalmente desfasado 2t respecto
transitorio en el instante ¢ = A, debe ser nulo H (7, A¢) = 0, lo que implica que en
el instante inicial ¢t = % lo era H (F, %) = 0. La condicién que garantiza esto es
una eleccion del instante ¢, de la tasa de generacién 3.23 empleada en las
simulaciones tal que en el instante ¢t = A; dicha tasa sea nula para todo punto
de la regién fotoactiva. Este campo también modificara su valor a lo largo de

la simulacién del régimen transitorio.
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3.2.2. Los tipos de corrientes

En una antena fotoconductiva el inductor del campo electromagnético es, a través de
la ley de Ampere-Maxwell, una corriente transitoria. Por las razones argumentadas en
el apartado 2.1.1, en el estudio de antenas fotoconductivas, hemos decidido emplear el
modelo de difusion y arrastre para describir las corrientes tanto de electrones 2.20 como
de huecos 2.21.

En la simulaciéon del régimen transitorio, tendremos un conjunto de magnitudes fisicas

que llamamos totales, que describiran globalmente el proceso. Estas magnitudes son:

= El campo eléctrico total, que es la suma del campo electrostatico mas el transitorio,

Br (7 t) = By (7) + E (7,1). (3.29)

= Las concentraciones de carga total,

nr (7,t) = n0(7F)+n(7,t), (3.30)
pr(rit) = pO(r) +p(F.1). (3.31)

» Las corrientes totales de electrones J, (7', t) y de huecos J, (7, t).

De acuerdo a las definiciones de las corrientes hechas en 2.20 y 2.21, la corrientes totales

de electrones J,, (7, t) y de huecos J, (7, t) se pueden escribir:

- - —
T (b)) = qiin(7) O (nT (7.t) Er (7,t) + Veng (7, t)) , (3.32)
—— - o= —
L) = ity (M) © (pr (70 Br (7,6) = ViVpr (71)) (3.33)
Por lo que la corriente total es la suma de ambas J (7,t) = J,, (7,t) + J, (7. 1).
Del mismo modo, las corrientes estacionarias que existen en el semiconductor debidas a

la fuente de tension que polariza la antena, antes de la aplicacion de la fuente luminica,

pueden ser escritas como:

Joo(7) = g (7) © (00 (7) By (7) + Va V0 (7)) (3.34)

T () = a4ty () ® (p0(7) By (7) = Ve VPO (7)) (3.35)
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Con lo que la corriente total estacionaria es la suma de ambas Jo (7) = Joo (7) + Jpo (7).
A partir de las corrientes totales y estacionarias definimos las corrientes transitorias, que

son las que radiaran campo electromagnético. Se definen las corrientes transitorias como:

( t) = Jo (F,t) = Juo (7). (3.36)
Fot) =y (7 1) = Joo (7). (3.37)

A

Con lo que la corriente total transitoria es la suma de ambas Jy (7,t) = Jor (7t) +

Tor () = T (7, ) = Jo (7).
Puede reescribirse de la forma,

Jr (7 t) = J, (7, 8) + (6 (F, 1) + 00 (7)) © E (7, 1), (3.38)

donde las conductividades transitoria & (7,t) y estacionaria g (), asi como la corriente
de fuentes J, (7,t), son dadas por las expresiones:

a(rt) = q(fn (F)n(r,t) + (7)) p (7, 1)) (3.39)

(2 (7) 00 (7) + 1 (7) pO (7)) (3.40)

A t

L5t = 50 ® By () + Ve (5 (7 © Y (78) = i, (7) © T (7.1)) . (341)

q
0 q

35 3
I

Es pues la expresion 3.38 la que ha de ser usada en la ecuacién de Ampere-Maxwell,
5@5(77, t) = VAH (7, t) — Y (7,t), para obtener el campo inducido por una antena

fotoconductiva a lo largo del régimen transitorio.

3.2.3. El sistema de ecuaciones diferenciales

El sistema de ecuaciones diferenciales hibrido que describe el régimen transitorio

esta constituido por las siguientes cuatro ecuaciones:

pd H (Ft) = —V AE(Ft) (3.42)
eQ,E(Fit) = VANH(F ) — Jp (1) (3.43)
Om (Ft) = q 'V Jur (Fit) + G (7,t) — R(7,1) (3.44)
Op (Fit) = —q 'V -y (7 1) + G (F,t) — R(7,1) (3.45)
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Para resolver el sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales 3.42-3.45 me-
diante el algoritmo de FDTD3* 4% se comienza por la divisién del tiempo en intervalos
temporales y la discretizacién espacial del dominio computacional. En este contexto, para
describir el avance temporal del algoritmo que se muestra en la figura 3.3, por legibilidad
de la notacion, en la variables involucradas se ha omitido la dependencia espacial de las

magnitudes fundamentales.
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Figura 3.3: Avance temporal del algoritmo de FDT para el sistema de ecuaciones

diferenciales hibrido.

La figura 3.3 muestra que las concentraciones de carga se actualizan cada % mientras
que las componentes de los campos lo hacen cada A;. Entre dos componentes temporales
de la misma magnitud de campo que el algoritmo nos proporciona siempre se encuentra
la concentracién de carga eléctrica, también proporcionada por el algoritmo.

En el proceso de discretizacion de las cuatro ecuaciones diferenciales se ha decidido co-
menzar por explicar las que hacen alusion a la carga 3.44 y 3.45.

Si discretizamos el paso 3 de la figura 3.3 tendremos:

N

- [GRm V- ;mT] (3.46)
- [GRm AR ;";] (3.47)

Donde GR (7,t) = G (7,t) — R (7, t) es la diferencia de tasas de recombinacién y genera-

cién de portadores de carga y por tanto GR™ = G™ — R™.
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Si discretizamos el paso 4 de la figura 3.3 tendremos:

nm—l—l_nm ! = 41

=GR Y T (3.48)
pm+1 pm ol - +l

= [GR R v it ] (3.49)

Para discretizar esta ecuaciones tenemos que tener en cuenta la relacién entre las co-
rrientes y la funciéon de Bernoulli 2.37. La discretizacion espacio-temporal del paso 3

mostrado en la figura 3.3 de las ecuaciones 3.44 y 3.45 es:

GRI + Vi Z( )] (3.50)
B2t Vi Z( )] @51

Las magnitudes empleadas en la expresion anterior provienen de reagrupacién de parame-

m+l mf%
Nijk = Mg — A

m—&—f m—1
p’b,]k :pk2—At

7

tros y magnitudes que pueden ser consultados en el apartado Il.c del apéndice II. La

magnitudes ;}U, naty palcon w = 1,2, 3 se definen en el apéndice II con las expre-

TL'LU7

siones [1.22, I1.23, I1.5 y I1.6 respectivamente.

En este paso 3 las magnitudes 37, gjﬂ se definen sobre el conocimiento del instante
m—l sl
E,; k2 +E7, 7 k2 m am
A 3 m _ i,7,
temporal del campo eléctrico E’Z Tk = ——5—%—. No obstante am L albergan en

su interior las magnitudes estacionarias aunque no se hayan escrito explicitamente. Em-
pleando las expresiones de los apéndices I1.27 y I1.28 no sabemos calcular ni V- jnT, ni
ﬁ-jpT y lo que hacemos es calcular ﬁjnT = ﬁ-jn—ﬁ-fno yﬁ-jpT = 6-J_,;—§~jpo.

Si discretizamos espacio-temporalmente, el paso 4, llegamos a las expresiones:

iNT
W= A GRISE 4V Z( G (n*) )] (3.52)

iN\NT
Pt = pr = AL |GRIE 4+ Vi Z( i (02 )] (3.53)

mtd bl med

1
. Am+s5 ’ .
nuevamente las magnitudes SBnw *, Bpw °, Nw > YV Mw > con w = 1,2, 3 estan definidas

en el apéndice II por las expresiones 11.24, 11.25, I1.7 y I1.8 respectivamente.
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Hasta aqui hemos presentado el procedimiento de discretizacion de las ecuaciones de
la continuidad de la carga. Nos queda, por tanto, aplicar FDTD?3* 40 a las tradicionales
ecuaciones rotacionales de Maxwell. Aplicar el método sobre la ecuacion de Faraday 3.43,
correspondiente al paso 2 del esquema de avance temporal mostrado en la figura 3.3, no
aporta nada nuevo que no esté ampliamente descrito en la literatura344°. Para el paso
1 del esquema temporal mostrado en la figura 3.3 donde se realiza el avance del campo
eléctrico y aplicamos el método de FDTD3* 40 para discretizar la ecuacién de Ampere-
Maxwell 3.42 en la regién en la que hay fuentes de corriente, la region fotoactiva, la
discretizacion espacio-temporal de 3.42 en su componente X es:
1
Efﬁm?ak - O%m%,jk ’z+ gk

5 3.54)

+be|:':tl Swlﬁ%,j,k (

Yj k

con una corriente,

Jsxl?‘:‘%ajvk Z+2 j k“EOI|’L+%’J’k
:un’iJr%,j,k (i1 — k) — Np|i+é,j,k (P50 =PI 4)
+qu Az,
K3

y una conductividad,

m _ m m
Titljk = Q(Nn|i+%,j,knz’+%,j,k + Mp|z’+$,j,kpi+§,j,k)

Donde los coeficientes C'ag |, Y Cby[7" 1 ., han sido deducidos en el apartado 11.d del

apéndice II. Y sus valores son.

4
2e— At( +Uo|. 1 )
i+1 5k i+5,5,k .
3 p 81282At<0'i+ +0_0|z+ ik >
m 2 7 K
. |m 2e+Ay (O—i+%,j,k+go|i+%7j’k>
CLQ, S01 . =
gk At <gﬁ%,j,k+goli+%7j,k>
- £
3 m
e si 2e < Ay <ai+%’j’k + oni+%’j’k>
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( 2A
t Sl2€_At<H_ ]k+00|l+2,]k>
m
2o (Uz‘%,j,k”o'i%’j”“)
Agle™ ool 1 . >
Cb |Z+27]7 < - Z+77]7k5 Z+27]7k
1—e
si 2€<At< o L ool Jk)
O'ml —|—O’0‘. 1 . -] 2
\ i+ 5.0,k it5.0k

La componente Y es:

k |m;2 k —C’ay|”+ k |,]+ k
Lo |7j+2,k+ . — [ j+i k-1 Hz|i+§’j+é7k‘5x ST Tl 359
, ‘
con una corriente,
Toyl?" ij+ik T Tj+%,kE0y|i,j+%,k

fnligoiw (05 = n05n) = Bl s w (P51 — D)
+qVr A
Yj

y una conductividad,
m m m
Ui7j+é,k Q(“”|i,j+%,knz’,j+%,k + Np|i,j+%,kpi’j+%7k)

Donde los coeficientes C’aym w15, Y Cbg|? 1, han sido deducidos en el apartado I1.d del

apéndice II. Y sus valores son:

(
2€—At (O'm + O| )
RS RS 1 si2e 2 Ay (0™ 1, + 00|01
2e+A +o0l - Ljtgk LIty
C | i +1 k0N gk
Qa
Y ,]+2,k At<az’;+%yk+ao|i’j+%yk>
- e
3 m
\ e sl 2e < At (Ui,j—i—%,k + O-O|i,j+%,k)
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82
.
2A
2e+Ay (UZ"J 1, +ao|”+1 k)
Ay o™ +og]| 1
b t( i+ d e O+l k)
C | 7]+27k - = €
l—e si 26 < A, + 00, 41
om + Ol Z]+ k 5] PRI
\ itk it gk
La componente 7 es:
mty
E; | ij ki = Cay irjikt g ’ irj, k+2
y|m1'k y| k | k+L T il7|m k: 1
+Cb | Z+§7.77 +7 1_77.7 + o 7]+27 + ,]— +§ o J |m (3 56)
0.kt 5 5 k) $2li g ktg [V
T Yj

con una corriente,

m _ m
Joeliaes = O ne s Boclijnr s
’ (nm —pm )_ | (m _m )
Finlijrt 3 \T g k41 ijik) — Moligerl \Pijk+1 — Pigik
+qVr
Azk

y una conductividad,

(Mn| irJ, k;—i—ln igk+3 +“P| .5,k+3 p7]7k+2)

m
Jk+2
Donde los coeficientes Ca2|i iy Cb, \ han sido deducidos en apartado II.d del
apéndice II. Y sus valores son:
(
2e—Ay 1 to 0‘1 Gkl .
( k3 ) si 25§At< Z7J7,§Jr§+(70|7jk+ )

25+At( it 1+ 0‘1j,k+%)

m
Ca,|™ = -
bkt 3 At (Ui,j,k+%+ao‘i7j7k+%

€

si 2e < Ay ( ies T ao\i’j’,ﬁ%)
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p
2A :
t si 2¢e z At (O'Zn kol + UO'i,j,k—l—l)
2€+At (Um k+1+00‘ijk+l) 5J 2 2
i,5,k+5 L)
Cb = A\ k+l+”°‘ijk+l>
1—e Si 25 < At <O':r; k+l + O-O’i,j,k+%>
L (Urj,k+%+go|iaj»k+%) RS

Con las expresiones 3.54-3.56 que son la discretizacion espacio-temporal de 3.42 y las

D310 ¢l al-

ecuaciones de discretizacion de la carga 3.50-3.53 se implementa con FDT
goritmo mostrado en la figura 3.4, que permite simular el régimen transitorio de una
antena fotoconductiva. Algunos puntos de este algoritmo, como el avance del campo
magnético correspondiente al punto 2 del diagrama de flujo de la fig.3.4 y al avance de
tiempos 2 de la fig. 3.3, asi como los medios absorbentes CPMLs que permiten simu-
lar un espacio infinito en un dominio computacional finito, pueden ser consultadas en

bibliografia 333740,

3.2.4. El dominio computacional

Se entiende por dominio computacional al conjunto de elementos fisicos reales que
mediante algoritmos numeéricos, son simulados en un computador. Llamaremos region
fundamental de una antena fotoconductiva a la region fotoactiva de la antena y los con-
tactos metalicos sobre la misma. En este capitulo, por razones de limitacion de memoria
y tiempo, el dominio computacional se restringe a la region fundamental inmersa en vacio
y a unas multicapas llamadas CPMLs o absorbentes®*353740 T,as CPMLs son las capas
de materia artificial disenadas para simular problemas abiertos en un espacio compu-
tacional finito, es decir producen la extension simulada del medio material inmerso en
ellas hasta el infinito.

Es usual que la frecuencia de corte imponga condiciones sobre el tamano del grid con
el que se malla en FDTD, a modo de ejemplo si la frecuencia de corte estuviese en 6THz
necesitarfamos mallar con un grid igual o menor a 25um. Pero en este caso el grid ha de
ser menor a este valor por dos motivos, el primero es dado por la limitaciéon con la que se
deduce el modelo de difusién y arrastre que desprecia variaciones espaciales de las fuerzas
externas aplicadas. Eso significa que el potencial o campo electrostatico ha de cambiar
numéricamente poco entre vecinos proximos, y cuando decimos poco nos referimos a un

maximo de un 5% o menos del potencial total aplicado, lo que impone una proximidad
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Figura 3.4: Avance temporal del algoritmo hibrido de FDTD?34 40,



3.2. Esquema FDTD para la solucién del sistema de ecuaciones diferenciales hibrido85

Problema de 1012celdas
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Figura 3.5: Dominio computacional correspondiente a un problema de un cubo con lecm
de lado que es mallado con hexaedros regulares de 1um. El problema consta de 10'%celdas
para cada paso del avance temporal.

de los contactos o gap que han de estar separados méas de 2um para no reducir el grid
por debajo de 100nm (ver apartado 2.1.1 del capitulo 2). Esta es una razén por el que
no es posible colocar la antena entera. La otra se desprende de las propias dimensiones y
peculiaridades geométricas de la antena. En la fig. 3.6a se ilustra la regiéon fundamental de
una antena dipolo tipo FF (face-face)?’. En esta antena, ampliamente estudiada desde
el punto de vista experimental?>9396.98,100,102,123 v ta4rico124125 13 anchura tipica del
gap es de bum (ver fig. 3.5). Para describir pues la region del gap con cierta precision,
debemos reducir el tamano del mallado a menos de un micrémetro. Al mismo tiempo,
en este tipo de antenas es normal colocar una lente de lem de didmetro® o mayor. Si
en el dominio computacional introdujésemos la antena completa, con sustrato y lente,
rodeada de vacio, tendriamos un dominio computacional enorme. Desde el punto de
vista de los recursos computacionales, mallar un centimetro cibico con celdas de un
micrémetro implicaria resolver un problema de una teracelda en cada iteraciéon temporal
como ilustra la figura 3.5. Suponiendo una velocidad de IOOMCTGUS se tardaria tres anos en

hacer una sola simulacién de 10* pasos de tiempo. La justificacién que permite tomar una
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X Y

(a) Dominio computacional: Regién funda-
mental de la antena FF inmersa en vacio. (b) Regién fundamental de la antena FF.

(c¢) Mallado del dominio computacional.

Figura 3.6: Dominio computacional correspondiente a la antena FF? constituido por la
region fundamental de la antena situada en vacio.

parte de la antena, la que llamamos fundamental, se apoya en la direccién en la que se
estudiara su campo radiado. Esta serd la direccién correspondiente a 6 = mw, cuando 6 se
mide desde el eje Z como muestra la figura 3.7. En esta direccién el efecto de la geometria
de la lente puede ser despreciado al ser la direccién axial y coincidir con el eje 6ptico
de la misma. Por supuesto, que esto no permite tener en cuenta reflexiones internas ni
entregas de energia radiadas en la frecuencia de THz a posteriori. Hablamos de la energia
que se almacena en el sustrato y la lente de modo reactivo y que se radiaria después de
pasar el pulso principal. Tampoco permitiria tener en cuenta los efectos dispersivos que
las conductividades de estos medios materiales, lente mas sustrato, introducirian en el
campo radiado. A pesar de todo, las validaciones de los resultados simulados con datos
experimentales, como se vera en el apartado 3.4, muestran que es posible obviar estas

partes de la antena en el dominio computacional en determinadas ocasiones y simular s6lo
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la region fundamental en vacio para obtener un acuerdo razonable entre datos simulados

y datos experimentales.

3.2.5. Las condiciones de contorno

En el régimen transitorio, en la regién fotoactiva de la antena fotoconductiva, al igual
que ocurria para la resoluciéon estacionaria de las ecuaciones de continuidad de la carga,
es necesario introducir condiciones de contorno. Aplicaremos los dos mismos tipos de
condiciones de contorno que se describieron en el apartado 2.6 sobre las concentraciones
de carga. Salvo que en este caso, la condiciéon de Dirichlet cambia, ya que el equilibrio
referido a concentraciones transitorias de carga implica que estas han de permanecer
nulas en los contactos ya que en el instante inicial lo eran. Es decir que n(rg,,t) = 0
v p(7ap,t) = 0. Por otro lado, las condiciones de Neumann son también aplicadas cada
vez que se actualiza un estado temporal de la carga para mantener la autoconsistencia
de la solucién respecto a la carga y evitar flujos virtuales de carga que fisicamente son
imposibles.

Respecto a las condiciones de contorno aplicadas sobre los campos electromagnéticos E
y H recordar que los algoritmos de avance temporal del campo E no actualizan este en la
ultima capa de la PML, es decir, ponemos condiciones de contorno PEC, pero al existir
las PMLs, simplemente, su amplitud en el recorrido de entrada y rebote cae tanto que se
pueden considerar absorbidos numéricamente en estas regiones, que, en definitiva, para

eso estan implementadas.

3.2.6. EIl campo radiado

Para determinar el campo radiado hemos empleado el teorema de equivalen-
cia 3435371267128 mediante el algoritmo (near field to far field NF-FF) de transformacién
de campo cercano en campo lejano descrito en la bibliografia34351297131 13 figura 3.7
muestra una onda plana que se propaga en la direccion del eje Z en sentido decreciente,
linealmente polarizada en la direccion Y. Para este caso se ha obtenido la transfor-
macion de campo cercano a campo lejano en coordenadas esféricas para la direccién
(0 = 7,9 = 0), donde ¢ es medida desde el eje de las X. Se tiene que Fy < E,, no
obstante la corriente equivalente generada en la antena no es un dipolo con orientaciéon

perfecta en el eje Y. Se observa que tiene una gran componente en el eje Z como se



3. Algoritmos para la simulacién del régimen transitorio de una antena fotoconductiva
88 modelada por corrientes de difusién y arrastre
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Figura 3.7: Caja de transformacién de campo cercano a lejano y onda linealmente pola-
rizada en la direccién del dipolo fotoconductivo.

apunta también en bibliografia?6-°%! En cualquier caso, la componente més intensa del
campo radiado, Epp.(t) = E,(t) = E,(t) es la que consideramos como emisién de la
antena.

La necesidad de emplear este algoritmo de transformacion, es facilmente justificable si se
tiene en cuenta que la longitud de onda asociada a 1'THz es A = 300um y la distancia de
Fraunhofer'®? es d; = % « 0,67m para una antena de lem de didmetro. Distancia que
va mucho mas alla del domino computacional. Seria inviable colocar una sonda numérica
a esta distancia cuando el grid del mallado es menor de 1um. Ademads, segin el teorema

de muestreo de Nyquist-Shannon 133134

, para poder replicar con exactitud la forma de la
onda electromagnética es necesario que la frecuencia de muestreo sea superior al doble

de la maxima frecuencia a muestrear. Si suponemos que la frecuencia mas alta de emi-



3.2. Esquema FDTD para la solucién del sistema de ecuaciones diferenciales hibrido89

sién para una antena fotoconductiva estd localizada entorno a 67'H 2z habria que mallar

133134 v es0 son mas de 10 celdas desde la

con 25um para cumplir Nyquist-Shannon
antena hasta la sonda numérica. Por esta razén es imprescindible el uso del teorema de

la transformacién NF-FF para obtener el campo radiado por la antena.

3.2.7. El efecto de la recepcion

Para llevar a cabo una comparacién de nuestros resultados simulados con datos expe-
rimentales que validen el procedimiento de simulacién, tenemos que comparar las mismas

magnitudes. Experimentalmente existen diferentes formas de medir el campo emitido por

7.\

99N

X

RECEPTOR
ANTENN.

\
)\

TRAVELING WAVE

\

L

Figura 3.8: Caja de transformacién de campo cercano a lejano y onda linealmente pola-
rizada en la direccién del dipolo fotoconductivo.

una antena fotoconductiva. Una de ellas es usar una antena fotoconductiva receptora. El
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proceso de recepcion es simple, se coloca la antena receptora a una distancia conocida
de la emisora y se sincroniza el pulso laser con un retardador, de forma tal que éste
induzca una fotoconductividad en la antena receptora en el instante en que la onda elec-
tromagnética que proviene de la emisora llegue a ésta. Asi, el campo eléctrico de la onda
incidente barre la carga inducida, generando una corriente que es amplificada y después
medida con un amperimetro. En la literatura se narran procesos experimentales de me-
dicién en los que no se emplea lente en la deteccién®. Con lo que podemos representar la
regién fundamental de una antena receptora tipo FF como la ilustrada en la figura 3.8,
recibiendo la onda emitida por una antena fotoconductiva emisora. De todos los efectos
que la antena receptora introduce sobre la senal, el mas notable es la convolucion del
campo electromagnético por la fotoconductividad transitoria o.(t) que se induce en la

antena receptora no polarizada con una fuente de tensién externa®!!9%102,125

iTHz<t) XX /O'C(t — T)ETHZ(T)CZT (357)

Esta expresion 3.57 es la que se empleara en este capitulo para generar una magnitud que
es aproximadamente la corriente en el detector, comparable con lo que un experimental
mediria en la deteccion de la onda electromagnética usando una antena fotoactiva como
receptor.

Cuanto més se aproxima la fotoconductividad transitoria o.(t) en la antena receptora

6 mé&s se parecerd la fotocorriente medida irg, al campo que se

a una delta de Dirac!!
pretende muestrear Erp,(t) ya que Epp,(t) = [ 6(t — 7)Erg.(7)dr. Si aproximamos el
sistema receptor por una linealizacion del mismo, de la expresiéon 3.57 deducimos que la

fotoconductividad seria la respuesta impulsiva de este sistema.

Calculo de la fotoconductividad o.(f) de la antena receptora

La fotoconductividad de la antena receptora, se determina simulando una antena sin
polarizar e integrando la densidad volimica de fotoconductividad en el corte transversal
que se localiza en la mitad del gap de la antena. En la figura 3.9 se ilustra un esquema
de antena receptora en el cual se ha pintado el versor diferencial dgm para indicar la
direccién ortogonal al plano de integracion. Al mismo tiempo, la coordenada ., ilustra

la posicién del corte en el eje y, de modo que si o (7,t) = o(z,y,2,t) es la densidad
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volumica de fotoconductividad transitoria en el instante t seré:
o.(t) = /U(x, Yeut, 2, t)dxdz (3.58)

Hemos comprobado que para la antena FF, escogida una celda abajo del punto central
del impacto laser, (xo, Yo, 20 — Azr=,) 0 de la tasa de generacién 3.23, punto de la cara
superior de la regién fotoactiva, la fotoconductividad integrada sobre el corte coincide
con la densidad volimica de fotoconductividad en dicho punto en forma, pero no en

moédulo. Si se normalizan y comparan ambas funciones coinciden.

| Z
el el

f:

/f////////ﬂ S

v

X ycut

Figura 3.9: Corte en el plano XZ con un valor y.,, tal que el corte se localiza en la mitad
del gap de la antena fotoconductiva.

3.3. La importancia del modelo de movilidad en el

analisis del régimen transitorio

En este apartado tratamos de ilustrar la importancia del modelo de movilidad en el
régimen transitorio, para ello, se ha simulado la antena 3.12a con los contactos paralelos
al eje X mds cortos (el stripline) en los casos de movilidad constante, 2.59, 2.63 y 2.71
comentados en el apartado 2.4.1 del capitulo 2. En la figura 3.11, ademas de las curvas
en frecuencia, se muestran las soluciones estacionarias correspondientes al modelo de

movilidad de Wien 2.63. De este modo se da una idea de los tamanos de los contactos
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metalicos usados en este caso concreto. La fotoconductividad empleada en la obtencién
de la fotocorriente ha sido la ya obtenida en el punto anterior. En esencia, se trata del
mismo dipolo FF ya simulado en el apartado 3.4 y por ende los datos experimentales de

referencia son los tomados de la bibliografia .

- " T T - ﬂﬂw‘ . i " : -
! * Experimental Constant 0%*(d.J)
—a— Constant G*ETHZ T Paral.lel. 1 O*(atJ)
—— Parallel 1 0*Eqy, ~ Parallel 2 0*(3.J)
‘ ~+ Volumetric 0*(9.J) |
-~ ‘ ]
=5 0.5F ¢
o
'
[a]
=
E
-
o
=
g
| — Parallel 2 0*Eqy,
— Volumetric 0*Ey;,

4 6 s 10
TIEMPO (ps)

Figura 3.10: Validacién en frecuencia entre el dispositivo simulado 3.14a y los datos
experimentales obtenidos en bibliografia®.

Aunque no sea estrictamente cierto, como se pone de manifiesto en la literatura!®’,

en elementos de corrientes pequenos, y hablamos del caso del dipolo FF, el campo se

aproxima por la derivada temporal de la corriente*96:124125136.137 de modo que:

Ese es el motivo de haber comparado también la convolucion de la derivada de la
densidad volimica de la fotocorriente medida en el punto (xo,yo, 20 — Azk=s,), que

como ya se ha comentado, es una celda debajo de donde tiende lugar el impac-
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to del laser. Las correspondencias de las leyendas de las figuras 3.10 y 3.11 son:

10 e e Experimental -
WD A _
I/ N Y —= Constant 0*Ery, =~ Constant 0*(3.J)
NN —— Parallel 1 0*Ery, —= Parallel 1 0*(3.J) |
| § ,E.\.\-n_\\ﬁ;._\_ N, + Parallel 2 0*Ery, —~ Parallel 2 0*(3.J)
- f VL] Bl *~ Volumetric 0*Ey, = Volumetric 0*(d.J) |
© : LY VAN < \

. R, A\
310! e N
=10 S / N
(a] 'b.\\ '\n\ \ ]
h - ""‘3::\& . /

- | o. "3\_\‘."‘\.
o oo A - |
<10~ > ]
LA TP f\ R \ A \\&_
0 2 3 5

FRECUENCIA (THz2)

Figura 3.11: Validacién en tiempo, que compara el dispositivo simulado 3.14a y los datos
experimentales?® obtenidos en bibliografia.

Leyenda Modelo de movilidad

Constant  Las movilidades son constantes p, (7) = cte y u, () = cte

Parallel 1 Se ha empleado el modelo de movilidad de Wien 2.63

Parallel 2 Se ha empleado el modelo de movilidad de Caughey 2.59

Volumetric Se ha empleado el modelo de movilidad de Lombardi 2.71
3.4. Validacion del algoritmo

La validacion del algoritmo transitorio se ha realizado comparando pulsos de corrien-

te con datos experimentales®. Se han comparado dos dispositivos fotoconductivos con

diferente geometria. En primer lugar, un dipolo FF mostrado en la figura 3.12a. Los

parametros empleados en la simulacién de este dispositivo pueden ser consultados en

3.1.
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Parametros definidos para el régimen transitorio de las simulaciones
llevadas a cabo en el apartado 3.4

Parametros correspondientes a la funcién de recombinacién?9:89
Electrones Huecos
7o, =0.3ps Cu, =710 cmbs! T, =04ps Cyupy=T7- 1073%¢embs1
ny =4.5-10%m=3 p1 =4.5-10%m=3

Dopado y concentracién de impurezas®°

Dipolo FF N/ =10%cm™ n; =9-10%m™3
Stipline Nj) = 1.3-10%m™3 n; =9-10%m ™3

Modelo de movilidad de 2.4.1 cuando E = 0 teniendo en cuenta el dopado®

im0 = 80002 0 = 40097

Permeabilidad y permitividad relativas.

e, =13.26 si w<6THz pu,=1.0

Parametros de la funcion de generacion laser

o= 1,0,um‘1112 (1-R)=0.9999

& =0,9999 Ay = 780nm

Iy = E)MVmV2 o, = 1,8um

NGaas(Ay) = 3,3 tomado de bibliograffa'®® o, = 1,8um
Uy = ﬁ o, =80fs

Voltaje aplicado al dipolo FF V, = 30V
Voltaje aplicado al stripline V, = 200V

Tabla 3.1: Tabla correspondiente a los parametros numéricos usado en la simulacién de
validacién del proceso transitorio del dipolo FF y del stripline tomados de la misma
fuente bibliografica®.

El segundo dispositivo que se ha empleado para validar al algoritmo numérico transi-
torio, es la antena stripline mostrada en la figura 3.14a y sacada de la misma fuente
bibliografica .

Los parametros empleados en la simulacién de este dispositivo también pueden ser
consultados en 3.1.
El campo radiado por ambas antenas ha sido convertido en fotocorriente mediante el
empleo de la expresién 3.57 y la fotoconductividad ha sido obtenida mediante la ecuaciéon
3.58, simulando la antena mostrada en la figura 3.12a sin polarizar.
En las comparativas temporales de validacion 3.13b y 3.15b se ha comparado no sélo los

pulsos de corriente, sino que se han representado las fotoconductividades y los campos
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Y

(a) Esquema de la antena dipolo FF. (b) Potencial eléctrico.

o 0
W

*
e

-3
n (cm) p em™)
0.0084
12x10% 0.0082
1.0 x 10" 0.0080
0.0078
8.0x 10"
0
(c) Concentracién de electrones. (d) Concentracién de huecos.
0
<
&

300

(e) Movilidad de los electrones. (f) Movilidad de los huecos.

Figura 3.12: 3D de la antena emisora dipolo FF.
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o Datos experime
— lthz(V)

ntales

(a) Validacién en frecuencia, que compara el dispositivo simulado 3.12a y los datos experimen-
tales obtenidos en bibliografia®.

=

1.2
1
0.8
0.6/
0.4}

0.2f

—0.2}
~0.4}
~0.6/

- ETHz(t)
o(t)
— Irpz(t) =Eqp(t) *¥O (1)

© Datos experimentales -

—0.8t
0

10

(b) Validacién en tiempo, que compara el dispositivo simulado 3.12a y los datos experimenta-
les?® obtenidos en bibliograffa.

Figura 3.13: Comparativas de validacién con datos experimentales®® y simulacién de una
antena dipolo FF .
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09

(b) Potencial eléctrico.

0
/ 50
0 n (cm'3)16 ) 100 b (cm)
1.32x10
31 1011: 0.0062315
1.30x 10'¢ 0.0062310
1.29x 10
1.28x 10'6 0.0062305
0.0062300

0
50
0 100

(c¢) Concentracién de electrones. (d) Concentracién de huecos.

0
(e) Movilidad de los electrones. (f) Movilidad de los huecos.

Figura 3.14: 3D de la antena emisora Stripline.
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T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T

o Datos experimentales
= ltHz(V)

THZz

(a) Validacién en frecuencia, que compara el dispositivo simulado 3.14a y los datos experimen-
tales obtenidos en bibliografia®.

1F T T T R T T T T T T T —
' I o Datos experimentales ‘
== Empi(t) |
0.5 a(t) ]
© [ — I (t) =B (t) *o (1)
>

1 L L L L 1

0““5 10““15

ps

(b) Validacién en tiempo, que compara el dispositivo simulado 3.14a y los datos experimenta-
les?® obtenidos en bibliograffa.

Figura 3.15: Comparativas de validacién con datos experimentales®® y simulacién de una
antena Stripline .
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o Datos experimentales |
— o(t)

— Ethz(t)

— Ithz(t) =0 (t)*Ern(t)

—
v

o o0 0

PsS

T lrhz(V)

| —— Datos Experimentales
0.8

0.6

u.a.

0.4

0.2

THz

Figura 3.17: Comparativa en frecuencia con la antena TTO.
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radiados sin convolucionar.

A pesar de los resultados obtenidos, la aproximacion 3.57 no deja de ser nada mas que
eso, una forma de incluir la recepcion de la onda electromagnética para poder comparar
con datos experimentales. No obstante, hay demasiadas aproximaciones en la obtencion
de los resultados y que en ciertos casos, como muestra las comparativas con datos expe-
rimentales®®, para un dipolo TTO0 mostrado en la figura 3.17, el acuerdo de la simulacién

no es del todo satisfactorio.
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En los capitulos anteriores hemos deducido los algoritmos necesarios para simular el
régimen transitorio de una antena fotoconductiva. En este capitulo emplearemos esos
algoritmos para hacer un estudio de la eficiencia de emisién de varias antenas fotocon-

ductivas, considerando cuatro parametros de interés:

La forma de los contactos metdlicos sobre la regién semiconductora?.

El valor de la tension aplicada a estos contactos.

La potencia del laser empleado.
= La concentraciéon de impurezas presentes en la regién fotoconductiva.

Los dos primeros puntos se centran en el mismo concepto, la polarizacién del sustrato a
través del campo electrostatico E (7). El tercer punto esta directamente relacionado con
la cantidad de carga inducida durante el régimen transitorio n (7,t) y p (7, t). El cuarto
punto da cuenta de la concentracién de carga electrostatica n0 (7) y p0 (7).

En definitiva, todos estos puntos estan relacionados con elementos que juegan un
rol decisivo en la corriente transitoria, que es la inductora del campo electromagnético

radiado por la antena.

4.1. Eficiencia de una antenas fotoconductiva

Se llama eficiencia de una méquina al cociente entre la energia “deseada” y la energia
“necesaria”®”. En analogfa, se define la eficiencia de una antena como el cociente entre

la energia radiada por la antena y la suministrada a la misma.

Wrad
Wsum

nr = (4.1)

Donde la energia suministrada a la antena es la suma de la suministrada por el laser més
la suministrada por la fuente externa de tension.
En el diseno de antenas es muy 1util hablar de la eficiencia de una antena para una

frecuencia determinada. No obstante, en antenas que emiten con un determinado ancho
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de banda, como es el caso de las antenas fotoconductivas, se habla de eficiencia en un
rango de frecuencias como:

Ve

, = —rad 4.2
= g (4.2)

Donde W, es la energia radiada por la antena en un rango de frecuencias, entorno a una
frecuencia v, siendo ésta la frecuencia asociada a la maxima potencia de emision. Los
limites que delimitan el rango de frecuencias citado a la izquierda y derecha estan fijados
por las frecuencias en las que hay una caida de 3dB de la potencia radiada respecto a la
maxima frecuencia de paso situada en v.. En los siguientes apartados se llevan a cabo las

definiciones de las energias involucradas en los calculos de la eficiencias definidas aqui.

4.1.1. Potencia y energia radiada por una antena fotoconduc-

tiva emisora

El comportamiento espacial de radiacién de una antena fotoconductiva tipo dipo-
lo es muy similar al de un simple dipolo, omnidireccional?® y por tanto, tiene sentido
calcular la potencia total radiada, como la suma de las contribuciones de cada una de
las potencias radiadas en las direcciones normales a una superficie virtual que encierre
a la antena. Existen trabajos que demuestran que es posible incrementar notablemente
la directividad de estas antenas reconduciendo la radiaciéon generada; pues parte de la
misma se radia en la direcciéon opuesta al sustrato, hacia el vacio, en direcciéon opuesta a
la de colocacién de la lente'”. Algo que ya se habia comprobado en un estudio previo,
que demostraba que aunque la mayoria de la radiaciéon producida en un elemento de
corriente situado en una interfaz dieléctrico-aire penetra en el dieléctrico, una parte del

10" concepto que se empleé para producir gufas de ondas

la misma escapa hacia el aire
coplanares para transporte de sefiales en el rango de los terahercios®.
En el apartado 3.2.6 se introdujo el algoritmo NF-FF basado en el teorema de equiva-

lencia34’35’37

, que permite calcular las componentes del campo lejano Ey(t) y E,(t) en
cualquier direccién (6, ) que rodean la antena.

Volviendo al concepto de region fundamental de una antena fotoconductiva inmersa
en vacio definida en 3.2.4, desde el punto de vista del principio de conservacién de la

energia®” dado por el teorema Poynting 3 %5141 la energfa emitida por la antena comple-
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Figura 4.1: Esquema de antena emisora con corte para calculo de la corriente y caja
virtual sobre la que se ha calculado el campo radiado.

ta (contactos metdlicos, capa fotoactiva, sustrato semiconductor y lente) es equivalente a
la emitida por ésta region sola. En otras palabras, la energia emitida por toda la antena
puede ser aproximada como la emitida por la regién fotoconductiva. Y aunque en una
antena real las conductividades del sustrato y lente puedan variar las frecuencias de emi-
sion de la energia radiada correspondiente a los remanentes reactivos que se almacenan
en ellos, la contribucién al balance total de energia radiada ha de permanecer invariante.

La figura 4.1 muestra la superficie virtual esférica 02 que encierra la regiéon funda-
mental de la antena y sobre la que se han generado parejas de campos lejanos radiados
divididos por la distancia (E"T(t), E*OT@) mediante el empleo del algoritmo NF-FF!29. La
superficie virtual 0f) se ha cubierto con parejas separadas entre si cinco grados sobre un
sistema de coordenadas esféricas. Es decir, se ha obtenido un conjunto discreto de pares
de campos lejanos radiados divididos por la distancia (EGT@, E“"Tft)) con un salto angular
entre parejas contiguas de Afy = 55y Ap; = 5. Con lo que Ny = 36 y N, = 72. Del

vector de Poynting® 55141 B (7 ¢) = E (7,t) A H (7,t) y la relacién de estructura® 55141
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ﬁoﬁ (7, t) =nA E (7, t), donde 1 es la direccién de propagacién de la onda y 79 la impe-
dancia del vacio, se obtiene la siguiente expresion para calcular la potencia radiada en el

dominio del tiempo:

R (CORCONEE

B % 0 ﬂ /07r (E3(t) + EZ(t)) sin(f)dfdy (4.3)

Donde 7y = 1207 corresponde a la impedancia del vacio. A partir de esta expresion 4.3,

la potencia radiada por la antena emisora se calcula numéricamente como:

Praa(t) = L i (Ze [(E5, (1) + E2 (1)) sin(kAG) Ay A%) (4.4)

0 =5 \k=o

Para determinar la energia radiada por la antena W, .4, basta con integrar la potencia

en el tiempo,

T50dB
Wy — / Proalt)dt (4.5)
0

donde 15045 es el instante de tiempo en el que la potencia radiada simulada ha caido
50dB respecto del maximo de potencia emitidal. Para hacer la estimacién de 75045 se
estudian tres direcciones, la direccién (6 = Z,¢ = 0), la direccién (6 = 2, o = ) y la
direccién (6 = m, ¢ = 0). Si la condicién se cumple en estas tres direcciones, se detiene

la simulacion. Numéricamente hablando, se realiza este calculo considerando N, = ﬁ’&%,

Nt
y entonces Wiqq = > Praa(mAy). Volviendo ahora al apartado anterior, consideramos
m=0

We

rad

de méaxima potencia de emision v.. Se define esta energia como la correspondiente a

a la energia radiada por la antena en un rango de frecuencias entorno a la frecuencia

la integral de la potencia radiada por la antena en el citado intervalo de frecuencias

[Vinins Vmaz) tal que Ve € [Vmin, Vimaz|. Es decir,

7I'jad = / Prad(”)dy (46)

Vmin

Donde vy, es la frecuencia a la izquierda de v., en la que la potencia P(v) ha caido

1Se ha considerado 50dB como un valor suficiente para que la sefial emitida haya caido a valor nulo
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3dB mientras que v, es la frecuencia a la derecha de v, en la que la potencia P(v) ha
caido 3dB.

El camino para obtener la potencia radiada en funcién de la frecuencia, se realiza la

Eo(t) F. FEo(v E,(t) ¥ E
2aloscampos%_» Gb%)y %()_> ﬁéz/)’

transformada de Fourier!4 para definir

Proa(v) como:

Praa(v) = %/0% /07r ((E"T@)Q + (E‘”T@f) R?sin(6)dfdyp

4.1.2. Potencia y energia suministrada por la fuente de tension

externa

La potencia suministrada por la fuente de tension, la dividiremos en dos contribu-
ciones. Por un lado estd la potencia suministrada por la fuente cuando todavia no se
ha aplicado el laser. Esa es la potencia que llamaremos Pp¢c v su valor no cambia en el
tiempo. Es debida a la conductividad en equilibrio de la antena polarizada. Al mirar la
figura 4.2, un esquema circuital simplificado de la antena fotoconductiva en relacién con
la fuente de tensién, podemos ver que existe una intensidad de corriente llamada Ipc que
es constante en el tiempo. Como la tensién suministrada por la fuente V, es constante
en el tiempo, la potencia serd Ppc = IpcVa. Por otro lado en el esquema 4.2 aparece
una corriente /(t) fruto de una impedancia variable en el tiempo Zypo, y que comienza a
ser suministrada en el instante ¢ = 0, que se corresponde con el instante en que se aplica
el ldser. Tenemos asi la potencia transitoria Pr(t) = I(t)V4. Es decir, en un instante de
tiempo la conductividad de la antena se incrementa como consecuencia de la aplicacion
del pulso laser, y la intensidad total de corriente que circula por la antena se incrementa
también disipando una energia transitoria en el proceso, a la que hay que sumar la que
se disipa debido a la corriente estacionaria.

Esta suma es la potencia suministrada por una fuente externa a la antena:
Pi(t) = (I(t) + Ipc)Va (4.7)

Para obtener esta potencia debemos obtener las correspondientes intensidades de co-
rriente. En la figura 4.1, se ilustra un corte en el plano XZ de la regién fotoactiva de la

antena. Si tomamos la densidad de corriente debida unicamente al arrastre, en el estado
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Figura 4.2: Equivalencia circuital simplificada de una antena fotoconductiva.

estacionario J_’gy prift (7) = 0o () ® E, (7) y nos quedamos con la componente Y de la mis-
ma, Joy prift(2, Y, 2) = 00,y(2, Y, 2)Eoy(x,y, 2), la integral de esta densidad de corriente

sobre todo el corte de la regién fotoactiva de la antena nos proporcionara la corriente:

Ipc = // JOy,Drift(xaycutaZ)dde: //O-va(xaycutaZ)EOy(x7yCUt’Z)dxdz (48)

Es posible calcular la intensidad de corriente I(t) correspondiente al transitorio, reali-
zando la integral de la densidad de corriente de arrastre transitoria sobre el corte mos-
trado en la figura 4.1 . De la expresién 3.38, tenemos la corriente de arrastre transitoria
fT,Dm-ft (7.1) = (60 (F) + 7 (7,1)) ® E (7,t) + 6 (7, 1) ® Ey (7). Tomando la componente
Y de esta densidad de corriente e integrando sobre el corte obtenemos la intensidad de

corriente transitoria:

I(t> = // Jy,DT’ift(xyycut, Z,t)dmdz =
= // [(O'()’y(l’, Yeut Z) + 0<$7 Yeut, %, t)Ey(,I‘, Yeut, %, t)

+0y (T, Yeuts 2, 1) Eoy (@, Yeur, )] drdz (4.9)

Obtenemos asi la potencia suministrada por la fuente. El siguiente paso es calcular la
energia que suministra la misma. Al igual que hemos hecho con la potencia, calcularemos
la energia suministrada por la fuente como la contribucién de dos energias: la energia que
suministra la fuente durante el régimen transitorio, mas la que suministra la polarizacién

de la antena. Para calcular la energia correspondiente al transitorio, basta con realizar
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la integral en el tiempo:
T50dB
Wrse :/ Pr(t)dt (4.10)
0

En los laseres pulsantes, se define la tasa de repeticién del ldser v, como el nimero

11 Nosotros consideramos

medio de disparos o pulsos que el laser emite por segundo
que la duracion del evento se mide como el tiempo que transcurre entre dos disparos
consecutivos del laser v LA partir de este concepto, definimos la energia correspondiente

a la corriente estacionaria Ipc durante el evento como:
Wpe = v, Ppe (4.11)
De esta forma se define la energia suministrada por la fuente de tensiéon como:

WVA = WDC + WT,sc (412)

4.1.3. Potencia y energia suministrada por el laser

La potencia 6ptica de pico del laser ! viene dada por la ecuacidn,

Po t,av
Popt—peak - 0'57/7_7 (413)
donde P, 4, es la potencia promedio del laser, o; el ancho temporal completo de la mitad

del maximo (FWHM) del pulso laser y la ya definida v, la tasa de repeticién del pulso.

Se define la intensidad optica de pico como Iy = P‘”’;r;gp:‘““, donde 7y, es el radio

del haz laser sobre la zona fotoactiva del semiconductor, y retomando la expresion 3.3,
2

con intensidad éptica en vacio I(x,y,t) = ]Oe_(jTZZ ‘%5 ("%) ), coherente con la tasa de

generaciéon de portadores de carga 3.23 usada en las simulaciones es posible determinar

la potencia suministrada por el laser. Si L, y L, son las dimensiones de la cara superior

de la regién fotoactiva mostradas en la figura 4.1, podemos calcular la citada potencia

suministrada por el laser como:

v o U ¥
P(t) :/Ly /L I(x,y,t)dxdy:/ / ](:L‘,y,t)dxdyzlowamaye%?t) (4.14)
2 YT o0 JT
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La aproximacién es posible porque L, > o, y L, > o,,.
Para obtener la energia integramos la potencia éptica durante el tiempo que transcurre

entre la emision de dos pulsos consecutivos v’ L

W, = / " P(t)dt (4.15)

En la mayoria de los laseres pulsantes, empleados para disparar antenas fotoconductivas,
la tasa de repeticién es de unos 80M H z, y FWHM temporal ronda el centenar de femto-

segundos?> 29819 Eso significa que v;' > 10°0y, lo que permite hacer la aproximacion:

W, — / " Pyt ~ / T PW)dt = I(VA)ouo,0n (4.16)

Hasta aqui, se han introducido todos los parametros necesarios para estudiar la eficiencia

de las antenas semiconductoras con los algoritmos desarrollados en este trabajo.

4.2. Resultados y analisis

Uno de los puntos que se ha estudiado en este capitulo, es como influye la forma

del contacto metdlico en la eficiencia de una antena fotoconductiva. Para ello, se han

FF

RR ]8

TTO

20um
T

T A
L
20um

20um

20pum
|
-g-l
3 '
=
20um

Figura 4.3: Diferentes geometrias de los contactos metalicos implementados como tipo
PEC en los estudios llevados a cabo en este capitulo.
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estudiado tres geometrias distintas, mostradas en la figura 4.3. Todas ellas con:
» El espesor de los contactos igual a 750nm.
» La longitud del stripline igual a 120um.
= La separacion entre striplines igual a 30um.
» Kl grosor del sustrato fotoactivo igual a 1.5um.

= Utilizando el modelo de movilidad de Wien introducido en el apartado 2.63 del

capitulo 2.

= Empleando como material semiconductor LT-GaAs. Tanto los parametros del semi-
conductor como los del laser empleado en las simulaciones pueden ser consultados

en la tabla 3.1 del apartado 3.4 del capitulo anterior.

Simulaciones

Las gréficas 4.4, 4.5, 4.6 y 4.7 muestran los resultados correspondientes a las 63
simulaciones llevadas a cabo para realizar este estudio. Cada punto de estas gréficas se

corresponde con una simulacién distinta. Tienen en comuin que:

= Todas las simulaciones se han llevado a cabo con un mallado espacial de 250nm.

» Todas las simulaciones se han realizado cabo con un factor de Courant He = \/75

» Todas las simulaciones se han hecho a cabo con una separacién de cinco celdas

entre la regién fundamental y la caja de transformaciéon NF-FF 12,

» El cédigo del motor numérico ha sido implementado en Fortran y OpenMP?, y

compilado con Intel Fortran?.

» Todas las simulaciones han corrido en un procesador Intel Core(TM) i7-3960X CPU
@ 3.30 GHz x 12 sobre Debian? 64-bit.

2Para més informacién visite: www.ugrfdtd.es
3non-comercial Intel Fortran Composer XE 2013 for Linux®
4Debian 7.0 Wheezy released
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= Todas las geometrias estudiadas han sido creadas, malladas con hexaedros regulares

y preprocesadas con GID®.

Resultados

La figura 4.4 muestra la relacién entre la potencia promedio del laser y la eficiencia
de las tres antenas. La figura también muestra cual es la dependencia de la potencia
promedio radiada, definida en 4.17 con respecto a la potencia promedio del laser.

La potencia media radiada se ha calculado multiplicando la tasa de repeticion del

laser v, por la energia radiada en un pulso:

Prad,av = V’yWrad (417)

En este conjunto de simulaciones en las que el parametro variable era la potencia pro-
medio del lser, el dopado fue C' = 5-10%cm = y la tensién V4 = 30V parametros que
permanecieron constantes.

La figura 4.5 ilustra la dependencia de la eficiencia con la tension aplicada a los con-
tactos metalicos para los tres modelos simulados. En esta figura también se ilustra la
dependencia de la potencia promedio radiada por la antena 4.17 con respecto al voltaje
aplicado a la misma.

En este conjunto de simulaciones donde el parametro variable era el voltaje V4 aplicado
a los contactos metdlicos, permanecieron constantes el dopado C' = 5 - 10%em =3 y la
potencia promedio del ldser P, 4, = 20mW

La figura 4.6 muestra como el dopado es un parametro fundamental en cuanto a la eficien-
cia de las antenas fotoconductivas. Por supuesto la figura, al igual que sus predecesoras,
muestra la dependencia de la potencia promedio radiada en funciéon del dopado.
Finalmente, la figura 4.7 pone de manifiesto que existe una relacién clara ente el ancho
de banda de emision y el dopado.

En este conjunto de simulaciones el parametro variable fue el dopado C'(7) de la re-
gién fotoactiva, permanecieron constantes la tensién aplicada a los contactos metalicos

Va4 = 30V y a la potencia promedio del ldser P, 4, = 20mW

5GID 11.0.5 for Linux; www.gidhome.com
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Figura 4.4: Eficiencia y potencia radiada como funciones de la potencia laser suministra-

da.

Analisis

En la figura 4.8a se presenta un modelo circuital simplificado de la impedancia transi-

toria de una antena fotoconductiva. El condensador que aparece en la figura es un efecto

de apantallamiento del campo E, (7) debido a la redistribucién de las concentraciones

de carga alrededor de los contactos metalicos a lo largo del transitorio. A medida que

el laser es mas potente, éste genera mas carga y el apantallamiento es mayor, llegando

a un punto critico en el que la eficiencia del dispositivo cae porque la velocidad de cre-
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Figura 4.5: Eficiencia y potencia radiada como funciones de la tensién externa V), apli-
cada.

cimiento del apantallamiento electromagnético es mayor que el aumento de la corriente
debida a la fotogeneracion en la antena y por tanto la potencia promedio de radiacién

va saturando. Esta idea, ya sugerida en la literatura !

, se consolida con los resultados
de las simulaciones realizadas.

Analizar la figura 4.5 es hacer un analisis de la movilidad, pues a medida que se incre-
menta el voltaje Ey (7) se hace més intenso Ey (7) V4. Como resultado se incrementa la
potencia radiada promedio. No obstante, a medida que se incrementa o (7) las movilida~

des de los portadores de carga son menores de un modo no lineal como se aprecia en los
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Figura 4.6: Eficiencia y potencia radiada como funciones del dopado.
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Figura 4.7: Ancho de banda en funcién del dopado.
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R(t)
thoto(t) — "'J\/\/W"’

a)

Figura 4.8: a) Esquema circuital simplificado de la impedancia transitoria de una ante-
na fotoconductiva. b) Equivalencia circuital simplificada de una antena fotoconductiva,
donde las impedancias genéricas mostradas en 4.2 han sido sustituidas por los elementos
circuitales apropiados.

modelos deducidos de datos experimentales y que fueron descritos en el apartado 3.3 del
capitulo 3. Eso explica que para un incremento lineal del voltaje no haya una respuesta
lineal por parte del sistema, la antena. Es decir, las corrientes transitorias que inducen la
radiacién crecen més despacio que Ey (7) « V4 porque la conductividad (& (7) 4 & (7, t))
crece mas despacio debido a que las movilidades caen rapidamente. Ademaés, este incre-
mento esta limitado por la disrupcion eléctrica del material semiconductor.

Para analizar la figura 4.6 haremos uso de un simple esquema ilustrativo mostrado en la
figura 4.9. En este esquema se han definido las longitudes del dipolo equivalente d,, y d,.
La idea es suponer que la radiacion de la antena esta inducida por un dipolo de corriente
transitoria equivalente. La intensidad del campo radiado por un dipolo es directamen-

te proporcional a su longitud 2. Ese es el motivo por el que una antena tipo N emite
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L >> by = 0y > Op

Figura 4.9: Efecto conjunto de la movilidad y del campo de oposicién interno a la pola-
rizacion electrostatica, sobre la longitud del elemento dipolar equivalente en una antena
fotoconductiva.

menos que una antena tipo P. Cuando la regién fotoactiva de la antena esta afectada
por impurezas aceptadoras, tras aplicar la tension de polarizacién hay una “region de
vaciamiento” de mayoritarios que neutralizan el campo de polarizacién EO (7) con un
campo interno que en la figura hemos llamado Em} (7). En el momento que se inicia la
generacion de pares (pulso ldser), los huecos generados e;, sufren la accion de este cam-
po. Eso les impide avanzar y la longitud del dipolo equivalente es debida principalmente
a los electrones generados e .

En el caso contrario, una antena dopada con impurezas donadoras, sucede que la lon-
gitud del dipolo equivalente es debida a los huecos, pues los electrones se ven afectados
por el campo interno Ee, (7). Como los electrones poseen mayor movilidad que los hue-
cos, la longitud del dipolo aceptador es mayor que la del donador. De ahi la diferencia

observada en los resultados mostrados en la figura 4.6. En el caso intrinseco, es evidente
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que el campo interno es mas intenso en las proximidades de los contactos por no existir
impurezas ionizadas localizadas en la regién de generacién. Eso hace que éste sea el caso
de mayor emision.

Analizando la fig. 4.7 cuya interpretacion se apoya en la idea del dipolo equivalente,
cuanto mas largo es éste mas tiempo se requiere para recombinarlo. De ahi que el an-
cho temporal asociado a la corriente sea mayor y la transformada de Fourier del campo
inducido sea mas estrecha que para un semiconductor tipo N. Para el caso intrinseco,
la ausencia de trampas justificaria un tiempo de recombinacién mayor. Pero lo cierto es
que el valor de estos parametros no se modificaron en las simulaciones llevadas a cabo

en ausencia de dopado.

Sumario de los estudios llevados a cabo

Parametro que varia

Parametros fijos

Py, € 0,5, 50]mW

C=5-10%m=3, V, = 30V

V, € [30, 150]V

C=5-10%m=3, P, = 20mW

C €[—5-10™,5- 10 cm 3

Vo =30V, P, = 20mW

Py, € 0,5, 50]mW

C =10%em=3, V, = 10V
vy, = 82M Hz, Modelo: FF

Resultados Obtenidos

Estudios Relaciones estudiadas
1 Pav V.S. Prad,ava Ui
2 Vo V.S. Pradav, 1
3 CV.S. Prdav, 1, 25
Validacién P,, V.S. P i aw

Tabla 4.1: Tabla resumen de los estudios realizado. En la tabla se presentan los pardme-
tros que han variado mientras otros han permanecido igual en cada estudio realizado, y
los estudios realizados mostrando las magnitudes relacionadas en ellos. El estudio 1 se
corresponde con la figura 4.4, el estudio 2 se corresponde con la figura 4.5, el estudio 3
se corresponde con las figuras 4.6 y 4.7 y el estudio llamado validacién se corresponde
con la figura 4.10.
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4.3. Validacion

Como muestra la tabla 4.1 la validacion con resultados experimentales se ha realizado
para la geometria FF mostrada en la figura 3.12a% y la geometria de una antena bowtie
mostrada en la propia figura de validacién 4.10 obtenida de la misma fuente®. En este
caso la tension aplicada a los contactos metélicos ha sido de 10V para el dipolo FF y
30V para la antena bowtie. La frecuencia de disparo del laser de 82M H z. Para estas diez
simulaciones, una para cada potencia optica del laser, se ha tomado un dopado donador
constante. Dado que los datos experimentales se dan arbitrariamente normalizados, se ha
hecho lo mismo, dividiendo los resultados obtenidos por el factor 1.2 de normalizacién.
En la figura 4.10 se muestra la validacion de los resultados comparados ademds con un

modelo semiempirico para la antena bowtie!?2,

Semi-analytic model
-— Experimental dipole
— Experimental bowtie
Simulated dipole
1- @ Simulated bowtie I /'u"/_u_j
3
L
T
',?,‘ ﬁ X '\"DQQ@
Q‘.l— J
— r
™ v e
0.1- o, < i
-I:I. L L L 1 L L L L 1 L L L L 1 L L L L 1 L L L L 1
0] 10 20 30 40 50

I:,opt,av (mW)

Figura 4.10: Validacién de los algoritmos empleados en este capitulo. En el interior de
esta grafica de validacién se muestran las dimensiones de la bowtie simulada.



5

Algoritmos de emisidn-recepcioén en
campo cercano y lejano de la antena

completa mediante subdominios

escalantes
5.1. Algoritmos de recepcion: la antena receptora . . ... ... 120
5.1.1. Caja de iluminaciéon . . . . . . . ... ... ... 121
5.1.2. Aproximacién de regién fundamental en vacio . . . . . . . . .. 122
5.2. El subdominioreceptor . . . . .. ... ... 000000 128
5.3. El subdominioemisor . . ... ... ... ... ..., 131
5.4. Conexion entre subdominios . . . . .. ... ... ... .... 132
5.4.1. Estructura de onda plana . . . . . ... ... ... .. ..... 135
5.5. Resultados . . ... ... . ... i 136

119



5. Algoritmos de emisién-recepcién en campo cercano y lejano de la antena completa
120 mediante subdominios escalantes

En este capitulo nos proponemos hacer un estudio del proceso completo de emision-
recepcion, en el esquema simplificado de un sistema de espectroscopia de THz. Para
ello se han desarrollado algoritmos y se ha realizado un estudio del proceso completo en

region de campo cercano. En este capitulo se presenta:
= Algoritmos de recepcion en vacio, en aproximacion de regiéon fundamental.

= Extension de algoritmos de recepcién y estudio de la recepcion mediante subdomi-

nios escalantes en campo cercano.

= Procedimiento de alimentacién del sistema total, a partir de fuentes duras genera-

das en el sudominio emisor.

= Estudio de la propagacién en el sistema total, mediante subdominios escalantes, y

acoplamiento entre antena emisora y receptora en regiéon de campo cercano.

Comenzaremos estudiando la recepcién como parte fundamental del proceso de detec-
cion de una onda electromagnética mediante una corriente. El analisis de este proceso

ayudard a justificar la expresion 3.57 del capitulo 3.

5.1. Algoritmos de recepcion: la antena receptora

En el apartado 3.2.7 se explica la deteccién de un pulso emitido por una antena foto-
conductiva. En ese apartado se esboza el modo de operacién de la receptora. Partiremos
de la hipétesis de que conocemos el campo electromagnético radiado por una antena
emisora y queremos obtener la fotocorriente que seria detectada por una antena fotocon-
ductiva receptora. Haremos también la hipotesis de que ese campo electromagnético es
un pulso de onda plana linealmente polarizada en el eje Y que se propaga en la direccion
Z creciente.

Con estas hipétesis partimos del conocimiento de la estructura espacial del campo
electromagnético. Si, por ejemplo, se establece una coordenada Z en un punto del espacio,
conocemos la componente Y del campo eléctrico E, en todo instante de tiempo (ver
figura 5.1), podemos decir que conocemos el campo electromagnético en un entorno del
punto. Este entorno donde el campo electromagnético incidente es plenamente conocido,

lo denominamos la regién de deteccion.
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5.1.1. Caja de iluminacién

Consideramos que la separaciéon de la fuente emisora respecto del punto de recepciéon
es tal que el campo recibido por la antena receptora es un campo lejano. En estas
circunstancias la hipétesis de onda plana es véalida y podemos suponer de polarizacion

lineal en el eje Y (conforme a los sistemas de referencia usados en la tesis). Si en efecto

LIGHT SOURCE BOX

7 Ak

7 N

X

15

TRAVELING WAVE

/

Figura 5.1: Pulso de onda plana polarizada en el eje Y propagandose en la direccion Z
dentro de una caja de iluminacion creada con el teorema de equivalencia.

tomamos una antena Stripline como la de la figura 3.14a, un dipolo FF, RR o TTO
como el mostrado en la ilustracién 4.3 o una antena BT como la mostrada en 2.11 y
deducimos la polarizaciéon fijada por la fuente de tension externa, apreciamos que el
campo electrostatico tiene principalmente componente Y en todas las figuras de acuerdo
al sistema de referencia adjunto a cada una da ellas. De esta forma, los elementos de

corriente que inducen el campo tienen principalmente componente Y, generando campo
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lejano mayoritariamente polarizado en la direccién Y, y que puede ser sustituido en
procesos de recepcion por una onda plana como la ilustrada en la figura 5.1.

Al conocer la componente F, del campo en todo instante de tiempo en un punto,
conocemos lo necesario para implementar la propagacion unidimensional del campo elec-
tromagnético en la direccién Z, haciendo uso de la componente del campo magnético
H,. El conocimiento funcional del campo permite implementar condiciones absorbentes
en 1D analiticamente®®. Consideramos como punto de partida una propagacién en vacio
en la que todas las componentes de la senal viajan a velocidad c¢. Para un segmento
computacional cualquiera, si en un lado introducimos el campo eléctrico y lo propaga-
mos con las ecuaciones de Maxwell, bastara restar el campo que introducimos con el
retardo apropiado por la distancia que recorre entre el punto donde lo introducimos y el
punto de la frontera absorbente para tener valor cero de campo mas alla del extremo del
segmento computacional. Este principio de conocimiento de campo unido al teorema de

34,35,37,39,1267128 g o] que nos permitird usar lo que se denomina usualmente

equivalencia
como caja de iluminacién de onda plana34+3>39. Esta caja de iluminacién divide el domi-
nio computacional en dos zonas. Dentro de la caja de iluminacion tenemos la llamada
zona de campo total (ZCT) y fuera de ésta tenemos la llamada zona de campo dispersado
(ZCD). En ausencia de antena, el campo en ZCD es nulo porque el campo incidente no
sufre scattering o dispersion con ningin objeto dentro de la caja, de modo que en ZCT

solo tendremos el campo incidente correspondiente a la onda plana.

5.1.2. Aproximacion de region fundamental en vacio

Al igual que en una antena emisora, en una receptora definimos la regién fundamental
como aquella region fotoconductiva del sustrato semiconductor que se emplaza debajo de
los contactos metalicos mas los propios contactos metalicos, todo ello inmerso en vacio.
La figura 5.3 muestra la regiéon fundamental de una antena receptora rodeada de vacio y
situada en el interior de la caja de iluminacién de onda plana. Sincronizando la llegada
del frente de onda sobre la regién fotoactiva de la antena con el pulso laser y basandonos
en la expresién 5.1 tomada de 4.9, o en la ley de Ampere aplicada tal y como se indica

en la figura 5.2, determinaremos la fotocorriente en la receptora.

I(t) = // (00 + (2, Yeut, 2, 1)) Ey (T, Yeut, 2, t)drdz (5.1)
Sq
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Cuando decimos que la caja de iluminacién se encuentra inmersa en vacio, entende-

Figura 5.2: Procedimiento de calculo de la intensidad de corriente haciendo uso de la ley
de Ampere.

mos que son necesarios medios absorbentes (CPMLs) para evitar reflexiones del campo
dispersado maés el autoinducido (por el laser) en la antena receptora, que provenientes
de los limites del dominio computacional, contaminarian la medida de la fotocorriente
calculada en la receptora. En la figura 5.4 se ilustra la caja de iluminacion bordeada de
medio absorbente CPML.

El tratamiento interno desde el punto de vista del algoritmo computacional del régi-
men transitorio de una antena receptora, es diferente de una antena emisora. Como una
antena receptora no esta polarizada electrostaticamente, la corriente transitoria 3.38 se

transforma en:
Ty (Ft) = J's (F,t) + (0 (7, 1) + 00) E (7,1) (5.2)

donde las conductividades transitoria & (7,t) y estacionaria gy (') asi como la corriente
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fuente J', (7, t) son dadas por las expresiones:

o0 = q(pnon0 + pop0) (5.4)
- = =
To (1) = aVr (1o (7, 1) = oV (7,1)) (5.5)

donde fi,0 y ppo son las movilidades de electrones y huecos respectivamente, en ausencia
de campo; n0 y p0 son las concentraciones de carga en equilibrio, con lo cual tienen los
mismos valores en todo punto de la zona fotoactiva.

A partir de la ecuacién 5.2 para la corriente, los algoritmos de avance temporal para el
campo eléctrico en la receptora se pueden obtener basandonos en el caso mas general de

la emisora 3.54-3.56 como sigue. Para la componente X del campo eléctrico:

m—&—% o m—%
Ex’i+%,j,k Cam|z+ gk ’H’%,j,k

m o m . m
Holf g = ey a e Bl s — Bl 0 s
5, 5.

+Obl7 1 — Jaliiy, k] (5.6)

J k

donde la componente X de la corriente es:

!/ |m —
1. =
ST Z+§7]7k

Hno (”ﬁl,j,k ~ "lnjk) — Hpo (P?lm,k - p?fj,k)
qVr A
€

y con una conductividad: o7
Cb$|i+%7j7k de 5.6 son:

q(,unon?jr 1 7j7k+pp0p§’jr% ) Los coeficientes C’ax|

+1.5.k 1.k

2e—Ay (0;: 1 k+UO)
2 si 2€_At( il +O'0>
2e+A¢ (07" ) +a0) 2ok
C’ax] i+ 3.0k

7]>
Ay o™ +o
t( i+% »Jk O>

c Sl2€<At< +jk+00)
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Figura 5.3: Caja de iluminaciéon para incidir con onda plana sobre la antena receptora
aproximada por regién fundamental colocada en vacio.
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Figura 5.4: Dominio computacional de recepcion formado por una caja de iluminacion
en vacio para incidir con onda plana sobre la antena receptora aproximada por regiéon
fundamental colocada en vacio.
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20, si 2 > A, (dﬁl L+ ao)
2e+A¢ (a?" 1. +Jo) o
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Cb ‘z+27]k Ay Gﬁ-%,j,k+g0
l—e™ € : m
- si 2e < A\, (a 1 —|—00>
Tit 3k 0 3.0k

De forma similar la componente Y del campo eléctrico es:

E ‘ ,j+ kT Cay‘ i+5.k y’ ,J+ ke
m
+Cb, ™ TS S A S (I s (S VIV R (5.7)
7]+27k/‘ 5Zk 5xl sy l]+ k) .
con una componente Y de la corriente:
m m m m
g — Vi pno (5416 = Mi5k) = 10 (P41 6 — PIk)
sylij+ik ] )
1,] ij

conductividad: 0$+%7k q(,unon”+ k+pp0p”+ k) y coeficientes Ca, [ Y Cb, [ T

en la forma:

2e—A¢ ("m#; k+a'o)
SR X siQeéAt<0 el k+00>
2e+A¢ (UT"‘ 1 +0'0) 27
Cay| j+ 747J+§7k
I 27
_At <0i’j+%’k+00) i 92 A
1
(& e Sl Ze < A4 (U ,j+2,k 0)
28¢ si2e = A, <0 el k+00>
25+At( i +1 k+oo) 2
Ch
| 7]-1—27k Ay Gi,j+%,k+ao
l—e” € :
= si2e < Ay (0 + 00>
il ko0 itk

Por 1ltimo, la componente Z del campo eléctrico es:

m+3
E|,,ki- _Cay‘uk-l—lE’Jk—&-f
Hy|?}"%’j7k+’ y|1_§7 jk+g |”+2’k+1 B x|r’n_%7k+2 1 |m
O[T i 5 = 5 — Tl 1 | (5:8)
% J
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donde la misma componente de la corriente corresponde a:

Hno (nzlj,k-i-l - n?;k) — Hpo (p??j,k—&—l - pﬁk)

! |m o
selijuey = 4VT Az, ’
(5.9)
Inrt m — m m 1 m
y conductividad T q(unoni’j’k% + ,upgpl.’j’k%). Los coeficientes C’az|iﬂj7k+% y
m .
Cbz|i,j,k+% son:
2e—A¢ (Uzlj,k+l+go) )
2 si 2e = A, (JZ.“.H;—{—J())
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s 2,75 5
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2J 2
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Cb m 17J7k+§
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= 5125<At(04. 1+ag>
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En este algoritmo de recepcién la inica fuente de radiacion interna es f;, aunque al ser
una corriente difusiva “simétrica” contribuye muy poco a la fotocorriente y por eso se
aproxima como nula en la expresion de deteccion 5.1.

Por otro lado, resulta interesante resaltar que si el haz laser no es focalizado o proviene
de un cable de fibra 6ptica no muy préximo a la regién fotoactiva, en la capa superior del
semiconductor se origina una capa de pares electréon hueco de cierta seccion. Al difundir
en el medio, como los electrones tienen una mayor movilidad que los huecos, tiene lugar
una separacion de carga, quedando en la superficie la positiva y penetrando hacia el
interior la negativa. Como consecuencia aparece un campo interno restitutorio que es
denominado fuerza electromotriz Dember, y al proceso en si efecto foto-Dember®. Esta
fuerza electromotriz Dember es perpendicular a la direccién de campo radiado que golpea
la antena en forma de onda plana y es causante de una reorientacién de la corriente. En
pocas palabras, reduce el barrido tangencial del campo incidente sobre la antena, creando
uno oblicuo hacia el interior del semiconductor. Esto reduce la corriente efectiva porque

parte de la carga recombina en el interior del bloque semiconductor antes de alcanzar
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los contactos. Evitar este efecto es imposible, pero es aconsejable reducir, en la medida
de lo posible, el tamano de la zona iluminada por el laser sobre el semiconductor, para
focalizar la fuerza electromotriz Dember y evitar que esté presente en toda la trayectoria

de la corriente efectiva.

5.2. El subdominio receptor

Hasta ahora hemos abordado el problema simplificando toda la antena por la que
hemos definido como la regién fundamental de la misma, por eso no ha sido posible
tener en cuenta el efecto de la lente ni del sustrato, no sélo en la emision sino también en
la recepcién. El concepto de subdominio proviene de una divisiéon del problema completo,
del dominio computacional donde se pretende resolver el problema completo, en trozos o
subdominios computacionales con una escala espacio-temporal propia. Las razones por
las que la escala espacial ha de ser relativamente pequena A < lum respecto de la
longitud de onda A ~ 300um asociada a la radiacién electromagnética fueron expuestas
en el apartado 3.2.4 del capitulo 3.

La solucion del problema completo culmina en la recepcién de la onda electromagnéti-
ca en el llamado subdominio receptor. Si suponemos que de algin modo conocemos el
campo que llega a la region fotoactiva de la antena receptora, entendiendo por ésta la
que se sitia debajo de los contactos metalicos, podemos recrear este campo dentro de
una caja de iluminacion aplicando el mismo algoritmo descrito en 5.1.2, siempre que éste
posea estructura de onda plana. Si a la hipdtesis previa le anadimos que el campo elec-
tromagnético realmente posee de un modo muy apropiado estructura de onda plana en la
region fotoactiva, es evidente que el hecho de contemplar una medida de la fotocorriente
teniendo en cuenta una propagacion de la onda electromagnética en el material es més
coherente con la realidad que la aproximacién de regién fundamental en vacio.

En la caja de iluminacién del subdominio receptor mostrada en la figura 5.5, en
ausencia de pulso laser sincronizado, sélo hay campo incidente y fuera de la caja de
iluminaciéon no hay campo. El campo que aparece cuando aplicamos el pulso laser es el
unico que se propaga mas alla de la caja de iluminacién. La ilustracion 5.6 muestra que
el subdominio receptor contiene no sélo al sustrato intrinseco sino también a la regién
superior de la lente. La funcién de las PML es extender el medio material lente y sustrato

més alld de subdominio receptor hasta el infinito. En la la figura 5.6 se ilustra el efecto de
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Figura 5.5: Caja de iluminacién del subdominio receptor de una antena fotoconductiva
receptora.
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Figura 5.6: Dominio computacional del subdominio receptor de una antena fotoconduc-
tiva receptora.
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la colocacion de una zona PML para truncar el espacio problema y de este modo extiende
hasta el infinito la capa sustrato intrinseco y la interfaz lente-sustrato. La simulacién de
la recepcion para obtener la fotocorriente con la expresion 5.1 en el subdominio receptor
dura un tiempo tal que el frente de sucesos de la onda electromagnética emitida més
alla de la caja de iluminacion atin no ha regresado al subdominio receptor, tras reflejarse
en alguna interfaz externa al subdominio, y por tanto esta informacién queda fuera del
subdominio y no ha de ser tenida en cuenta. Esta separacion temporal de la informacion
es la que permite realizar la medida de la fotocorriente sin aproximaciones y de un modo
realista. Pero al mismo tiempo limita la aplicaciéon de este método, ya que cuando hay
retroalimentacién porque el frente de sucesos tiene suficiente tiempo, durante el proceso
de la recepcién, de volver al subdominio receptor, el desconocimiento total de este campo
reflejado desde més alla del subdominio receptor es imposible de tener en cuenta y ha

de ser despreciado, produciendo una medida incompleta y aproximada.

La descripcion geométrica de la caja de iluminacién del subdominio receptor mostrada
en la figura 5.5 posee una estratificacion por capas que divide la caja de iluminacién en dos
zonas de interés. De un lado esta el sustrato intrinseco y del otro la capa fotoactiva sobre
éste. La division es conceptual, porque ambas regiones poseen la misma permitividad
eléctrica y lo unico que cambia es la conductividad de la region fotoactiva durante el

transitorio en el que se recibe la onda electromagnética incidente.

Queda aclarar la razon de que solo podremos llevar a cabo la deteccion de la foto-
corriente en el caso de que la estructura del campo cercano, en el interior de la caja de
iluminacion, sea de onda plana. Es una razén de escala. Al igual que existe un subdominio
receptor, existe uno emisor, ambos con el mismo mallado A < 1um. La conexién entre
ambos, es dada por una simulacién completa que contiene a ambas antenas y simula el
campo que trasmite durante todo el proceso de emisién-recepcion. El proceso de emision
en el subdominio emisor y el proceso de simulaciéon de conexion entre subdominios seran
explicados en apartados posteriores. Pero la escala espacio-temporal de la simulacion
que conecta los subdominios es mayor que en cada uno de éstos, para poder simular el
problema completo con las dos antenas emisora y receptora. Como en la simulacion rea-
lizada en el subdominio receptor se requiere mas informaciéon espacio temporal de la que
el dominio de conexién contiene hay que interpolar los datos obtenidos del dominio de
conexion. El teorema de equivalencia permite reproducir la estructura espacio-temporal

de cualquier campo. Pero el desconocimiento del mismo en ciertos puntos del espacio y en
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ciertos instantes de tiempo obliga a interpolar espacio-temporalmente para determinar
los valores que no se consideran en el dominio de conexién y que son necesarios en el
subdominio receptor. Por evidentes razones de simplicidad y en acuerdo con la realidad
del proceso fisico, interpolar sélo temporalmente es totalmente correcto cuando la es-
tructura del campo es aproximadamente la de una onda plana. Esta razén fundamental
condiciona también la aplicabilidad del método, ya que en la posiciéon donde se sitia la
caja de iluminacién dentro del dominio de conexién, dentro de la caja la estructura del
campo de iluminacion ha de ser de onda plana. Los apartados siguientes proporcionan

una descripcién mas detallada de este proceso.

5.3. El subdominio emisor

En la figura 5.7a se ilustra la emision en campo lejano de lo que hemos definido como
la region fundamental de la antena. Se trata de una aproximacién que permite obtener,
mediante una expresién semiempirica, la fotocorriente medida. Pero no deja de ser més
que una aproximacion susceptible de ser mejorada. El subdominio emisor es una region

de la antena emisora que comprende:

= La capa de vacio localizada sobre los contactos metalicos.

Los contactos metalicos sobre la region fundamental.

La region fundamental.

El sustrato semiaislante emplazado bajo la regién fundamental.

Una regién de lente dieléctrica situada bajo el sustrato semiaislante.

Almacenando los campos eléctrico y magnético en esta region se encapsula toda la fisica
de la antena emisora en una region de la misma.

La figura 5.7c ilustra esta region de la antena emisora mas una zona de vacio. Esta region
es denominada caja de fuentes duras o de almacenamiento de campo. Los nombramos
asi debido a que, durante el proceso de emision, el valor de los campos es almacenado
no sobre el grid de la simulacién, sino sobre uno cien veces mayor y cada cien pasos
temporales, es decir, se realiza un submuestreo del campo para adaptarlo a la regién de

conexion entre los subdominios emisor y receptor. Este proceso se realiza sobre la caja de
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almacenamiento de campos. Como se puede ver en la figura 5.7c, podemos considerar la
antena emisora como estratificada en capas. Cuando el pulso laser es aplicado a la region
fotoactiva polarizada, aparece el equivalente a un dipolo de corriente, y este es el que
induce la radiacion electromagnética. Durante el tiempo que ocurre la aplicacion del laser
y hasta que la recombinacion de la carga en exceso inducida por efecto fotoeléctrico cae
numéricamente a cero (50dB), la perturbacién de la radiacién electromagnética alcanza
una distancia respecto de su origen. A la maxima distancia alcanzada se la denomina
frente de sucesos. Si este frente de sucesos tras reflejarse en las interfaces que hay més
alla de la caja de almacenamiento de campo no tiene tiempo de regresar a la misma,
podemos decir que desde el punto de vista de un observador situado en la caja de almace-
namiento de campos los medios materiales durante el tiempo de simulacién, son infinitos
y todo campo generado viaja sobre ellos y el vacio sin regresar. Con estas consideracio-
nes y haciendo uso de las CPMLs que permiten truncar problemas abiertos, es posible
almacenar durante el intervalo de tiempo de interés los campos electromagnéticos. La
caja de almacenamiento de campo puede ser trasladada a otro dominio con otra escala
espacio-temporal mayor, sin perder la informacion fisica del proceso de emision, siempre
que esa escala contemple la frecuencia maxima de corte. Esta caja se comportard como

un conjunto de fuentes duras durante el intervalo de tiempo que contenga almacenado.

5.4. Conexion entre subdominios

Para poder simular la propagaciéon del campo desde la antena emisora, por motivos
computacionales, necesitamos un mallado considerablemente mayor al empleado para
describir el gap de la emisora. Esto significa, por ejemplo, que si hemos mallado la regién
fundamental de la antena con un grid de 250nm, tendremos que mallar la antena total
con un mallado cien veces mayor de 25um. No obstante, con este procedimiento no hemos
perdido informacién sustancial cuantitativa para describir el fenémeno electrodinamico,
pues la longitud de onda maxima significativa asociada es de unos 100um (cuando la
frecuencia de corte son 6THz), y con una resoluciéon espacial de A = 25um esta longitud
de onda es muestreada aceptablemente 33134
En la figura 5.7b se traslada la caja de fuentes duras a la antena emisora, que en este
caso es un elemento pasivo y se rodea dicha antena por una caja de transformacion de

campo cercano a campo lejano3+3%. Durante todos los instantes temporales almacenados
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(c¢) Subdominio emisor de una antena fotoconductiva emisora.

Figura 5.7: Esquemas de modelos de procesos de emision de una antena fotoconductiva,
en campo cercano y lejano.
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en la caja de fuentes duras, el valor del campo en la regién de la antena emisora, donde
la caja esta emplazada, estan fijados. Pasado ese instante el valor del campo en la regiéon
donde se coloca la caja de fuentes duras deja de ser impuesto, y se deja al campo en esa
regién evolucionar sin imposiciones de acuerdo a las ecuaciones de Maxwell. El campo
lejano producido por la antena en la direccion axial puede ser usado para alimentar el
subdominio receptor.

No bastante el caso de mayor interés estd en la recepcion en zona de campo cercano.
Para ello se ha creado un dominio computacional total donde antena emisora y receptora
estan separadas una distancia pequena, por ejemplo, tan sélo un centimetro. Esta dis-
posicién ilustrada por la figura 5.8 es llamada dominio computacional de conexién entre
subdominios y en ella estan presentes todos los elementos del proceso de emision recep-
cién. Como ya se ha dicho se emplea la caja de fuentes duras para alimentar la antena
emisora y después se deja al sistema avanzar en el tiempo. El resultado sera analizado

en un apartado 5.5.

MAYOR DOMAIN
Ematter antenna Receptor antenna

LT—Gads

Vacuum

LENS

SI-Gads

MESH: 25um

Figura 5.8: Conexién entre subdominios y dominio correspondiente al sistema total de
emisién-recepcion.
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5.4.1. Estructura de onda plana

Como hemos dicho, por razones de simplicidad en la interpolacién que permite co-
nectar el subdominio receptor con el dominio de conexién, la premisa de que en la regién
fotoactiva de la antena receptora el campo posea estructura de onda plana es clave. La
forma mas simple de comprobar que en la region fotoactiva de la antena receptora el
campo posee estructura de onda plana es colocar sondas formando un plano en la regién
el la que se desea comprobar esta propiedad, en este caso la interfaz semiconductor-metal,
y comparar que la forma temporal del campo coincide. La figura 5.9 muestra el conjunto
de cinco sondas que se han colocado en dicha interfaz. Se ha intentado disponer éstas
de modo que proporcionen informacién sobre puntos con disparidad de valor de campo
electrostatico si estuviésemos en una antena emisora. Aunque sabemos que este campo
electrostatico es nulo en la receptora, hemos creido 1util por principio de reciprocidad

de operacion que estos puntos proporcionan informacién suficiente. En la figura 5.10 se

Xp-=-=-=-=-----

4

300pum

Figura 5.9: Sondas colocadas en el plano de la interfaz semiconductor-metal. Contactos
metdlicos tomados de la bibliografia para reproducir datos experimentales®.
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Figura 5.10: Perfiles de campo eléctrico comparado en el plano de la interfaz semiconduc-
tor metal de la antena receptora. Las sondas se corresponden con los puntos mostrados
en la figura 5.9

muestran las comparativas de los campos correspondientes a las sondas localizadas en las
posiciones mostradas en la figura 5.9. Este resultado confirma la validez de la hipotesis y

permite realizar una interpolacion sélo temporal del campo para el subdominio receptor.

5.5. Resultados

Para obtener la fotocorriente en la antena receptora, se ha tomado el campo corres-
pondiente a la sonda 1 de la figura 5.9 y se ha interpolado temporalmente. Con este perfil
unidimensional, se ha generado la onda plana en el subdominio receptor. Esta representa
al campo que llega a la zona fotoactiva de la antena receptora.

En ausencia de pulso laser (o(t) = 0y), se ha obtenido la fotocorriente que es mostrada
en la figura 5.11. Como se puede ver a medida que la frecuencia del campo es mayor, en
instantes temporales avanzados que se corresponden con la zona II de la figura 5.10, los
portadores de carga no tiene tiempo para reaccionar al cambio de campo y la amplitud
se atenua hasta casi cero. En instantes posteriores correspondientes a la zona II, donde

la amplitud del campo es mayor, el maximo de la fotocorriente no alcanza la decena de
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Figura 5.11: Perfil de campo eléctrico y corriente detectada en el subdominio receptor
en ausencia de pulso laser. El orden de magnitud de la corriente medida es de 5fA.
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campo eléctrico, fotoconductividades aplicadas con diferentes
la figura 5.9 y las corrientes detectadas en la ventana temporal

gobernada por la fotoconductividad**. El orden de magnitud del méximo de la corriente

es de S80nA.
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Figura 5.13: Perfil de campo eléctrico, fotoconductividad aplicada con retardo ty = 55ps
en zona II de la figura 5.10 y la corriente detectada. El orden de magnitud del maximo
de la corriente es de 4nA, mas de diez veces menor que en Zona I.

nano-amperios.

El segundo estudio se ha centrado en los instantes iniciales (zona I) donde se han
disparado pulsos laser con diferentes retardos. En la figura 5.12 se muestran los cam-
bios en las fotoconductividades y las correspondientes fotocorrientes detectadas en el
subdominio receptor durante la ventana de muestreo impuesta por la duracién de la fo-
toconductividad**. En todos los casos las fotocorrientes has superado los 50nA. En estos
casos, la estructura de la fotocorriente es aproximadamente la convolucion del campo
por la fotoconductividad, comprobando que la expresiéon semiempirica 3.57 puede ser
atribuida en gran medida al proceso de la recepcion.

Por ultimo hemos considerado instantes temporales avanzados, identificados como co-
rrespondientes a la zona II de la figura 5.10. Los resultados mostrados en la figura 5.13
indican que a pesar de que el campo es mas intenso, la rapida oscilaciéon temporal del
mismo hace que el maximo de la amplitud de la fotocorriente calculada en el subdominio

receptor, sea diez veces menor.
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6.1. Introduccion

Hasta ahora hemos abordado el estudio de las antenas fotoconductivas mediante el
modelo de difusion y arrastre. En los capitulos precedentes se ha empleado este modelo
bajo un conjunto de restricciones listadas en el apartado 2.1.1 del capitulo 2. Pero existen
dispositivos de interés, que por sus peculiaridades, no pueden ser descritos correctamente
por dicho modelo. La razén fundamental es porque no contempla la ley de interacciéon

de Lorentz®.

(a) (b)

Figura 6.1: a) Antena fotoconductiva polarizada por una fuente de tensién externa e
inmersa en un campo magnetostatico. b) Corriente debida a un plasma inducido en un
gas al ser este ionizado por un laser. El filamento de corriente se encuentra en presencia
de un campo magnetostatico. Esta figura es una modificacién de la referencia 3.

45-48 49-52

Existen evidencias experimentales y estudios tedricos que demuestran y justi-
fican respectivamente que una antena fotoconductiva emite maés, si durante el proceso
transitorio se encuentra inmersa en el seno de un campo magnetostatico con una deter-
minada orientacién. En la figura 6.1a, por ejemplo, se ilustra una antena fotoconductiva
polarizada en la direccién Y que esta situada en el seno de un campo magnetostatico
orientado en la direccion X. Esta configuraciéon no puede ser descrita satisfactoriamente
por el modelo de difusion y arrastre. Otro ejemplo de fuente de emisién lo encontramos

1437145 "o el cual un filamento de corriente inducida es el que radia.

en un gas ionizado
Un gas ionizado es un plasma, que tampoco puede ser descrito por el modelo de difusién
y arrastre, mas ain posiblemente cuando ese elemento de corriente se produce en el seno

de un campo magnetostatico.
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La figura 6.1b ilustra un sistema tipico en el que un elemento de corriente radia en la
banda de los THz y después la radiacion es detectada por una antena fotoconductiva.
En este capitulo se han desarrollado algoritmos basados en las ecuaciones magnetohidro-
dindmica con el objetivo de presentar procedimientos numéricos que permitan abordar

estos problemas.

6.2. El modelo magnetohidrodinamico

El concepto de particula fluida hace referencia a la masa que un fluido (conjunto de

particulas con més grados de libertad que ligaduras) posee en un instante de tiempo en
un punto del espacio. En el enfoque que el modelo magnetohidrodindmico hace de la
dindmica de carga este concepto adquiere un doble significado. De un lado sigue siendo
coherente con la definicion de particula fluida dada. Del otro se anade a la definicion
una especificacién sobre la carga, ya que entenderemos como particula fluida no sélo la
masa sino también la carga eléctrica de una colectividad de particulas en un instante
dado en un punto del espacio. La aproximacion macroscopica seria valida, puesto que si
el mallado es de 1ym un nodo representaria una esfera de 0.5um que contendria ~ 8-10°
atomos.
En el caso de particulas fluidas cargadas y “ligadas” por el potencial de los ntcleos
atémicos en el interior de una red cristalina, la interaccién de los portadores de carga
(entendidos como colectividades dentro del concepto de particula fluida) con los ntcleos
atomicos de la red cristalina condiciona la masa efectiva de los portadores. De esta forma,
la masa efectiva es un concepto que permite tratar a una particula ligada por un potencial
como si de una particula libre se tratase. Con la particularidad de poseer diferente masa
dependiendo de la direccién de su desplazamiento con respecto a la orientacion de la red
cristalina®%. Una definicién de masa efectiva, la que se ha usado en este trabajo, es
explicada con mas detalle en el apartado IIl.a del apéndice III.

Definiremos hueco fluido (HF) como la concentracién de huecos y la masa que estos
poseen en un instante en un punto dado expresados como pr (7, t) y m,. Del mismo modo
definiremos electrén fluido (EF) como la concentracion de electrones y la masa de estos
(nr (7,t) y m,) que en un instante de tiempo hay en un punto del espacio. La figura 6.2
muestra un HF y un EF sobre los que actiian un conjunto de densidades volumicas de

fuerza o fuerzas por unidad de volumen, que también llamaremos densidades de accion,
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a) I b)

FLorentz,p (7?7 t)

ﬁLorentz,n (Fv t)

ﬁRubbing,n (7?7 t)

Electrons

—

ﬁPressure,n (T‘, t)

. ﬁGravity,n (F)
Fonrn (7,1)

FLorentz n (F t)

—qnr (Ta t) E (777 t) + Moﬁn (ﬁ t) A ﬁ (Fa t))
— 5 _> .
F_:Pressure n ( ) = _(]VTvn (T, t)

F_:Rubbzng n (T ) _an (Fa t) ﬂiz (T’) QUTL (th

r
apr (7.1 E( 7o) + poTy (7 0) A (71))

Figura 6.2: Densidades de accién sobre un a) hueco fluido y b) sobre una electrén fluido.

y que corresponden a:

» Densidad de accién de Lorentz?3°%146 sobre un HF:

Frarentzp = apr (7, ) (E (7, 8) + o (7, 0) A (7,0)).

» Densidad de accién de Lorentz?3%%146 sobre un EF:

ﬁLorentZ,p = —qnr (Fa t) (E (Fa t) + II’LOUTL (Fv t) A ﬁ (Fa t)) .

» Densidad de accién de la presién'4” ejercida sobre un HF:
— . — .
FPressure,p (Ta t) = —C]VTVP (T, t)

» Densidad de accién de la presiéon'*” ejercida sobre un EF:
~ =
FPressure,n (7?7 t) - _qVTvn (Fa t)

58,59,69,147 (an situacién de

= Densidad de accion de los potenciales de la red cristalina
campo aplicado no nulo) mds la interaccién entre particulas fluidas ejercida sobre
un HF:

ﬁRubbing,p (77, t) = —qpr (7?7 t) ﬂ; (F) ® 1771 (7?, t)-
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58,59,69,147 (

= Densidad de accion de los potenciales de la red cristalina en situacién de

campo aplicado no nulo) més la interaccién entre particulas fluidas ejercida sobre
un EF:

ﬁRubbing,n (Fa t) = —qnr (Fa t) ,a% (F) ® ’Un (’I?, t)

= Densidad de accién de la gravedad ejercida sobre un HF F’vaity,p (r) y un EF

Feravityn (T) respectivamente.

= Densidad de accién de la interaccion entre cargas en la propia colectividad y ejercida

sobre un HF ﬁGhI,p (7, t) y un EF P_”Gh]’n (7, t) respectivamente.

En los dos términos de la densidad de accién de los potenciales de la red cristalina, ff ()
Y [y (7) se corresponden con las movilidades efectivas de electrones y huecos definidos
en el apartado III.b del apéndice III, py es la permeabilidad magnética del vacio y
eso significa que este modelo sélo se contemplan medios materiales “no magnéticos”, y
U, (7, t) y U, (7, ) son la velocidad de un HF y de un EF respectivamente. Por otro lado,
tanto la fuerza de interaccion entre cargas ﬁGhI (7,t) en el interior de una colectividad
(particula fluida) como la gravitatoria Fig,auiry (7) pueden ser despreciadas frente a las
otras fuerzas. ﬁGh 7 (7, 1) es muy pequena y su variacion es despreciable en el intervalo de
tiempo A; de avance del algoritmo numérico pues no se modifica la forma y estructura de
la particula fluida. La segunda es alrededor de mil veces més pequena que la interaccion

141

de Lorentz'*! en la dimensiones que nos ocupan (micrémetros).

N —
De la segunda ley de Newton!4®, ma = _ Fj, se obtiene considerando los términos
i=1

anteriores:
pr (78) iy, © % = gpr (7,1) (ET (7,) + po, (7, 1) A H (7, t))
—qVep (7 t) — qpr (F4) i (F) © 0, (F 1) + 50 () (6.1)
ny (7, ) M, © % = —qny (7)) (ET (7.t) + pot, (7, 1) A H (7, t))

—
_qVTvn (F7 t) —qnr (F7 t) ﬂfz (F) © 2771 (Fa t) + §n0 (F> (62)

Donde pr (7, t) m, y nr (7, t) m, expresan la densidad volimica de masa de un HF y
un EF respectivamente. Las aceleraciones sufridas por los HF y los EF viene dados por

dﬁpg’t) dU"d(tF’t), donde la velocidad del HF es 4, (7, t) y la del EF 4, (7,t). Los términos
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Spo (1) = —qp0 (1) Ey (F) v 8n0 (7F) = qn0(7) Ey (7) son puramente numéricos y evitan
que en el instante inicial ¢ = 0 exista una fuerza aplicada no electrostatica que inicie el
proceso transitorio antes de aplicar el laser.

El sistema de ecuaciones 6.1-6.2 son referidas como el modelo magnetohidrodinamico.

Operando este sistema las ecuaciones 6.1-6.2 se pueden reescribir como:

_%
di, (Ft) mp © Vb (7, 1)
= = (B @0+ L) - v e
5 (7) © T (7.1) + & (7.) 6.3)
H
i, (Ft) = my © Vn (73 )
_ * E t Ln 7t > — oV n =
yr qan( T (1) + Ly (7 1) ) — qVr nr (7, 1)
—Fn (F) © U, (T t) + &, (7 1) (6-4)

Donde se ha compactado el término L, (7,t) = pot, (7,t) A H (F,t) v Ly (F,t) =
10T, (7 1) A H (7,t). Los valores de m’ y my, corresponden a la masa efectiva inversa
de los electrones y los huecos respectivamente, ademéas ambos parametros son defini-
dos en el apartado IIl.a del apéndice III. Los parametros 7, (7) y 7, () son los llama-
dos tiempos efectivos de colisién para un HF y un EF respectivamente. Sus definicio-

nes se pueden consultar también en el apartado IIl.c del apéndice III. Por ltimo para

los huecos se tiene €y () = ﬁff(;m = —q% (m; ® Ey ('F)), y para los electrones
éno (7) = ng(ifi)(m = an;o((g) (m;; ® Ey (F’)) Las corrientes transitorias, las que a través
Va Type P ||0v: Va Type N o
1
Vhaw 1 VhaiL
PEC ‘F‘ PEC : PEC 4} PEC
B iw — T T |
0 EnalL —_— Ve ! 0 HALL <« Ve
1) /™ O /N
1

*VRef . *VRef

Figura 6.3: Tensién Hall inducida en el estado estacionario de una antena fotoconductiva
al aplicar el campo magnetostatico.

de la ley de Ampere-Maxwell induciran el campo radiado por una antena emisora son en

este capitulo nombradas por J,, (7,t) y J, (7,t). El conocimiento de las velocidades de un
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HF y un EF permiten calcular esas corrientes transitorias debidas a electrones J, (7, 1)

—

y a huecos J, (7, 1):

T (Ft) = —qnp (7)) T, (7)1) 6.5
TJFt) = J, (7 + J, (7, t) = q(pr (F.t) G, (7, 1) — np (Fo8) T, (Ft)) (6.7

En el modelo magnetohidrodinamico aparecen dos términos que son puramente estacio-
narios, Ey (7) y las cargas n0 (7) y p0 (7), que serén obtenidos tal y como se describié en
el capitulo 2 de este trabajo con el modelo de difusion y arrastre. Esto se debe a que una
vez alcanzado el equilibrio en el estado estacionario la velocidad de transporte de la carga
no es nula, pues existe una corriente estacionaria que circula por la antena. Al aplicar
el campo magnetostatico en estas circunstancias, se inducird una tensién Hall®¢% (ver
figura 6.3) que provocara una redistribucién la carga y la corriente estacionaria. Como
conocemos el valor del campo magnetostéatico aplicado y su direcciéon, y los valores de
las cargas n0 (7) y p0 (7) y de Eq (7), deducir el valor del potencial Hall es factible, en
determinadas condiciones de simetria, y de ahi una correccién a la distribucion espacial
de carga n0(7), p0(7) y al potencial E, (7). El procedimiento de como hacer esto se
presenta en el apartado siguiente 6.3.

El sistema de ecuaciones diferenciales que describira el transitorio de emisién de una

antena fotoconductiva inmersa en un campo magnetostatico es:

pdH (7t) = —V AE(Ft) (6.8)

eE (Ft) = VAH (T t)+q(ng (7 t) T, (7 t) — pr (7, 1) T, (7, 1)) (6.9)
O (7t) = GR(Ft)—n(Ft)V - T, (7F,1) — o (F8) -V (7). (6.10)
Op (1) = GR(Ft) ~p(R0) V0,7t — 0, (7.0 -Vp(rt)  (6.11)
o ) ms © Vp (i, t)

0, (71) = amy © (Br (70) + Ly (7)) = aVr =2 -

(6.12)

|
S
—~
3
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—
I . = - mry © Vn (7t
Oy, (Tyt) = —qm) © (ET (7, t) + Ly, (r,t)) —qVr — G
nr (T7 t)

mt o B, (F)) (6.13)

donde las dos primeras ecuaciones (6.8-6.9) se corresponden con las leyes de Faraday y
Ampere-Maxwell, las dos segundas ecuaciones (6.10-6.11) son las de continuidad de la
carga las densidades de corriente son las definidas en 6.5 y 6.6. La expresiéon GR (7, t)
fue definida en el apartado 3.2.3 y 3 del capitulo 3. El resto de términos del sistema
de ecuaciones diferenciales 6.8-6.13 han sido introducidos en la deducciéon del modelo
magnetohidrodindmico. En el siguiente apartado se propone un conjunto de algoritmos
para resolver este sistema de ecuaciones diferenciales empleando el método numérico de

diferencias finitas presentado en el apéndice I.

6.3. Conexion entre el estado estacionario y el régi-

men transitorio

El primer paso antes de establecer las conexiones entre el régimen transitorio y el
estado estacionario es corregir la carga n0 (%), p0 (7) y el campo electrostatico E (7)
obtenidos de las ecuaciones (2.17, 2.18, 2.19) del capitulo 2. Cuando aplicamos el campo
magnetostatico el sistema vuelve otra vez a desplazase desde su estado de equilibrio a
otro estado de equilibrio en el que la ley de Lorentz produce un potencial Hall (ver
figura 6.3) entre la base de la region fotoactiva (justo en la interfaz entre el sustrato
semi-aislante y la capa fotoactiva (ver figura 1.7 del capitulo 1)) y la cara superior de
la capa fotoactiva donde se depositan los contactos metalicos (ver figura 1.7 del capitulo
1).

Para determinar este potencial Hall vamos a suponer que tenemos una regiéon fotoactiva
como la mostrada en la figura 6.1a. En esta region la corriente estacionaria que circula
entre los contactos metélicos es expresada por las ecuaciones 3.34-3.35 del capitulo 3, y

su valor es (tomando sélo los términos de arrastre):

—

Jo (7) = q (jin (7) © 00 (7) + i, () © p0 (7)) Eo (7)
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Figura 6.4: Dominio donde se calcula el estado estacionario. Divisiéon del dominio en dos,
uno interior (Dominio II de color rojo) y otro exterior (Dominio I de color azul) donde el
mallado de cada domino esta espacialmente desplazado % como se puede ver en la celda
de Yee de lineas discontinuas.

Si suponemos que el campo magnetostatico tiene sélo componente X, B = (By,0,0), el
campo electrostatico Hall Epgy (7) (ver figura 6.3) entre las dos cara de la capa fotoactiva
(ver figura 1.7 del capitulo 1):
o Jo () A B
By (7) = A, / / SAB o poa, / / & (7) ® (0,0, Bo (7) — Eoy (7)) dS
Sa q Sa
(6.14)
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donde & () = fi,, (7) ©@n0 () + i, (7) © p0 (7), Sq es la superficie virtual transversal de la
antena, en la que tiene lugar el flujo de la corriente eléctrica, A, un elemento cualquiera
de mallado en la direccién Y (la direccién fundamental de la corriente) y dS un elemento
diferencial de superficie sobre Sg. Como @ es una densidad volimica de campo
eléctrico, en un calculo numérico de Epqy (7) multiplicamos por A, para determinar el
valor de este pardmetro en una lamina de espesor elemental A, y de secciéon Sq. Como es
evidente este método de cédlculo del campo Hall, E rau (), exige que el producto vectorial
@ sea simétrico en la direccién X. En otras palabras, que Ej (7) sea simétrico en la
direccion X. Por esta razén deciamos en el apartado 6.2 que la determinacion del nuevo
estado de equilibrio compatible con el campo magnetostatico aplicado que se calcula a
partir de n0 (7), p0 (7) y Eo (7) en ausencia de campo magnetostatico sélo es factible en
determinadas condiciones de simetria. A partir de EHa” (7), si la capa fotoactiva tiene

un grosor d, el valor del potencial Hall es:

Virau (7) = d|Epran (7) | (6.15)

Este potencial Hall Vi, (7) es una condicién de contorno Dirichlet, que sera aplicada a
toda la cara superior de la regién fotoactiva. El apartado 2.6.1 del capitulo 2 especificaba
explicitamente la introduccion numérica de las condiciones de contorno Dirichlet. En
la region de la capa superior de la zona fotoactiva, donde se posicionan los contactos
metdlicos antes de aplicar el campo magnetostatico, el potencial es Ygnesp (7), para todo
punto situado en la interfaz vacio capa fotoconductiva superior. A partir de este valor
creamos una condiciéon de contorno tipo Dirichlet en toda la capa superior de la region

fotoactiva:

Y (7) = Yantess (T) + Virau () (6.16)

Pero hay una condicién de contorno Dirichlet mas. Antes de aplicar el campo magne-
tostatico ha de tenerse en cuenta que en la interfaz semi-aislante capa fotoconductiva,
el potencial de referencia se conserva. Eso significa, que el potencial de referencia Vi.s
mostrado en la figura 6.3 se corresponde con el potencial de esa misma region de puntos
sin campo magnetostatico (Vres (7) = Yantess () V7 €[interfaz semi-aislante capa foto-

conductival, antes de aplicar el campo magnetostatico). Por tanto para todos los puntos
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de la cara inferior (opuesta a los contactos metélicos) de la region fotoactiva habria una

condicién de Dirichlet mas:

Y () = Vpes (7) (6.17)

Una vez alcanzado el equilibrio, con estas condiciones de Dirichlet nuevas se volveria a re-
solver el sistema de ecuaciones 2.17-2.19 obteniendo asi un estado estacionario coherente
con el campo magnetostatico aplicado B. En definitiva volverfamos a tener la distribu-
ci6én espacial de carga corregida n0 (1), p0 () y un campo electrostatico corregido E, (7).
Para conectar el estado estacionario y el transitorio, vamos a suponer que la figura 6.4 se
corresponde con la regién fotoactiva de una antena. El cuboide mayor de color verde que
delimita toda la figura segrega la region fotoactiva del resto del universo. El mallado de
hexaedros que aparece en la figura es el mallado de celdas de Yee (como las introducidas
en al apartado 2.2 del capitulo 2) sobre el que se resuelve el sistema de ecuaciones 2.17-
2.19. Como se puede ver en la figura, el mallado es regular, y esta particularizacion se ha
hecho simplemente por simplicidad en la explicacién que sigue. Si el mallado es regular,
todos los hexaedros son cubos de lado A. El la figura 6.4, en una esquina, aparecen dos
cubos de lado 2A de color rojo y azul. Si mallamos la regiéon fotoactiva sélo con cubos
azules (0 rojos, pero en este caso dada la disposicién se extenderian mas alld de la re-
gién fotoactiva), obtendremos un mallado de lado 2A. Supongamos que hemos resulto el
estado estacionario sobre el mallado original de menor lado A en el recinto verde y que-
remos trasladar la solucion al mallado mayor de cubos azules de lado 2A. Esto es posible
porque sabemos todos los valores de los campos y cargas en el mallado de hexaedros
regulares de menor tamano y pasarlos al mallado de cubos azules y rojos es inmediato.
Si mallamos toda la region fotoconductiva con cubos azules y a ese mallado lo llamamos
subdominio I, notaremos los valores de carga y campo sobre ese mallado como n0j (7),
p0; (7) v Ero (7). De igual modo podemos proceder con el recinto interior de color rosa.
Sobre él podemos mallar con hexaedros regulares de color rojo con lado 2A como el
ilustrado en la figura 6.4. Si llamamos subdominio II a la regién de color rosa interior a
la regién fotoactiva, los valores del campo electrostatico y la carga sobre los hexaedros
de color rojo vienen dados por n0y; (%), pOsr (7) y EH,O (7). Sélo en la regién fotoactiva
los subdominios I y II son mallados con celdas de Yee como la introducida en apartado

2.2 del capitulo 2. Por necesidades précticas (extender en el tiempo las simulaciones con
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un dominio computacional finito) ambos subdominios computacionales se extienden mas
alla de la regién fotoactiva e incorporan, cada uno de ellos, un multicapa absorbente de
tipo CPML. En esta zona externa a la regién fotoactiva solo habria variables de campo
eléctrico y magnético, como en la tradicional celda de Yee3* %, El conocimiento transi-
torio es, en este caso, el conocimiento de las variables fundamentales (campo y carga) a
lo largo del tiempo de dos subdominios que intercambian informacion. Con la figura
6.4 hemos introducido cada uno de ellos en el estado estacionario. La caracterizacién del

transitorio y su conexion con el estacionario es establecida en los siguientes puntos:

» Los campos electrostéticos del sistema I Ejo(7) y II Ejro son conocidos en la
region fotoconductiva, y su valores seran los mismos para todo instante de

tiempo a lo largo de la simulacién del régimen transitorio.

= En el esquema de avance temporal que se muestra en la figura 6.6 (que sera expli-
cado mas adelante) se puede ver que la actualizacién de los campos y corrientes
(velocidades magnetohidrodindmicas) del subdominio II, estén desplazados St res-
pecto de la actualizacién de esas mismas variables en el subdominio I, siendo Ay el

paso temporal de avance.

» Las concentraciones espaciales de portadores de carga en el instante inicial t = 4t
son conocidas en ambos subdominios I y II, con valores n0; (), p0y (), n0;; () y
p0;; (7). Sus valores seran constantes en todo instante de tiempo a lo largo
de la simulacién del régimen transitorio. A estas concentraciones las llamaremos

concentraciones del equilibrio.

= Los valores de las concentraciones transitorias de los portadores de carga en el

instante inicial ¢t = Af

, son conocidas en ambos subdominios y su valores son nulos
nr (7" &) =0, nyy (r —) =0, ps ( ) =0y pr ( At) = 0. Estas concentracio-

nes modificaran su valor a lo largo de la simulacion del régimen transitorio.

= En ambos subdominios, las concentraciones de carga iniciales t = 4A; son conocidas
en ambos subdominios, conociendo asi dos instantes de tiempo de las concentra-
ciones de carga. Sus valores son también nulos n; (7, 4A;) = 0, ng (7,4;) = 0,
pr (7, Ar) =0y prr (7, A) = 0. Para que esto sea cierto habra que elegir el ins-

tante de tiempos ¢, de alguna de las tasas de generacion definidas en el apartado
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3.1 del capitulo 3 tal que en el instante ¢ = A, dicha tasa sea nula para todo punto

de la regién fotoactiva.

= En la simulacién del régimen transitorio, dado que las concentraciones transitorias
n (7,t) y p(7,t) parten de un valor nulo, la tasa de recombinacién no contendra la
concentracién intrinseca al cuadrado de portadores de carga n? (), empledndose la
expresion 2.80 descrita en el apartado 2.5 del capitulo 2 para modelar la tasa de

recombinacion.

= El valor del campo eléctrico transitorio del subdominio I en el instante ¢t = % es
conocido, y su valor es nulo EI (77, %) = 0. Este campo modificard su valor a
lo largo de la simulacién del régimen transitorio.

= El valor del campo magnético transitorio del subdominio II en el instante t = %

es conocido, y su valor es nulo Hy; (’F, %) = (. Este campo modificara su valor

a lo largo de la simulacién del régimen transitorio.

= Los valores de las velocidades de electrones y de huecos del subdominio II en

—

el instante t = % son conocidas, y sus valores son nulos ¥js, (r,%) =0y

Urrp (r,%) = 0. Estas velocidades modificardan sus valores a lo largo de

la simulacién del régimen transitorio.

= Los valores de las velocidades de electrones y de huecos del subdominio I en el
instante ¢ = A, son conocidas, y sus valores son nulos 0y ,, (7, A;) = 0y 7, (7, Ay) =
0. Estas velocidades modificaran sus valores a lo largo de la simulacién del

régimen transitorio.

= Si, como ya se ha dicho, A; es el paso temporal en la aplicacion del método de
FDTD?3* 4% como el campo magnético esta temporalmente desfasado % respecto
del eléctrico en el algoritmo de avance temporal, el valor del campo magnético
transitorio del subdominio I en el instante t = A; debe ser nulo H 1 (7,A:) =0, lo
que significa que en el instante inicial ¢t = % lo era H; (F, %) = 0. La condicién que
garantiza esto es una eleccion del instante ¢, de la tasa de generacién tal que
en el instante ¢t = A, dicha tasa sea nula para todo punto de la regiéon fotoactiva.
Este campo también modificara su valor a lo largo de la simulacién del

régimen transitorio.
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= El campo eléctrico también esta temporalmente desfasado % respecto del magnéti-
co en el algoritmo de avance temporal, el valor del campo eléctrico transitorio del
subdominio 1T en el instante ¢ = A, debe ser nulo Ej; (7, Ay) = 0, lo que implica que
en el instante inicial ¢ = % lo era EH (F, %) = (. Como se ha dicho la condicién
que garantiza esto es una eleccion del instante ¢, de la tasa de generacion
tal que en el instante ¢t = A, dicha tasa sea nula para todo punto de la regién
fotoactiva. Este campo del subdominio II modificara su valor a lo largo de la

simulacién del régimen transitorio.

En el siguiente apartado se desarrolla el método numérico con detalle.

6.4. El algoritmo DH-FDTD

El método DH-FDTD es un procedimiento numérico explicito basado en el método
de diferencias finitas descrito en el apéndice I que permite resolver el sistema de ecuacio-
nes 6.8-6.13 porque permite el producto vectorial con un coste computacional minimo.
Supongamos que mallamos un mismo espacio fisico con dos mallas uniformes e iguales de
lado A, pero cada una desplazada respecto de la otra, en las tres direcciones del espacio,
un valor %. En cada uno de esos mallados resolvemos las tradicionales ecuaciones rota-
cionales de Maxwell mediante el método numérico de FDTD clasico. Ambos mallados
estan emplazados sobre el mismo sistema fisico, por eso, con diferencias muy pequenas
describiran lo mismo. Dado un punto del espacio en que se localice una variable sobre
uno de los mallados, el otro mallado poseerd su variable dual, con un valor muy pare-
cido y a una distancia % con respecto al punto dado. Eso significa que la densidad de
informacion que los dos mallados proporcionan es mayor que la que aportaria cada uno
por separado. Esto es equivalente a tener un sélo mallado de FDTD con un tamano de
celda %.

En la introduccién de la conexién entre el régimen transitorio y estado estacionario,
se hizo la hipdtesis de mallado uniforme por simplicidad narrativa. En lo que sigue se
sobreentiende que esos mallados no tiene porque ser uniformes. La figura 6.5 muestra
una celda dual de Yee. Este tipo de celda malla el dominio computacional dividiendo
este en dos subdominios. Los subdominios I y Il que estdn espacialmente relacionados

por el mallado. Si en el subdominio I el tamano del lado que une los nodos vecinos
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Figura 6.5: Celda dual de Yee empleada para realizar mallados en los cuales los productos
vectoriales sean posibles. Las flechas de color negro pertenecen al subdominio compu-
tacional I mientras que las de color azul son del subdominio II. Las flechas de color verde
indican las componentes de los campos que son comunes a ambos subdominios en esta
figura.
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préximos (4,7, k) y (i + 1,7, k) es Ax;, en el subdominio II la distancia entre los nodos

vecinos préoximos (i — %,j + %, k + %) y (14 %,j + %, k+ %) es d,,. La relacion que existe
Az 1+Ax;
2

coincide con las separacién de campo magnético en el subdominio II y viceversa. Las

es 0, = , la separacién entre variable de campo eléctrico en el subdominio I
distancias entre nodos préximos en el subdominio II coinciden con las distancias entre

variables de campo eléctrico proximas en el subdominio I y viceversa.

_t:% =N =35 t =24

o~ -~
1 1
m—=3 m m+§
n; 2 ny ny ntl
m—2 pr m+3 pm+1
Py m Pr {n-&-l
m—% nrr m+1 Nrr
n m n
II pII 17 m—+1
m—1 pm+E Prr
Prr 17
T T T T T T T T T T T T T T T Tt s T T TS Tm———
- 3 o e N > N
a1 =3 = 1 m—+1
m—sy m m+3 FE
Hy, 11 Hy, o
o— ® ® — @ time
—m— L rrm —m+1 rm+1
E; 2 1 E; 2 Hj
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) \ss‘~~_~-__ \\::_"z::—* ———_‘_———’
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Figura 6.6: Avance temporal de la discretizacién realizada con celdas duales de Yee (ver
figura 6.5). La secuencia del avance minimiza el nimero de interpolaciones necesarias.
Como se puede ver los campos se actualizan una vez cada A; mientras que la carga lo
hace cada %. En este esquema, los tres primeros instantes de tiempo han de ser conocidos
para comenzar el avance.

Especificadas las relaciones espaciales entre mallados, también las hay temporales. To-
das las variables de campos eléctricos y magnéticos asi como las velocidades de ambos

subdominios estan desfasadas % desde un subdominio al otro. Eso significa que las va-
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riables de campo que el mallado dual almacena guardan informacién sobre campos cada

. Como la carga se actualiza en ambos subdominios cada £t, todas la variables son
acce81bles cada 2t. La gran ventaja numérica que posee el mallado dual es que se pue-
de intercambiar la informacion de un modo t1til para realizar operaciones de producto

vectorial.

6.4.1. Discretizacion temporal

La figura 6.6 muestra el esquema de avance temporal del algoritmo DH-FDTD. Ex-
plicamos a continuacién los pasos senalados para clarificar la posterior discretizacion
espacio-temporal. Al mismo tiempo, y por facilitar la implementacion en cuanto al calculo
de las variables requeridas del algoritmo, se indicard la informaciéon que cada paso re-
quiere. La figura 6.7 complementa el algoritmo graficamente mediante un diagrama de
flujo, haciéndolo mas visual. Para la tarea de discretizar temporalmente partimos de un
conjunto de datos conocidos, enumerados en la conexion entre el régimen transitorio y
el estado estacionario, que facilitaran la tarea. De modo que usando esta informacién, la

discretizacion temporal viene dada por:

= PASO 1 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7.

. omal _ Sl o
Se actualiza £; ** conocidos £, *, HJ", 7, U, np; y pr; mediante la expre-

sion:
_»er% _ pm— ; At = rm m m m =m
By 2 =Ep *+ S (VAHP +q(ng o7, — ppors,)

= Se aplican CPMLs sobre el recién calculado campo E +2.

= PASO 2 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7.
— — —m, 1 . .,
Se actualiza H"™' conocidos H'y E +2; mediante la expresion:
— — — —, 1
A+t = iy — & (VA B2
1o

= Se aplican CPMLs sobre el recién calculado campo ﬁ}”“.

= PASO 3 mostrado en las ﬁguras 6.6 y 6.7.
Se actualiza HH T2 conoados HH 2y E™: mediante la expresion:
m+7 —'m—§
Hyp ? = Hpp * =45 (V A EH)

L
= Se aplican CPMLs sobre el recién calculado campo HEJFQ
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= PASO 4 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7.

1

+% —m+3
Se actualiza vp; * y vy,

=

2 m Tm 'm m.
conocidos UU *, BT Lty nin UHn » Lrrm ¥ Tr
mediante las expresiones:
Jn+2

1
- Jnfi — —3m —»m
Vrrp =Agp © Urrp T App©® (EH,T + LII,p

‘%
VT
) + AC,p mII
m+3 % m—3 % = = n0
Urrne = Aan ©0Up7,° + Apn © <EIn},T + Lo — E; 0 ) + Acyn ©

—m im oL, Tmo
Los términos LHp pov7, AN Hipy LY, = pot7, /\ 1, establecen a través de

las velocidades (en este caso o7 y 7)) el intercambio de informaciéon
entre los subdominios I y II. Adicionalmente H}} no esta definido en el avance

temporal, pero como se conocen los valores de sus dos instantes temporales lo
. ﬁm+%+ﬁm_%
que se hace es interpolar H}} = ————. Ademds y por compactar notacién

717 = ET; + Erro. Los valores de los coeficientes A4y, Apyp, Aoy, Apyp, Aan,

/_\B,n, /_\C,n y /_\D,n se definen en el apartado II1.d del apéndice III.

= PASO 5 mostrado en las ﬁguras 6.6 y 6.7.
Se actualiza nm% m+7 +’ mt3 id m—3 m—3
1 P ypH conocidos n; 2, p;
1 1

m_* m moom omo. g 1 .
LDy 2, 0, U1 ¥ Ut ,; mediante las expresiones:

m m - m -m
» s Pros UI,m UI,p?

m+1 m—1 - —
nz+2=n1 S A (GR™ =0V -7, — 7, V)
m+3 m—3 m my7 __>m
i =y A (GRY - ppY i, — i, Vi)

1
m+2 m

_1 N —
N 2 m m = m = m m
ng P =ngg t A (GR — V- Urtm — Virn - V”H)

m+2

2 m—y m myy . =7m —m olm
P =pr A (GR — PV - Urrp — VIrp® Vpu)
Los valores de v7},, y v}, calculados en el paso 4 permiten calcular interpolando

- m —
UII,P_ 2 vaI,n_ 9

= PASO 6 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7.
1
. SmA1 +2 m+2 _er, m+2 m+z .
Se actualiza E}]™" conocidos EH, HH s gl Urrys Pral Y Urr,” s mediante la
expresion:

1 1
m+1 =m A (& Mt m+3 —m—+5 m+ _m+
By it (V NHp * 4+ q(nTII Uity = Prar Urrp ?)

= PASO 7 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7.
. —»m+l —»m+l m+l —»m+l m+l
Se actualiza o7 ly 17}71:1 conocidos v, Ey %, Ly, *,ny 07y, Lr, 2 yny %

mediante las expresiones:
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_ 1 _ 1 1 _ ‘—)nl+%
—m+1 _ —n+35 mts Fmts pOr \4Ji
Vip — Aap® Urp = App® EI,T + Ll,p — Erp mt 1 +Acp © 1
pT,I pT,I
1 1 oomtg
—-m+1 __ A —m+1 A mts rmts o n0 A Vn
UI,TL — AA,n @ ,UI,TL + AB7n @ EI,T + LI,n - E_LO m_:% + AC,TL @ "{_'_%
N1 N1
, . —’m+% o _,m—l-% —’m—l-% —‘m—&-% - _,m+% —’m—l-%
Los términos L; ,* = uov;;,> NHyp *y Ly, * = vy, N Hp ?, establecen

, . _m+3 _m+3 . .
a través de las velocidades (en este caso v}, ° y ¥};,’) el intercambio

. .2 o . —m+L .
de informacién entre los subdominios I y II. H, ? no esta definido en el

avance temporal, pero como se conocen los valores de sus dos instantes temporales
. gty HP T AR ; copmty
es interpolado H; = —L——L. Ademds y por compactar notacion E;,* =
—»m+l — . — — — — — — —
E; * + E;p. Los valores de los coeficientes A, App, Acp, Apps Aan, Apn, Aop

vy A p.n coinciden con los del paso 4.

PASO 8 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7.

. . m+i  m+l _mtl ml
Se actualiza n"™', pi"*, nf y piitt conocidos ny', pPt g 2 pp 2L UL, 2, Uy,
1 1 1 1
m om M3 Mty mtg o gndg : : .
NI DI Ny % Prr 2 Urr” Y Upp,” s mediante las expresiones:

m+1 _  m m+i m+35 . —m+3 _ —m+3 . m+3
1. 1 1 — 1
m+1l _  m m+L m+3 . —m+3 . —_m+3 m+3
prtt = A <GR 2 —p; *V Uy, Ur, -Vp;
1 1 I T §
m+1 _  m m+i m+3 . —m+3 B —_m+3 . m+3
nyr =ni 4 A (GR 2—n 'V Vrrn — VUrrim Vi,
1 — 1

1 1
m+1 _ m m+i m+35 & . —m+3 _ m+5 . m+3
P =i+ A (GR 2= PV U, = U, Vg

m+5 m+3 : :
Los valores de 7, ,, * y v}, * calculados en el paso 4 permiten calcular interpolando

1 -m+1_| -m 1 -m+1_| -m
Smty U, tUr, o omtg U, U,

Urp = = 2 YVrn ™ = 2

6.4.2. La discretizacion espacio-temporal

La discretizacion espacio-temporal se presenta conforme a los sucesivos pasos que he-

mos seguido para narrar la discretizacion temporal. Discretizacién espacio-temporal

del paso 1 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7, cuya expresion de avance temporal

viene dada por:

E

1

=m

1 S
=E; *+ % (V N HT' + q(n 07, —P?,Iw,lp»
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Figura 6.7: Diagrama de flujo del algoritmo DH-FDTD que permite resolver el sistema
de ecuaciones 6.8-6.13.
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Componente Y de la discretizacién espacio-temporal de E,  *:
m—i—% o |m—%
Lvlij+de = Tl dn
Hy.|™ — Hy.|™ H;.|™, — Hr ™, .
Ay (el s = el oy Healiy joan = Hily 00
€ . Ou;
m m m m
—I'_q <nT,I i,j+%,kvl7y7n|i,j+%,k pT,I ’L’,j+%,k‘vl7y7p|l',j+%,k'>> (621)
Donde
m m
R 101 i j1k + nO0rli g + naly g + 1l (6.22)
Tlliggr — 2 '
m m
m PO1ligens T P01lign + Pl + Pk 6.93
prliiiie = 5 (6.23)

. |m+% _ E[ |mf%
#lijk+g i k+3
H; ,|™ — H, |™ H, . |™ — H, . .|™

€ O

(3

"er)) (6.24)

m m m
+q (nTJ b,j,m%”l 72’"‘i,j,k+§ ~Pr1 ’i,j,k+§“1 2P
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donde
m 0rlierr + 00l + nalf e+l
nr gl e = 5 (6.25)
m m
m B POrli g1 + pO1li ik +p1‘i,j,k+1 +p1|i,j,k 6.26
Praliype s = 5 (6.26)

Discretizaciéon espacio-temporal del paso 2 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7,
cuya expresion de avance temporal vine dada por:
— — — —, 1
Hy#t = = 2 (VA B
Bo

Componente X de la discretizacién espacio-temporal de F]}”H:

m—+1 — m+1
Leligrderd = F0oliged pd
E[ |m+% o |m+% . m-‘r% . E[ m+%
Ay #lij+1k+3 #lijiktd Ylij+d k1 Ylij+dk (6.27)
Ho Ay, Az,
Componente Y de la discretizacién espacio-temporal de H™:
I
m—+1 _ m
Lvlivdjktd — Hﬂy‘i%,y‘,m%
E ‘m+% ’m—&-% ’m—&-% B |m+%
A e T e e 1 e s O B e (6.28)
o AZk A.T,L '
Componente Z de la discretizacién espacio-temporal de H™ !
I
m+1 _ m
Lelivdj+de — Hrzlis jeti
1 1 1 1
E[ ‘m+§ . s ‘m+§ ; |m+§ o T |m+5
Ay Ylit1,5+1 k Vi1 k ik L1k lit Lk (6.29)
Lo ASL’I ij

Discretizacion espacio-temporal del paso 3 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7,

cuya expresion de avance temporal vine dada por:
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1

HE = Ay - 2 (VA )

Componente X de la discretizaciéon espacio-temporal de H

=

l\J

le|z+ .k HII$|H- g,k

Ep M —Er. "y Err ™. — Err ™
A melfy e Brralliy g B by gaesy = Briallissucy (6.30)
MO 6yj 5Zk
— L
Componente Y de la discretizacién espacio-temporal de H Tz
m+1 |m*§
I[,ylj_’_ k) [I,y ZJ-‘F%,]{:
Er ™ — Err.™ Er ™. —Er. "
A el ey = Erralliig iy _ el g = Bty s (6.31)
. . ., . —"m—‘r%
Componente Z de la discretizacién espacio-temporal de H;; *:
m+% m—2
H 2
IIZ| 7]k2+ II7Z|’L,],]€+%
m —_
Ay (Bl iy = Prolty ey Brellg ey = Brellogp, (6.32)

Discretizacion espacio-temporal del paso 4 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7,

Cuyas expresiones de avance temporal vienen dadas por'

H
— — = va
m m II
va —AAPCDUH P+ Ap,® (EH,T+LILp ) +AC”’ P 1
L
mti 1 m—3 | { no” Vil
Urry = Man ©0U," + Mgy © <E11 v+ Litn = Eromgt ) + Ao © nErr

. L . _m+3
Componente X de la discretizacién espacio-temporal de Urrp

1
U]I:rpr»n-—’—il 1:AAp"‘ L 1UII:Ep|7-n-_§1 1
o 17]+§)k+§ k Z’J+§’ +§ o ’L)]+§7k+§
m m
—I—AB,p|i,j+%7k+% <EII,x|i,j+%’k+% + EII,O,:C|Z‘7]'+%7]€+% + L[I,p,zli’j+%7k+%

EII,ny‘i,jJr%,kJr% <p011‘i+%,j+%,k+% + poll‘ifé,ﬁ%,m%)

m m
pOU‘l’+%,j+%,k+% +p0”’if%,j+%,k+% +p[‘i+%,j+%,k+% +p[’if%,j+%,k+%
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26l sy (P17 “ Pl s )
Cnligrynes P b sep et “PIE b 50p e (6.33)

+
m
<pOH’Z+2J+2vk+1 +p0]l"**:]+27k+2 +p1’z+ Jt+s k+1 +p[| ,j+%7k+%) 6%

Donde L 11,p7x| , totalmente desarrollado conduce a la expresion:

J+3.k+3

1
m m—3 m
RTE HH’Z|i,j+1,k+%Ulfy’p’i,j—&—%,k—i-l

I ™ _ Mo ’m-‘rl v
Hpelijletd = 7 2l i1kt 1V LYp

1
m
k+1UI y,p|zg+ k+1 + Hys Z| +1 k+ I7y7p|i,j+%,k

+an| k+1vl,y,p| itk k+1+an

1
m m mfi m
+HHZ|”+1 kil ],y,p|ij+; o+ Hir z|” k1 ,y,p|i,j+%,k + Hiyp i7j7k+lvl,y7p|i,j+%,k

m+2
Hy|u+ k1 Vepli ij+1k+1 H”:y|zg+ k+1 Vel i j+1k+3 HII7y|z]+ KULzpl; ,J+1 k+31
1
2 m m—3 m
Uy|”+ ka:Z’p|i7]’+17k+ HH,y|”+ k+1vl,z,p| Gyjikt3 HII,Z’J|i’j+%’k+lvl72,l7|i,j,k+%

1
m . m—z m
IIy'z ]Jr kUI:Z’p|7j,j,k+% HII,?J|Z'7j+%,kvf,2,p‘i7j7k;+%)
. . ., . _,m-i-§
Componente X de la discretizacién espacio-temporal de v}, ,,

vuxn|”+ o = Ml g1 k+2vuzn|”+ s
FAB it et <E”a$|u+ it T Emoalieuet F Lirnal s g

EU:O»I|LJ‘+%,I~:+% (”Ollli#,y’#,k# + n0U|z’—l,j+%,k+l>

n011|2+%’]+%’k+% + nOII"L ]+2’k+1 + n11|1+ 7]+27k+1 + n11| +27k+2

m _ m
2cnlisepiry (il peeg =Pl g1y en) (6.34)

_|_
(P00rlss g s m0licg g+l gy F il ) O

Donde Lyy,..|™ L1 totalmente desarrollado conduce a la expresion:

2]—1— k

Litmallpuny = 5 (el ol s il gy vrl

+H |m+% Vgl +H ]m_% v \m +H m+% v |m
T2l ey DLyl 4+ 1 1 Izl kg O 0um i j+ Lokl L2l 1 kg L VDYl G4 5k

1 1
m H m+3 m H m—y m
l’l][,y,n|i7j+%7k + II’Z’i,j,k+%vlvy’n|i,j+%,k + IIvZ|i7j7k+%vl’y’"|i,j+%,k’
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m
Hip y‘”+ k+1vl’z7"|i,j+1,k+1 Hffy’zﬁ k+1“12"|u+1 k+3 H”»y|u+ K fvzv”|z,j+1,k+%
1 1
m—g m m m—z
IIvy|i7j+%’kv1,z7n|i,j+1,k:+% II,y|”+ K+l I,Z7n|i,j’k+, Il,y|zj+ K41 I,z,n|lj k+2
1 1
I],y| k Izn|ljk+, IIy| k Izn|’]’k+ )

. . Ny . _m+3
Componente Y de la discretizacion espacio-temporal de vy, *:

m—1

U11y7p|z el = Aaplit1 ,Jk+1vll,y7p|l et L
+1.gk+3 > +3,,k+1

m m
+AB,p‘z’+%,j,k+§ (EH,y i+d k4l + EH,O,y|z'+§,j,k+% + LIvavy‘i+%7j7k+%

Erroylivt jrss <p011‘i+%,j+%,k+% +p011|i+l,jf%,k+l)

POrrlig g ey F POty s g e ey 50 a PR 5 0 s

20c )1 mo —pr|™y
C’p‘l+%’]’k+% pl|l+%7]+%’k+% pl‘7’+%7.77%7k+%
+ (6.35)
m m
(P01l ey + P00tk oy 28y e P10y )
Donde L HW/L‘ bl totalmente desarrollado conduce a la expresion:
o m m—% m
LH,p,y‘H_2 Jk+3 Z Hm‘H 7, k+1vl,z,p|¢+17j,k+% + HU,x‘Hl jk+1vlvzvp’i+1,j,k+%
1 1
+ II a:|l+1 ik Iz7p|l+1jk+1 + HIIa:| ik Iz,p|l+1jk+1 + HIIz|Z+ Jk+lvfz,p i\ k+7
+HIIz|Z+ Gkl Iz,pzjk_Jrl +H[Iz|2+ ik Iz,pzjk.Jrl +HIIIL‘| + ]k Iz,p ,jk‘+2
m—3 m—&—% m
—Hi; Z|z+1]k+lvl wm|z+ Jk+1 HHvzlz+13k+1UI W’|z+ k1 HILZ'Z',J',H%UI’xm i+5.0k+1

1
II ’m_i 1 U1 |7.”1 ; — Hpp ’m+5 1 U1 |T”1 = Hipp |m_5 1Ur |T”1 .
Flijktg  HTPlid 5k +1 Alit gkt HTPlit 5,5,k Hlitlgkts DOPlitg .0k

1
_ m-3 m
HHz ”k+1UI:r,p|Z+ gk HII,Z’i7j7k+%vl,x,p‘i+%7j7k)

. . ., . _m+i
Componente Y de la discretizacién espacio-temporal de 0, ,*:

UIvan‘l+ jk?+ An’z+2,],k+lvllyy:n|l+ ]k+2

m m
+AB,”|1‘+%,j,k+% <E117y|i+%,j,k+% + EH,O,y|i+%,j,k+% + LU,n,y‘H%,j,kJr%



6. Algoritmos para la simulacién del régimen transitorio de dispositivos modelados
164 por las ecuaciones magnetohidrodinamicas

Elfﬂo,y|i+%,j,k+% (”Oll\i+§,j+§,k+l + ”0111i+l,j—1,k+§)

M0rzligy jod e Hn0mligs s tpes tnallly joa o Fnnlliy,

NI

m _ m
2Acinlivs jaes <n”|i+§,j+%,k+§ n”’w%,jf%,k%)

+ (6.36)
(P00t gy + 100l gy + ol gy Frarlity ) O
Donde L 117n7y|i jhd totalmente desarrollado conduce a la expresion:
MO m m=—3 m
LIIn,y H— ]7k+, 4 II:E’ZJr ]k+1vlvzvn’i+1,j,k+% "’HII,xliJr%’j’kJrlUI,z,n’Z‘+17]‘,k+%

1 1 1
+H[[ |m+§ vr |m . 1 —f—HII |m71§ vr |m . 1 —I—H[[ |mt§ Vr |m 1
»L i.,.l ik B A1, g, k45 it d g k7 HEM i1 k45 il jk+1 B 5. k+5

+HIIz| 1 +HII£E| UI,z,n|l]k+l + Hllm| k IZ”|1jk+2

i+l jk+1 IZ"|1]k+ H—l

m+3 m m—3 m m+3 m
Hffﬁz|¢+1,j,k+%”I@’"|z‘+%,j,k+1 HU:'Z|1:+1,j,k+§w’m’”|i+%,j,k+1 H”’z|z',j,k+%m’z’”|i+%dvk+1

m+1 m—l

m—3 m . 2 m - m
II’Z|i,j,k+%vlvx7”|i+%,j,k+1 HILZ|i+1,j,k+lvl7x’n‘i+%,j,k HII’Z|1+1gk+ I,m,n|i+%7]~7k
1
_ m=3 m
HIIZ’ZJ k+1vlwn’1+ .k HII”Z|i7j7k+%vl’z7n|i+%,j,k)
1

. . ., . _m—+5
Componente Z de la discretizacion espacio-temporal de U, *:

1
mel
2
UUZJ?’H ik T A,p‘z‘+%,j+%,kvll,z,p‘i+%yj+%vk

m m
+AB7P|i+%,j,k+% (EIIuy|i+%7j7k+% + EII,O,?J i+1.5k+1 + LII»P,Z|1'+%J+%,]¢

Errozlivtjein <p011|i+%,j+%7k+% + p011|¢+%,j+§,k—%>

- m m
POrtlisy gy ey T P00l gyt TP g5 a s P jn i

2Mcplii ™ —pr|a
Cplind gt \PrLs sa s =PIl 5000

n (6.37)

m m
(POrrlc et +P0mlic sy + Py o + P11y y) 0

Donde Lyy,.|™ totalmente desarrollado viene dado por la expresién:

it1i+1k

1
m+ m m—3 m
i1 j+ K Ur x,p|i+%,j+1,k + HILZ/|i+1,j+%7kvﬂwyl7|i+%,j+1,k

L m _ Ho (
17 il s 1 g — T II
P2 z+§,‘7+§,k 4 sY

1 1 1
m+3 m m—3 m mty m
+Hll,y‘i’j+%7kvl,x7p’i+%7j+1,k + HU,y|i7j+%,kvl,z7pli+%,j+1,k + HH,y|¢+17j+%,kvf,z7p|i+%7j,k
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l
m
+HU?/|1+1 j+1 kYT W’z+ gk T H”y| g+ ka xvpli+%,j,k + H”vy ]+ 1YL W|z+ ok

1
H]] | Vr |m L1 —H[[ |m7§ vr |m L1 II | Vr |m L1
g Z+ j+1 k YP l+173+§7k g Z+17]+17k Y5p Z+17]+§’k T Z+ ] k YP 7’+1a.7+§7k
1
_ m—3 m
HHx| k ULyp 1+1j+ Kk lefH_ +1;€ I,y,p|1j+%,k HII,$|Z~+; -+1,kvl7y,p|i,j+%,k
HII$|1+ gk ULyp ’L]+ k H11x|z+ .k I’yﬂp|Z]+ k)

. . . . _m+2
Componente Z de la discretizacién espacio-temporal de v, ,*:
I]zan_ j+ k AAn|Z+ ]J,_ kvllzn‘H_ j+2,k
m m
+AB,n|i+%7j+%7k <EII,y|i+%’j+%’k + EII,O,y|i+%7j+%7k + LII,n,z|i+%7j+%’k
EH,O,z\H%,H%,k <n0[1’i+%,j+%,k+% + nOU‘iJr%,J#%,kf%)

- m
M0rzliyy godped tn0mligs jod et tnalils s

+nr|"
U‘H%,H%,k%

2A S 1 a1 nr|™y . —nr|™y
+ Cyn,l+§’]+§’k 11’7‘+%7]+%7k+% 11’7’4’%7]4’%7]67%

(6.38)
(P0rsks o 7001k iy ol gy + il ) O

Donde LH,n,z |m

ST totalmente desarrollado viene dado por la expresién:

1
m _ o mt m—3 m
Lirn,: Z-+; JHiE T ] ( H,y|l+1 ik Iﬂﬁ"‘z—i—%,j—&-l,k + Hiry i+1,j+%,k‘v[7x’n|i+%,j+1,k

1
m+3 m
+HH,y| U1$n|z+$,j+1,k + Uy| 1k 1$"|z+ gLk T H”’y|i+1,j+%,kvl’m’”|i+%:ﬂ':k

1 1 1
+H |m‘§ Vraml™1 o+ Hirgl! A Wrewl™s o+ Hirgl! A Vreml
Tylipyjad g lmnlipd e ™ S0yl o1 Ulanlip L e T STy w’+%7k Lemlit 3.k

Uﬂ”’w j+1kvfynz+1g+ K HHz|

HIIx’

it+3 J+1k Iy”|z+1,j+§,k: Ux‘ jk Lyn|z+1j+2,k

HIIm|

1
2 Uyl ULynli Hiy \m_la Urynlis
k Y lip1 41k i+3 J+1 koLymnlig+ie Alit 3 g+1k DY ™M ig+5 .k

1
m . m=—3 m
II le_ g kvl’ym‘i,j—i—%,k HII’x’i—i—%,j,ka’y’n'i,j-l-%,k)

La figura 6.8 ayuda a visualizar el célculo del elemento Ly e,y ;¢ 1 x41 del subdominio
IT a partir de la velocidades del subdominio I.
Discretizacion espacio-temporal del paso 5 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7,

cuyas expresiones de avance temporal vienen dadas por:
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=+
=

—+
N =

\ ]

Figura 6.8: Producto vectorial de las velocidades del subdominio I con los campos
magnéticos del subdominio II, para obtener el término magnético de la accién de Lorentz

sobre el subdominio II.
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m+31 m— —
ntt = nf " A (GRY - -v??n—m-w)
m—&—l =
= + A (GR™ = pp -, = 77, - V)
m+ —m —m =4
ng t = ”H + Ay (GRm - ”Hv “Urinm = Virm* Vn?})
—

m+ m m
prr t = pII + Ay <GR - pHV : UU,p - ,l_)?},p : Vpn)

1
. . ., . m-+5
Discretizacién espacio-temporal de p; *:

v |
szvp 177 k vazp I3 1 1k
Js +27]:

41 _1
pI‘Z;’,If — pI’”?;,kz + At (GR’ZE,IC +p[|?ijk ( S
x5

m _ m m _ m
UL%PL’J,%’]C UI7?J,P|Z'7]'+%,]€ n vI,Z@li’j,kf% UI,Z7p’i,j,k+%
0,
k

3y,

J

th,_%7j7k + UI,E,Plﬁéj’k)(pI'ﬁl,j,k - plml,g‘,k)
2(Ax; + Ay _q)

(Uz,y,p\Z}%’k + Ul,y,p|?fj,%7k)<pl|zq}'—1,k - pI’TjH,k)

2(Ay; + Ayj-1)

(UI ST,

N (V1 ,2p le‘,k% + vI,Z,pl?j,k,%Xle%,k—l - plmj,kﬂ) (6.39)
Q(Azk + Azk,l) '
1
Discretizacién espacio-temporal de n}nﬂ:
mil o ome} m m (Ve T Vel
n1|i,j,k = nl'i,j,k + Ay GR’i,j,k + n1|i,j,k S
X
UI,y,n’??ji%’k - U17y7"‘;3+%,k UI,z,n‘Z’Lj’kfé - Ul,z,n‘z:;’k+%
Oy, 0z,
( Z%,j e 1 o[ =l )
+ 2(Ax; + Ax;_q)
(UI,y,nijr%,k + UI,y,nw:Lj_%’k)(nflTj—l,k - ”I|Tj+1,k)
_I_
2(Ay; + Ayj1)
+( ankv“% + vaz,n’?fj,k_%)(”fm,k—1 - ”I|%,k+1) (6.40)
Q(Azk —+ Azk,l) ‘



6. Algoritmos para la simulacién del régimen transitorio de dispositivos modelados

168 por las ecuaciones magnetohidrodindamicas

. . . . m+3
Discretizacién espacm—temporal de DPrr 2

AN (GR|2+%7j+%,k+%

1
p”|z+ Lj+dksl pH|z+ Lj+iksl

_ m
'UII,%;D|7;7]'+%J€+% UII,:C;Pli_,_l’j_i_%’k_f_%

Aol et Ar
UIly,p ;1%,]-,“% - UH,y,pm%’jH’kJr% N UII,z,pl?jr%JJr%,k - UII,z,p‘ﬁ%yj+%’k+1
ij Azk
(Ull,w,pmrl jriped T UII,x,perl k+l)(p11’;71§ kel T pn!;’l; j+d k+;)
_|_ ’ 2’ 2 ’ 2’ 2 27 2’ 2 27 2’ 2
2(0a; + 0z, )
n (U”’%Pm;jﬂ,mé ™ ”H’wmg,j,m%)(pff’?l%,j_g,mé N p”m;ﬂg,m%)
2(0y; + 8y,.,)
(Wr1.2 :":L&-%,j-l-%,k-i-l T ULz Z%,j-ﬁ-%,k)(plllg-%d-f-%,k—% - p”'ﬁ%,ﬂ%,mg) (6.41)

- 20, + 05

. . ./ . m+ 3
Discretizacién espacio-temporal de n;; ?
nU| 7]+ ot m[\lJr Ll pad + Ay (GR|Z+%J+%7,€+%

,UII xT ’IL| 1 1 UII X |m 1 1

by i,j-‘r*,k-‘r* » LT i_l'_]_,j_l'_,’k_i_,

n |7‘”/ 1.1 A 1 2 2 2 2
l+§,j+§, +§ ZSI’L

Vitymliis 1 = Uiyl TRV 0 ) KR U ) o LR
Wit 5 gk g Wit 5 4 Lk+3 it g g5k it g g+ kL

Ay; Az,
+(U”x”|z+1 gLkl +UUI”‘zj+%,k+§)(nﬂmgg+é,k+% N nllmg,jJr%,kJr%)
2(0, + 0a,_,)
n (UUv%"m%,jﬂ,kJr% T “H,yvnmg,j,m%)(”U‘ﬁ%,jfg,mg N ”Umé,ﬁg,ﬂ%)
2(0y, +0y,_,)
+(v11727”|ﬁ%7j+%,k:+1 T ”Hﬁz,nm%,ﬁ;k)(”If|ﬁ%,j+g,k_g - ”Hm;,ﬁg,ﬂg) (6.42)
2(6, + 02, ,)

Discretizacion espacio-temporal del paso 6 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7,

cuya expresion de avance temporal vine dada por:
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1 1
m+1 Sm m+2 m+1 _,m+2 m+35 m+3
E} T (V NHpp ? +q(n Ny 1 UHn “Prir Uiy )
Componente X de la discretizacién espacio-temporal de Em+1.
m+1
Err . it h kel T E]Ix’ZjJr%’kJr%
m—l—% m+1
Ay HII’Z|i,j+1,k+ HIIZ‘z]k+§ Ilylz]Jr J+l IIy"L]+ K
€ Ay; Az
m+— m+§
+Q< TII| ]+ ot L IIacn|Zj+ et pTH| ]+ ot L II,x,pi7j+%7k+%>> (6.43)
Donde
m+% . 1
NIl 1l = 5 ”Oll|i+§,j+%,k+é +”0H|i—é,j+%,k+%
n 44
A ey Tl ) (6.44)
m—&—f 1
IUTH’”+ k1T 9 (ponfwé,ﬂ;,m% +poll‘if%,j+%,k+%
m+%
1l 6.45
P11 e +pul ,g+2,k+ ) (6.45)
. . ., . —m-
Componente Y de la discretizaciéon espacio-temporal de E;
m+1 — K |m
Iy z‘+é,j,k:+§ Ihylitd jk+3
m+% m+%
Ay HU$|1+ Gkl 11x|z+ gk H7z|i+1,j,k+% HUZ|”/§+7
3 AZk Aﬁz
1 l 1
—i—q( TU|z+ k43 UUy”|z+ Jok+3 pT”’er k43 UH’y:p‘er Jok+3 )) (6.46)
Donde
m—&—% ]-
T 1l ikl — 9 nOH|z+ Jtikel T nOH|z+ J—5k+3

|2 AT +nn|z+2’] 1) (6.47)
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1
pTH|Z+ Uikl T 5 (p011|z+ ,J+27k+1 + 000zl 151 ke

1
2
+29H|1Jr PTERE! +pH|Z+1 L %) (6.48)

Componente 7 de la discretizacion espacio-temporal de EEJF

m+1 m
EII,Z ,L+ J+ & EII,z‘i+%7j+%7k
m+1
A, | Hirgl % IIy| IIx| Hiral i
t ) z+1,j+§,k ) zg—i— k H— j—i—lk i+5 ]k
9 AZL’Z Ay]
m+% m+% m+% m+%
n 2 v e — 2 v 2 6.49
+Q< T,II|H_%7]+%J€ II,z,n’H_%J_f_%,k pT,II‘Z+%7J+%7k II,z,p|H_%J+%,k ( )
Donde
m+ 1
nrarli i1, =5 <n0]1|z+ JHLkt] +n011‘z+ GiE-L
1
n n .
+ ”|z+ Li+bard T ”|z+ Lj+iktl ) (6.50)

1
pTH| J+ ko B (p011|i+%,j+%,k+% +p011‘i+%,j+%,k—§

+p”’z+ IS +p”| Uik ) (6.51)

Discretizaciéon espacio-temporal del paso 7 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7

cuyas expresiones de avance temporal vienen dadas por:

L —ma L - _ Tt
-m+1 __ m+3 m+5 pOr VP
Urp AAp@UIp +ABp@ EI,T +LI,p — Erp mt 1 + Aoy © m+1
Pr 1 Pp 1
Hm«k
—-m-+1 A m+2 m+2 A Vn 2
Uln AAnQUIn +Ap, O | Epp® + L EIO m+1 +Acn © m+%
np g Ny
Componente X de la discretizacion espacio-temporal de 17}"; L.
v m+1 | N v |m
Lz,p i+, E A7P it+5.5,k 1P i+3,7.k

m+2 m_;’_%
+AB1p|Z+ gk <E1$| + E10$|z+ gk + L17P7$|Z+%7j71€

Eros |i+l gk (001415 + PO7ijk)

PO07]iv15% + PO1li gk +PI|Z+1J kT p[’ i, k
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n 2A07P|Z+2,jk <p1’7,+1,_]k pI| 1,9,k )

(6.52)
<p01’1+1,] K+ pOI’ 1,5,k + p[|z+1] k +P1‘” k ) sz

Donde L me| ,, totalmente desarrollado viene dado por la expresion:

_ Mo
L’p7$|2+ ]k 4 (HI,Z

+1
i+d gLk H,y,p’H_ 3k+1 —l—szH g+l kU]I,y,p’H_ Lkt L

+HI,Z‘,Z:_17- 1kUIIy,p ”:L:‘ 1 +H[z‘z+ = 1kUIIy,p ”:L:‘ 1 +H ‘++1+ kUIIy,p :j-—i_]k—f
+H[,z|z_%7j+%,kvff7y,p Z%iyk—% + H[,z Zli_—i_lj 1 k,UII ypliyl l]k + H[ z|H_ G- kUII Y,p :_+ ]k_7
C ZH et 3 V1T, vamt,%ﬁ%,k - Hf’ym%,j,k%””ﬂv??'ﬁ?ﬂ%,k - vaymél,j,k-%“mzm :—Jr%]-i-yk

H1y|z+ k=L V1T 27p|l+ Jik T I,y|Z§j’k+;UH,Z,pﬁi?j_%,k - Hl,y|z+ L k41 VITzp :T? Ll

m+1

— m mt 3

—m-+1,

Componente X de la discretizacion espacio-temporal de v7']

m
Ulmn’ _'AAph+leULLnL Lk
z+ _] k 2 +35.7

+ABTL’2+ jk<E12| +E10$|1+ ]k+L1n$’

z+ ]k: z+ jk

EI,O,17|Z‘+%7]‘7]€ (nO¢i41.5% + 1Ozl k)

m+% m+%

n071]i+1,5 + nOrlijk + nl|i+1,j,k + nf|i,j,k
m+3 m+3
2AC,n’i+l ok (nfli—i-l,j,k - nlli,j,k

+
(n01|l+1,], + n01| (N + nI|z+1 NN + nl‘z] k > A‘rz

(6.53)

Donde Ly, z| , totalmente desarrollado viene dado por la expresion:
m+§ Mo mil m+1

1
m+1 +
—i_I{Iz,L+ i 1k'UII,y,n|ZJr ]k+1 +H |Z+ - IkIUIIyn|,L+ ]k+1 +H z+ J+ kvlly,nler jk77

m+1
+HIz’H_ ]+ kvll,y,n‘lJr ik 1+H |+2~ lkvllyn’Z+ ik 1+H1z|z+ G- 1kvlly,n|2Jr jk77
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m m+1
I’yli—i- k+1UII,z,n|H_ ]+2,k Hl,y|z+ ]k—l—leIZ"lH- +2,k I7y‘i+l7jk 1UIIzn|Z+ ]+2,k
m
HI7y|i+%7j7k7%UIIz,n| ]_,’_ k |Z+ ]k+ Ifznl j—fk H |z+ jk+lvlfzn|l+ G k

m+1 mtg _ m m+3
H Iy H— Gk %Ull,z,n|i+%7j_%7k nyy|i+%7j’k,%vll,z,n|i+%,j_%7k

Componente Y de la discretizacion espacio-temporal de 17}”; L.

m+ 1 m
ij+1k AA:p|i,j+%,kv17yvp|i7j+%7k

ULy,p
m—i—%
+AB,p| ij+3.k <E1y|2]+ K + E10y|z]+ & +L ,py|zj+%,k
Eroylijetr PO1lijr1n + pOrlijk)

m—l—2

POz j41.6 + P01k +p1’”+1 g+ D1l

2AC,p|i,j+l k (pl|;nj+§1 k pl’ i gk )

(6.54)
ijok +P1|”+1 w01l > Ay;

<P01| ij+1k T P01

Donde L; py| totalmente desarrollado viene dado por la expresion:

m+% . Mo 1
i7j+;7k— 1 Igc|ijL k+1vflz,p|z+ 4 1t o |”Jr k+1UIIz,p|H_ ]+27,€

Ly
m+1 m m+y3 m+
+Hl,x|.’. %,k 1UIIz,p|z+ ]+ k+Hlvx|i,j+%,k—lUII’va|i+l7j+%,k+HI$| + k+1UIIZ,p| j+2,k

1
m m+ E m+
+HI7ZB‘i,j-‘r%,k-‘rl,UII7Z7P|@'—1J+%’]§_'_HI$| + K— 1'UII,z,p‘ +%,k+H ’Z]_,’_ ke 1'UIIZ,p| j+2,k

m+1 m+1
Iz i+1+1, k’UHm,pLJJr kel le’ZJr J+1 k’UHz,p|”+ gl I,z’i 1+l k’UUz,p|”+ o+t
_ m m+§ . m+1 m+§ m+§
HI,Z’i_%7j+%7kvll,z7p|i,j+%7k+% HI,z i+%7j+%7kvll,x7p|ij+l7k, HIz’H_ g+ kUHx,pLjJr%’ki%

m+2 _ HI7Z|Z

I |77th1 Urr | Urr ’
2l + & TP 1 _A'_Q,k;_% ]+ k TP Z]+ ]f_,

Componente Y de la discretizacién espacio-temporal de o7 L

m
ULyl Gin = Ml iOryali oo
m+%
ij+3.k

m+2
J+ k

TABali ik (Ef,y + Eroylijein+ Ling
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EI ,0,y14

i (0rli g1 +n0rli k)

+
n0;]i 11k +10r]i gk + n1|”+1 e Tl

m+1 m+ 3
2 2
2AC,n|ij+l k <n1|i,j+1 kT nl'l‘,jk )

(nOI\ j+1k +n0rl; 7Jk+n1|zj+1k+n1‘zjk )Ay]

(6.55)

Donde Ly, y| ., totalmente desarrollado viene dado por la expresion:

MO m+1 m m—i—%
LlnylzjJr kT 4 I‘II,mlj+ k+1UIIzn‘l+ j+2,k+Hlvx|i,j+%,k+%vll’z’n|i+lj+%,k

m+2

1k 1'UIIzn’H_ ]+27k+H1 |”+ . 1'UIIzn’H_ +27k+ 1x|”+ k+1UIIzn| J+§,k

m m+ 5
+H[,x|i’j+%7k+%1}]172,n|7;_l7j+% +H1x| + e 1UIIzn| +% +HICE|2]+ K— 1U112n| J+§,k

m+1

—H; i—L 1k Hxnlzﬁ— ot 3

m+1 . o
-4 Z+%7]+ k IIQ?’VL|,LJ+ k+ H |’L+ _]+ kUII.Z‘n|,L]+ k‘+ HI,Z

_HIZ|

|m+2 — H,.|mt1 |m+2
]Jr kll$nzj+ k:+ I’Zi—l-%,j—‘r kIIznz]_,'_ k_7

_lel

m+2

H[zl+ J+ kII$”|1]+ k—%

— Hp "

V11, | 1,1 .01 |m§
j+ K mm+ — i—ggtg kT L k-

Componente 7 de la discretizacion espacio-temporal de 17}”; 1,

m+1
I,Z#’ 7 ] k_l'_ AA7p|Z,],k+%/U]7Z»p

m
ijk+3
m—&—%

+AB,P|i,j,k+% (El,y|”k+1 + EIOy’ Jk+3 + Ly ’p72’i,j,k+%

Ero.:li g2 (001]i g1 + POrli k)

1
m+3

m+%
POrligas1 + P01k + prlijala + prlijr

m+2
2A07p’ijk+% (pI’i,jkj,-l pz\ igk )

+ (6.56)
(p01| gk+1 T P01l gk +p1’”k+1 +p1\”k > Az,
+1
Donde Ly, Z| ik +1 totalmente desarrollado viene dado por la expresion:
T b LT FHL I 1 Vil
Lpalije+l = 4 Hiyl; k:+1 Hzp u+ k+1 Lylit g bt g TPl gL gyl
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m+
Zj+ k+3
m+ 1 m—+
Hp, "™ v o3
ey H vl

m+
+H[,y| k+1UIIx,p 1 +Hly| ]k+1UIIx,p| + k+1 +Hly|H_ ]k—&—l,UIIx’pLg——k—&—%

m m+ 5
+Hf,y|@+ ]k+1UU z,p + Hf,y|ifé,j,k+%vﬂvw7p|‘ i— L k+

VI

1
2

m+1 m+§

Uty — Hial? s vl el e
Ll j+ L e+ 1Ly Pl L et d Lalijt g e+ TLYPlig L eyl

— v
Lkt Hy,p| ,J,k+%
m+3
HIz|ZJ 1k+1UII,y,p|Z+ Jok+1 _le|”+ k+1UIIy,p|i_17j7k+ H1w|”+ k+1UUy,p| ,Jk+,
m—+
HIm| 1k+1UH,y,p| ],k—i—%_HI ’13 1k+1rUIIy,P| *Jk‘*'z)

Componente 7 de la discretizacion espacio-temporal de 17}”;[ 1,

m—+1 . m
UIznl; Jok+3 AA,”|i,j,k+%v172,n|i,j,k+%

m—&—%
+AB,n’i,j,k+% (El,y|”k+1 + 10y| ig.k+5 + Ly ,p,z|i,j7k+%

EIOz

gkt L (nO1; k41 + nOI|i,j k)

+
n07ij 41 + n0zlijk + ”1|u co Tl

m41 m+3
20, jps (nf‘i,j ki1 - n[‘i,j,k2> (6.57)

_I_
<n01| it + 10 g + nallnly gl ) Az

m+1 . sz
Donde L Lp,z|l.j 1 totalmente desarrollado viene dado por la expresion:
W 2

|m+% _//JO m—+1 v | 1 +H | v |
I’p’zi,j,k—l-l_ 4 I’yz-l— Jk-l—l IIanJ+ k+1 ],ler ]k+1 IIznZ]+ k—l—%
+1
m—+
+ Iy| ]k+1vlla:nyzj+ k+1 +Hl,y ];H_lvllmn‘l]Jr k+1+ IyllJr jk+lvllxn| kJr%

m+ 5 m+§

m+2 m+ m
1/U[[xn‘ l,k+% + H17y|Z—%J,k+%vll7x’n‘Z,j*l,k‘F%

"‘Hly‘z_’_ ]k+17}11xn’ 17k+%+HI,yi

Jik+3

Hl,x|

1’ Vrr | 1Urg | I ’ +11 Urr |
rz]-‘,— Kpg ALY H— ]k+ i+ k+3 Yl L jk+2 Al j— 2 kg 1O z+ ]k-‘r*

1
—H, ™ ma o,
va’i,j—%,k-}-%vl-’»yr” i+%,j,k+ Ix‘l]+ k+1'UIIy,n| —]k+2 ’z]-i— k+1UII,y,n| ]k+2

m+1 m+2 _ m+2
Ll ~1k+1UIIyn| L jk+1 HI |Zj_lk+1vll,yn| Ljk+l

La figura 6.9 ayuda a visualizar el calculo del elemento L[,n,r|i+%,j,k +1 del subdominio
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- ¢ . ' .
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1l ¢
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¢ e
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A | Linabrr ke
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"] Hj Z|i+%7j_1 k —
‘ 7.2 lit 5,5 — gkt
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Figura 6.9: Producto vectorial de las velocidades del subdominio II con los campos
magnéticos del del subdominio I, para obtener el término magnético de la accion de
Lorentz sobre el subdominio 1.
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I a partir de la velocidades del subdominio II. Esta figura es la complementaria de la

figura 6.8 usada para aclarar en mismo tipo de elemento dual del subdominio II.

Discretizacion espacio-temporal del paso 8 mostrado en las figuras 6.6 y 6.7,

cuyas expresiones de avance temporal vienen dadas por:

1 m+1 _m+ _m+i SoFm+l
nth = nm 4 A, <GRm+2 —n,;"2V. =, Vng ?

11l 1 31
m+1l _  m m4 L m+3; _m+2 —m+3 . m+35
Pt = pr 4 A, (GR ST
m+l _ _m m+i _m+3% mt+y Somt s
ny = ni 4 Ay <GR ”H V Urpp = Uppy” - Vg
—
m+1l _ m m+ B m+ _,m+ _.m+2 m+
i =0t A (GR Prr VR Un,p —Virp -V *
Discretizacién espacio-temporal de pmH.
TLapl,_1 .= “Laplii 1l ;g
m+1 _ m+2 7 2’]7k Z+27]7
D1 5,k p[’1]k+At GR|’L]k + I‘z], 5
z;
|m+% |m+% v m+% |m+2
ULy,p ij—1k ULy,p ij+1ik I,zp ijk—1 UIzp ikl
5 * 5
Yj 2k
1 1
m+3
( Ix,p|,L+ Jk_'_ Iw,p| )(pl|z— 1,5,k pl’z—i—l,] k;)
(Axi —l— Aacz- )

1
( Iy,p|”+ y +v I,y,p‘”,l k)(pl‘ ij— lk pI’ ,]+1 k:)
2(Ay; + Ayj1)

+

41 41 mal ma L
(v Iz,p’”kJrl +v Iz,p‘”k_,)(pl‘i,j,lf—l prl; ,J,k2+1)

(Azk -+ Azk,l)

+

Discretizacién espacio-temporal de n7'™':

v |m+7 - |m+2
1 1 I,xn : I,xn
m+1 __ m m+3 m+3 1—5 Jk J.k
nlife = naliie + A | GRl "+l 5
z;
m—&—% | |m+%
+Ufﬂy’"|i,j—%,k ,yn|1]+ & Iz”z]k — VUl zn i,j,k—i—%
4] 4]
2k

Y

(6.58)
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Jr
(lenl gt Ia?n’ 1 )( I‘zf 1.k I‘le,)

* (A.TZ —|— Al’i_l)

+1 m+2 m+x m+x
(v, n|”4r k + Ul7y,n|i7j_2%7k)(nf|i,j721,k - nIli,j+21,k)

+
2(Ay; + Ay;j_q)

m+3 m+1
( Izn|”k+1 +v Izn|”k )(n1|¢,j,k2—1 - nf|i,j,ki—l) 6.50
- 2(Az, + Azk—l) (6:59)

Discretizacién espacio-temporal de pm+1.

m+1 m
PIrliy 1t kel pU|z‘+é,j+%,k+ + A <GR| 27]+2,k+2
+oul] o ””’|w+ k+3 U”m’plzﬂ Jt+5k+d
Pl syt nrs Az,
v m+3 v | v ‘ o |m+%
I1,y.p 74'+%7j7k+ 11,y,p i+x J‘Fl k+ n 11,z,p l+ j+ k 11,z,p i+%,j+%,k+1
+1 1 m1
2
v v e
+( I”’p|z+13+2,k+1 T HWL 4L ktl )(p”| J+ . p”|z+%,y+%,k+§>
(5371 + 5$i—1)
mtd + mtd mtd
+<UH’y7p‘i+%,j+l,k+ +UU%P‘1+ Jik+1 )(p”’w%,jfg,m% p”’i+%,j+%,k+%)
(5yj +0y,.)
m+3 m—l—% m+% m+f
v 12 v 1l 1l
(V11,2 T W + UIl,z2,p z+§,y+%,k)<p”|z+§,g+$,kf ]011|er TR
+ (6.60)

2(6zk —"_ 521@*1)

Discretizacién espacio-temporal de an.

1
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'UII,yn|lJr jk+ UIIynler j+1k+ +UII’Z’n|Z+ J+ & 'UIIzn‘H j+2,k+1

Ay; Azy
+3 m+2 m+3
+(Ullxn|z+1]+2,k+l +U”f‘7”|z g+1k+l ) (il 3 j+iktd T nH|z‘+%,j+%,k+é)
(5501 + 5$i71)
m+1 1 m+1
+(vll7y’"’i+%,2j+1,k+f T yv”‘ k3 1) (n H‘H -3kt T nH|z’+5j+%,k+%>
(5yj +0y;4)
+1 mal
+(UIIZ”|1+ gL k+1 +vrrenly i+5.+3 k)( II|z+ Lj+ie—3 — I z’+%,2j+§,k+%) (6.61)

(% +05)

6.4.3. Condiciones de contorno

Todas las condiciones de contorno se imponen cada paso de tiempo del esquema de
avance temporal mostrado en 6.6. En la region fotoactiva de la antena, en su interfaz con
el vacio, aplicaremos condiciones de contorno. Las aplicaremos sobre la carga y sobre las
velocidades expresadas por las ecuaciones 6.12-6.13 que describen la dindmica de los EF
y HF.

Condiciones de contorno sobre la carga

Al igual que el transitorio de una antena semiconductora sin campo magnetostatico
aplicado, tal y como se describe en el apartado 3.2.5 del capitulo 3, durante el régimen
transitorio la carga en contacto con los contactos metalicos permanece constante. Esa es
la razén de que la carga transitoria del subdominio I (por geometria el subdominio II no
posee nodos en los punto de la interfaz regién fotoconductiva vacio) que esta localizada
en nodos de los contactos metélicos permanezca igual a cero todo el transitorio.

En nodos del subdominio I y II que estan fuera de la regién fotoconductiva no hay
variables de carga definidas. Dado que no hay nodos del mallado del subdominio II sobre
la interfaz que separa la zona fotoactiva del resto del universo (topologicamente hablando
todos los nodos del subdominio II son interiores a la regién fotoactiva), las condiciones
de contorno sobre los nodos del subdominio II dependen de los valores de los nodos del

subdominio I. Los valores de la carga de los nodos del subdominio I cumplen la condicion
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de contorno de Neumann:

% =0 (6.62)
QN

i) (6.63)

on .

Por otro lado y como se deduce de la figura 6.10 cualquier nodo del subdominio II

Figura 6.10: Las esferas rojas representan nodos del subdominio II donde se posicionan
las variables que dan cuenta de la carga sobre el mallado. Las esferas de color azul son
nodos del mallado correspondientes al subdominio I. La figura representa una esquina de
la regién fotoactiva, donde los planos de color azul separan la regién fotoactiva de otro
medio. Como se puede ver el nodo del subdominio II que esta en la esquina (de color
rojo), siempre estd rodeado de nodos del subdominio I. Este esquema es extensible a
cualquier nodo periférico del subdominio II que estara rodeado siempre por ocho nodos
del subdominio I.

esta siempre rodeado por cuatro nodos del subdominio I. Lo que se hace con los nodos
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periféricos del subdominio IT es imponer su carga por interpolacién de los ocho valores de
la carga correspondientes a los nodos del subdominio I que rodean esos nodos periféricos
del subdominio II. Como ejemplo practico en la figura 6.10 la carga correspondiente al
nodo (i + 3,j + 3,k + 1) del subdominio II se calcula como:

1

n11|i+%,j+%,k+% = g(n1|i,j,k +nrliv1gk + rlieie + nrlige

+ ngliv1a1k + rligjeer + 0

it L1+ i1 1)

1
pII|i+%,j+%,k+% §<p1|i,j,k + prliv1jk + Prligie + prlije

+ prliv1jark + Prlict e + Prlijetk+1 + Drlivtj+1441)

Condiciones de contorno sobre la velocidades

Las condiciones de contorno de Neumann que aplicaremos sobre las velocidades en el
subdominio I y II son las que preservan la carga en la regién fotoactiva. Las compo-
nentes normales de las velocidades a la interfaz que rodea la zona fotoactiva 2y, han
de ser nulas para no tener sumideros o fuentes no fisicas de carga. En otras palabras
ULn (F,t)fb = 0, ULP(F’t) ‘N = O, 17[]17Z (’F;t)fl =0 y 17]]717 (F,t)fl = OVFE QN. Donde n
es el versor normal a la interfaz €2y que separa la region fotoactiva del resto del universo.
Para garantizar que la velocidad promedio no excede la velocidad de saturaciéon de un
electrén en un medio semiconductor, si la velocidad de un EF supera en moédulo esa velo-
cidad de saturacién, automaticamente se impone como valor de esa variable, la velocidad
de saturacion. Para no perder el caracter vectorial, esto se hace escalando las componen-
tes con el mismo factor hasta que los modulos coinciden. De igual modo se procede con
los huecos. A modo de ejemplo ilustrativo vamos a suponer que tpiq = (Vg oid, Vyolds Vz,0ld)

es la velocidad de una particula fluida de modo que |Uyg| > vsqr entonces Uy es sustituido

por Q_fnew = fﬁold = f(va;,old7 Vy,old Uz,old) donde f = waak,

6.5. Estabilidad

Al respecto de la estabilidad del algoritmo desde un dngulo puramente numérico (es
lo que se ha observado al hacer algunas simulaciones), la unica restriccién extra que las
ecuaciones 6.12 y 6.13 imponen a A; es dada por As, y Aa, que han de ser positivas,

lo que implica que A; < 7, es decir, el paso de avance temporal ha de ser menor que el
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Figura 6.11: Las flechas horizontales representan la intensidad del campo electrostatico
Ey (7) debido a la fuente externa que polariza la regién fotoactiva. a) Distribucién de
cargas generadas durante el transitorio en ausencia del campo magnetostatico. b) Dis-
tribucion de cargas generadas durante el transitorio en un semiconductor inmerso en un

campo magnetostatico.
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tiempo de colisién o vuelo libre medio de un HF y un EF.

6.6. Conjetura teorica Dember-Lorentz-Hall

La figura 6.11 muestra la distribucién de cargas generadas durante el transitorio.
Como los electrones tienen mayor movilidad que los huecos estos penetran mas rapida-

mente en el semiconductor generandose el llamado efecto foto Dember®. Estos electrones

4
Iy
. L
r .! . L
.!e _-
7’?‘, l‘
.! "
gy
. 5.

Figura 6.12: Cortes transversales de la antena sobre los que estudiar la densidad de
corriente y carga a lo largo del proceso transitorio.

profundos sufren el campo de polarizacién de la fuente externa o (7,t) con menor inten-
sidad. De ahi que su contribucion a la fotocorriente de generacién de campo radiado sea
menor. La distribucion de cargas generadas en un semiconductor inmerso en un campo
magnetostatico, por la acciéon de la fuerza de Lorentz, que fija un potencial Hall en el

estado estacionario, reduce el efecto foto Dember de un modo minimo ya que la corriente
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estacionaria es pequefia en comparacion con la transitoria (varios ordenes de magnitud
mayor). Durante el proceso transitorio la fuerza de Lorentz (debida al campo magne-
tostatico) sobre el pulso temporal de fotocorriente empuja a los portadores de carga
hacia la superficie del semiconductor (donde el campo electrostatico es mas intenso).
Asfi los electrones fotogenerados no penetran tan profundamente en el material. Por ello
esos electrones estan dispuesto a conducir e incrementar la corriente inductora de radia-
cién justo en la zona donde el campo electrostatico E, (7) es mas intenso. Esta accién
contrarresta la fuerza electromotriz foto Dember. Cuanto mayor sea el balance de varia-
cién de carga inducido por el efecto fotoeléctrico respecto del estado estacionario, mayor
serd el peso de la accién de Lorentz sobre el efecto Dember. En conjunto, el incremento
de la corriente que radia el campo puede ser descrito por tres efectos que se relacionan,
el efecto foto Dember, la ley de Lorentz y efecto Hall que no es mas que una modificaciéon
del potencial electrostatico. Esta es la conjetura llamada de Dember-Lorentz-Hall.

En la figura 6.12 se ilustran los planos X7 que coinciden con el mallado I sobre la regién
fotoactiva definida en el apartado 1.2 del capitulo 1. Haciendo el mapa de densidades
de corrientes por electrones y huecos separadamente sobre los planos de la figura 6.12
durante el transitorio se puede estudiar numéricamente las hipétesis lanzadas por la con-
jetura. Ademas, se podria integrar esa corriente sobre el plano XZ para ver si en computo
de intensidad de la misma también aumenta cuando el sistema evoluciona en el seno del
campo magnetostatico, de ese modo se puede saber si el incremento en el campo radiado
es un efecto de un incremento de la corriente o simplemente una reestructuracion de la
misma que hace que la antena sea mas directiva.

Finalmente senalar que el método DH-FDTD no es exclusivo de antenas semiconduc-
toras. Puede ser aplicado a plasmas formados en un gas ionizado. En ese caso el modelo
matematico que describe el comportamiento de las corrientes plasmaticas generadas es
mo, T+ m(7- V)7 = ek + SN B — ym#. En este modelo tomado de bibliografia'4%, ~

posee un caracter similar al definido aqui.
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Las conclusiones a las que conduce esta tesis se pueden enumerar como sigue:

= Para simular de un modo realista la fase transitoria de una antena fotoconductiva
polarizada es necesario conocer su estado estacionario. La importancia de este
hecho se recoge en una publicacién que centra su atencién sobre la movilidad de
un modo particular y en el estado estacionario de un modo general®!.

= El modelo de difusion y arrastre es un buen descriptor de la fisica que tiene lugar
en una antena fotoconductiva (en las condiciones de aplicabilidad del modelo). Dos
publicaciones ilustran los algoritmos que permiten al citado modelo sacar partido
de su relativa simplicidad para expresar de un modo realista el comportamiento de

una antena fotoconductiva durante el proceso transitorio de emisién*?43,

= Es posible predecir mediante simulacién la eficiencia de emisién de una antena
fotoconductiva, hito de gran utilidad en el diseno y posterior desarrollo de la misma.

Una publicacién validada con datos experimentales fundamenta esta conclusién?’.

= Simulaciones llevadas a cabo con algoritmos especialmente desarrollados para tal
fin, apuntan hacia la posibilidad de simular todo el proceso de emisién recepcién.
Incluyendo a las antenas completas. Este tipo de estudios se apoyan en dominios

con diferente escala tanto espacial como temporal.

= Ir mas alld del modelo de difusién y arrastre es necesario porque hay evidencias
experimentales que requieren de la inclusién de la accion de Lorentz en los algorit-

mos. El modelo magnetohidrodindmico puede ser abordado en diferencias finitas

con el método DH-FDTD.

Todas ellas redundan en una tnica conclusion, el uso de algoritmos capaces de simular la
realidad fisica que tiene lugar en dispositivos que operan en el rango de los terahercios,
ayuda a comprender mejor su funcionamiento y posibilita construir herramientas para el

diseno y desarrollo de esta tecnologia.
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I.a. La derivada central, hacia delante y hacia atras

de primer orden

Existen diferentes formas de aproximar una ecuacion diferencial por combinaciones

lineales de diferencias finitas. Aqui se explican algunas de ellas.

I.a.1. La derivada central de primer orden

Haciendo uso de la definicién de derivada’,

) = 1 L E T2 S 5)

h—0 h

(L1)

y del teorema de Taylor™ entorno a x = x;,

fa) =3 %dzf; @ @y (1.2)

Si se tiene A; = x4 — T; = x; — T;_1 con T;_1,%; ¥ T;y1 elementos del dominio de f(x)
y f € C>([0, X]), se puede decir que:

T4 2 — flr— & 0 () AP
flz+ 2)Aif( 2)_f,(x)zzfn(!m21n 1— (1) )

Ya que haciendo un desarrollo en serie de Taylor alrededor de =z = z;,

-2 = - pe 320 (22)

F(w) = 2 =5 oy (14)
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ya que el término de mayor peso de la serie

oy =Y S

va con A?.

Se define la derivada central de primer orden como la derivada de primer orden

aproximada por diferencias centrales. Entendiéndose por diferencias centrales de f(z)
A A

entorno a x = ; la diferencia f(x; + 5) — f(z; — F).

I[.a.2. Derivada hacia delante y hacia atras de primer orden

Del mismo modo que se aproxima la derivada a partir de diferencias centrales se
puede aproximar a partir de diferencias hacia delante y hacia atras.

La derivada de f(z) se aproxima en x = z; por diferencias hacia delante con un error
del orden de A;,

ot SOZIE) gy = 3 LR = o

n!

n=2

donde se entiende por diferencia hacia delante de f(z) entorno a z = x; a la diferencia
flzi+ ) = f(a).
La derivada de f(z) se aproxima en xz = x; con diferencias hacia atrds con el mismo

orden de error A;,

n—1

fxi) — flo — Ay) —f’(x-) _ifn(xi)(_Ai) = 0(A)
! n! o ’

A;

donde se entiende por diferencia hacia atras de f(x) entorno a x = z; a la diferencia
flai) = flzi = D).

Se define la derivada hacia delante de primer orden como la derivada aproximada
por diferencias hacia delante y la derivada hacia atras de primer orden como la

derivada de primer orden aproximada por diferencias hacia atras.
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flai+5)—f(wi—5E)
A

X

>

Ti1 Ti 1 Ty Tyl Tigl

Figura I.1: Derivada de primer orden de f(x) entorno a z = x; aproximada por diferencias
centrales, hacia delante y hacia atrés.

I.a.3. Derivada central de primer orden aproximada con un
error de O(A})

La derivada central se puede aproximar por diferencias centrales con una mayor

precision cuando se recurre a segundos vecinos ademas de los vecinos proximos.

zi+ §) — flo— & x; 4 351) — f(x; — 3 4
f,(xi):9<f< +2)Aif( 2>> ! (f( + 2>Aif< ﬂ)ww

8
(L5)

24
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donde,

o0 n

O(A}) = Z 2n+3n' (=1)™) (9A7F! — (3A)™ )

n=3

El inconveniente de esta aproximacién de mayor precision es la reducci(')n del paso tempo-

ral At empleado en FDTD que pasa de ser At < Af a At < = f’

un grid uniforme A = A, = A, = A,. Dato tomado de la bibliograffa3

donde se ha supuesto

I.b. Producto &

La operacién producto interno elemento a elemento ©, se define:

T

=a®b

O §R’_l
ab

QI%

%
%

Con lo que definimos una aplicacién que, dados dos elementos @ = (ay,...,a,) y b =
(b1, ..., b2) de R™, les asigna un elemento ¢ = (¢, ..., ¢,) de R™.

Va,b € R" : 3NeeR"/ ¢=aob. Detal modo que (cy,...,c,) = (a1by, ..., anby).

El producto ® cumple la propiedad distributiva de la multiplicaciéon sobre la suma. Un
ejemplo de aplicacion se encentra en el producto de las corrientes de difusién y arrastre
2.20.

—giin (,7) © (1 (7,1) VO (7.1) = VeV (7,1)) =
—gn (7, 1) fin (1, 7) © VO (7 1) + qVirfin (1, 7) © Vi (7, 1)

li’

Ejemplo de aplicacion del producto ©,
Y=
i (U, 7) © Vip (7, 1) =
(fna (0, 7) Outh (Fy 1) s iy (0, 7) Oyt (Fr 1), i (¥, ) Os20 (7, 1))
I.c. Condiciones de contorno de Neumann

Todas las antenas simuladas tienen en comin que su zona fotoactiva ha sido conside-

rada un paralelepipedo ortogonal. Aplicar las condiciones de Neumann en este particular
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Z
........ LN
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X - JA]fl Azn, 1 o Az Azn,—1
L sJriVE . L
.¢1,2,Nk-—'¢ _¢1J’Nkf-1' V2.8, 1N, N -1
Vi1 N c Ay — :
A YN~V o
TN — : .
1/)]\[1-’17]\[];71 X ¢Ni—:—1,Nj,Nkw7’yvaNk_1
Ay ’lei,ZNkz s o wNi,Nj,Nkf :
1 ; :
AZNkfl AZNk_l .
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: : Ayn;-1:
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Figura 1.2: Condiciones de contorno de Neumann posibles en esquinas y lados para el
potencial. Para la carga tendriamos exactamente las mismas.
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caso topologico es relativamente simple. En las caras del paralelepipedo ortogonal la

condiciones de contorno se resumen en:

E=1v,n,p
g—i 0Ly = 0 cuandon =2
= E o= 7 - ~
— =0= — = &= =0 cuandon =y 1.6
8HJ Q on Q 9 | y=0,Ly (1.6)
85 o = 2
8sz:0,Lz =0 cuandom =2

En las aristas y esquinas del paralelepipedo ortogonal la aplicacion de las condiciones
de Neumann no es inmediata. Lo que se hace es estos casos es interpolar, de ahi que la

solucién global no sea unica. Para interpolar definimos tres funciones:

¢ (¥) = cos(arctan(d))
C (¥,§) = cos(arctan(¥)) cos (arctan(§))
CS(9,) = cos(arctan(?)) sin (arctan(§))

0,&
0,&

?

k N;

Si ahora escogemos el punto z = Y A, delaaristaZconx =L, =) Az, ey=L, =
=1 i=1

N

>~ Ayj, la condicién de contorno de Neumann sera:
j=1

E=1v¢,np
A?JN -1\ = Axpn._1 -
Ayy _1C (Amzv 1) SN, Nj—1k T Axy _1C ( 171> ZN;i—1,N; k

AyNj

Ayy —1C (AzN 1) + ATy (ixj:g

Ni,Njk = (L.7)

Si queremos calcular la condicién de Neumann en la esquina (L,, L, L,) tendremos:

E=1v¢,np
2 2
_ Aul O \/AxNi—1+AyNj—1 AV
ZN;,N; N, — Ty ) =2.1,1
7 4VE N;—1 AZNk—l AyNj—l
\/Ax?v LAY A
i— = TN — _
+AyN CS ’ Ni—1 :‘1,271

Azn, -1 " Ayn, 1
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Al \/Am?\gq + Ayzzvj—1 _ Asl OO \/Aﬁviq + Ay?vj—l Az, 4
+ ZNk*IC Aszil —1,1,2 / TN;—1 AZNkfl ,AyNjfl
Au-1CS \/AxN 1+ Ay, Ayn, -1 \/Avai_l + Ay?vj—l I3
+AYy, AZNk—l aner Nk 1C AZNkfl ( )
O en la esquina (0,0,0):
E=14¢,np
VA Ay? A VA Ayz A
== Moo (VATIEAR A0 oy £ (VAITEAS A o
Az Ay Az Axy
Ax? + Ay? VAZ? + Ay? A
—|—Az1_1 ( i+ 3/1) S1s / Axl_lCC' ( i+ 3/1’ 551)
Az Az Ay,
VA Ayz A Ax? + Ay?
+Ay;105 ry + Ayi ’ Y1 Azfl T+ Ay; (1.9)
Az Az Az

No obstante cuando el mallado es uniforme y regular Az; = Ay; = Az, Vi, j,k, las

ecuaciones anteriores en lados y esquinas se reducen a:

N1k T+ 1N,
Vnin k= VNN 1k - VN —1,N; k Wk € 2, Ny — 1]

YN —1,8;, N, T VNN - 1,8, T UN, N Ne—1

3

¢Ni7vaNk

Todas las condiciones de contorno sobre esquinas y lados del paralelepipedo ortogonal

de la regién fotoactiva son mostradas en la figura I.2.
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I.d. Solucién aplicando el método numérico de
Gauss-Seidel

El método de Gauss-Seidel (GS) converge globalmente y monotonamente con respecto

a ||-||c si el criterio de la suma estricta de la fila

M
Z lai;| < |ai)| para todo i=1,M (I.10)
=1j#

se satisface™. Aplicando el método de Gauss-Seidel como se indica en el diagrama de
flujo 1.3 sobre el sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales discretiza-
das (2.30,2.50,2.51), se obtiene la solucién del estado estacionario. En la practica, este
diagrama puede ser simplificado cuando se implementa el algoritmo. Ademas cumplir la
condicion de convergencia 1.10 en la préactica, significa reducir el mallado. La ecuacién
2.30 apropiadamente reescrita para aplicar el método de GS conduce a la ecuacion 1.11.
En condiciones de equilibrio p; j . —n; jx+C; jr = 0 para todo i,j,k. Con lo que en primera
instancia se resuelve la ecuacion de Laplace por el método de Gauss-Seidel. A partir del
potencial de Laplace se determina con el modelo de movilidad escogida la movilidad de

electrones y huecos.

46,.0., 46,0, 46,0, 40,0,
Vijk = { Az Vitrjk + Av, Vi-1jk + A—yj%,jﬂ,k + Ay, Vi1t
40,0y, 40,0y,

45yj5,zk 46yj5,zk 45%5% 45%5% 4(5331.(5%_ 45$i5yj -1
|:< AI‘Z * Al‘i_l) + ( ij T ij—l) + ( AZk + Azk_l (Ill)

El siguiente paso es aplicar el método de Gauss-Seidel a la carga. Para ello convertimos

la ecuacién 2.50 en la ecuaciéon .12 y la ecuacion 2.51 en la ecuacion 1.13.

7vbi—i-l,j,lc - wi,j,k) 45yj52k

Nit1,5,k
VT A‘Tl J

Nijk = [ﬂn|i+;,j,k(¢i+1,j,k»%j,k)B (
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+/~Ln|i—%,j,k(¢i_1,j,kawmk )B (% Lk — Yigk ) Az, Ni1,5k
Fttnli i1k (Vi e Yige) B <¢ R %Lk) (SA Mi,j 41,k
Ftinli i1k (Vij-10: Vi) B <¢’] s ¢Z]k) A(S Mij—1k
Ftinli gt Vi, Vi) B (m e %]k) ik A P g
+,Lbn|i’j’k_%(¢i,j,k—17'L/}i,], (¢Z]k - %;k) Zéjé_ Nijk—1
%R i, k} : {Mn|z‘+§,j,k(¢i+1,j,k7¢i,j,k)B (ww’k _‘/fwl’j’k) 45Ayizk
Mn|¢_%,j,k(¢i—1,j,k,@Di,j,k:)B (wi,j,k _‘/¢i1jk> ‘Zsymjz(szlk "
finli 1k (Cijtes Vi) B (%j’ o k) 4(2;]% *
finli i1k (Vij—10s Vi) B (wi’j’ ww lk) 42;5? +
Hn|i,j,k+%(¢i,j,k+1,%’,j,k)B ("@',jk 1/%,3 kH) 4(2,2% +

(1.12)

ik — Yijk—1\ 402,01
Mn|i:j,k*%(wi,j,k*17wi,j,k)B (1/}"]’k dJ gk 1) Y ]

VT Azk_l
Vijk — ¢i+1,j,k> 40,0,

Pigk = |Mplis1 ju(Wir1ip: Yije) B ( A Az, Pirlik

Ftpli 1 (Vi1 Vi) B (%g‘,k _‘/wi 1,jk) 46,02, s

gl 11 1 (i1 i) B (wm wz,ﬁrlk) 45%5 -

gl 1 (Wigori Vi) B (w ik — wm Lk 452 _

+Hp|¢,j,k+%(@/)i,j,k+1,@/Ji,gk )B (wd’ ww’kﬂ) (SAzi Dij k41

+;Lp|i7j7k_%(@/)i7j,k_1,@/}mk )B (w Jok wwk 1) ‘Zszfl Piikt
—%R id, k} : {Mn\wé,j,k(lﬁm,j,ka%j,k)B (wm’J’l;/T_ wi’j’k) 4(2]2%

b\ 46, 6.
Hinliot i (Civ1gm, Vige) B (¢’J’k v 1’]’k> -

VT A.Ti,1
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Vijke — Vi1 | 40y,0-
+Mn!¢,j+%’k(¢i+1,j,k7%j,k)B< ’ L -

Vr Ay,
Fhinls g1k Wik Vi) B (djw}k _V;pi’j_m) 42;%
Ftinli s 1 (Vs Vi) B (¢z‘,j,k _Vj) m’kH) 4(2]:5
+Mn|i,j,k_%(1/)z‘,j,k—17%‘,j,k)B <wi,j,k _‘/fi,j,k—l) ‘fiixl] -1 (L13)

Tras determinar la carga, el siguiente paso es obtener el potencial nuevamente, pero en
este caso si resolvemos la ecuacion de Poisson. Lo hacemos empleando el método de
Gauss-Seidel sobre la ecuacién 1.11 con la carga obtenida. Después comparamos esta
soluciéon con la obtenida de Laplace. Si la divergencia entre soluciones en mayor que
una tolerancia entre ambas, elegida por nosotros, con el nuevo potencial calculado deter-
minamos la movilidad y volvemos a calcular la carga. Repetiremos este proceso tantas
veces sea necesario hasta obtener un grado de convergencia aceptable sobre el potencial.
Hay que tener en cuenta, que en cada célculo de la carga usamos la tltima solucion del
potencial dado por Poisson. Ademas, cada potencial obtenido de Poisson es comparado
con el que se habia obtenido antes de la solucién de esta ecuacién, de modo que como
se ha dicho, la convergencia que detiene el proceso de simulacién es impuesta solamente

sobre el potencial.



198

Anexo [.

Figura 1.3: Diagrama de flujo del algoritmo de resolucién del estado estacionario em-

Notas Matemaéticas

GS
V2 = 0
/ No
o — 1Py < tolyp Y = Py
Si
Y3 = P2 fin(V3) 1p(13)
as > y s
(N, P, fins ¥3) P (1, D, fin, P3)
“ N
ny —ny < toln No ny = No
p2 — p1 < tolp P1 = P2
Si
GS 3
Vi =p
/ No
o — 1 < toly > P =
No Si
Si
g — 1pp < tol Fin

pleando el método de Gauss-Seidel.
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II.a. Funciones especiales

Estas funciones fueron definidas aqui para complementar el apartado 3.1.

II.a.1. La funcién hermite-gausiana

Sean los polinomios de Hermite!s! H;(u) [ = 0, 1,2, ... que se definen recursivamente
a partir de la expresion Hjiq(u) = 2uH;(u) — 20H;—1(u) con Ho(u) = 1y H;(u) = 2u,

permiten definir la funcién de hermite-gausiana®'? como:

Gu(u) = H(w)e~(5) (IL1)

II.a.2. La funcién laguerre-gausiana
Sean los polinomios de Laguerre!!

P
m! dx™

dados por la formula de Rodriguez L;,,(z) =

112

mHle=2) permiten definir la funcién de laguerre-gausiana''? como:

(x

Qi (w) = ule™ Ly, (2u?) (I1.2)

II.b. Estimacién de FWHM espacial

Como buena estimaciéon de FWHM espacial de acuerdo al estandar ISO 11146 se
sugiere!! emplear el segundo momento de la distribucién de la intensidad éptica cuando

7z=0, de modo que:

(\/f f 221 (z, y)dzdy f f y2l(x,y dxdy)
a:7 y -

]1 (z,y)dxdy f_oo L(z,y)dzdy

(11.3)

II.c. Magnitudes empleadas en la discretizaciéon de

las ecuaciones diferenciales

En un mallado compuesto por hexaedros uniformes regulares o no, tomado un nodo
cualquiera del mismo, se define una magnitud de conexién a primer orden (MCPO)

como una matriz cuadrada de orden tres que contiene a la magnitud localizada en el
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nodo escogido y al conjunto de magnitudes que rodean a esta, de forma tal, que los
caminos de conexién entre nodos coinciden con el mallado. Geométricamente hablando,
si escogemos en nodo (i,j,k) del mallado estos caminos de conexién serfan los ilustrados

por la figura II.1 y toda magnitud M definida como:

M, Mivie Mije M1k
M = Mz = Mi,j—l—l,k Mi,j,k Mi,j—l,k (H-4)
M Mk M Mje

es una magnitud de conexion a primer orden y a su vez las magnitudes

My = (Mi150 M j e, Miz158),

Mz = (Mi,j+1,k,Mi,j,k,Mi,j—l,k) y

M; = (ML j o1, ML e, MG k1)

son magnitudes de conexién direccional de primer orden en el eje X, Y y Z respectiva-
mente. Estas son matrices fila de tres elementos contienen al nodo en si y a sus vecinos en

la direccién de los ejes citados. Se pueden transponer para formar una matriz columna.

Figura II.1: Estructura de una magnitud de conexién de primer orden.
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A partir de la definicién anterior se definen las magnitudes de conexién a primer orden

~m ~m+i ~m ~m+1

n™, nmz, p™ p™t2 como:
M m m m
ny vk Mgk Ti1jk
am —m _ m m m
noo = ng = | Mgtk gk Tij-1k (IL.5)
—1m m m m
n3 k1 Mije Mijk—1
=m 7 m m
Py Pivijk Pijk Pi-1k
mm — =m i m m m
P = Pa = | Pijrik Pigrk Pij-1k (IL.6)
—m m m m
Ps3 Pijk+1 Pijk Pijk—1
_m—i-% m+% m+% m+%
Ty N1k ik "i—1,{',k
~m+% ,er% _ er% m+% m+3
n Ny | Mgk Mgk Mhj-1k (IL7)
,m+% m+% m+% m+%
n3 Wikl ik Tjk—1
,m+% m+% m+% m+%
D1 Pivijk Pijk  Pi-1jk
1 1 1
'Vyn-i,-% ,m+§ — m+§ m+§ m+§
p Dy itk Pigrk Pig-1k (IL.8)
_m+% m+% m+5 m+%
P3 Pijki1 Pigk  Pijk—1

Nuevamente en un mallado compuesto por hexaedros uniformes regulares o no, tomado
un nodo cualquiera del mismo, se define una magnitud ausente rodeada de conexiones
a primer orden (MARCPO) como una matriz 2x3 que no conteniendo a la magnitud
localizada en el nodo escogido, contiene al conjunto de seis magnitudes localizadas en
los nodos vecinos de primer orden. Geométricamente hablando, si escogemos en nodo
(i,j,k) del mallado estos caminos de conexién serian los ilustrados por la figura I1.1 y
toda magnitud M definida como:

M — M, [ Mipge Mijrae Mijen

v (IL9)
M, Mi—l,j,k Mi,j—l,k Ml}]}k—l

es una magnitud ausente rodeada de conexiones a primer orden.
A partir de la definicién anterior, se definen las magnitudes ausentes rodeadas de cone-

xiones a primer orden d, fin, [y, [, ¥ /i), COMO:

_ 6_.1 6*_1 571
d divr v ds s d: . i e s
N_ 1 o 7’+17J7k Z,]+1,k) 27]7k+1 _ Al’z Yi Azk II
= - = - 51 57_f 51 ( '10)
do i1k dij1x dijr—1 i Y Zk

Azi—1 Ayj—1 Az
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T, = L:Lm _ :U’n|z'+%,j,k :U’n|z',j+%,k :U’n|i,j,k+% (IL.11)
Hins :U’n|if%,j,k :un|i,j7%,k :un|i,j,kf%

i, = ( Fp, ) _ (Np|i+;,j,k Mp'z‘,j—i—%,k /~Lp|i,j,k:+% ) (11.12)

,up|i7%,j,k :upli,jfé,k /vbp|i,j,k7%

di—l,j,k/’bnifl,j,k diaj_lukluni,j—l,k di,j,k—lﬂni,j,kﬂ

~ [ ~ i1 ik fhp o -
[y, = ( L_Lfl ) =dom, = ( LGk Hpicr
i d

i—l,j,kl“bpi—Lj,k

ﬁ* _ ( ﬂfu ) — J@ ﬁn = ( di+1,j,k:uni+1,j,k di,j+17klj'ni,j+l,k di,j7k+1ﬂni,j,k+1 ) (1113)

S8

i,j+1,kMp; 11k divjvk""lﬂ’pi,j,k-kl (H 14)
i,5—1,kMp; i1k diuj:k_llupi,j,k—l

Notar que en la definicion de @ v 1 se ha usado el producto ® definido en L.b.
Se definen las MARCPO E™ y E™+3 como:

~ Fm e\ BT E. ™
B <E >: Ay By Bl (1115)
m m m m ’
_ 1 m+1 m+1 m+1
N s E™2  B["2 B2,
m+3 1 itgak T Ylij+gk 4.k +5
E™t: o= | L] = i ? f (11.16)
Em+2 E |m+2 E |m+2 E |m+2
2 z 2_%7]7]6 Y 27.7_%7]{: Z Z7J7k_%

II.c.1. El operador de Bernoulli B

Este operador se define a partir de la funciéon de Bernoulli introducida en 2.37 con el
fin de compactar la notacion.

Dada la funcién real de variable real llamada de Bernoulli

B: 8 — R
X — B(z)=

e —1

Se define el operador B llamado de Bernoulli: como aquel que asocia a £ € R" un

B: R* — R
T — B@)=(B(z1),...,B(z))

g € R"; y = B(Z) de modo que cada elemento de g resulta de la aplicacién de la funcién

de Bernoulli sobre cada elemento de Z, asi § = (y; = B(x1), ..., yn = B(x,)).
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II.c.2. Las matrices de Bernoulli y otras magnitudes auxiliares

Ademas de las magnitudes definidas, existen otras de caracter matricial, necesarias

para llegar a las que llamaremos matrices de Bernoulli. Se define A como:

/\1 —A.Z'Z —Ay] —Azk

~ A Ax; Ay, A

A B S ves v Yi Z’“ (I1.17)
N3 —Awiy =AYy —Az
N4 Ar;_y ijfl Az

Esta magnitud que posee unidades de inversa de campo eléctrico, permite definir dos
magnitudes auxiliares de extrema importancia para definir las matrices de Bernoulli,

estas magnitudes son ¢, y ¢, que se definen como:

S i, OB (A 0 ED)
g | S [ 2| P @B (/:\2 © Ep) (I1.18)
" cm fii,, ©B (s © EFY)
S i, OB (A0 EF)
S i OB (A © EP)
o | 92| O (A2 © ET') (IL.19)
g i, OB (A © EF)
o i, OB (A © E5)
it it OB (’1 ® _f”%)
_m+1 —x% x 77”'*‘%
Gl ( g"ii ] | ®E< 2 +1) (I1.20)
ot i, OB (R © By
S ﬂ;2®B<_4® _;n%)
1 — x =Mt 3
S fiy, OB (A e )
o
Sp1 j ﬂ;2®153(/\3®E2 2)
S i OB (Ao By
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Es de destacar que en la definicién de estas variables se ha empleado el operador de
Bernoulli B definido en Il.c.1 y el producto ® definido en I.b, y finalmente, a partir de

las magnitudes auxiliares (I1.18-11.20) se definen las matrices de Bernoulli como:

i Sna
mo__ am _ =m -m
Bn = o= - (11.22)
am =m
n3 §n4
am =m
_ pl Sps
mo [m — _=m __ =m
ﬁp - P2 - Spr T Spa (1123)
m =m
p3 Spa
G S
n 1
gtz o | ogmis | = mty  md I1.24
n - ﬁnQ - —Cna — Sng ( : )
Bm-‘r% _m—&—%
n3 Sng
gt S
2 3
AT I T I e (11.25)
P - sz o —Sp1 — Spa :
Bm—i—% ,m—&-%
p3 Sp2

II.d. Los coeficientes Ca (7,t) y Cb(7,t) en la regién

fotoactiva

La ecuacién 3.42 temporalmente discretizada se puede escribir como:

Em+ L Em— %
Ay

L - . Em+s 4 Em—3
= ¢! (v ANH™ — " — (6™ + 659) © ;r ) (I1.26)

- - — —
Donde J" = o™ © Ey + qVr (ﬂn OvVn™ -, ® me>. Si ahora se discretiza espacial-

mente la componente X de esta expresion:

m+% i | -1
i+3.5.k Tlitl gk

Ay

E.|
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m —_—
1| Flitggtg ik

m 1 1 |m 1 1 |m 1 1

J

Yi

~(om,

con una corriente,

+qVr

m
ﬂn’z+2,3, (ni-&-l,j,

— |m
SThit5.5.k

0:

m—l—%
i+3.:k + B

2

k
1
m=—3

Em| i+1.5k

gk + 0-0|l+2,j k)

m
sz‘i%,j,k

— n;”jk) - ﬂpywé,j,k (piHJ»k

2+ .k

k - pzlj,k)

la conductividad,

m —
Titlijk =

y la estacionaria,
O-O‘iJr%,j,k =

Reagrupando se llaga a la

m
1 g

Al’i

Q(Mn|i+§,j,knﬁ%,j,k + :up|i+%,j,kpz-%7j7k>

Q(Nn|i+§,j,k”0i+§,j,k + Mp|i+%,j,kp0i+%,j,k)'

expresion:

0li+1 1 O-Z:-%,j,k + 0-0|i+%,J7k |mfl

L.k

|m+2 2

A
H.|™

it5.0+5.k

2e
—H,|"

i+%gf

z+2,jk

|7,

i+ 5kt s

- — 1.
Ay 2e Flitg.k

1 ‘m 1 1
§7k _ v l+§:]7k7§

+€
0y,

J

De la que es facil obtener:

— ’m 1
62 ST Z+§7J7k

k

25—At< ! Jk+UO|Z+ 7]7>

Cax|”2’3’ N 2¢e + A
€+ Ay +00|z+2,jk
Chylls ., = mt
lsan = A
e+ Ay Ui+2 +00’z+2,],
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Para obtener los coeficientes en las componentes Y y Z, se procede de igual modo. No
obstante, estos coeficientes pueden ser origen de inestabilidades numéricas cuando Ca es
menor que cero. Para evitarlo se hace la transformacion de coeficientes de acuerdo a la

bibliografia!®?, si 2e < A, (crl.’il L
27]7

A m
¢ ("H%,j,k”()'w%,j,k)
- €
m
Cag|}, ., =e

’L+27]7

+ Uo‘i_i_%,j,k) entonces:

Cb,|™

( Tip1 3.0k +00"+279k)

II.e. Divergencia de la densidad de corriente

La divergencia de la densidad de corriente se calcula mediante las componentes co-
nocidas, los campos y concentraciones de cargas, con la ayuda de la funciéon de Bernoulli
_ X
B(r) = 25

Vo Juliik =
MZZT ) (B ( 3 e G T
#nijJr k <B ( éry] Eyl; 7]+2,k) Nij+1k — B (?/y] Eyl; ,j+2,k> Ti.jik
(3

E 1 7 - B E .. 1 Gi—
ij y] ( yl hi—g:k Ti,j.k Vi y‘m*@k Nij—1,k

$

/\$

:u’fl ,7, k+ B Azk | n B Azk Ez| n
gk | Mgkt = B\ = B2 1 ) Mijn
Azkdzk VT z,j,k+2 2,] VT ,5,k+3 2]

:un J,k— Azk 1 Azkil
AZ’Z(S ( < Vr ’]k_) ni’j’k_B( Vi Ez|;jp-1 ) nige—1 | (11.27)
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Mientras que para los huecos:
Ve lik =
,uz‘:rg,jk (B ( ‘ixZEx‘er;,j,k) pijr— B
A; 595Z ( o 1E$|z—— )Pz 1k — B

Lk ( < )
/‘p Hplij+gk Ay; Ay;
oo k> )

$

—A
7.] 27 y] 1

— —Eyli;1 ) Pij-160 — B
MP ,] k+ Azk

Np’i,j,k—5 —Aqu Az,
T TAz0, B " Ez|;jk-1 ) ije—1— B VT Bzl ) pige ) (11.28)

En ambas expresiones, no nos referimos a campos transitorios o estacionarios propia-

mente, pueden ser cualquiera de los dos o una composicién de ambos. Igualmente
podemos decir de las concentraciones de los portadores de carga. Como calculamos
Vo durlige = Vo dnligr = Vo dnoligr v Vo Dprligr = Vo Jplige = V- Jyolige, las
expresiones 11.5-11.8 son agrupaciones de las concentraciones de carga y 11.15-11.16 lo son

de los campos eléctricos.
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III.a. Tensor de masas efectivas

El tensor de masas efectivas es una forma de incluir la ligadura de acciéon periddica
de los ntcleos atomicos del cristal en la masa de los portadores de carga de forma que
estos se puedan considerar como particulas libres. A efectos préacticos se interpretan los
portadores de carga como particulas libres con diferentes masas dependiendo de la di-
reccion del movimiento en referencia a la orientacién de los ejes de la red cristalina.
Para interpretar el significado de una masa inerte expresada como una magnitud tenso-
rial se partira del concepto de masa derivado de la segunda ley de Newton. La masa es un
invariante (si las velocidades son moderadas comparadas con la velocidad de la luz) que
aparece como la resistencia que oponen los cuerpos a cambiar su estado de movimiento
cuando sobre ellos actiia una fuerza. Siendo una magnitud escalar se concluye que el
cuerpo sufre aceleracion en la misma direccion y sentido en que se aplica la fuerza cau-
sante. Esto es asi si existe isotropia. Puede ocurrir, sin embargo, que un objeto material
responda de distinta manera al actuar sobre €l fuerzas de distinta direccién, acelerandose
mas en unas direcciones que en otras para fuerzas aplicadas de igual modulo. En esas
situaciones no es suficiente un escalar para representar la inercia del cuerpo, se necesita

una magnitud capaz de dar cuenta de las distintas direcciones del espacio y sus combi-

0*FE
Ok, Ok

—1
naciones. En el espacio reciproco® las derivadas m;; = h? ( ) nos proporcionan

el tensor de masas efectiva:

-1 -1 -1
<82En> ( 02E, > ( 02E, )
k2 X DkpOky X Ok Ok X Mpzz Mogy Mings
=~ 52 2B, \ P2E, ) 2By \ _
i = h (akyakx) 1 (8% (amee) Moge Mgy Mnye |(IL1)
9%E, B 9%E, B 92E, B Mpze Mpzy Mpzz
Ok, 0k, Ok 0k, k2
0%E, -1 0%E, -t 0%E, -1
k2 ) Ok Oy X Okn Ok X Mpze Mpzy Mpas
~ 32 0?E, \ 0%E,\ 2B, \ _
my = h (akyakz> <8k§ Ok Ok = | Mpge Mpyy Mpye |(1112)
-1 -1 -1
O Ep 02 Ep 0%Ep Mpze Mpzy Mpzz
k- Ok k. Ok, k2

A partir del tensor de masas efectivas se define la masa efectiva de los electrones m,, =

(M gy Mo yys Mo 22) Y huecos my, = (My go, My 4y, My 2») Tespectivamente. De la masa
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efectiva se define asimismo la masa efectiva inversa de los electrones my, y huecos m;

COomao:

3

S %

1 1 1
= ( , , ) (I11.3)
Mpze Mnyy Mnzz

m = ( SN ) (II1.4)

bl )
Mpaz Mpyy Mp 2z

De modo que m, © ms = (1,1,1) y m, © m), = (1,1,1)

III.b. Movilidades efectivas

Se define la movilidad efectiva como la inversa de la movilidad definida en el apartado

3.3 del capitulo 3. Asi la movilidad efectiva para electrones se define como:

e (7 — 1 1 1
A (7) (Mn,z (F)’ Hny (F)’ M,z (F)) 7 (TIL5)

y para huecos

e (7 1 1 1
& ) (:up,ac (M) bpy (7)) fp2 (F>> ' (ILL.6)

IIl.c. Tiempos efectivos de colision 7, y 7,

El tiempo de colision de una particula cargada, ya sea un hueco o un electréon no
ligado en el interior de un cristal, es el tiempo que pueden desplazarse sin sentir la
accion de los potenciales periddicos debidos a los ntcleos atémicos y otras acciones a
distancia ponderables desde un punto de vista microscépico (como la interaccién de los
portadores de carga entre si). Es lo que se conoce como tiempo de vuelo libre. Si en
ausencia de campo la movilidad esta contenida en el tensor de masas efectivas, cuando
aqui hablamos de tiempo de colision efectivo hacemos referencia a un valor menor que
en ausencia de campo. En relacién al apartado anterior III.b, se entiende que estamos
corrigiendo el incremento de probabilidad de colisién cuando se aplica un campo que
reduce la movilidad y el tiempo de colisién.

El tiempo efectivo de colision se define como la inversa del tiempo de colision. Es una
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magnitud vectorial en el sentido de que posee diferentes valores en funcién de la direccion

del desplazamiento dentro del cristal. Se define el tiempo efectivo de colisiéon para huecos

- ot (P & I () — 1 1 1 _
T (1) = qmy, (1) © i, (7) <Tpx (7) Ty (7)) Tpe (f)) (I11.7)
q q q
(mpz‘ (7) e (7). My (F) iy (F) 0 (F) (77)) ) (I11.8)

y para electrones

0 ) = () 0. () = ( s — 5. 1 ) = (19

d q
(mm (F) ting (F) My (F) fmg (F) " 110 (7) m(*))' (I11.10)

IIl.c.1. El operador inversién @

Se define el operador p llamado de inversién:

p: RN — R
T — p@:(%,...,i)

Como aquel que asocia a z € R" un y € R"; y = p(z) de modo que cada elemento de
g resulta de la aplicacién de la inversiéon de cada elemento de & = (x4, ..., 2,), asi § =

(35 20)-

n

III.d. Deduccion de los coeficientes de la discreti-
zacion temporal de las ecuaciones magnetohi-

drodinamicas

En el subdominio II las velocidades no existen en el tiempo en que son requeridas

por el esquema de avance temporal y han de ser interpoladas. Tomemos las velocidades
m+ 3 _m— % m+ 3 _m— 2

2 2
U _ U U
Ui, = —F5— y U, = 5", y reescribamos la ecuacién 6.12 y 6.13 como
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magnetohidrodindmicas

sigue:
_m+3 -3 U, O
7 — 7 U + Ty 7 o [
I1.p 1y, 3, O II,p Iy _ gy © (E}”I + Erro+ Ly p)
A, 2 |
— % vp - * o pOII
~qVemy © ~P1 gy © By
pT I PT II
1 -1 3 -3
17222_52712 _ UII—:, + Ui o D D L
+ A © ———2 = gt © <E1"} + Erro + LY} n>
A, 2 |
—
Vn; = n0
—qVpmt © —1L — gint © Epg—2
nT’H nT II

A su vez estas ecuaciones las podemos escribir como:

1

N +’ B 3 - om n rm
[+] 77?;,;) +[= ] Urr, = @y © <E11 + Erro+ Ln,p>
_%
\Y - 0
—qVrm, ® Pi _ qm, © EHOp X
PTr Prr
- 1 — 1 — — -
T + [l 7,2 = —gmy, © (EE + Eio+ L?fr,n)
vn' ~ n0
—qVrm, © mH —qm,, © Erg &
Ny N
Donde los coeficientes [%_—]p, [;]p, [—],. v [~], son:

Tpm At

pr At

At — Tpx At
)

)

sz At

— pr At

[‘H = <L+L i—l-i L—i—i) :(sz_’_At Toy + At Tpe + Ay

prAt
Tnx + At Tny + At Tnz + At

sz At

) )
Tnx At TnyAt Tnz At

At — Tz At - Tny At

T
s

I
AN TN
Bl

+
§|H

&\.
bl

+
5‘|H

Q\.
bl -
§|H

N
~

I
e R

Tna At

)
7—nyAt Tnz At
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A partir de estos coeficientes es posible escribir los coeficientes de la ecuacién diferencial

6.12 de un modo mas elegante como:

— - - Tpw — Dt Tpy — D¢ Ty, — A
A - _ _ _ pT t pY t Dz t
Ap p ([+]p> @ [ ]p (Tpm + At, pr + At7 sz + At
x x - Q(pr —Ay) Q(pr RAY) q<sz —Ay) )
A = gAy,Om’ = ( , ,
b % b Mip 2z (Tpz + At) mpvyy(pr + Ay) Mp,zz (sz + Ay)

]\C,p — _QVT[\A,p o ﬁl; _ ( qVr (A, — Tpx) qVr(Ay — pr) qVr(Ay — sz) )

M,z (T + B0) " My (Toy + D) M 2o (T + A)
App = —qhap©my=—Ag, =

. ( Q(At - Tpx) Q<At - pr) Q(At - sz) )

B M,z (T + B0) " My (Toy + D) M 2o (T + Ay)

(I1.11)

De igual modo es posible escribir los coeficientes de la ecuacién diferencial 6.13 como:

n N - Tne — At Tny — At Tnz — At)
A n - + O|—, = ) £ 5
A, Y ([ ]n) [ ]n <7_mC 4 At Ty i At Ty + At
I ey _ Q(At - Tnx) Q(At - Tny) Q(At - Tnz) )
A n - = A n© ;: = ) )
b 1 4 " (mn,xx<7_n:r; + At) mn,yy(ﬂwy + At) mn,zz(Tnz + At)
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