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Nomenclatura: Unidades 

Se utilizarán las unidades del Sistema Internacional. 

Unidad Naturaleza Definición 
m longitud metro 
kg masa kilogramo 
s tiempo Segundo 
A corriente eléctrica Ampére 
K temperatura Kelvin 

Cuadro 0.1: Unidades fundamentales en el documento 

Unidad Naturaleza Definición Equivalente Fundamental 
Fuerza Newton kg -m - s 2  

C Carga Eléctrica Coullomb A• s 
V Voltaje Volt kg m2  8 3  A-' 
T Inducción Magnética Tesla kg 	_2  A-' 

rad* Ángulo radián X 
F Capacitancia faradio kg' m 	A2  

Wb Flujo Magnético Weber kg m2  8 2  A-' 
Hz Frecuencia Hertz 81 

W Potencia Watts kg . m2  8 3  

J Energía Joules kg . m2  8 2  

A Longitud Armstrong 10'°m 
eV Energía Cinética Electrón-volt 1, 602x10 1 kg m2  s 2  

Cuadro 0.2: Unidades derivadas en el documento 

-> El radian es una unidad especial que no se deriva directamente de las unidades 

fundamentales. 

-> Las unidades de las magnitudes físicas se expresarán entre corchetes a lo largo del 

trabajo: [U]. 
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Resumen 

Se planteó el objetivo de estudiar las propiedades ópticas de nanopartículas me-

tálicas sobre sustratos de vidrio con capas delgadas de BiFeO3  y ver como se puede 

mejorar la captura de luz por parte del sistema para futuras aplicaciones en celdas 

solares. Para ello se llevaron a cabo simulaciones con nanopartículas de distintas 

geometrías y dimensiones utilizando un toolkit de MATLAB denominado MNPBEM 

(Metallic Nanoparticle Boundary Element Method). Adicionalmente se prepararon 

muestras de vidrio-BiFe03  con nanopartículas en el laboratorio por medio del mé-

todo de drop casting a las cuales se les hizo un análisis espectral. Eventualmente, 

se concluyó que las partículas de plata y con geometría esférica presentan un al-

to potencial para el objetivo planteado. Paralelamente, se pudo observar como las 

nanopartículas alteran las propiedades ópticas de la muestra por medio de espectros-

copia ultravioleta-visible. Se recomienda repetir y mejorar la experiencia utilizando 

el método de spin coating para la colocación de nanopartículas sobre los sustratos, 

además de expandir las simulaciones aplicando más interfases y variando distintos 

parámetros como el ángulo de incidencia de la luz con respecto a la muestra. 

Abst ract 

The main goal of this undergraduate thesis project was to study the optical pro-

perties of metallic nanoparticles over substrates of glass with thin layers of BiFeO3  

and to see how we can improve the trapping of light on such a system for future 

applications to solar celis research. In order to pursue this endeavor, multiple simu-

lations of metallic nanoparticles of different materials and geometries were mate by 

using a MATLAB toolkit called MNPBEM (Metallic Nanoparticle Boundary Ele-  - 

ment Method). Additionally, multiple samples of BiFeO3  with nanoparticles were 

prepared in the laboratory via the drop casting method which were later subject 

to a spectral analysis with a Uy spectrophotometer. Eventually, it was concluded 

that silver nanoparticles with a spherical geometry show the highest promise of ah 

the candidate materials for the objective of trapping solar energy. Parallel to the 

previous finding, we observed how nanoparticles altered the optical properties of a 

BiFe03-glass sample via UV spectrophotometry. It is recommended to any inter-

ested researcher to repeat and improve the experience by using the spin coating 

method to deposit the nanoparticles into the substrates, apart from expanding the 

simulations by applying more interfaces and varying parameters such as the angle of 

incidente of the light with respect to the sample. 

16 



CAPITULO 1: 

INTRODUCCIÓN 



1. Introducción 

1.1. Antecedentes 

A finales del año 1956, en el congreso de la Sociedad Americana de Física realizada en el 
Instituto de Tecnología de California (Caltech), Richard Feynman impartió su conferencia 
bajo el título "Hay mucho espacio en el fondo", donde invitó a los oyentes a adentrarse en 
un nuevo campo de la Física [1]. Este hecho es históricamente descrito como el inicio de la 
Nanociencia y Nanotecnología, además ha abierto un amplio campo de investigación 
científica y desarrollo de aplicaciones tecnológicas en los últimos años. 

Dentro de estas áreas de estudio se puede destacar la nano-óptica o nano-fotónica, 
estudio del comportamiento de la luz en la escala nanométrica, así como su interacción 
con nanoobjetos, de este campo se ha podido observar sorprendentes fenómenos ópticos 
y electromagnéticos. En particular, se ha observado que a frecuencias particulares, deno-
minadas frecuencias de resonancia, ocurren excitaciones en la superficie de nanopartículas 
metálicas: oscilaciones que surgen del movimiento de electrones libres en la superficie de 
las nanopartículas. A estas excitaciones se les conoce como plasmones de superficie. 

Una de las ramas de la nano-óptica, dentro de la cual se desarrollará esta investigación, es 
conocida como la Plasmónica, área de estudio muy prometedora por sus aplicaciones en 
diversos campos del conocimiento, los cuales están siendo explorados alrededor del mundo, 
colocando así a la plasmónica como área de estudio emergente. La plasmónica se centra 
en el estudio de los "plasmones", estos son cuasipartículas producto de la cuantización 
de las oscilaciones de plasmas [2]. 

El fenómeno de resonancia de plasmones de superficie domina las propiedades óp-
ticas de las nanopartícullas metálicas y su frecuencia de resonancia depende del tipo de 
metal, del tamaño y geometría de la nanopartículla, así como también del medio en el que 
están inmersas. Estas características han permitido sintonizar la frecuencia de resonan-
cia de los plasmones de superficie a diferentes energías, lo cual ha permitido utilizar las 
nanopartículas metálicas en diferentes aplicaciones tecnológicas tales como: celdas solares 
13, 41, biosensores 15], agricultura [6], dispersión Raman de superficie amplificada [7], tera-
pia para el tratamiento del cáncer 18], fotocatálisis 19], tecnología de la información [10], 
entre otras. Recientemente se ha utilizado los plasmones de superficie para hacerle batalla 
a la pandemia COVID-19 [11, 12]. 
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En las aplicaciones en celdas solares, las nanopartículas metálicas han mostrado espe-
cial relevancia debido a las propiedades de absorción y dispersión a longitudes de onda 
en el visible e infrarrojo cercano [3]. La capacidad de sintonizar estos fenómenos de luz 
a longitudes de onda específicas permite acoplar la dispersión y absorción de la luz de 
las nanopartículas a la longitud de onda de absorción de la celda solar y de esta manera 
aumentar la eficiencia. 

1.2. Problema a Estudiar 

En este trabajo se plantea simular y depositar nanopartículas metálicas de oro y plata, 
de diferentes formas y tamaño, sobre capas delgadas de Perovskita (BiFeO3) colocadas 
sobre sustratos de vidrio. Se busca conocer las propiedades antirefiectantes de las nano-
partículas y la distribución de luz alrededor y dentro de las muestras, las cual se utilizarán 
a futuro como base para construir celdas solares alternativas a las de silicio convencional. 

1.3. Objetivos 

1.3.1. Objetivos Generales 

Explorar las propiedades ópticas de nanopartículas metálicas de plata y oro de diferen-
tes formas y tamaños sobre capas delgadas de Perovskita (BiFeO3) mediante simulaciones 
numéricas BEM (Método de Elementos de Frontera) y experimentalmente a través de Es-
pectrofotometría UV-visible para futuras aplicaciones en la investigación de celdas solares 
plasmónicas. 

1.3.2. Objetivos Específicos 

• Analizar a través de simulaciones numéricas BEM, mediante el programa MATLAB 
y el toolbox MNPBEM, el comportamiento óptico de nanoesferas, nanorods, na-
noplates (discos y triángulos) de oro y plata sobre capas delgadas de Perovskita 
(BiFe03), haciendo variaciones de tamaño de las nanopartículas. 

• Depositar las nanopartículas sobre Perovskita (BiFe03) por el método de drop-
casting. 

• Caracterizar las muestras a través de espectrofotometría UV-Visible para conocer la 
transmitancia y refiectancia de la luz, así como las propiedades de la BiFe03. 

• Comparar las simulaciones numéricas con los resultados experimentales. 
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1.4. Alcance del Trabajo 

Este trabajo se centra en una configuración donde las nanopartículas se colocan sobre 
la superficie de la celda solar. Bajo esta configuración se pretende obtener un efecto anti-
rreflector para mantener la luz por más tiempo dentro de la celda solar. La deposición de 
las nanopartículas se realizará bajo la técnica de drop-casting. Otro tipo de configuracio-
nes, como colocar la partícula dentro de la celda solar, queda fuera del alcance de la tesis 
por requerir métodos más complejos de deposición. 

1.5. Justificación 

En los Últimos años, las nanopartículas metálicas han sido objeto de estudio, debido a 
sus propiedades únicas de absorción y dispersión de la luz en el rango visible e infrarrojo 
cercano y ha generado un gran interés en la comunidad científica para un amplio rango 
de aplicaciones ópticas y fotónicas. La aplicación a explorar en este trabajo de tesis es en 
eficiencia energética en celdas solares emergentes. 

Una celda solar permite la conversión de la energía proveniente del sol (la cual es 
una energía renovable) en energía eléctrica. Estas celdas son en su mayoría basadas en 
Silicio monocristalino o policristalino, las cuales han logrado las más altas eficiencias. La 
problemática de estas celdas solares basadas en silicio es el alto costo de su fabricación, lo 
cual no las hace muy factibles. 

Diferentes alternativas emergentes han sido propuestas como es el caso de las celdas 
solares orgánicas o a base de Perovskitas. En este caso el material activo es remplazado 
por un semiconductor de tipo orgánico o de tipo Perovskita. Estas celdas han cobrado 
un gran interés en la comunidad científica debido a sus múltiples ventajas, como es su 
bajo costo de fabricación, peso ligero y buena flexibilidad mecánica. Sin embargo, uno de 
los inconvenientes de estas celdas solares es su baja eficiencia energética comparada a la 
del Silicio. Una de las alternativas más recientes para mejorar la eficiencia de estas celdas 
solares emergentes es la introducción de nanopartículas metálicas dentro o sobre la celda 
solar (celda solar plasmónica) [3]. Con el uso de las nanopartículas metálicas, la radiación 
electromagnética puede ser absorbida de manera más eficiente en el semiconductor orgánico 
o en la Perovskita. 

Las celdas solares plasmónicas han mostrado un aumento de la eficiencia, sin embargo, 
queda mucho trabajo por desarrollar para optimizar estas celdas. Panamá está en el desa-
rrollo de energías renovables por lo que este proyecto de tesis contribuirá a la generación 
de conocimiento básico en este tema. 
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1.6. Estructura de la Tesis 

Capitulo 2: Marco Teórico. 
Se discuten los fundamentos teóricos necesarios para comprender el trabajo realizado. 
La sección comienza discutiendo las leyes de Maxwell que representan la base de las 

ondas electromagnéticas y propiedades ópticas encontradas en el documento. A continua-
ción se describen las propiedades ópticas de los materiales tales como transmisividad, 
refiectividad y absorbancia. Luego se discuten las propiedades de los metales, haciendo un 
hincapié particular al BiFeO3, los cristales y la estructura Perovskita. Posteriormente se 
le da un vistazo a la teoría de los plasmas y algunos modelos atómicos que resultan ser la 
base para estudiar el concepto de los plasmones. Finalizamos el capitulo introduciendo a 
las celdas solares y como los plasmones pueden jugar un papel significante en el desarrollo 
de las mismas. 

Capitulo 3: Etapa Experimental. 
En esta sección se explica los fundamentos detrás de las técnicas experimentales apli-

cadas durante la investigación, se discuten metodologías como el spin coating, el drop 
casting y algunos software utilizados durante la experiencia. 

Posteriormente se detalla el procedimiento seguido durante el trabajo: comenzando por 
simulaciones con MATLAB y el toolkit MNPBEM, pasando por las pruebas experimen-
tales y cerrando con simulaciones más avanzadas que fueron desarrolladas posterior a la 
experimentación. 

Capitulo 4: Resultados y Discusión. 
En este capitulo se plasmaron todos los resultados obtenidos durante la experiencia y 

observaciones inferidas de los mismos. 
Primeramente se discuten las simulaciones con nanopartículas realizadas utilizando 

una sola interfase. Luego, se detallan los gráficos y resultados obtenidos al hacer las prue-
bas en el laboratorio con muestras de BiFe03  y nanopartículas metálicas de oro y plata. 
Consecuentemente se realizaron simulaciones con dos interfases utilizando las dimensiones 
y geometría de las nanopartículas disponibles en el laboratorio, esto con el objetivo de 
complementar los resultados obtenidos con los datos computacionales. Finalmente, se cie-
rra el capitulo detallando los resultados de algunas simulaciones especiales que se llevaron 
a cabo con el objetivo de estudiar propiedades complementarias del sistema BiFeO3-

nanopartículas. 

Capitulo 5: Conclusiones. 
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Se detallan los hallazgos y perspectivas futuras más importantes del trabajo, tomando 
en consideración las simulaciones y las pruebas experimentales llevadas a cabo en el la-
boratorio. El documento finaliza detallando algunas limitaciones significantes que fueron 
encontradas durante la experiencia y comentando algunos puntos con la finalidad de me-
jorar el trabajo, si en un futuro desea repetirse. 

Anexos. 
En esta sección complementaria se plasmaron gráficos adicionales obtenidos durante 

el desarrollo de las simulaciones, en particular, curvas de absorción y extinción en función 
de la longitud de onda incidente sobre las nanopartículas. 

Adicionalmente, se describe el procedimiento seguido para preparar la solución de 
BiFe 03  que fue llevada a cabo previo al inicio de este trabajo por otro equipo de científicos. 

Finalmente, se muestran visualmente algunas nanopartículas que fueron observadas en 
un laboratorio local con ayuda de un microscopio electrónico. 
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CAPITULO II: 

MARCO TEÓRICO 



2. Marco Teórico 

2.1. Las Leyes de Maxwell 

Para entender las bases de este trabajo es necesario abordar las ecuaciones de Max-
well puesto que son estas las que establecen los fundamentos del electromagnetismo y la 
óptica [13], campos sobre los cuales se construyó este trabajo. 

Estas ecuaciones se pueden expresar de manera integral o diferencial y se explican en 
los siguientes apartados. 

2.1.1. Ley de Gauss 

La Ley de Gauss se construye sobre el concepto de flujo eléctrico, 4E:  magnitud 
definida como el producto escalar del campo eléctrico, E [Vm], con la componente del 
área perpendicular al campo eléctrico, A [m2] [14]. 

Para un área plana infinitesimal en particular, el modelo matemático de flujo esta dado: 

&I E EdAJ.. 	 (2.1) 

Para una superficie irregular arbitraria, podemos aplicar una integral de superficie que 
abarque todo el área: 

EffE.d&L 	 (2.2) 

Por la definición de un producto escalar, la ec. 2.2 se puede expresar como: 

= 
ff Ecos(9)dA 	 (2.3) 

donde 9[rad] es el ángulo entre el campo eléctrico y el área de la superficie. 
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flux = 	EA cosO 
A..íto 

area 

-0- 

-0- 	

Electric 
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Electric flux: 

= $ Ecos Oc/A 
t: 

dA 

Figura 2.1: Visualizando el flujo eléctrico[15] 

Habiendo definido el concepto de flujo, podemos plantear la Ley de Gauss. Esta ley 

nos dice que el flujo neto del campo eléctrico, E,  saliendo de toda superficie cerrada es 

proporcional a la carga total encerrada, Q [CJ, dentro de la superficie, A [161. 

A) En su forma integral, 

EO(Q 

§  E-dA= Q 	 (2.4) 

donde e 8, 85x10' 2Fm' es la constante de permitividad eléctrica en el vacío. 

La ecuación 2.4 es útil para medir la carga encerrada por una superficie cerrada. Nótese 

que en general, la permitividad eléctrica (o función dieléctrica) en un material se denota 

por e [Fm']. 

B) En su forma diferencial: 

(2.5) 
CO 

donde p 	[CM-3] es la densidad de carga volumétrica. dV 

Esta forma de la ley resulta conveniente para determinar la densidad de carga de una 

fuente de campo eléctrico. 
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2.1.2. Ley de Gauss para el Magnetismo 

Esta ley establece que el flujo magnético, 	[Wb], a través de toda superficie cerrada 

es nulo [17]. 

# B.dA=0 
	

(2.6) 

V•B=0 
	

(2.7) 

donde B [T] es el flujo de campo magnético. 

Figura 2.2: Comportamiento de fuentes de campo magnético [18] 

Esto implica que no parecen existir monopolos magnéticos, ya que de lo contrario la 

integral en la ecuación 2.6 tendría que tener una valor particular distinto de cero 1191- 

2.1.3. Ley de Inducción de Faraday 

La integral del línea del campo eléctrico alrededor de un circuito cerrado es equivalente 

al negativo de la razón de cambio del flujo magnético a través del área encerrada por dicho 

circuito [20]. 

f E - d1 = dB  
dt 

Y la expresión 2.8 se puede expresar en su forma diferencial como: 

(2.8) 

VxE=— 	 (2.9) 
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Físicamente, la integral de línea corresponde a la fuerza electromotriz (o fuente de 
voltaje) que se genera en el circuito [211. 

Figura 2.3: Visualizando la Ley de Inducción con un galvanómetro y bobina conductora 
[22] 

Dicho de otra forma, esta ley describe como un campo magnético variable induce un 
voltaje en un circuito cerrado. 

2.1.4. Ley de Ampére-Maxwell 

El campo magnético se puede generar como producto de una corriente eléctrica (repre-
sentado por el primer término de la expresión a la derecha en las ec. 2.10 y 2.11) o por un 
campo eléctrico variable (expresado por el segundo término de la expresión a la derecha 
también en las ec. 2.10 y 2.11, también llamado corriente de desplazamiento): [23] 

B•dl=ff(poJ 
+ poe 

c9E 
o 0 ) dS (2.10) 

V x B =poJ+poE0 
OE 	

(2.11) 

donde J pv [Am 2] es la densidad de corriente pasando por un área de un circuito 
con una velocidad y, y Po  41r x 10 7 NA 2  es la constante de permeabilidad magnética 
en el vacío. 

2.1.5. Ecuaciones de Maxwell en la materia 

Nos interesa estudiar las propiedades ópticas dentro de un material, es por ello que es 
conveniente conocer la forma generalizada que toman las ecuaciones 2.5, 2.7, 2.9 y 2.11 
dentro de los materiales. A continuación se listan las ecuaciones que experimentan cambios 
para medios materiales: [24] 
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1. Ley de Gauss para la Electricidad. 

VD=p 	 (2.12) 

Donde D = e0E + P [CM-21  se denomina el desplazamiento eléctrico y es una 
generalización del campo eléctrico para los materiales que toma en cuenta tanto las 
cargas libres como las cargas intrínsecas (ligadas) de un material, EO es la permitivi-
dad eléctrica del vacío, y P = [Cm 2] se denomina la densidad de polarización 
y expresa la densidad de los momentos dipolos eléctricos, p, ya sea permanentes o 
inducidos dentro de un material. 

2. Ley de Ampére-Maxwell. 

c9  
VxH=J+ - 	 (2.13) 

donde H = - M [Am'] se denomina la intensidad del campo magnético y a 
diferencia del vector de inducción magnética, B, toma en cuenta la magnetización, 
M, de un material en cada uno de sus puntos. 

Las ecuaciones de Maxwell revolucionaron nuestro conocimiento del electromagnetismo y, 
en conjunto con la Fuerza de Lorentz [25], F [N]: 

F=qE+qvxB 	 (2.14) 

La cual describe como los campos eléctricos y magnéticos actúan en conjunto sobre una 
carga, nos proveen una base teórica para la teoría electromagnética, la óptica clásica y los 
circuitos eléctricos así como todas las aplicaciones y tecnologías contemporáneas basadas 
en estos campos, dentro de las cuales destaca este trabajo. 

2.2. Propiedades Ópticas de los Materiales 

2.2.1. Índice de refracción 

El coeficiente de refracción indica la tendencia de la luz a refractarse dentro de un 
material, concretamente, es una razón que nos dice como se reduce la rapidez de la luz 
dentro de un material [261. Se define como: 

n =/ 
EM  

V Vfo/10 
(2.15) 
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de donde c 3x108ms' es la rapidez de la luz en el vacío, y [ms'] corresponde a la 
velocidad de fase de la luz en el medio, EO  es la permitividad del vacío, íto es la per-
meabilidad del vacío, € es la permitividad de un material y tt es la permeabilidad 
de un material. 

Es importante destacar que n e C y en el caso de los metales, la componente ima-
ginaria, que está relacionada a la absorción del material, juega un rol significante en el 
comportamiento óptico del mismo. 

Para el caso del vidrio, n = 1, 5, esto implica que la luz viaja 1,5 veces más lento en el 
vidrio en contraste con el vacío. 

Paralelamente, la velocidad de fase [27] es la razón con que una onda se propaga por 
un medio y está definida por: 

V 
	

(2.16) 

donde ) [m] se refiere a la longitud de onda de la onda y T [s] se refiere al periodo de 
la onda. 

El coeficiente de refracción de un material también nos permite conocer que tanto se 
curva o «refracta» la luz al entrar por dicho material, esto se modela a través de la famosa 
Ley (de Refracción) de Snell [28]: 

n1sin(81) = n2sin(92) 	 (2.17) 

donde n1  es el índice de refracción del medio incidente, n2  es el índice de refracción del 
medio por el que se refracta la luz, 01  es el ángulo con que incide el rayo de luz entrante 
sobre la interfase entre los dos medios, y 82 es el ángulo con que sale la luz después de 
incidir contra la interfase. 

29 



(a) Esquema visual[29) 

normal 	 

01 

refractive index 
fi 	fl2 

(b) Refracción de la Luz [30) 

Figura 2.4: Visualizando la Ley de Snell 

2.2.2. Dispersión Refractiva y Energía Electromagnética 

El fenómeno de dispersión refractiva consiste en la dependencia de la velocidad de 
fase de la luz, y, de una onda electromagnética, con otro parámetro tal como la frecuencia 
óptica, f [Hz], o longitud de onda, )¼, dentro de un medio [31]. 

Recordemos que para una onda: 

(2.18) 

Una interpretación física que puede resultar más sencilla de comprender es que la disper-
sión óptica de la luz no es más que la refracción de la luz blanca incidente sobre un medio, 
mostrando los colores constituyentes del haz incidente. 

Un ejemplo que ilustra esto es un prisma dispersivo. Si tomamos un haz de luz blanca 
y lo direccionamos hacia el prisma, observaremos que las longitudes de onda más cortas 
(cerca del color violeta) se desviarán más que aquellas longitudes de onda largas (cerca 
del color rojo). 

El resultado es un espectro de colores saliendo del prisma, demostrando la descom-
posición de la luz blanca. 
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Figura 2.5: Dispersión de luz blanca en un prisma dispersivo[321 

La dispersión es muy importante al momento de estudiar espectroscopia [33], que es 
una técnica en donde estudiamos distintas propiedades de la radiación electromagnética 
que emiten, o absorben los cuerpos bajo ciertas condiciones y que se llegará a utilizar 
dentro de las técnicas experimentales. 

La dispersión no solo está limitada a la luz (ondas electromagnéticas), sino que le puede 
ocurrir a cualquier tipo de onda en cualquier material. 

Por ejemplo, ondas sonoras en la atmósfera y ondas gravitatorias en el vacío. 
En tal caso hablamos de la separación de ondas (arbitrarias) de distinta frecuencia al 
atravesar un material. 

Pasando al concepto de energía electromagnético, se hace necesario introducir el vector 
de Poynting, S [Wm 2], este vector es importante puesto que nos brinda la dirección de 
flujo energético de un campo electromagnético [34]. Definimos este vector como: 

S = E x H 	 (2.19) 

donde E no es más que el campo eléctrico y H es el vector auxiliar de campo magnético 
[35] 
El promedio de la magnitud de S, (S), nos brinda la intensidad con que la energía electro-
magnética fluye perpendicular a la dirección de propagación de la onda electromagnética 
en cuestión. 

Adicionalmente, debemos estar anuentes de los rangos en los que se encuentra cada ti-
po de radiación dentro del espectro electromagnético: 
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Nombre Longitud de Onda Frecuencia Energía Fotónica 
Rayos gamma <O, Omm > 30EHz > 124keV 

Rayos X O, Omm - lOnm 30PHz - 30EHz 124keV 
Ultravioleta lOnm - 400nm 750THz - 30PHz 124keV - 3,3eV 

Visible 400nm - 700nm 430THz - 750THz 3,3eV - 1,7eV 
Infrarrojo 700nm - lmm 300GHz - 430THz 1,7eV - 1,24meV 

Microondas lmm - im 300MHz - 300GHz 1,24meV - 1,24íteV 
Radio > im <300MHz <l,24peV 

Cuadro 2.1: Espectro electromagnético361 

2.2.3. Transmitancia 

El fenómeno de transmisión se refiere al paso de radiación electromagnética a través 

de un medio, este fenómeno está complementado matemáticamente por la transmitancia, 
T, la cual es una magnitud física que describe cuanta energía pasa a través de un cuerpo 

por unidad de tiempo 1371• 

En un contexto óptico, es la fracción de luz incidente, dada una longitud de onda 

específica, que logra pasar a través de una muestra: 

T=I- 	
(2.20) 

donde T es la transmitancia óptica, 10  [Wm 2] es la intensidad del rayo incidente y 1 

[Wm 2] es la intensidad de la luz que sale de la muestra. 

Cabe notar que la transmitancia es una cantidad adimensional y suele expresarse en 

términos de porcentaje, es decir, 

T%=--•100% 
10 

Adicionalmente, expresamos la intensidad luminosa [38], en el vacío como: 

1 = C'EO IEoI 
	

(2.21) 

Es decir que la intensidad luminosa es proporcional al cuadrado de la magnitud del 

campo eléctrico, 

1 oc IEoI2  
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2.2.4. Absorbancia 

La absorción no es más que la captura de radiación electromagnética por un material 
y consiste en la transformación de energía radiante en otro tipo de energía (usualmente 
calor) al entrar en contacto con un material. Matemáticamente podemos cuantificar este 
fenómeno a través de la absorbancia, A, la cual se define a partir de la transmitancia 
como: 

A = —1og(-) = —log(T) 	 (2.22) 
10 

siguiendo la mismas definiciones que la sección anterior [39]. 
Cabe destacar que la absorbancia no está limitada exclusivamente a medir la absorción 

sino que también puede medir la atenuación (pérdida de potencia lumínica al pasar por 
un medio) de la luz transmitida producto no solo de la absorción, sino también de reflexión, 
dispersión, etc. 

2.2.5. Reflectividad 

La reflexión consiste en el rebote (reflejo) de radiación electromagnética ya sea en la 
interfase entre dos medios o en el interior de un medio. 

Matemáticamente, se cuantifica por medio de la reflectividad que es la fracción de 
energía radiante que se refleja de una superficie [40]. Existen diversas maneras de definir 
la reflectancia dependiendo de como organicemos el sistema, pero la definición más común 
es en términos de la reflectividad espectral hemisférica: 

- Greí(Á) 	 (2.23) 

donde Gre f()¼) [Wm 2] es la intensidad espectral reflejada por una superficie, mientras 
que 	[Wm 2] es la intensidad espectral incidente en una superficie. 

Esta definición establece la reflectividad como un promedio de la energía radiante 
reflejada a partir de un hemisferio. 

Experimentalmente se puede medir la reflectancia difusa y la reflectancia especular. 
Esta última es la utilizada en este trabajo. 
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Figura 2.6: Visualizando los cuatro fenómenos ópticos comunes[41] 

2.3. Materiales Metálicos 

2.3.1. Conceptos del Estado Sólido. 

Al hablar de los materiales es necesario entrar en jerga de ciencia de materiales y 
estado sólido. A continuación discutiremos algunos conceptos que servirán de puente para 
comprender los fundamentos de los metales. 

Primeramente debemos comprender que es un sólido. Este no es más que un material 
cuyas moléculas están fuertemente entrelazadas, agrupadas, y con un bajo nivel de energía 
cinética entre sí. Los sólidos se caracterizan por ser rígidos, resistentes a fuerzas externas 
y no pueden ser comprimidos a menos que se ejerza una presión lo suficientemente grande 
sobre los mismos [42]. 

En un sentido amplio, tenemos el denominado Nivel de Fermi, EF [eV], el cual 
es la diferencia energética entre los estados más altos y bajos ocupados en un sistema 
cuántico de fermiones no interactuantes cuando la temperatura es el cero absoluto [43]. 
En el contexto del estado sólido, podemos interpretar el Nivel de Fermi como aquel nivel 
de energía hipotético de un electrón tal que en equilibrio termodinámico dicho nivel tenga 
un 50 % de probabilidad de encontrarse ocupado en un instante arbitrario. 

Dentro de los sólidos, existen la denominada estructura electrónica de bandas. 
que se utiliza para modelar los niveles energéticos que un electrón puede o no tener dentro 
de un sólido [44]. 

Aquellas bandas (niveles) que se encuentran más cerca del nivel de Fermi se les deno-
mina banda de valencia (ubicada debajo de EF) y banda de conducción (ubicada 
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sobre EF), en los metales, éstas determinan la conductividad eléctrica de un sólido [45]. 

Conduction 
band 

	-} Band gap 

Unfihled 
ba nds 

EF 

Valence 
ba nd 

Figura 2.7: Diagrama arbitrario de las bandas electrónicas[46] 

Obsérvese que las bandas anteriormente mencionadas pueden estar separadas por una 
banda prohibida, en este rango energético no pueden existir estados electrónicos pro-
dueto de la cuantización de la energía a esta escala. 

La banda prohibida nos ayuda a determinar que tan conductivo, semiconductor o 
aislante es un material y, describe la energía necesaria para pasar un electrón de valencia 
(electrón en la capa externa de un átomo y ligado al mismo) a un estado de electrón 
conductivo (banda de conducción), el cual tiene libertad de moverse a través del sólido. 

2.3.2. Cristales y Estructura de Perovskita 

Los sólidos pueden tener una estructura amorfa o cristalina. 

Fil led 
ba nds 

C rystallin e Polycrystalline 	Amorphous 

Figura 2.8: Estructuras sólidas[47] 

Los sólidos amorfos como el nombre lo indica son aquellos que presentan una estructura 
molecular irregular, mientras que los cristales [48] presentan una estructura altamente 
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ordenada y simétrica a nivel microscópico, formando una red isotrópica denominada Red 
de Bravais [491• 

b 	 b 	 b 
Simple cubic 	Base-centred 	Body-centred 

Cubic Unit Ceil Cubic Unit Ceil 
(BCC) 

b 
Face-centred 

Cubic Unit CelI 
(FCC) 

Figura 2.9: Ejemplo de Redes de Bravais [501 

Dentro de las estructuras cristalinas existe una en particular denominada Perovskita. 
Este nombre se le da a cualquier material cristalino que comparta una estructura del 
mismo tipo que el CaTiO3  [51]. 

Figura 2.10: Estructura de Perovskita para óxidos AB03  [52] 

Estos materiales son reconocidos por tener varias propiedades que pueden ser explota-
das en el mundo real, entre ellos: 

1. Una magnetorresistancia muy alta: cambios considerables en la resistencia del ma-
terial frente a campos magnéticos, 

2. Ferroelectricidad: reversión de polarización eléctrica a partir de un campo eléctrico 
externo, 

3. Superconductividad: habilidad para conducir corriente eléctrica sin resistencia ni 
pérdida de energía, 
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4. Alto poder térmico: Alta liberación de energía en reacciones químicas, etc. 

2.3.3. Propiedades Generales 

Definimos un metal [53] como todo material en donde la banda de valencia y la banda 
de conducción se entrecruzan, este hecho provoca que los metales sean altamente conduc-
tivos tanto de calor como de electricidad y le brinda un aspecto brillante (en ocasiones) a 
los mismos producto de la reflexión de la luz sobre su superficie. 

(a) Espadas de bronce[54] 	 (b) Batería de litio IJ 

Figura 2.11: Ejemplos de metales 

Algunas propiedades que vale la pena mencionar son 
1. Maleabilidad: Son capaces de deformarse ante compresiones significantes sin llegar 

a un punto de ruptura (daño) permanente. 
2. Ductilidad: Son capaces de deformarse ante fuerzas de tensión significantes sin llegar 

a un punto de ruptura (daño) permanente. 
3. Tenacidad: Son resistentes a romperse frente a fuerzas bruscas significantes. 
4. Resistencia Mecánica: Son capaces de resistir compresión, torsión, flexión y tracción 

sin romperse ni deformarse. 
5. Tienen alta densidad y punto de fusión alto. 

2.3.4. La Ferrita de Bismuto (BiFe03 ) 

Para este trabajo nos interesa conocer la Ferrita de Bismuto (BiFeO3 ) [56]. Este es 
un metal ferroso y presenta una estructura de perovskita. 
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Figura 2.12: Estructura de la BiFe03[57] 

Los metales ferrosos son aquellos que contienen hierro y tienen la peculiaridad de ser 
densos y bastante rígidos al combinarse con carbono, sin embargo suelen ser altamente 
susceptibles a campos magnéticos y corrosión 158]. 

Este material no es natural, típicamente se crea en el laboratorio y el mismo presenta 
propiedades multiferroicas a temperatura ambiente. 

Un material multiferroico muestra características ferroeléctricas (o anti-ferroeléctricas) 
en conjunto con propiedades ferromagnéticas (magnetismo permanente) en una misma fase 
[59]. 

2.4. Plasmones e Interacción Luz-Metales 

2.4.1. Propiedades de los Plasmas 

Para comprender que es un plasma debemos tener claro algunos conceptos. 
Partamos definiendo que es un medio continuo, cuyas propiedades mecánicas se 

describen matemáticamente asumiendo un modelo de masa continua en vez de discreto 
1601 

38 



Figura 2.13: Configuración de un cuerpo continuo[61] 

Ejemplos de medios continuos incluyen los sólidos, gases y plasmas. Estos dos últimos 
forman los denominados fluidos que clásicamente se definen como aquellos estados de la 
materia que se deforman al experimentar fuerzas externas, usualmente, fuerzas de tensión 
cortante [62]. 

Las propiedades más importantes de un fluido son: 
1. La ausencia de resistencia a una deformación permanente. 
2. Su alta compresibilidad. 
3. Alta viscosidad. 
4. Habilidad para ocupar el volumen de un contenedor. 

Debido a la naturaleza de este trabajo, nos interesa estudiar el estado de agregación de la 
materia y fluido denominado plasma [63]. 

Una de las propiedades que diferencia a los plasmas de un gas estándar es el hecho de 
que una parte significante de los mismos contienen partículas cargadas, ya sea electrones 
y/o iones. La presencia de éstas partículas provocan que los plasmas sean conductivos y 
sensibles a campos electromagnéticos externos. 

Otras propiedades intrínsecas de los plasmas en contraste con los gases son: 

1. Interacciones. 
-> Gases: Las colisiones son binarias, es decir, se dan entre dos partículas. 
-> Plasmas: El movimiento es colectivo, las partículas se mueven en sincronía for-
mando un comportamiento ondulatorio. 

2. Conductividad Eléctrica. 
-> Gases: Son mayormente aislantes. 
-> Plasmas: Son altamente conductivos. 
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3. Independencia particular: 
-> Gases: Todas las partículas que lo componen siguen un comportamiento similar, 
influenciado por colisiones entre las mismas y la gravedad. 
-> Plasmas: Cada partícula cargada presenta diferente carga y masa, provocando 
distintos comportamientos frente a distintas configuraciones. 

4. Distribución de velocidades: 
-> Gases: La velocidad de las partículas obedece el comportamiento de una distri-
bución de Maxwell-Boltzmann. 

Figura 2.14: Distribución Maxwell-Boltzmann 1641 

-> Plasmas: Tienen comportamientos distintos a la distribución de Maxwell-Boltzmann. 

Todo plasma requiere de un vigoroso proceso de ionización [65]. Definimos el grado 
de ionización, a, de un plasma como la fracción de partículas neutrales que logran ser 
ionizadas [66]: 

 

ni  
(2.24) 

ni  + n 

donde ni es la densidad de los iones [partículas .m 3] y n densidad neutral [partículas. 
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Usualmente la existencia de plasmas requiere altas temperaturas, esto se debe a que solo 
a estas temperaturas es posible mantener una ionización estable. 

Paralelamente, el hecho de que un plasma contenga partículas cargadas provoca que 
sean sensibles a los campos magnéticos. Si el campo es lo suficientemente grande entonces 
es posible que la dinámica de las partículas cargadas se encuentre magnetizada [67]. 

Para comprender la magnetización, debemos saber que es el momento magnético, 
in [Am2].Este es un vector que determina la intensidad de una fuente de campo magnético 
y la orientación de su dipolo magnético resultante [68]. En el caso de un material espiral 
conductor, el momento dipolar magnético, m, se define como [69]: 

lA [JT 1 ] 	 (2.25) 

donde 1 es la intensidad y A corresponde al vector de área. 
La magnetización, M [Am], se define entonces como la variación del momento dipolar 

magnético a lo largo de un volumen [70]: 

M= dni 	
(2.26) 

dV 

De la ecuación anterior podemos entonces decir que el momento magnético neto de un 
cuerpo no es más que: 

= 111• MdV 	 (2.27) 

2.4.2. Conceptos Preliminares de la Física Cuántica 

Hemos visto el concepto de los plasmas el cual es importante para entender los plas-
mones, sin embargo, antes de poder continuar es necesario tener claros algunos conceptos 
de la física cuántica. 

Primeramente, debemos saber que en la escala cuántica, las partículas no se encuentran 
localizadas (puntuales) en un punto, sino que están deslocalizadas sobre una región y 
modeladas a través de una densidad de probabilidad. Esto se debe al Principio de In-
certidumbre de Heisenberg el cual muestra (en el contexto de posición y momento) 
que no podemos conocer la posición, r, o momento, p, de una partícula cuántica simultá-
neamente sin perder precisión en la medida de la otra cantidad [71]: 

(2.28) 
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donde h 	[kg m2  s ] es la constante de Planck reducida. 

Definimos la densidad electrónica p(r, t) e JR [eÁ 3] como la probabilidad de ha-
llar un electrón en la posición r dado un tiempo t 1721. 

La integral de la magnitud anterior nos lleva a obtener el número total de partículas, 
N, en un sistema: 

N 
= f p(x)dx 	 (2.29) 

En un contexto cuántico, es posible también determinar la densidad electrónica a partir 
de la función de onda para un sistema de N partículas, OD(1%T),  como: 

p= f 1,0(N) (X, 
X2, - - -, XN) 

12 
 dX2 ... dXN 	 (2.30) 

Las funciones de onda, 4(r, t), representan el estado físico para un sistema de partí-
culas cuántico 1731 y matemáticamente se suelen hallar como la solución de la ecuación de 
Schr6dinger, ecuación de movimiento para sistemas cuánticos [741. En su forma general, 
esta ecuación está dada por la forma mostrada a continuación: 

ir¿ 	(r,t) = Ñ(r,t) 
	

(2.31) 

donde Ñ es un operador lineal denominado el operador Hamiltoniano y este describe 
la energía total del sistema estudiado [751. 

2.4.3. Teoría Atómica Clásica en los Sólidos y Gases 

Más adelante nos vamos a encontrar estudiando entes físicos denominados plasmones 
cuya compresión requiere conocer ciertos modelos que estudiaremos a continuación. 

El Modelo cinético de los gases es un modelo clásico que nos permite explicar las 
propiedades termodinámicas macroscópicas de un gas tal como volumen, presión, tempe-
ratura, viscosidad, conductividad térmica y difusividad másica [76]. 

Suposiciones: 
1. El gas está compuesto por partículas muy pequeñas. Esta «pequeñez» es tal que la 

suma total del volumen individual de las moléculas de gas es insignificante en contraste 
con el volumen de su contenedor. 

2. Tenemos un número elevado de partículas, al punto que se justifica un tratamiento 
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estadístico del problema. 
3. Las partículas colisionan elástica y constantemente entre sí y con las paredes del 

contenedor, i.e. se comportan como pequeñas esferas completamente elásticas 
4. Las fuerzas entre moléculas son consideradas como despreciables, a excepción de los 

casos on donde se presentan colisiones. 

Figura 2.15: Teoría cinética visualizada[77] 

Algunos hallazgos importantes de este modelo son los siguientes: 
1) Nos permite derivar una ecuación relacionando la presión, P [N.m 2], con la energía 

cinética traslacional, K [J], de las moléculas dado un cierto volumen, y 

PV= — K 
	

(2.32) 

2) La energía cinética promedio molecular es proporcional a la temperatura absoluta, 
T [K], del Modelo del Gas Ideal: 

K = NkBT 
	

(2.33) 

donde kB = 1, 38x10_23! 	es la constante de Boltzmann y N es el número de 
partículas. 

Recordemos que la Ley del Gas Ideal esta dada por: 

PV=qRT 	 (2.34) 

donde i son los moles de sustancia y R es la Constante de Gas Universal. 
3) La rapidez promedio, v 3, de las partículas está dada por: 
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/3kBT  
Vrms = 

y m (2.35) 

El desarrollo de la teoría cinética de gases llevó a Paul Drude a inicios del Siglo XX a 
proponer el Modelo de Drude [78]. 

Este modelo expande el modelo clásico de la teoría cinética asumiendo ciertas condi-
ciones adicionales: 

1. En la ausencia de un campo electromagnético, las colisiones entre partículas cargadas 
se da en línea recta y se ignoran los efectos de las interacciones electrón-electrón y electrón-
ion. 

2. El tiempo medio entre colisiones esta dado por r, de donde: r será independiente de 
la rapidez y posición del electrón, será la probabilidad de colisión por unidad de tiempo, 
y d-ri será la probabilidad de colisión por unidad de tiempo infinitesimal. 

3. Los electrones logran el equilibrio térmico por colisiones con el resto de la red for-
mando el material. Éstos emergen después de colisiones en direcciones aleatorias con una 
rapidez que es proporcional a la temperatura de la región de dichas colisiones. 

4. En el caso de los metales, se asume que la mayor parte de las partículas cargadas 
del sólido son electrones libres, es decir, son partículas que no están fuertemente ligadas 
a átomos por lo que se pueden mover con facilidad en la superficie del material formando 
una "nube" de electrones. 

Figura 2.16: Electrones en el Modelo de Drude (azules) rebotando en cristales estacionarios 
(rojos) [79] 

Los dos resultados más importantes de este modelo son: 

1. Nos brinda una ecuación electrónica del movimiento dada por 
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(p(t)) = q[E + (p(t))x B
1 	(p(t)) 	

(2.36) 

donde t es el tiempo y parámetro de evolución, (p)  [kg- m- s 1] es el momentum o 
cantidad de movimiento promedio por electrón, q [C] es la carga de electrón, n = 
es la densidad numérica (número total de objetos, N, contenidos en un volumen 
V), m [kg] es la masa, r es el tiempo libre medio entre colisiones iónicas, E es la 
intensidad del campo eléctrico, B es el vector de inducción magnética. 

2. Presenta una relación lineal entre la densidad de corriente J, y el campo eléctrico, E: 

J flqT 	
(2.37) 

2.4.4. El Modelo de los Electrones Libres 

Para comprender el modelo que sobrepasó al modelo de Drude, es necesario comprender 
que es la Estadística de Fermi-Dirac [80]. Las partículas que obedecen este modelo 
estadístico se denominan fermiones. 

Este tratamiento matemático fue desarrollado por Fermi y Dirac en 1926 y es aplicable 
a sistemas de partículas idénticas siempre y cuando obedezcan el Principio de Exclusión 
de Pauli [81]. 
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Figura 2.17: Ocupación de estados fundamentales para distintas distribuciones [82] 
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No olvidemos que el principio anteriormente descrito establece que dos fermiones, par-
tículas con espín medio entero, no puede ocupar el mismo estado cuántico en un sistema 
cuántico simultáneamente. 

Hydrogen 

HeIium 

Lithium  

15 

ls 

A 

ls 	2s 

Figura 2.18: Visualizando el Principio de Exclusión de Pauli[83] 

La estadística de Fermi-Dirac establece que para un sistema de fermiones idénticos y 
en equilibrio termodinámico (Gas de Fermi), el número medio de fermiones en un estado 
uniparticular i está descrito por la distribución de Fermi-Dirac [84]: 

H. - 
	1 	

(2.38) 
ekBT +1 

donde kB es la constante de Boltzmann, T es la temperatura absoluta, ej corresponde 
a la energía del estado uniparticular i y p  es el potencial químico total. 
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Figura 2.19: Curvas producidas por la distribución de Fermi-Dirac [85] 

A partir de la ecuación 2.38 podemos hallar la varianza, V, del número de partículas 

en el estado i: 

V(n) = kBT —j 

V(nj) = (i - 	 (2.39) 

En el año 1927, Sommerfeld desarrolló un nuevo modelo cuántico después de fusionar la 

Estadística de Fermi-Dirac con el Modelo de Drude, dicho modelo lo denominó el Modelo 
de los Electrones Libres 1861. 

Las suposiciones planteadas en este modelo son las siguientes: 

1. Aproximación de electrones libres. 

La interacción entre iones y electrones de valencia es ignorado, a excepción de las 

condiciones de frontera, y los iones mantienen una carga neutral en el metal y no 

son necesariamente la fuente de colisiones. 

2. Aproximación de electrones independientes. 

La interacción entre electrones es ignorada y el apantallamiento eléctrico ocasiona 

que los campos electroestáticos dentro de los metales sea débil. 
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3. Aproximación de tiempo de relajación. 
Existe un proceso desconocido de dispersión tal que la probabilidad de colisión de los 
electrones es inversamente proporcional al tiempo de relajación r, que es el tiempo 
medio entre las colisiones, adicionalmente, las colisiones son independientes de la 
configuración electrónica. 

4. Principio de Exclusión de Paulli. 

Algunos resultados fundamentales de este modelo son: 

1. Energía de Fermi para un gas. 

EF 
=h2 7r2 -2 

2me  
(2.40) 

2. Densidad de Estados. 
Definido como la proporción de estados ocupados por el sistema en cada nivel ener-
gético. 

g(E) =  
7r2h3 

/2mE 

3ii 'E 
g(E) = ---/-- 2 E EF 

(2.41) 

donde E > O corresponde a la energía de un electrón dado. 

2.4.5. Oscilaciones de Plasmas 

De la teoría del electromagnetismo y el estado sólido, sabemos que a todo material 
distinto del vacío le corresponde una función dieléctrica E 1871. 

En el caso de los plasmas, hay ocasiones en donde ocurren oscilaciones muy rápidas de 
la densidad electrónica de los mismos, a este fenómeno lo denominamos oscilaciones de 
plasmas (u Ondas de Langmuir) y estos surgen como producto de inestabilidades en 
la función dieléctrica de un gas de electrones libres. 
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Figura 2.20: Oscilaciones de plasmas [88] 

La cuantización de oscilaciones de plasma implica la existencia de cuasipartículas que 
denominamos plasmones. No olvidemos que un cuanto representa la mínima cantidad 
de una entidad física involucrada en una interacción. 

Fenómeno 	Cuanto 
Luz Fotón 

Vibraciones Mecánicas Fonón 
Oscilaciones de Plasmas Plasmón 

Cuadro 2.2: Ejemplos de entidades cuantizadas 189] 

Por lo tanto, un plasmón no es más que el cuanto de la oscilación de un plasma y 
representan oscilaciones colectivas de la densidad de un gas de electrones libres. 

Teóricamente, se puede demostrar, tal como lo hicieron Pines y Bohm en 1952, que los 
plasmones surgen matemáticamente del Hamiltoniano para correlaciones a larga distancia 
entre electrones. Adicionalmente, ya que los plasmones aparecen a partir de la cuantización 
de oscilaciones de plasmas clásicos, la mayor parte de sus propiedades se pueden derivar 
directo de las Ecuaciones de Maxwell [90]. 

Comprender los plasmones es indispensable en este trabajo puesto que aparece al mo-
mento de estudiar las propiedades ópticas de materiales metálicos y semiconductores, que 
es precisamente el objetivo. 

Supóngase que tenemos un plasma eléctricamente neutro y en equilibrio, compuesto por 
un gas de iones positivamente cargados y electrones negativamente cargados. 

Si provocamos un pequeño desplazamiento de los electrones entonces la Fuerza de 
Coulomb va a actuar y buscará que los electrones regresen a su ubicación original. 
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Asumiendo que el movimiento térmico de los electrones es insignificante, se puede de-
mostrar que la densidad de carga de los mismos oscila siguiendo la denominada frecuencia 
de plasma, wp  [91]: 

flee2  rad 
wp  = m*.eo[ 1 (2.42) 

donde n, es la densidad numérica de los electrones, e es la carga eléctrica, m* es la 
masa efectiva de un electrón y EO es la permitividad del vacío. 

En los sólidos y plasmas es común encontrar el fenómeno de apantallamiento eléc-
trico. Este consiste en la atenuación de un campo eléctrico producto de la presencia de 
portadores de carga eléctrica móviles en un material [92]. 

En el caso de los sólidos, este efecto describe el campo electroestático y el potencial 
de Coulomb de un ion ubicado dentro de un sólido. En el caso de los plasmas, el efecto se 
manifiesta por una capa electroestática que se encuentra en contacto con el plasma de un 
material. 

Si tenemos luz incidente sobre un material con una frecuencia debajo de la frecuencia 
del plasma entonces dicha luz será reflejada por el material debido a que los electrones 
apantallarán el campo eléctrico de la luz incidente. 

Si la luz incidente tiene una frecuencia superior a la plasmática entonces los electrones 
del material no podrán apantallar satisfactoriamente la luz incidente por lo que esta se 
verá transmitida a través del material. 

Usualmente la frecuencia plasmática para los metales en estado macroscópico se ubica 
en el rango del ultravioleta, dándoles un aspecto brillante (comportamiento reflectivo) en 
el rango de luz visible. 

La energía de un plasmón de volumen se puede estimar utilizando el Modelo de los elec-
trones libres, de acuerdo a la ecuación 2.43 [93]: 

/ 
E=h 

ne2
/— [JI 

y me0  

E = hw 	 (2.43) 

donde n es la densidad de los electrones de conducción, e es la carga elemental, m corres- 
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ponde a la masa del electrón, e0  es la permitividad del vacío, h es la constante de Planck 
reducida, wp  es la frecuencia del plasmón. 

2.4.6. Plasmones de Superficie 

Una aproximación al estudio de las propiedades de los materiales es el Modelo de 
Drude-Lorentz el cual fue una expansión del Modelo de Drude original 194, 95, 96, 971. 
Este modelo demuestra que podemos expresar la función dieléctrica, e, en una componente 
real que toma en cuenta los efectos de «intrabanda», así como una componente imaginaria 
que toma en cuenta los efectos de «interbanda» [98]: 

E = ER +¡El 
	 (2.44) 

donde ER representa la habilidad de un material de almacenar energía eléctrica y se asocia 
a la polarización del material, mientras que Ej es el término responsable de la atenuación 
de ondas en un material así como la disipación de energía. 
La componente de los efectos de intrabanda está descrita por el modelo de Drude, mien-
tras que la componente de interbandas lo describe un oscilador semicuántico parecido al 
resultado de Lorentz para materiales aislantes [99, 100]: 

ER(W) = 1 
Ç 

(2.45) 

f.w 2  
e1(w) = 

=' (w - w 2)+ jwf 

donde w, es la frecuencia plasmática, k es el número de osciladores con frecuencia 
w, intensidad fJ, y tiempo de vida ji-.  Adicionalmente, í = 	es la frecuencia 
plasmática asociada a las transiciones de intrabanda con una intensidad oscilatoria f° y 
constante de amortiguamiento '• 
Por lo tanto, nuestro modelo toma la siguiente forma: 

fw 2  
—j1') 

+ ZEJ=1 (w? - w 2)+ iwl' 	
(2.47) 

Los plasmones de superficie son oscilaciones electrónicas no localizadas y coherentes 
que se presentan en la interfase entre dos materiales donde la parte real de la función 
dieléctrica cambia de signo al pasar por la superficie [101]: ER -+ -ER- 

En este trabajo se nos presenta una s metal-dieléctrico que consiste en la superficie de 
una nanopartícula metálica rodeada de aire. 

(2.46) 
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El movimiento de un plasmón de superficie induce campos electromagnéticos tanto dentro 

como fuera de un metal. 

El acoplamiento entre una onda electromagnética y los plasmones de superficie en una 

interfase metal-dieléctrico se le denomina plasmón de superficie polaritón [102], o 

plasmón de superficie localizado si tenemos una superficie cerrada de una pequeña 

partícula 1103]. 

Áspp 
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Figura 2.21: Visualizando una onda de densidad electrónica propagándose por una interfase 
metal-dieléctrico (ondas de superficie plasmón-polariton) [104] 

Para efectos de este trabajo, nos interesa conocer a mayor detalle los plasmones de 

superficie localizados puesto que vamos a trabajar con nanopartículas metálicas. 

Un plasmón de superficie localizado surge como resultado del confinamiento de un 

plasmón de superficie sobre una nanopartícula, cuya longitud de onda sea igual o menor 

que la longitud de onda aplicada para excitar un plasmón. 

En el caso de una pequeña esfera metálica, por ejemplo, la irradiación de luz (campo 

eléctrico oscilatorio) sobre su superficie provoca que los electrones de conducción oscilen 

coherentemente, estos constituyen el plasmón de superficie localizado. 

La frecuencia de oscilación de un plasmón de superficie localizado dependerá de la 

densidad electrónica, la masa efectiva de los electrones, el tamaño y la estructura de la 

distribución de carga. 
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Figura 2.22: Luz incidente sobre una nanopartícula metálica ocasionando la oscilación de 
electrones libres [105] 

Recordemos que la resonancia describe aquel fenómeno por el cual la amplitud se ve 

incrementando producto de la frecuencia de una fuerza periódica aplicada estando cerca 

o igual a la frecuencia natural del sistema en el cual actúa [106]. Aquellas frecuencias en 

donde la amplitud es un máximo relativo se denominan frecuencias resonantes, este 

parámetro suele ser bastante sensible al índice de refracción del medio para los plasmones 

[107]. 

Resonance Transmissibility 

Envelope: 1/I1-(.  1.  YI °= Natural Frequency 
' A Input Frequency 
Disastrous resonance when = O for  

   

Figura 2.23: Aumento de amplitud cuando la frecuencia se acerca a la frecuencia de reso-
nancia en un oscilador armónico simple amortiguado 11081- 
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Los plasmones de superficie localizados provocan dos efectos de gran importancia: 

1. Los campos eléctricos cerca de la superficie de la partícula se ven incrementados, y 
dicho incremento se desvanece con la distancia de la superficie. 

2. La absorción óptica de la partícula alcanza un máximo en la frecuencia resonante 
del plasmón, dicha frecuencia está relacionada a la función dieléctrica del metal y 
estructura de la misma. Para los metales nobles como el oro y la plata, los picos de 
resonancia se observan en longitudes de onda visibles e infrarrojo cercano. 

En el caso de metales como el oro y la plata, la frecuencia de oscilación del plasmón de 
superficie localizado también dependerá de los electrones ubicados en el orbital V. 

Figura 2.24: Nanopartículas de oro vistas con un microscopio electrónico de barrido [1091 

Comúnmente se utiliza la plata en la plasmónica puesto que pueden soportar plasmones 
de superficie localizados en un amplio rango de longitudes de onda (300 - 1200)nm y es 
fácil cambiar su pico de absorción [1101. 

2.5. Celdas Solares 

2.5.1. Fundamentos 

Una celda solar es un dispositivo eléctrico que transforma energía radiante en el 
electricidad por medio del Efecto Fotovoltaico [111], el cual es una fenómeno físico muy 
similar al reconocido Efecto Fotoeléctrico [113]. 
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Solar Panel 

Sun light 

n-type Material 

Photo 

Figura 2.25: Ejemplo de celda solar cristalina de silicio [112] 

La luz es absorbida por el material causando la excitación de un portador de carga 
(e.g. electrón) a un nivel energético superior. La diferencia con el Efecto Fotoeléctrico es 
que en en dicho caso un electrón es liberado del material, pero en el Efecto Fotovoltaico 
el electrón permanece dentro del material. 

d Electir 
1:10w 

000 
000 

Hole  / 

FIow 

Figura 2.26: Efecto Fotovoltaico[1 14] 

Las celdas solares son el bloque base sobre el cual se construyen los paneles solares. 

El funcionamiento básico de una célula solar se describe a continuación [115]: 

1. Fotones solares inciden sobre el panel solar y son absorbidos utilizando un material 
semiconductor como el silicio. 

2. Los electrones dentro del panel solar se excitan de su posición orbital. Una vez 
ocurrido lo anterior, los electrones: 
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a) Disipan calor y regresan a su orbital. 

b) Viajan por la celda solar hasta alcanzar un electrodo. Dicho movimiento genera 
una corriente que es capturada para generar energía eléctrica. 

3. Un conjunto de celdas solares transforman entonces energía solar en energía eléctrica 
por corriente directa (DC). 

4. De ser necesario, se puede colocar un inversor para que la electricidad generada tome 
una forma de corriente alterna (AC). 

Electron and Current FIow in Solar Celis 

Photons - 

E 

n-Siliccn 	• • 	•• • • 

pSiIicon— 	.1.  d'•.'Ç, 	---Holes 

Flow 	 ElectronFlow 
Drection 

Coffiact 

Figura 2.27: Flujo de Corriente y Electrones en una celda solar [116] 

2.5.2. Eficiencia y Materiales 

Al hablar de eficiencia en una celda solar nos referimos a aquella porción de la energía 
radiante que logra convertirse satisfactoriamente en energía eléctrica [117]. 

La eficiencia de una celda solar se ve modificada por distintos factores incluyendo: 
-> Refiectancia, 
-> Eficiencia termodinámica, 
-> La separación en el movimiento de cargas, 
-> Colección en el movimiento de cargas, 
-> Eficiencia en la conducción. 

Medir estos parámetros es muy complicado por lo que se miden otros parámetros asociados 
a los mismos tales como: 

Figure 1 
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1. Eficiencia cuántica, y. 

(corriente)/ (carga de un electrón) 	A. J  
- (potencia total de los fotones)/(energía de un fotón) LC.  W 

(2.48) 

Este se define como el porcentaje de fotones que chocan contra la superficie de la 
celda solar, produciendo un par electrón-hueco. Un par electrón-hueco consiste en 
cargas conductoras libres inducidas por la excitación de electrones de la banda de 
valencia hacia la banda de conducción [118]. 

2. Tensión de circuito abierto, Voc [119]. 

Figura 2.28: Esquema de un circuito abierto [1201. 

Este es la diferencia de potencial entre dos terminales de un dispositivo al ser des-
conectados de un circuito general. 

3. Factor de llenado 1121]. 

FF = 	[W. V 1  . A 1 ] 	 (2.49) 
VOC . ISC 

Este factor, FF, mide la calidad de una celda solar, se define como la potencia dispo-
nible en el punto de máxima potencia, 'dm,  dividido por el voltaje de circuito abierto, 
V0 ,, y la corriente en corto circuito, Isc.  Típicamente este factor se encuentra entre 
(50 -82)%. 

Comúnmente se utiliza silicio cristalino (c-Si) como material para fabricar las celdas sola-
res [122] por presentar el rendimiento más alto, sin embargo, investigadores en el área de 
materiales han estado investigando otros materiales más económicos y accesibles que éste. 
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Es aquí donde entran en juego las celdas solares con estructura de Perovskita. 

2.5.3. Celdas Solares de Perovskita 

Las celdas solares de Perovskita, como el nombre, lo indica tienen estructura de 
Perovskita, ABX3, y han logrado alcanzar una eficiencia de hasta casi 30 %, sobrepasando 
la eficiencia típica de una celda de silicio de unión única [123, 1241. Su bajo costo, alto 
rendimiento, y facilidad para obtener los materiales lo hacen un excelente candidato para 
competir con las celdas de silicio convencionales [1251. 

Figura 2.29: Cristales con estructura de Perovskita CH3NH3PbX3[126] 

La eficiencia de estas celdas está limitada por el límite de Shockley-Queisser que 
es la máxima eficiencia teórica que se puede alcanzar por una celda solar regular [127]. 

0 	1 	2 
Bandgap (eV) 

Figura 2.30: Límite de Shocklley-Queisser para la eficiencia de una celda solar [128] 

En este trabajo utilizaremos sustratos de vidrio con capas delgadas de BiFeO3, un 
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medio con estructura de Perovskita, que fungirá como celda solar en las pruebas experi-
mentales. 

2.5.4. Celdas Solares Plasmónicas 

Las celdas con las cuales vamos a trabajar en esta investigación no solo utilizan un 
medio con estructura de Perovskita, sino que van a estar complementadas por plasmones. 

Las celdas solares plasmónicas no son más que un tipo de celda solar que, a dife-
rencia de las celdas solares estándares, transforman energía radiante en energía eléctrica 
con ayuda de plasmones [129, 130, 1311. 

\\/ 
lncident Light 

Metal Nanoparticles 

Semiconç/\ Z¿I V\A/ 

Figura 2.31: Celda solar plasmónica con nanopartículas metálicas [1321 

El principio básico de estas celdas se denomina light-trapping y consiste en la depo-
sición de nano-partículas sobre una muestra con el objetivo de atrapar energía radiante 
incidente entre el medio de la muestra y las nano-partículas [133]. Las nanopartículas se 
encuentran suspendidas en un material sobre el sustrato que, como se muestra en la figura 
2.31, es un semiconductor (e.g. Si, Si3N4). Usualmente, en simulaciones y experimentos 
se utiliza como material de referencia el aire. 

Recordemos que es en este contexto que los plasmones de superficie surgen como las 
excitaciones de los electrones conductores en la interfase entre las nanopartículas metálicas 
y el medio dieléctrico, producto de la energía radiante incidente sobre las nano-partículas. 
Las nano-partículas entonces se pueden manipular para acoplar y atrapar las ondas resul-
tantes en la muestra. 

Estas observaciones son la motivación de múltiples científicos hoy en día quienes están 
investigando los plasmones de superficie localizados sobre nano-partículas metálicas y los 
polaritones de plasmones en la interfase entre las nanopartículas y el semiconductor (me-
dio dieléctrico) 1134]. 
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Ahora, es evidente que el funcionamiento de una celda solar plasmónica involucra dis-
persión y absorción de luz producto de la deposición de nanopartículas. Ya que una celda 
solar típica no absorbe la luz adecuadamente, las nano-partículas metálicas entran en 
escena como un buen candidato para ayudar a dispersar la radiación incidente sobre la 
muestra y consecuentemente, aumentar su absorción. 

Existen algunos modelos rudimentarios para las secciones eficaces de dispersión y ab-
sorción [135]. Por ejemplo, si tenemos partículas cuyos diámetros se encuentra por debajo 
de la longitud de onda de la luz, entonces podemos aplicar el modelo de radiación dipolar 
para obtener la sección eficaz dispersión y absorción de la luz [136]: 

Cscat = 1 ( 21r_)IaI2  

Ca&s = Im(a) 

donde a es la polarizabilidad de la partícula y esta definido por: 

EP 

a=3V 	 
EM  

—1 
+2 

(2.50) 

(2.51) 

(2.52) 

donde V es el volumen de la partícula; e,, es la función dieléctrica de la partícula, Cm 

es la función dieléctrica del medio. 
Debemos saber que la polarizabilidad de la partícula [137], a, es la susceptibilidad de 

un material a formar un dipolo instantáneo frente a campos eléctricos externos. El plasmón 
de resonancia de superficie ocurre cuando - —2, es decir, cuando la polarizabilidad de 

EM  

la partícula se hace muy grande. 
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3. Etapa Experimental 

3.1. Técnicas Experimentales 

3.1.1. MATLAB y el Paquete MNPBEM17 

MATLAB es un poderoso software desarrollado con el objetivo principal de realizar 
computación numérica. En particular, este permite manejar matrices, visualizar funciones 
y datos, implementar algoritmos y trabajar con interfases ya sea con el usuario o con otros 
programas [138]. 

Figura 3.1: Interfaz de MATLAB [139] 

De particular interés para nosotros es el paquete (o formalmente, toolbox) MNP-
BEM el cual fue diseñado como una herramienta para poder simular la interacción luz-
nanopartículas nanometálicas utilizando el método de elementos de frontera [140]. 

El objetivo de este toolbox es hallarle una solución a las Ecuaciones de Maxwell en 
un medio dieléctrico en donde se asume que tenemos cuerpos homogéneos y funciones 
dieléctricas separadas por una interfase abrupta, esto se hace con el propósito de calcular 
las propiedades electromagnéticas de nanopartículas plasmónicas. 
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Figura 3.2: Ejemplo de algunas nanopartículas 31) generadas con el toolbox MNPBEM 
1141] 

Algunas características interesantes de este toolkit se muestran a continuación: 

1. Excitación con ondas planas. 
Es posible inducir excitaciones de ondas planas sobre nanopartículas dieléctricas 
así como el cálculo de las secciones eficaces de absorción, dispersión, y extinción 
asociadas. 

2. Excitación dipolar. 
Excitación con haz de electrones. Permite estudiar la energía perdida por un haz de 
electrones al pasar cerca o dentro de una nanopartícula. 

3. Estructura por capas. 
Las excitaciones mencionadas en (1) y (2) están optimizados para estructuras con 
capa y sustratos. 

4. Soluciones iterativas y de matrices jerdrquicas. 
Se utilizan métodos matemáticos avanzados para la simulación de nanopartículas 
enormes. 

Dentro del toolbox existen materiales como el oro y la plata que están disponibles para 
el usuario, nanopartículas de distintas estructuras como se muestran en la figura 3.2, así 
como docenas de códigos demostrativos con distintos objetivos que el usuario puede utilizar 
como base para sus propósitos de investigación. 

3.1.2. Método de Spin Coating 

El Método de Spin Coating consiste en aplicar una película delgada y homogénea 
de una solución de algún sólido particular rodeado por un solvente, que comúnmente es 
H20, sobre un sustrato. La muestra, sustrato y solución depositada, luego se expone a una 
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rotación a altas velocidades, aprovechando los efectos de la fuerza centrípeta y la tensión 
superficial de la muestra. Una vez que la solución ha sido distribuida satisfactoriamente, 
nos deshacemos del solvente colocando la muestra sobre una superficie caliente para eva-
porar el solvente y asegurarse de que la muestra solo contenga la sustancia que se deseaba 
agregar al sustrato [142]. 

1 
1 

2 

 

3 

4 

tttt 	ttt+ 

Figura 3.3: Método del Spin Coating[143] 

El proceso de Spin coating se desglosa en cuatro pasos principales: 
1. Deposición, 
2. Rotación en incremento, 
3. Rotación en decrecimiento, 
4. Evaporación del solvente. 

Descripción detallada: 
Con una pipeta, se inserta una solución sobre un sustrato que puede estar rotando o quie-
to para luego ser rotado. En el segundo caso, se induce un movimiento de rotación a la 
muestra para que propague la solución por la capa superior del sustrato. 

Para cuando la muestra llegue a la velocidad de rotación fijada, la solución se habrá 
repartido sobre el sustrato; es posible que la película delgada cambie de color producto de 
efectos de interferencia, una vez que la película no cambié más de color sabremos que la 
muestra esta prácticamente seca. La rapidez con que el solvente se evapore dependerá de 
la volatilidad, presión de vapor y condiciones ambientales del medio. Eventualmente, se 
espera observar una capa delgada sólida resultante sobre el sustrato. 
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3.1.3. Método de Drop-Casting 

Este método representa una alternativa económica y mucho más accesible que el Mé-
todo de Spin Coating. 

Al igual que en el spin coating, el objetivo de este método es insertar una capa delgada 
sólida de una solución, manifestada como una solución acuosa, sobre un sustrato. 

4 

fDop casting 
	

Evaporation 

me  ~~~ ~ ~ ~ M> 

 

 

Substrate 

 

Figura 3.4: Método de Drop Casting [144] 

El primer paso de este método consiste en simplemente colocar un sustrato sobre un 
plato caliente o superficie a una temperatura lo suficientemente alta como para evaporar 
los solventes deseados. 

Luego, se ¡ibera una cantidad fija de solución sobre el sustrato, típicamente con un 
gotero y procurando una distribución lo más uniforme posible. 

Finalmente, se deja evaporar la solución hasta que solo permanezca el sólido en la 
superficie del sustrato. Este procedimiento se repite múltiples veces y llevando un control 
apropiado hasta que se pueda apreciar una película delgada sobre el sustrato [145]. 

La principal desventaja de este método es que, a diferencia del método de spin coating, 
la propagación del sólido por el sustrato no se da de manera homogénea debido a la pro-
pagación irregular de la solución sobre el sustrato y la falta de un parámetro que asegure 
la distribución homogénea de la solución, como es el caso de la fuerza centrífuga en el 
método anterior. 

3.1.4. Espectrofotometría Ultravioleta-Visible 

Este es una técnica analítica que mide las longitudes de onda del rango ultravioleta o 
de luz visible que son absorbida o transmitidas a través de una muestra, relativo a una 
referencia [146]. 
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Figura 3.5: Esquema simplificado de un Espectrofotómetro UV [147] 

Tal como se muestra en la figura 3.5, los componentes de un espectrofotómetro ultra-

violeta contiene los siguientes componentes y pasos: 

1. La Fuente de Luz. 

Elemento capaz de emitir luz sobre un amplio rango de longitudes de onda. Para 

sistemas con una sola fuente de luz se suelen utilizar lámparas de Xenón y para 

aquellos con dos lámparas suelen combinarse lámparas de tungsteno o halógenas, 

para la luz visible, con una lámpara de deuterio, para la luz UV. 

2. Selección de la longitud de onda. 

Con ayuda de software integrado o externo al espectrofotómetro, filtramos las longi-

tudes de ondas tal que el sistema solo examine el espectro que nos interesa analizar. 

La manera más común de realizar esto es por medio de monocromadores, dispositivos 

ópticos que separan la luz en bandas estrechas de longitud de ondas, comúnmente 

con redes de difracción que pueden ser controladas. 

3. Análisis de la muestra de referencia. 

La luz proveniente de la fuente pasa por una muestra de referencia, usualmente un 

sustrato base como el vidrio. 

4. Detección. 

La luz que pasa por la muestra llega a un detector que transforma la luz incidente 

en una señal electrónica para un computador. 

Generalmente los detectores están basados en una capa fotoeléctrica, en donde se 

eyectan electrones al ser expuestos a la luz o un semiconductor, el cual es expuesto 

a la luz. En ambos casos, se genera una corriente que es proporcional a la intensidad 

de la luz incidente sobre el detector. 
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5. Medición Computacional. 

Posterior a la corriente generada por el detector, la señal resultante es enviada a 

un computador o una pantalla en donde se grafican el comportamiento óptico de la 

muestra tal como veremos en la metodología. En el caso de la muestra de referencia 

los datos no se muestran en pantalla si no que son almacenados por el software de 

análisis espectral como referencia para las mediciones de interés. 

6. Se repiten los pasos anteriores con nuestras muestras a caracterizar ópticamente. 

En la figura 3.6 se aprecia un ejemplo con UV Probe, el software para llevar a cabo la 

caracterización óptica. 

Figura 3.6: UV Probe - Software de Análisis Espectral conectado al Espectrofotómetro 
UV para caracterización óptica [148] 

3.1.5. Software: Reffit y QtiPlot 

Reffit es una herramienta de modelado diseñada con el objetivo de analizar el espectro 

óptico de sólidos, en particular, cantidades ópticas dependientes de la frecuencia como 

1. Refiectividad R(w), 

2. Conductividad óptica o(w), 

3. Indice de refracción n, 

4. Función dieléctrica , 

entre otros [149]. 
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Figura 3.7: Interfaz de Reffit [150] 

En su esencia, este programa busca modelar las componentes real e imaginaria de la 

función dieléctrica de un material ajustando distintos parámetros experimentales hasta 

obtener un modelo lo suficiente preciso. 

El modelado de la función dieléctrica se puede hacer con fórmulas matemáticas (va-

riando parámetros), o variacionalmente (variando la función dieléctrica) 

En este trabajo no se discutirá la teoría detrás de este programa a detalle, pero se puede 

encontrar información detallada en el manual desarrollado por su creador 11511. 

Paralelo a Fteffit, se empleará otro software denominado Qtiplot que sigue una estructura 

similar a otros programas como OriginLab o SigmaPlot. 
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Figura 3.8: Interfaz de Qtiplot [152] 

Qtiplot es un programa desarrollado para análisis y visualización de datos, y será el 

software de preferencia utilizado en este trabajo de graduación [153]. 

3.2. Metodología 

3.2.1. Simulaciones Pre-Experimentales 

En una primera etapa, se hicieron simulaciones con el toolkit MNPBEM de nanopar-

tículas de Au y Ag en MATLAB con las estructuras y dimensiones listadas en el cuadro 

3.1: 
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Estructura 	Material 
	

Dimensiones (nm) 
Esfera Ag, Au D: (20 - 120)nm 

Varilla Horizontal Ag, Au L: (20 - 120)nm, W: 20nm 
Varilla Horizontal (Rotada) Ag, Au L: (20 - 120)nm, W: 20nm 

Disco Ag D: (20 - 120)nm, W: lOnm 

Cuadro 3.1: Estructura, material y dimensiones de las nanopartículas simuladas. 

Donde W, D y L corresponden al grosor, diámetro y longitud de las nanopartículas, 
respectivamente. Adicionalmente, las dimensiones de las partículas fueron variadas en pa-
sos de 20nm dentro del rango marcado en la tabla superior, de igual manera se utilizó 
BiFe03  como segundo medio en la simulación, de donde el medio superior se asumió que 
era aire. 

Primeramente se utilizó el código apropiado para hallar los gráficos de sección eficaz de 
dispersión en función de longitud de onda, esto con el fin de hallar las longitudes de onda 
en donde ocurre la máxima sección eficaz de dispersión en las nanopartículas. El programa 
también nos brindó gráficos para la extinción y absorción los cuales fueron almacenados 
cómo referencia posterior y se pueden apreciar en los anexos. 

Las longitudes de onda correspondientes al máximo de dispersión y halladas a partir 
de los gráficos de dispersión, así como sus dimensiones asociadas fueron introducidas en 
los códigos necesarios para hallar los mapas de campo eléctrico y la dispersión angular de 
la radiación incidente sobre las nanopartículas, y así poder conocer el comportamiento de 
la radiación en el sistema BiFe03-nanopartícula. 

Este procedimiento se llevo a cabo para cada estructura y material presentado en la 
tabla 3.1 modificando los parámetros necesarios dentro del código. 
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ospecret6_modif.m* 
	

+1.   
% tabla de funciones dieléctricas e interfaces. 

epstab = { epsconst( 1 ), epstable( silver.dat  ), epstable(  'BiFe03_sin_k.dat'  )); 
15 	% ubicación de la interface del. sustrato. 
16- 	ztab=0; 
17 

18 	s opciones por defectos con respecto a la estructura por capas del. 
19 	5 sistema. 

20 - 	op = layerstructure.options; 
21 	5 configuración de las estructuras por capas del sistema. 
22 - 	layer = layerstructure( epstab, E 1, 3 1, ztab, op ); 
23 	 opciones concernientes a la simulación por el método de elementos de frontera (BEM). 

24 	op1 = bemoptions( 'simrn, stat', interp, 'curv , layer', layer ); 

25 - 	op = bemoptions( 'sim', ret', 'interp', curv'  ,  layer, layer ); 
26 

27 	5 inicialización de nanoesfera. 

28 - 	p = trisphere( 256, 60 ); 
29 	 desplazamiento de nanoesfera sobre la interface. 
30 	p = shift( p, E 0, 0, - minE p.pos( :, 3 ) ) + 1 + ztab 1 ); 
31 - 	p = shift( p, E 0, 0, 31 1 ); 
32 

Figura 3.9: Modificando el código para las esferas 

Posterior a la recolección de datos, se llevó a cabo una superposición de todas las 
dispersiones angulares de la radiación incidente de cada nanopartícula respectivamente, 
tomando en cuenta las distintas dimensiones encontradas. Esto se hizo con el objetivo de 
determinar a cuales dimensiones los materiales propuestos presentaban mayor y menor 
dispersión angular de la radiación incidente. 

3.2.2. Preparación de Sustratos con capas de BiFe03  

Para poder avanzar con la etapa experimental fue necesario hacer un inventario de 
los recursos disponibles en el laboratorio, incluyendo los recursos de origen comercial y 
aquellos preparados en el laboratorio. 

Forma Tamaño (nm) Concentración (mg/mi—) Cantidad Disponible (mi—) Pico de Resonancia (H20 - nm) Lote (Proveedor) Industrial 

17 X 180 518 EsferasoeOro#2 )UTP) NO 

35 X 290 531 0.8rm,M (UTP) NO 

40 0.8 3 524 XAUXR40-5M (NanoComposix) SI 

46 X 290 550 0.6n,M (UTP) NO 

Esfera 80 0.72 22 545 XAUXR40-5M (NanoComposix) SI 

L:38-010 >30 (mlao...g/ml) 22 780 716812 (Aldrich) SI 
1:41-0:10 > 30 (micro...gfml) 22 808 716820 (Aldrich) SI 

Varilla L:60-D:25 >45 (microg/mI) 22 650 771686 (Aldrich) SI 

Cuadro 3.2: Inventario de nanopartículas de Au disponibles 

Forma 	Tamaño (nm) Concentración (mgJmL) Cantidad Disponible (mI) Pico de Resonancia (H20 - nm) Lote (Proveedor) Industrial 

22 8 18 384 R-0.25(UTP) NO 

31 8 18 409 (UTP) NO 

35 8 18 434 (UTP) NO 

40 0.02 22 415 796204 (Aldrich) SI 

Esfera 80 0.02 22 480 795992 (Aldrich) SI 

Plato E:10-D:80 0.02 22 750 796492 (Aldrich) SI 

Cuadro 3.3: Inventario de nanopartículas de Ag disponibles 
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Una vez hecho lo anterior, era necesario preparar todos las muestras necesarias para 
llevar a cabo las pruebas experimentales. 

Como primer paso, se instaló un spin coater [12A Super Spin Coater, MXBAOHENG] 
en una cámara de gas, junto a dos platos calientes [IKA C-MAG HS 7]. El plato caliente 
mostrado a la izquierda se encontraba a 130°C, mientras que el de la derecha se encontraba 
a 260°C. 

Figura 3.10: Sistema Spin-Coater y platos calientes 

Una vez hecho lo anterior, se tomó una solución acuosa de BiFeO3  preparada previa-
mente por otro grupo de investigadores y se vertió sobre un vaso químico. 

17 

Figura 3.11: Solución de BiFe03  

Para estas pruebas era evidente la necesidad de tener sustratos limpios, es por ello 
que fueron limpiados con agua destilada y se secados utilizando papel lente por su bajo 
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potencial como contaminante. 
A continuación, se encendió la bomba de vacío [VIOT WVP5 Vacuum Pump] asociado 

al spin coater y se colocó un sustrato de vidrio sobre la abertura del spin coater, de esta 
manera el sustrato de vidrio queda fijado al equipo. El spin coater fue programado tal que 
realizara 3500,31por lOs para cada inserción de BiFe03  sobre el sustrato. 

Con un gotero, se insertó 0, 25mL de BiFeO3  al sustrato de vidrio y se encendió el 
spin coater por lOs con el objetivo de distribuir la solución uniformemente por el sustrato. 

Luego de lo anterior, se tomó la muestra con una pinza y se colocó en el centro del 
plato caliente de 130°C por l0min. Inmediatamente, se pasó la muestra al plato caliente 
de 260°C y  se dejó reposar por otros l0min. 

Pasado el tiempo anterior, se colocó la muestra nuevamente en el spin coater y se repi-
tió el mismo procedimiento otras cuatro veces para poder obtener cinco capas de BiFeO3  

sobre el sustrato de vidrio. Ya que no nos basta con solo una muestra, se prepararon más 
de diez para tener suficientes muestras para llevar a cabos las pruebas con nanopartículas. 

Una vez terminada la inserción de capas de BiFe03  sobre todos los sustratos, era ne-
cesario darle una estructura de Perovskita a la sustancia, por lo que se colocaron las 
muestras en un horno tubular [MKLAB Tube Furnace SK2-MI(-170-2A2] en donde las 
muestras fueron llevadas hasta 500°C y luego se dejaron reposar en un extremo de la 
mufla para finalmente almacenarlos para su uso en las pruebas con nanopartícullas. La 
cámara del horno tubular en donde se encontraban las muestras mantuvo un flujo de aire 
controlado de aproximadamente 0, 2min 
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Figura 3.12: Horno inteligente de MKLab 

3.2.3. Insertando las nanopartículas metálicas 

Una vez culminada la preparación de las muestras conteniendo vidrio y capas delgadas 

BiFe03, se pasó a la siguiente etapa. 

Figura 3.13: Muestras de vidrio con capas delgadas de BiFeO3  resultantes sin cinta adhe-
siva 
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Figura 3.14: Soluciones de nanopartículas utilizadas 

Luego, se colocó cinta adhesiva alrededor de todas las muestras con el objetivo de evitar 
el escape de la solución con nanopartículas fuera de las muestras al realizar el método de 
drop casting. 

En la figura 3.14 se pueden apreciar las muestras utilizadas: 

El Drop Casting se realizó repitiendo el mismo procedimiento intermitentemente. Pri-
mero, se liberó O, 25mL de la solución de nanopartículas con un gotero genérico sobre la 
muestra, luego se esperó a que el plato caliente provocara la evaporación del solvente tal 
que solo quedasen las nanopartículas sobre las muestras. El procedimiento se repitió hasta 
haber liberado 1, 50mL de solución de nanopartículas y se llevó a cabo para cada solución 
disponible, de acuerdo al inventario, sobre las muestras. Las soluciones de oro comerciales 
de 40nm y 80nm se diluyeron un poco con agua destilada ya que las mismas presentaban 
una concentración muy alta. 

3.2.4. Análisis espectral y Modelado de la BiFe03  

El siguiente paso fue llevar las muestras a un espectrofotómetro UV [Shimadzu Spec-
trophotometer UV-1800] para obtener las curvas de refiectancia y transmitancia experi-
mentales. La caracterización se realizó sobre ambas caras de las muestras, respectivamente, 
para observar como la luz cambiaba su comportamiento al incidir sobre el vidrio vs BiFeO3  
como primera interfase. 
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(a) Equipo principal 
	

(b) Componente para ftansmi- (c) Componente para Reflectancia 
tancia 	 Especular 

Figura 3.15: Espectrofotómetro UV-Visible utilizado 

Los modelos se obtuvieron con ayuda del software 'UV Probe 2.51' el cual rápidamente 
graficaba el barrido de datos obtenidos por el espectrofotómetro. 

Posterior a la recolección de los datos, resultaba importante conocer las propiedades óp-
ticas de las muestras con BiFe03  que se utilizaron, es aquí en donde entró en juego el 
software de Reffit, el cual nos permitió utilizar una aproximación numérica para determinar 
estas propiedades. 

Este programa tomó la transmitancia de la BiFeO3  + Vidrio obtenida por el espec-
trofotómetro UV y la modeló numéricamente utilizando múltiples curvas Lorentzianas. 

Para ello, se tomó como base el modelo realizado por un investigador del laboratorio y 
se reajustó con el programa hasta llegar a un modelo aceptable para nuestros resultados 
experimentales. 

3.2.5. Simulaciones Post- Experimentales 

Para culminar el trabajo de investigación, se regresó al toolkit de MNPBEM17 en 
MATLAB para realizar las simulaciones de las muestras preparadas experimentalmen-
te. Esto con el objetivo de complementar los datos experimentales con datos obtenidos 
computacionalmente. 

A diferencia de los casos anteriores en los cuales se utilizó este toolkit, en esta ocasión 
el código fue modificado para: 

1. Tomar en cuenta dos interfases: Aire-BiFe03  y BiFeO3-Vidrio. 
2. Tomar los datos del BiFeO3  obtenidos experimentalmente: espesor e índice de re-

fracción del material. 
Las modificaciones planteadas en los dos puntos anteriores fueron hechas con el obje-

tivo de ajustar las simulaciones con mayor precisión a las condiciones experimentales. 
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Adicional a las simulaciones anteriores se llevó a cabo cuatro otras simulaciones parti-
culares asumiendo esferas y un disco de Ag, respectivamente, y manteniendo un diámetro 
constante de 80nm, con el objetivo de ver como el sistema respondía ante cambios parti-
culares. Las simulaciones fueron: 

-> Variación de la posición de la luz incidente sobre el sistema: un caso desde arriba 
del sistema y el otro desde debajo del mismo. 

-> Desplazamiento de un disco horizontal con respecto al eje z. 

-> Prueban con medios distintos al BiFeO3. 
-> Computación con dos esferas cercanas entre sí para simular el efecto de aglomeración 

de nanopartículas. 
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CAPITULO IV: 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN 



4. Resultados y Discusión 

En esta sección se muestran los resultados y análisis de simulaciones numéricas de nano-
partículas metálicas sobre sustratos de vidrio con capas delgadas de BiFe03  bajo distintas 
configuraciones. En adición, se presentan los resultados de transmitancia, refiectancia y 
propiedades ópticas obtenidas a partir de las muestras preparadas experimentalmente. 

4.1. Simulaciones con nanopartículas 

La estructura de esta sección se detalla en el siguiente orden: 

1. Se presentan los gráficos de sección eficaz de dispersión superpuestos en función de 
la longitud de onda incidente, dicha onda presenta una polarización lineal a lo largo 
del eje x y su vector de onda k está en dirección —z. 

2. Se muestra una tabla por cada nanopartícula detallando los siguientes aspectos por 
columna: 

a) ira columna: Dimensiones de la nanopartícula. 

b) 2da columna: Magnitud del campo eléctrico, ¡El alrededor de la partícula y 
su variación al incrementar sus dimensiones, tomando como referencia el plano 
X, Z. 

c) 3era columna: Dispersión de luz en tres dimensiones alrededor de la nanopar-
tícula, los colores y sus rangos numéricos asociados representan el módulo del 
vector de Poynting, ¡S l. 

d) 4ta columna: Vista bidimensional de la dispersión angular de la luz en el plano 
x, z a partir del gráfico tridimensional de la columna anterior. Se utiliza una 
escala polar para poder trabajar en el espacio de los ángulos. 

3. Se visualiza la superposición de la dispersión angular de la luz en 21) para las dis-
tintas dimensiones de la nanopartícula. La metodología se repite para el resto de las 
nanopartículas estudiadas. 

Algunos puntos a tomar en cuenta son los siguientes: 
-> Todos los materiales se analizaron de 20nm en 20nm en el rango entre los 20nm y 

l2Onm. 
-> En algunos casos se presentan dos longitudes de onda por dimensión debido a que 

los curvas relevantes presentan tanto dipolos cómo cuadrupolos, es decir, dos picos de 
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resonancia. Lo anterior implica que es necesario estudiar la radiación incidente sobre la 
nanopartícula desde dos perspectivas diferentes: o dipolo y o cuadrupolo. 

-> El eje y se muestra en escala logarítmica, log(y), ya que de esta manera se pueden 
apreciar con mayor detalle las curvas obtenidas. 

-> La estructura del sistema es: Aire -> Nanopartícula -> BiFe03  
-> Leyenda utilizada: 

Simbología presente 
L Longitud del material 
W Espesor del material 
D Diámetro del material 
E0  Campo eléctrico incidente sobre nanopartícula 
E Campo eléctrico resultante debido a nanopartícula 

1-1-12 Amplificación del campo eléctrico producto de nanopartícula* 

SI Magnitud del vector de Poynting 
A.T. Sección Eficaz de Dispersión 

Longitud de onda 

Cuadro 4.1: Símbolos presentes en la sección 

(*) Este factor corresponde al módulo de la razón entre el campo eléctrico resultante 
y el campo eléctrico incidente, por lo que nos brinda la amplificación relativa del campo 
eléctrico producto de la presencia de la nanopartícula. 

4.1.1. Esferas 

La muestra conteniendo nanopartícullas esféricas fue configurada como se muestra en 
la figura 4.1, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda k) se encuentra 
en dirección perpendicular a la muestra. Se varía el diámetro de las esferas. 
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Figura 4.1: Esfera ubicada sobre muestra con BiFeO3  

A) Estructura de Oro 
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Figura 4.2: Secciones Eficaces de Dispersión (nm2) vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Au. 
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Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2) Dispersión (%) 
20 525,5 3,92x10' 1,1 
40 525,5 2,84x10' 5,7 
60 528,2 3,90x102  13,3 
80 533,6 2,60x103  25,5 

100 538,9 1,08x104  38,2 
120 549,7 3,04x104  51,8 

Cuadro 4.2: Dispersión de esferas de Au 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor diámetro esférico: 
-> Se desplaza el pico de resonancia a longitudes de onda mayores. 
-> Crece la sección eficaz de dispersión. 
-> La luz dispersada de las nanopartícullas incrementa medianamente al aumentar 
el radio de la esfera. Este comportamiento se ha observado en otras publicaciones 
1160]. 

• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (500 - 550)nm, en 
el rango de la luz visible, esto se puede contrastar con los resultados de Anderson et 
al [163]. 

Las secciones eficaces de dispersión son comparables con los datos en el artículo de van 
Dijk et al [162]. 
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T. (n 777) Mapa de ¡El en 2D Mapa de ¡SI en 3D 
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Cuadro 4.3: Comportamiento radiativo de esferas de Au 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 

curva polar: 
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Figura 4.3: Superposición de Dispersión Angular para esferas de Au 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar el diámetro de la esfera: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> Menor es la dispersión angular de la luz incidente sobre la nanopartículla. 
-> La dispersión se da en mayor medida dentro de la muestra. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra toma una 
geometría mucho más puntual de dos extremos e incrementando su magnitud. 

• La absorción de energía disminuye por parte de la nanopartícula. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 

B) Estructura de Plata 
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Figura 4.4: Secciones Eficaces de Dispersión (nm') vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Ag. 

De los resultados anteriores se observa que a mayor diámetro esférico aparecen dos picos 

de resonancia, que se desplazan hacia longitudes de onda mayores y, como veremos más 

adelante, los dos picos de resonancia corresponden, de derecha a izquierda, a un modo 

dipolar y uno cuadrupolar. De igual manera, crece la sección eficaz de dispersión. 

• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (300 - 450)nm, 

en el rango de la luz ultravioleta y tocando el espectro de luz visible, lo cual puede 

compararse con el documento publicado por Marhaba 11641. 

-> Radiación Dipolar 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nin2) Dispersión (%) 
20 3645 4 68,2 9,1 
40 372,5 2605 37,4 
60 383,2 1,50x104  65,8 
80 396,6 3,43x104  75,6 

100 412,8 5,97x104  79,4 
120 431,5 9,16x104  83,3 

Cuadro 4.4: Dispersión de esferas de Ag (Dipolo) 
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Cuadro 4.5: Comportamiento radiativo de esferas de Ag (Dipolo) 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.5: Superposición de Dispersión Angular para esferas de Ag (Dipolo) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar el diámetro de la esfera de plata: 
-> La luz dispersada de las nanopartículas incrementa fuertemente y a mayor 
intensidad que las esferas de oro, como lo halló Ruifino [159]. 
-> Se reduce la cantidad de energía absorbida por la nanopartícula. 
-> La dispersión se da en mayor medida dentro de la muestra. 
-> La magnitud del campo eléctrico permanece aproximadamente constante 
alrededor de la nanopartícula pero presenta una mayor intensidad en la interfase 
con el resto de la muestra. 
-> La dispersión angular se hace progresivamente menor. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra pasa de 
una geometría mucho más puntual de dos extremos a una elipsoidal e incrementa 
su magnitud. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es dipolar. 
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Los mapas de distribución del campo eléctrico alrededor de la esfera coinciden con los 

resultados hallados por Schmid et al [165]. 

-> Radiación Cuadripolar 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2) Dispersión (%) 

20 3645 4 68,2 9,1 
40 353,7 455,6 121 1 
60 359,1 5334 26,8 
80 3645 4 2,32x104  441 4 

100 372,5 5,74x104  61,5 
120 380,5 9,82x104  75,0 

Cuadro 4.6: Dispersión de esferas de Ag (Cuadrupolos) 
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Cuadro 4.7: Comportamiento radiativo de esferas de Ag (Cuadrupolos) 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.6: Superposición de Dispersión Angular para esferas de Ag (Cuadrupolos) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar el diámetro de la esfera de plata: 
-> La luz dispersada de las nanopartículas incrementa medianamente al aumentar 
el radio de la esfera, pero con un menor porcentaje que en la radiación dipolar. 
-> Se reduce la cantidad de energía absorbida por la nanopartícula. 
-> La dispersión se da en mayor medida dentro de la muestra. 
-> La magnitud del campo eléctrico permanece aproximadamente constante 
alrededor de la nanopartícula, pero presenta una mayor intensidad en la interface 
con el resto de la muestra. 
-> La dispersión angular se hace rápidamente menor. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra pasa de 
una geometría mucho más puntual de dos extremos a una semi-piramidal e 
incrementa su magnitud. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es cuadrupolar. 
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Más información sobre las secciones eficaces ópticas de nanopartículas esféricas de plata 

se puede hallar en el artículo de Hlaing et al 11611, así como Burrows y Barnes [166]. 

4.1.2. Varillas Horizontales 

La muestra con nanopartículas con forma de varilla fue configurada como se muestra en 

la figura 4.7, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda k) se encuentra 

en dirección perpendicular a la muestra, y la longitud de la varilla es paralela al campo 

eléctrico, E0. Se asume un grosor de lOnm y se varía la longitud de las varillas. 

   

 

NANOVARILLA 

 

   

BiFeO3  

   

Figura 4.7: \Tarilla ubicada sobre muestra con BiFe03  

A) Estructura de Oro 
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Figura 4.8: Secciones Eficaces de Dispersión (nm) vs Longitud de Onda (nm) para varillas 
de Au. 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm') Dispersión (%) 
20 525,5 4,07x10' 11 1 
40 589,9 7,26x10' 6,9 
60 691,9 1814 25,3 
80 820,8 3,78x103  30,5 

100 955 5897 32,8 
120 1089 7144 31,6 

Cuadro 4.8: Dispersión de varillas de Au 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor longitud de las varillas: 

-> Aparecen un pico de resonancia, que se desplazan hacia longitudes de onda ma-

yores. 
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-> La luz dispersada de las nanopartículas incrementa ligeramente. 
-> Crece la sección eficaz de dispersión. 

• El pico de resonancia correspondiente al dipolo se desplaza en gran medida desde los 
500nm hasta los 1 lOOnm, cubriendo el espectro desde la luz visible hasta el infrarrojo 
cercano. 

• Los picos de resonancia corresponden a modos dipolares. 

Estos datos se pueden comparar con los hallazgos de Li, Song y Qiao [167]. 
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T. (n 777) Mapa de ¡El en 2D Mapa de ¡SI en 3D 
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Cuadro 4.9: Comportamiento radiativo de varillas de Au 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.9: Superposición de Dispersión Angular para varillas de Au 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar la longitud de las varillas: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> Mayor es la dispersión angular de la luz incidente sobre la nanopartícula. 
-> La dispersión se da en mayor medida dentro de la muestra. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra retiene una 
geometría elipsoidal. 
-> La nanopartícula absorbe una parte significante de la energía incidente. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar y puede com-
pararse con el trabajo de Yang, Sun, et al 11681. 

Harrison y Ben-Yakar hacen un trabajo interesante en donde colocaron nanovarillas de oro 
sobre una muestra con Si y midieron los resultados 11691. 
B) Estructura de Plata 
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Figura 4.10: Secciones Eficaces de Dispersión (nm 2) vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas de Ag. 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm') Dispersión (%) 
20 3645 4 67,53 9,4 
40 4775 2 1756 38,5 
60 6115 4 5329 49,3 
80 745,6 1,70x104  711 4 

100 885,2 2,41x104  71,7 
120 1019 3,54x104  75,2 

Cuadro 4.10: Dispersión de varillas de Ag 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor longitud de las varillas: 
-> Aparece un pico de resonancia, que se desplazan hacia longitudes de onda mayo-
res. 
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-> La luz dispersada de las nanopartículas incrementa fuertemente. 
-> Crece la sección eficaz de dispersión. 

• El pico de resonancia correspondiente al dipolo se desplaza en gran medida desde 
los 350nm hasta los 1000nm, cubriendo el espectro desde la luz ultravioleta hasta el 
infrarrojo cercano. 

• Los picos de resonancia corresponde a modos dipolares. 
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Cuadro 4.11: Comportamiento radiativo de varillas de Ag 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.11: Superposición de Dispersión Angular para varillas de Ag 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar la longitud de las varillas: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> Mayor es la dispersión angular de la luz incidente sobre la nanopartícula. 
-> La dispersión se da en mayor medida dentro de la muestra. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra retiene una 
geometría elipsoidal. 
-> La nanopartícula absorbe una parte significante de la energía incidente, pero la 
intensidad va decreciendo. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 
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4.1.3. Varillas Horizontales (Rotado) 

La muestra con nanopartículas con forma de varillas rotadas a 900  fue configurada 
como se muestra en la figura 4.12, de donde la luz incidente (representada por el vector 
k) se encuentra en dirección perpendicular a la muestra, y la longitud de la varilla es 
perpendicular al campo eléctrico, E0. Se asume un grosor de lOnm y se varía la longitud 
de las varillas. 

Figura 4.12: Varilla ubicada sobre muestra de BiFeO3  

A) Estructura de Oro 
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Figura 4.13: Secciones Eficaces de Dispersión (nm 2 ) vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas rotadas 90°  de Au. 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2 ) Dispersión (%) 
20 525,1 0,375 1,0 
40 520,1 15 498 21 1 
60 520,1 3,24 3,1 
80 520,1 5,402 4,0 

100 520,1 75 786 4,7 
120 520,1 10,28 5,2 

Cuadro 4.12: Dispersión de varillas de Au 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor longitud de las varillas: 

-> Se presentan picos de resonancia que conservan la misma longitud de onda. 
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-> La luz dispersada de las nanopartículas es prácticamente nula. 
-> El crecimiento de la sección eficaz de dispersión es prácticamente nula. 

• El pico de resonancia correspondiente al dipolo permanece alrededor de los 500nm, 
correspondiente al espectro de luz visible. 

• Los picos de resonancia corresponde a modos dipolares. 
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Cuadro 4.13: Comportamiento radiativo de varillas de Au 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.14: Superposición de Dispersión Angular para varillas de Au rotadas 90 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar la longitud de las varillas: 
-> La magnitud del campo eléctrico alrededor de la nanopartícula permanece 
prácticamente constante. 
-> La dispersión angular de la luz incidente sobre la nanopartícula permanece 
constante. 
-> La dispersión hacía la muestra es prácticamente nula. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra conserva 
una geometría elipsoidal. 
-> La nanopartícula absorbe muy poco energía incidente sobre la misma. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 

• La dispersión relativa de la luz en este caso es muy pequeña en contraste con el resto 
de los resultados. 
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Habteyes discute a mayor profundidad el tema de la orientación de la nanovarilla de oro 
en su artículo [170]. 

B) Estructura de Plata 

scaltenrlg  ,  xcItbn -I 

Figura 4.15: Secciones Eficaces de Dispersión (nrn2) vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas rotadas de Ag. 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor longitud de la varilla: 
-> Aparecen dos picos de resonancia, que permanecen en aproximadamente el mismo 
rango de longitud de onda. 
-> Como veremos más adelante, los dos picos de resonancia corresponden, de derecha 
a izquierda, a un modo dipolar y uno cuadrupolar. 
-> Crece la sección eficaz de dispersión. 

• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (300 — 400)nm, en 
el rango de la luz ultravioleta y tocando el espectro de luz visible. 
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-> Radiación Dipolar 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm') Dispersión (%) 
20 3645 4 6,14x10' 9,3 
40 359,1 1,62x102  15,1 
60 359,1 2,47x102  19,1 
80 359,1 3,26x102  21,5 

100 359,1 3,97x102  22,8 
120 359,1 4,63x102  23,5 

Cuadro 4.14: Dispersión de varillas rotadas 90°  de Ag (Dipolo) 
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Cuadro 4.15: Comportamiento radiativo de varillas rotadas 90° de Ag (Dipolo) 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.16: Superposición de Dispersión Angular para varillas rotadas 90° de Ag (Dipolo) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar la longitud de las varillas: 
-> La luz dispersada de las nanopartículas incrementa levemente. 
-> La nanopartícula absorbe una cantidad significante de energía incidente que 
disminuye levemente con el cambio de las dimensiones. 
-> La dispersión se da en mayor medida hacia y dentro de la muestra, pero a un 
ritmo pequeño- 
-> La intensidad del campo eléctrico aumenta alrededor de la nanopartículla y 
permanece constante en los alrededores. 
-> La dispersión angular es aproximadamente constante. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra pasa de 
una geometría elipsoidal a una elipsoidal rotada 90°. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es dipolar. 

-> Radiación Cuadrupolar 
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Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2) Dispersión (%) 
20 3645 4 6,14x10' 9,3 
40 337,6 1,73x10' 6,0 
60 337,6 4, 95x10' 7,9 
80 337,6 8,99x10' 9,4 

100 337,6 1,33x102  10,3 
120 337,6 1,77x102  10,9 

Cuadro 4.16: Dispersión de varillas de Ag rotadas 90'(Cuadrupolos) 
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Cuadro 4.17: Comportamiento radiativo de varillas de Ag rotadas 9011  (Cuadrupolos) 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.17: Superposición de Dispersión Angular para varillas de Ag rotadas 90° (Cua-
drupolos) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar la longitud de las varillas: 
-> La luz dispersada de las nanopartículas incrementa muy levemente. 
-> La energía absorbida por la nanopartícula disminuye progresivamente. 
-> La dispersión aumenta en mayor medida dentro de la muestra, pero a un ritmo 
pequeño. 
-> La intensidad del campo eléctrico aumenta alrededor de la nanopartículla y 
permanece constante en los alrededores. 
-> La dispersión angular disminuye significativamente. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra pasa de 
tener una geometría puntual de dos extremos a una elipsoidal. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es cuadripolar. 
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4.1.4. Discos 

La muestra con nanopartícullas con forma de disco fue configurada como se muestra 

en la figura 4.18, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda k) se 

encuentra en dirección perpendicular a la muestra. Se asume un grosor de lOnm y se varía 

el diámetro de los discos. 

Figura 4.18: Disco ubicado sobre muestra de BiFe03  
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Figura 4.19: Secciones Eficaces de Dispersión (nm2) vs Longitud de Onda (nm) para discos 
de Ag. 
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Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2) Dispersión (%) 
20 463,1 189,8 16,4 
40 589,9 1356 29,0 
60 7045 7 4489 41,5 
80 825,5 9186 48,9 

100 9225 1 1. 461X104  541 2 
120 1013 21 275x104  60,2 

Cuadro 4.18: Dispersión de discos de Ag con espesor de lOnm 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor diámetro del disco: 
-> Se presentan picos de resonancia que se desplazan a longitudes de ondas mayores. 
-> La luz dispersada de las nanopartículas crece a un ritmo alto. 
-> El crecimiento de la sección eficaz de dispersión es notable. 

• El pico de resonancia correspondiente al dipolo oscila entre los 450nm y llOOnin, lo 
cual se encuentra en el rango de la luz visible hasta el infrarrojo. 

• Los picos de resonancia corresponde a modos dipolares. 

Nanocomposix, empresa especializada en la elaboración de nanomateriales, brinda una 
introducción resumida a los nanoplatos de plata 11861 en donde se observa el gran des-
plazamiento de los picos de resonancia a mayores dimensiones, tal como se observa en la 
figura anterior. 
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Cuadro 4.19: Comportamiento radiativo de discos de Ag 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D nos brinda la siguiente 
curva polar: 
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Figura 4.20: Superposición de Dispersión Angular para discos de Ag 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar el diámetro del disco: 
-> La magnitud del campo eléctrico alrededor de la nanopartícula es mayor y 
disminuye en los alrededores. 
-> La dispersión angular de la luz incidente sobre la nanopartícula aumenta. 
-> La dispersión hacía la muestra es cada vez mayor. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra conserva 
una geometría elipsoidal. 
-> La nanopartícula absorbe energía, pero la magnitud absorbida de la misma va 
decreciendo progresivamente. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es dipolar. 

Se puede contemplar que algunas estructuras son muy ventajosas en la cantidad de ra-
diación incidente que logran dispersar, mientras que otras extraen mayor provecho de la 
dispersión angular de la misma. 
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Estructura Material Caso Rad. Disp. Disp. Aiig. Long. de Onda 

Esfera A g 
Rad. dipolar \ Iiiy alta Decrece UV - 

Luz visible Rad. cuadrupol. Alta Decrece 
Au Rad. dipolar Media Decrece Luz visible 

Varilla Ag Rad. dipolar Alta Crece L.V. - Infrarrojo 
Att Rad. dipolar Baja Crece 

Varilla 
(Rot 90 Ag 

Rad. dipolar Baja Constante UV-Luz visible ja Decrece 
Att Rad. dipolar Muy baja Constante Luz visible 

Disco Ag Rad. dipolar Alta Crece L. vis. - Infrarrojo 

Cuadro 4.20: Síntesis de resultados simulados pre-experimentales 

De todos los resultados queda claro que son las esferas de plata mayores a 80nm las 
candidatas más viables a ser utilizadas para la fabricación de celdas solares plasmónicas, 
puesto que sus señales presentan una alta dispersión lumínica y están presentes en el rango 
de la luz visible, el cual coincide con la máxima irradiación solar. 

El resto de las nanopartículas caen en una de las tres siguientes desventajas: 
1. Presentan una baja dispersión lumínica; 
2. Presentan una baja dispersión angular de la luz; 
3. Presentan una alta dispersión lumínica y/o angular, pero caen fuera del espectro 

Uy <-> Infrarrojo, resultado ineficiente para uso en el desarrollo de celdas solares. 

4.2. Pruebas experimentales con muestras de BiFe03  + nanopar-

tículas. 

A continuación se discuten los resultados del espectro óptico obtenido experimental-
mente al hacer las pruebas con muestras de BiFe03  con nanopartículas utilizando un rayo 
de luz incidente por delante y por detrás. 

4.2.1. Lado Frontal: Superficie de BiFe03  

El esquema general ilustrando este paso del trabajo se muestra en la figura 4.21: 
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Figura 4.21: Primer Sistema Espectrofotómetro UV-Muestra 

Transmitancia Frontal. 
Las figuras 4.22 y  4.23 muestran los resultados obtenidos de transmitancia para las 

muestras correspondientes a esferas, varillas y platos de oro y plata con luz incidente por 
el lado frontal. 

Figura 4.22: Resultados de la transmitancia de esferas por el lado frontal 
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Figura 4.23: Resultados de la transmitancia de varillas y platos por el lado frontal 

Los picos de resonancia para las varillas de oro se encuentran en el rango de los 
(700 - 900)nm, mientras que para el plato disponible no se llega a observar ningún pico 
significante; esto implica la necesidad de una mayor cantidad de muestras. 
Reflectancia Frontal. 

Las figuras 4.24 y 4.25 muestran los resultados obtenidos de refiectancia para las mues-
tras correspondientes a esferas, varillas y platos con luz incidente por el lado frontal. 

Reltectanda va Lca9IIud de Onda 
Reflectancla vg Longitud de Onda 

Figura 4.24: Resultados experimentales de la refiectancia de esferas por el lado frontal 

En el caso de las esferas de oro vemos un pico entre los (800 - 850)nm cuyo origen se 
puede deber a la aglomeración de nanopartículas. 
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Figura 4.25: Resultados experimentales de la refiectancia de varillas y platos por el lado 
frontal 

En los gráficos anteriores es posible discernir zonas en donde se presentan picos de 
resonancia, sin embargo en algunos casos no se aprecia ninguna anomalía significativa lo 
cual se debe a una falta de nanopartículas o, en el caso de la transmitancia, el hecho de 
que los picos coinciden con la zona de caída de transmitancia producto de la BiFe03. 

Es posible también que se tengan modos plasmónicos híbridos debido al acercamiento 
de nanopartículas. Este acoplamiento puede causar un cambio en la longitud de onda de la 
resonancia (como veremos más adelante). Además, las medidas de microscopía electrónica 
muestran nanopartículas aglomeradas (Ver anexos) 

4.2.2. Lado Trasero: Superficie de Vidrio 

Si bien todas las pruebas hasta el momento se han realizado con luz incidente por el 
lado del medio semiconductor (BiFe03), resulta de interés conocer el comportamiento 
de la luz cuando la misma incide por el lado trasero de la muestra, es decir, por el lado 
correspondiente al sustrato de vidrio. Esta información es útil para saber como se comporta 
ópticamente la radiación al incidir por el otro lado de la muestra. 

El esquema general ilustrando este paso del trabajo se muestra en la figura 4.26: 
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Figura 4.26: Segundo Sistema Espectrofotómetro UV-Muestra 

Transmitancia Trasera. 
Las figuras 4.27 y  4.28 muestran los resultados obtenidos de transmitancia para las 

muestras correspondientes a esferas, varillas y platos de oro y plata con luz incidente por 
el lado trasero. 

Transmitancia va Longitud de Onda 
	 TOansmitancla va LUIud de Onde 

Figura 4.27: Resultados experimentales de la transmitancia de esferas por el lado trasero. 

Claramente la transmitancia de las muestras por la parte trasera (capa de vidrio) es 
casi idéntica a aquella para la luz incidente sobre la región frontal (capa de BiFe03). 
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Figura 4.28: Resultados experimentales de la transmitancia de varillas y platos por el lado 
trasero. 

Reflectancia Trasera. 
Las figuras 4.29 y  4.30 muestran los resultados obtenidos de refiectancia para las mues-

tras correspondientes a esferas, varillas y platos con luz incidente por el lado trasero. 
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Figura 4.29: Resultados experimentales de la refiectancia de esferas por el lado trasero. 
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Figura 4.30: Resultados experimentales de la refiectancia de varillas y platos por el lado 
trasero. 

La refiectancia en contraste con la zona frontal es diferente, mostrando que el compor-
tamiento refiectivo no es simétrico al hablar de una incidencia de luz por ambas caras. 

Lo anterior se debe al hecho de que la mayor dispersión va hacia la muestra como 
se verá en las simulaciones especiales más adelante, y esto implica que en la refiectancia 
trasera el detector recibe mayor radiación que en el caso frontal donde la luz dispersada se 
escapa a la muestra y no llega al detector. Podemos decir que la configuración trasera es 
de especial importancia para conocer las propiedades de radiación de las nanopartícullas. 

Por otro lado, vemos que en la refiectancia trasera la esfera de plata de 80nm muestra 
una refiectancia incluso mayor a la del BiFe03  sin nanopartículas, esto se debe a que esta 
partícula presenta alta dispersión como se observó en la tabla 4.4. En el caso de esferas de 
plata más pequeñas y esferas de oro, la absorción domina (ver tabla 4.3 y 4.4) y el plasmón 
excitado queda desexcitándose de manera no radiativa como por ejemplo en calor. Queda 
entonces evidenciado por qué en la refiectancia trasera su señal no es tan grande. 

4.3. Análisis de BiFe03  con Rcffit 

En esta sección se muestra y describen algunas propiedades ópticas obtenidas a partir 
de la data recolectada de los espectros que fueron obtenidos del BiFe03  utilizado en el 
laboratorio. 
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4.3. l. Transmitancia, Reflectancia y Espesor 

Las figuras 4.31a y 4.31b muestran la superposición de la transmitancia y la refiectancia 
hallada para el BiFeO3  utilizado experimentalmente con el modelo hallado numéricamente 
por medio de Fteffit. 

(a) Transmitancia 	 (b) Refiectancia 

Figura 4.31: Superposición de modelo y resultado experimental para la transmitancia y 
refiectancia del BiFe03  

Se aprecia que la curva de transmitancia está ajustada con un alto nivel de precisión, 
pero la refiectancia se encuentra desplazada. Se plantea que esto último se puede deber 
a la diferencia entre el vidrio utilizado como modelo para llevar a cabo el ajuste vs el vi-
drio utilizado para la prueba. Adicionalmente, cabe mencionar que la refiectancia se midió 
con un ángulo de incidencia de 5° con respecto a la normal, mientras que el modelo uti-
liza 00  con respecto a la normal. Esto también podría explicar la diferencia de intensidades. 

Nótese que el espesor de la BiFeO3  obtenido fue de 198, Onm. Cabe destacar que en 
las medidas de microscopía electrónica de barrido (SEM) realizadas por el colaborador 
Mgtr. Héctor Miranda se obtuvo un espesor de aproximadamente 170nm. 

4.3.2. Índice de refracción 

Las figuras 4.32a y 4.32b modelan las componentes del índice de refracción hallado 
numéricamente para el BiFe03  utilizado en el laboratorio. 
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Figura 4.32: Indice de Refracción modelado de la BiFe03  

Los gráficos mostrados en la figura 4.32 detallan como varía el índice de refracción 
dentro del BiFe03  en función de la longitud de onda de la luz incidente. La capa de 
BiFe03  es tal que: 

1. Es casi constante para longitudes de onda mayores a los 1000nm, con una compo-
nente real de magnitud aproximada 1,8 y componente imaginaria nula. 

2. Presenta una rápida disminución desde el rango de los 400— 1000nin, que corresponde 
al infrarrojo y la luz visible. 

3. Presenta un alse muy rápido en el rango de los 300 - 400nm, que corresponde a la 
luz ultravioleta. 
La mayor refracción de luz ocurre en el espectro de la luz visible y el infrarrojo, mientras 
que en la luz ultravioleta la luz pasa casi ininterrumpida. 

4.3.3. Permitividad 

Las figuras 4.33a y 4.33b modelan las componentes de la permitividad dieléctrica ha-
llada numéricamente para el BiFeO3  utilizado en el laboratorio. 
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Figura 4.33: Permitividad modelada de la BiFeO3  

Similar a las gráficas de la figura 4.32, si observamos la variación de la permitividad 
dieléctrica en función de la longitud de onda de la luz incidente, es evidente que estas 
gráficas siguen un comportamiento idéntico al caso del índice de refracción. Esto es de 
esperarse puesto que existe una relación directa entre el índice de refracción y la permiti-
vidad de un material. 

Tenemos entonces de las figuras 4.32 y  4.33 un aproximado de las regiones por las que 
oscilan el índice de refracción y permitividad dieléctrica del BiFeO3  en función de la longi-
tud de onda, )¼. Obsérvese que el material empieza a absorber desde los 550nin (2,25eV), 
lo cual corresponde a la banda prohibida del BiFeO3  preparado. Vemos que la banda 
prohibida se encuentra en el visible por lo que este material aprovecha muy bien la luz 
solar. 

Ya se han llevado a cabo múltiples estudios sobre las propiedades ópticas del BiFeO3  
y su preparación, algunos artículos destacados que complementan los resultados de esta 
sección y la anterior son los de Shima et al [171], Ayala et al [172], así como los de Agustina 
et al [173]. 

4.4. Simulaciones posteriores a la experimentación 

Estas simulaciones se hicieron en línea con las nanopartículas disponibles en el labora-
torio, esto se hiso para complementar las pruebas experimentales. 

El sistema general de la simulación consiste en los siguientes medios: 
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10' 

Aire -> Nanopartícula -> BiFeO3  -> Vidrio 
con la nanopartícula ubicada entre los dos primeros. 

4.4.1. Esferas 

La muestra con nanopartículas esféricas fue configurada como se muestra en la figura 
4.34, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda k) se encuentra en 
dirección perpendicular a la muestra. Se varía el diámetro de las esferas. 

Figura 4.34: Sistema: esfera + BiFe03  + Si02  (Vidrio) + Aire 

A) Estructura de Oro 
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Figura 4.35: Secciones Eficaces de Dispersión (nin2) vs Longitud de Onda (nm) para 
esferas de Au (Dos interfases) 
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Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2) Dispersión (%) 
D:17 523,8 0,093 0,33 
D:35 523,8 8,23 2,53 
D:40 523,8 19,35 3,61 
D:63 523,8 392,8 11,3 
D:80 526,2 19772 19,9 

Cuadro 4.21: Dispersión de esferas de Au (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor diámetro esférico: 
-> Se presenta un pico de resonancia que conserva su posición. 
-> Crece la sección eficaz de dispersión. 
-> La luz dispersada de las nanopartículas es poca al aumentar el radio de la esfera. 

• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (500 - 550)nm, en 
el rango de la luz visible. 
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Cuadro 4.22: Comportamiento radiativo de esferas de Au (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar el diámetro de la esfera: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> La dispersión de la luz presenta un patrón de interferencia dentro de la muestra. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra conserva 
una geometría particular como se aprecia en la tabla anterior, cuya magnitud 
incrementa progresivamente. 

• La absorción de energía disminuye de parte de la nanopartícula. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 

B) Estructura de Plata 

138 



scattering oxcitation .kz 
105  

400 450 600 700 350 650 500 	550 

Wave1ength (nm) 

10 4 
 

10 

10 

10 1  

lo -2 

El  
12 

Figura 4.36: Secciones Eficaces de Dispersión (nm  2)  vs Longitud de Onda  (nm)  para 
esferas de Ag (Dos interfases) 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm') Dispersión (%) 
D:22 359,4 160,3 7,06 
D:31 3615 7 1148,0 17,8 
D:35 3615 7 2268,0 23,2 
D:40 3645 1 4376,0 311 7 
D:80 385,2 45 75x104  79,3 

Cuadro 4.23: Dispersión de esferas de Ag (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor diámetro esférico: 

-> Se presenta un pico de resonancia que se desplaza a longitudes de onda mayores. 

-> Crece la sección eficaz de dispersión. 

-> La luz dispersada de las nanopartículas es alta al aumentar el radio de la esfera. 
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• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (350 - 400)nm, en 

el rango de la luz ultravioleta. 
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Cuadro 4.24: Comportamiento radiativo de esferas Ag (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar el diámetro de la esfera: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> La dispersión de la luz incrementa en mayor medida hacia y dentro de la 
muestra. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra presenta 
una geometría particular como se aprecia en la tabla anterior, cuya magnitud 
incrementa progresivamente. 

• Existe una absorción de energía significante de parte de la nanopartícula que 
decrece progresivamente. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 
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Figura 4.37: Sistema: varilla  + BiFe03  + Si02  (Vidrio) + Aire 

4.4.2. Varillas Horizontales de Oro 

La muestra con nanopartículas con forma de varilla fue configurada como se muestra 

en la figura 4.37, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda k) se 

encuentra en dirección perpendicular a la muestra, y la longitud de la varilla es paralela 

al campo eléctrico, E0. Se asume un grosor de lOnmn y se varía la longitud de las varillas, 

en el caso de la varilla con longitud de 60nm, el grosor es de 25nm. 
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Figura 4.38: Secciones Eficaces de Dispersión (nm 2) vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas de Au (Dos interfases) 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2 ) Dispersión (%) 
L:38—E:10 697,0 111,8 2,93 
L:41—E:10 722,8 1441 1 3,20 
L:60—E:25 604,7 739,1 10,0 

Cuadro 4.25: Dispersión de varillas de Au (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor longitud de la varilla: 
-> Se presenta un pico de resonancia cuya sección eficaz de dispersión crece progre-

sivamente. 
-> La luz dispersada de las nanopartículas es muy baja al aumentar el radio de la 
esfera. 
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• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (550 - 750)nm, en 
el rango de la luz visible y tocando el infrarrojo. 
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Cuadro 4.26: Comportamiento radiativo de varillas de Au (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 
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• Al incrementar la longitud de la varilla: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> La dispersión de la luz incrementa en mayor medida hacia y dentro de la 
muestra. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra retiene una 
geometría de «sombrero» como se aprecia en la tabla anterior, cuya magnitud 
incrementa progresivamente. 

• Existe una absorción de energía significante de parte de la nanopartícula que 
decrece progresivamente. 

El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 

4.4.3. Varillas Horizontales (Rotado) de Oro 

La muestra con nanopartículas con forma de varillas rotadas 90° fue configurada como 
se muestra en la figura 4.39, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda 
k) se encuentra en dirección perpendicular a la muestra, y la longitud de la varilla es 
perpendicular al campo eléctrico, E0. Se asume un grosor de lOnm y se varía la longitud 
de las varillas, en el caso de la varilla con longitud de 60nm, el grosor es de 25nm. 

Figura 4.39: Sistema: varilla (rotada 90°) + BiFeO3  + Si02  (Vidrio) + Aire 
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Figura 4.40: Secciones Eficaces de Dispersión (nm 2) vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas de Au rotadas 9011  (Dos interfases) 

Tamaño (nm) Longitud de Onda (nm) A.T. (nm2) Dispersión (%) 
L:38—E:10 519,8 0,046 0,31 
L:41—E:10 519,8 0,053 0,34 
L:60—E:25 519,8 5,248 9,90 

Cuadro 4.27: Dispersión de varillas de Au rotadas 90° (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor longitud de la varilla: 

-> Se presenta un pico de resonancia cuya sección eficaz de dispersión crece progre-

sivamente, pero conserva la misma longitud de onda. 

-> La luz dispersada de las nanopartículas es muy baja al aumentar el radio de la 

esfera. 
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• La zona donde se presentan los picos de resonancia está entre los (500 - 550)nm, en 
el rango de la luz visible. 
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Cuadro 4.28: Comportamiento radiativo de varillas de Au rotadas 90°  (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 
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• Al incrementar la longitud de la varilla: 
-> La magnitud del campo eléctrico es amplificado en la vecindad de la 
nanopartícula. 
-> La dispersión de la luz dentro de la muestra es muy pequeña y presenta un 
patrón de interferencia. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra retiene una 
geometría de «sombrero» como se aprecia en la tabla anterior, cuya magnitud 
incrementa progresivamente pero a un ritmo muy pequeño. 

• La absorción de energía por parte de la nanopartícula es prácticamente nula. 

El comportamiento de la dispersión radiativa es evidentemente dipolar. 

4.4.4. Disco de Plata 

La muestra con nanopartícullas con forma de disco fue configurada como se muestra 
en la figura 4.41, de donde la luz incidente (representada por el vector de onda k) se 
encuentra en dirección perpendicular a la muestra. Se asume un grosor de lOnm y se 
escoge un diámetro de 80nm. 

Figura 4.41: Sistema: disco  + BiFeO3  + Si02  (Vidrio) + Aire 

* Esta nanopartícula no tiene su eje y en escala logarítmica como el resto de los gráficos 
del trabajo. 
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Figura 4.42: Sección Eficaz de Dispersión (nm 2)  vs Longitud de Onda (nm) para disco de 
Ag (Dos interfases) 

Cuadro 4.29: Dispersión de disco Ag (Dos interfases) 

El porcentaje de dispersión del disco con las dimensiones planteadas evidencia por qué 
en reflexión trasera el disco no sobrepasa la del BiFe03  único. 

Del resultado anterior se observa que: 

• Se presenta un pico de resonancia cuya sección eficaz de dispersión se encuentra en 
el rango de los (600 - 700)nin, lo cual corresponde al rango de luz visible. 
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La luz dispersada de la nanopartícula presenta un porcentaje relativo medio. 
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Cuadro 4.30: Comportamiento radiativo de disco de Ag (Dos interfases) 

De los resultados anteriores se observa que: 

El comportamiento radiativo alrededor de la nanopartícula es dipolar. 

• Hay una dispersión significante dentro de la muestra, y la intensidad del flujo de 
energía electromagnética hacia la muestra retiene una geometría de «sombrero» 
como se aprecia en la tabla anterior. 

. La absorción de energía por parte de la nanopartícula es significante. 

En el cuadro 4.31 se muestra la síntesis de los resultados anteriores: 

Estructura Material Rad. Dispersada Longitud de Onda 

Esfera 	
1 Au Muy baja Luz visible 

Ag Alta Ultravioleta 
Varilla Au Muy baja Luz visible - Infrarrojo 

Varilla (Rot. 901) Au Muy baja Luz visible 
Discos Ag Media Luz visible 

Cuadro 4.31: Síntesis de resultados de simulaciones post-experimentales 

De todas las estructuras, resulta claro que los discos y esferas de plata resultan dispersar 
la mayor cantidad de luz incidente. Paralelamente, las varillas y esferas de Au presentan 
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una dispersión de la luz muy pequeña por lo que no resultan ser óptimos para nuestros 
fines. 

Esto complementa los hallazgos encontrados en las simulaciones de la sección pre-
experimental, ya que en estas simulaciones se encontraron los mismos resultados con una 
dispersión mayor debido a la presencia de una sola interfase, reforzando la idea de que las 
esferas y discos de plata son las nanopartícullas con geometría óptima para nuestros fines. 

4.5. Simulaciones Especiales 

Estas simulaciones fueron realizadas para complementar aquellas desarrolladas en las 
secciones anteriores. El objetivo es enriquecer el conocimiento de las muestras con BiFeO3  
y nanopartículas introduciendo parámetros de control distintos a los presentados previa-
mente que pueden jugar un papel significante dentro de estos sistemas. 

4.5.1. Variando la Dirección de la Luz Incidente 

A continuación, se utiliza como referencia una esfera de plata de 80nm y el pico de 
resonancia dipolar. Los datos mostrados en el cuadro 4.32 son para el pico de resonancia 
correspondiente a la radiación dipolar. 

Este tipo de simulaciones es importante para entender el porqué la refiectancia frontal 
y trasera son diferentes. 
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Cuadro 4.32: Gráficos al variar la posición de la luz incidente 

A diferencia del caso en que la luz incide por arriba de la superficie, al entrar la luz 
por debajo de la interfase se presentan cuatro hallazgos: 

1. Se presenta un patrón de interferencia significativo dentro de la muestra. 
2. En ambos casos la dispersión se da en mayor medida dentro de la muestra. 
3. Se aprecia una disminución de la dispersión angular viniendo desde la dirección de 

la muestra. 
4. La sección eficaz de dispersión permanece en el rango de los (350 -  400)nm, lo cual 

corresponde al rango del ultravioleta y tocando el espectro de luz visible. 

Esta información es complementaria con los datos obtenidos por Fazel-Najafabadi et al 
1180], y Wyatt [181]en sus artículos en donde discuten el rol importante que juega la 
orientación de nanopartícullas en como dispersan la luz. 

4.5.2. Desplazando un disco sobre el eje 'z' 

Para esta prueba se toma un disco de plata de 80nin y se aleja de su distancia inicial 
de la muestra para ver como cambia su comportamiento. 
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Figura 4.43: Superposiciones de disco de diámetro de 80nm a distintas distancias de la 
muestra 
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Cuadro 4.33: Mapas de JE12 y ISI al desplazar un disco de plata de 80nm sobre el eje 'z' 

Al levantar las nanopartículas de la superficie, esta claro que aumenta la sección eficaz 

de dispersión y es posible observar con mayor facilidad el comportamiento dipolar de 

la radiación alrededor de la nanopartícula. Se observa también un desplazamiento del 

pico hacia longitudes de onda más pequeñas debido a que hay un cambio significativo de 

ambiente. 

Adicionalmente, vemos que la dispersión angular disminuye progresivamente, la partí- 

155 



cula absorbe poca energía, y la intensidad del campo eléctrico por debajo de la interfase 
disminuye. Estos hallazgos complementan aquellos de Moreno et al [182] quienes en su do-
cumento describen la interacción presente entre las nanopartícullas y el resto de la muestra 
a gran detalle. 

4.5.3. Pruebas con medios distintos al BiFe03  

En el siguiente apartado contrastamos medios distintos al BiFeO3  como complemento 
al aire, nuevamente tomando esferas de Ag de 80nm. 
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Cuadro 4.34: Gráficas de pruebas en medios distintos al BiFeO3  (1) 
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Cuadro 4.35: Gráficas de pruebas en medios distintos al BiFe03  (II) 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor índice de refracción, n: 
-> El pico de resonancia de la sección eficaz de dispersión se mueve ligeramente a 
una longitud de onda mayor. 
-> Se observa que la sección eficaz de dispersión va disminuyendo. 
-> La energía absorbida por la nanopartícula presenta cambios leves y es pequeña. 
-> Se halla un campo eléctrico mucho más definido alrededor de la nanopartícula 
y en dirección cada vez más fija hacia la muestra, esto esta complementado por la 
geometría de los mapas de intensidad de ¡Si. 
-> Se observa la apariencia de un patrón de interferencia dentro de la muestra. 
-> Disminuye la dispersión angular de la nanopartícula. 

Estudios demuestran que la dispersión de nanopartículas ubicadas en medios transparentes 
pueden ser transparentes [183], mientras que múltiples autores como Mafuné et al [184], y 
Tso et al [185] han documentado el comportamiento de nanopartículas en medios acuosos. 
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4.5.4. Caracterizando nanopartículas aglomeradas 

En esta sección vemos los resultados de simular dos esferas de plata de 80nm sobre un 
medio con BiFe03, incluyendo las secciones eficaces ópticas y mapas electromagnéticos 
como se ha hecho en las secciones anteriores. El enfoque se da sobre modos dipolares 
debido a la gran cantidad de modos presentes. 

La superposición de las secciones eficaces de dispersión en función de la longitud de 
onda se muestran en la figura 4.44 para los distintos tamaños de nanopartículas: 
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Figura 4.44: Secciones Eficaces de Dispersión (nin2) vs Longitud de Onda (nm) para 
sistema con dos esferas de Ag de 80nin sobre una muestra de BiFe03. 

De los resultados anteriores se observa que: 

• A mayor separación entre las partículas: 
-> El primer pico de resonancia, correspondiente al modo dipolar, se desplaza a 
longitudes de ondas más pequeñas. 
-> La sección eficaz de dispersión crece pero luego disminuye pasado una cierta 
separación. 
-> Se presentan múltiples modos o picos de resonancia producto de la superposición 
de las contribuciones de ambas partículas sobre la muestra. 

• Los picos de resonancia abarcan un amplio rango del espectro electromagnético de-
pendiendo de la separación entre las nanopartículas. 

Enfocándonos en los modos dipolares, tenemos que, para incrementos de distancia entre 
las nanopartículas: 
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Cuadro 4.36: Comportamiento radiativo de sistema con dos esferas de Ag (Dipolo) de 
80nin 

La dispersión angular superpuesta de todas las partículas en 2D a distintas distancias 

nos brinda la siguiente curva polar: 
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Figura 4.45: Superposición de Dispersión Angular para dos esferas de 80nin a diferentes 
distancias entre si 

De los resultados anteriores se observa que: 

• Al incrementar la distancia entre las esferas de plata: 
-> Persiste una gran concentración del campo eléctrico entre ambas nanopartícullas. 
-> Las nanopartículas absorben pequeñas cantidades de energía. 
-> La dispersión se da en mayor medida dentro y hacia la muestra. 
-> La dispersión angular se hace rápidamente menor. 
-> La intensidad del flujo de energía electromagnética hacia la muestra presenta 
cambios geométricos notables. 

• El comportamiento de la dispersión radiativa es dipolar. 

Theobald et al [187] han detallado con profundidad la simulaciones realizadas con grupos 
de nanoesferas, mientras que Xie y Chang [188] explican a detalle el modelo teórico de 
este caso. 
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CAPITULO V: 

CONCLUSIONES 



5. Conclusiones 

5.1. Sobre las Simulaciones 

Las simulaciones con BiFeO3  y nanopartículas demostraron que las nanopartículas de 
oro, desde un diámetro de 20nm hasta 120nin, resultan ser muy pobres para el objetivo 
planteado de lograr que las muestras absorban una mayor cantidad de energía lumínica, 
esto se debe a que estas nanopartículas presentan una dispersión angular de la luz muy 
baja así como una pequeña radiación dispersada. 

Adicionalmente, de las pruebas realizadas quedó evidenciado que las esferas de plata 
con radio mayor a 80nm presentan la mayor radiación dispersada y se encuentran en el 
rango de luz visible-ultravioleta, por lo cual sobresalen como los candidatos más óptimos a 
utilizar. Las varillas y discos de plata para las longitudes de onda presentes en el espectro 
ultravioleta-luz visible presentan un porcentaje de dispersión lumínica muy bajo, por lo 
que no son útiles para nuestros propósitos. 

Las conclusiones anteriores se ven reforzadas por las simulaciones hechas con dos inter-
fases en donde se observó un decremento del porcentaje de luz dispersada pero aún así se 
mantuvieron a la cabeza en dispersión angular, porcentaje de luz dispersada, y espectro de 
interés en lo que concierne a los picos de resonancia de entre el conjunto de nanopartículas 
probadas. 

La incidencia de una fuente de luz entrando por la parte trasera de la muestra, la cual es 
vidrio, demuestra un patrón de interferencia y una dispersión altamente irregular al incidir 
sobre la nanopartícula. 

Paralelamente, el desplazamiento de nanopartículas en dirección vertical superior sobre 
la muestra provoca que una mayor cantidad de luz pase directamente hacia la muestra y 
que la nanopartícula absorba una mayor parte de la energía. 

Finalmente, se observó que al emparejar aire con otro medio distinto al BiFeO3  como 
vidrio (n = 1, 5) o sulfuro de mercurio (n = 3, 0), la dispersión de la luz y su dispersión 
angular claramente siguen comportamientos drásticamente distintos. 

5.2. Sobre la Experimentación 

En lo que concierne a las pruebas experimentales, vemos casos en donde no se pueden 
apreciar picos de resonancia debido a que estos coinciden con la longitud de onda donde 
ocurre una caída de transmitancia producto de la transmisividad de la BiFe03  previo a 
la inserción de nanopartículas. 
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Sin embargo, se puede evidenciar a través de los múltiples gráficos obtenidos que las 
nanopartículas están presentes y sus efectos se ven reflejados como picos de resonancia pre-
sentes tanto en la transmisividad como la reflectancia de la luz incidente sobre las muestras, 
así como una disminución y aumento del porcentaje de luz transmitida y reflejada. 

Las varillas y platos presentan los picos de resonancia en las longitudes de onda más 
cercanas al infrarrojo, mientras que las esferas se acercan más a la región de la luz ultra-
violeta. 

Se pudo contemplar también que el comportamiento de los sistemas BiFeO3-nanopartícuias 
es diferente cuando la luz incide de manera frontal o trasera a la muestra. 

Con ayuda de Reffit, se pudo determinar la causa de los picos naturales de las curvas 
de transmisión y reflexión de la luz en la BiFe03, en particular, se observó que la permi-
tividad intrínseca del material y su espesor produce estas curvas. 

Notamos finalmente que existe una variación en función de la longitud de onda de la 
permitividad y el índice de refracción en la muestra, donde destaca una alta permitividad 
imaginaria a partir de los 550nin, lo cual indica que el BiFeO3  absorbe luz en el espectro 
de luz visible. 

5.3. Limitaciones y Recomendaciones 

La primera limitación que podemos mencionar es que las pruebas con los muestras 
fueron realizadas por el método de drop casting, el cual no produce capas homogéneas 
de nanopartículas sobre las muestras. Frente a este inconveniente se recomienda comprar 
diversas soluciones de nanopartículas de alta concentración y de carácter industrial, para 
luego llevar a cabo todas las pruebas por el método de spin coating, esto con el objetivo 
de tener capas de nanopartículas homogéneas sobre las muestras y soluciones de nanopar-
tículas de alta calidad para la investigación. 

Adicionalmente, se recomienda repetir todas las simulaciones pre-experimentales utili-
zando los parámetros de las simulaciones post-experimentales puesto que el código fuente 
modificado del Toolkit MNPBEM para el segundo caso se ajusta más a la realidad. 

Por otra parte, podemos repetir las simulaciones especiales con otros parámetros para 
incrementar el tamaño de data y tener un muestra más representativa de la realidad, es 
decir: 

1. Variar la posición de las nanopartículas en el eje 'z' a distintas longitudes de la 
muestra y rotar las mismas, 
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2. Variar la dirección del rayo de luz incidente sobre las muestras a distintos ángulos 
con respecto a la vertical, 

3. Probar otras interfases con medios distintos al BiFe03  para ver el contraste con 
dicho material. 

Finalmente, debe mencionarse que algunas de las soluciones utilizadas fueron prepara-
das en el laboratorio local de la universidad y no en industrias especializadas externas, 
por lo que las soluciones de nanopartículas utilizadas pueden no tener una estructura ideal 
y corren el riesgo de estar aglutinadas como se observa en los anexos. Nuevamente, como 
se detalló en el primer párrafo, este problema se puede solucionar comprando soluciones 
industriales y repitiendo las pruebas para tener más seguridad en los resultados obtenidos. 

Una vez esté optimizado el sistema BiFeO3-nanopartículas, se deben realizar medi-
ciones de voltaje-corriente en presencia de radiación electromagnética para confirmar un 
aumento en eficiencia. 

Cerramos este documento remarcando entonces que los hallazgos presentados en este tra-
bajo de investigación demuestran que la BiFeO3  complementada por nanopartículas me-
tálicas, en particular de plata y con formas de discos y esferas, muestra un buen potencial 
en su retención de energía lumínica para aplicaciones en celdas solares y el incremento de 
su eficiencia. Queda entonces este trabajo libre como referencia para cualquier investiga-
ción futura relacionada al uso de BiFe03  y su combinación con nanopartículas metálicas 
para aplicaciones en celdas solares. 
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ANEXOS 



A. Curvas de Extinción y Absorción 

A.1. Simulaciones con nanopartículas 

* Se presentan únicamente resultados y se muestra el eje y en escala logarítmica, log(y). 

* Se presentan únicamente modos dipolares. 
* No se cubren las varillas rotadas a 900 con respecto a la horizontal. 

A.1.1. Esferas 

* En este apartado controlamos el diámetro de las esferas. 

A) Estructura de Oro 
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Figura A.1: Secciones Eficaces de Absorción  (nin2) vs Longitud de Onda  (nrn) para esferas 
de Au. 
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Figura A.2: Secciones Eficaces de Extinción (nm 2) vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Au. 

B) Estructura de Plata 

absoiption oxcitation -kz 

Figura A.3: Secciones Eficaces de Extinción (nm 2) vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Au. 
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Figura A.4: Secciones Eficaces de Extinción (nrn2) vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Ag. 
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A.1.2. Varillas Horizontales 

* Se asume un espesor de lOnm constante y se varía la longitud. 

A) Estructuras de Oro 

Figura A.5: Secciones Eficaces de Absorción (nm2) vs Longitud de Onda (nrn) para varillas 
de Au. 

extinctior, excitation -180 

Figura A.6: Secciones Eficaces de Extinción (nm2) vs Longitud de Onda (nrn) para varillas 
de Au. 
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Figura A.7: Secciones Eficaces de Absorción (nm2) vs Longitud de Onda (nrn) para varillas 
de Ag. 

extinctior, CxcitatiOr, .kz 

Figura A.8: Secciones Eficaces de Extinción (nm2) vs Longitud de Onda (nm) para varillas 
de Ag. 
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A.1.3. Discos de Plata 

* En este apartado controlamos el diámetro del disco. 

absoiption oxcitation -kz 

Wavelength (rin) 

Figura A.9: Secciones Eficaces de Absorción (nm2) vs Longitud de Onda (nm) para discos 
de Ag. 

extinctios 020itatios .kz 

Figura A. 10: Secciones Eficaces de Extinción (nm2) vs Longitud de Onda (nrn) para discos 
de Ag. 
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A.2. Simulaciones Post-Experimentales 

A.2.1. Esferas 

A) Estructuras de Oro 

absorption oxcitation -kz 

Wavelength (vn) 

Figura A.11: Secciones Eficaces de Absorción (nm2) vs Longitud de Onda (nm) para 
esferas de Au - II 
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Figura A.12: Secciones Eficaces de Extinción (ri,m2) vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Au - II 
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B) Estructuras de Plata 

absorption oxcitation -kz 

Figura A.13: Secciones Eficaces de Extinción (nm 2)  vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Ag - II 
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Figura A.14: Secciones Eficaces de Extinción (nm 2)  vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
de Ag - II 
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A.2.2. Varillas de Oro 
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Figura A.15: Secciones Eficaces de Absorción (nm 2)  vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas de Au - II 
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Figura A.16: Secciones Eficaces de Extinción (nm 2)  vs Longitud de Onda (nm) para 
varillas de Au - II 
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Figura A.17: Secciones Eficaces de Absorción (nin2) vs Longitud de Onda (nm) para discos 
de Ag - II 
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Figura A.18: Secciones Eficaces de Extinción (nrn2 ) vs Longitud de Onda (nm) para discos 
de Ag - II 
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A.3. Simulaciones de Esferas Aglomeradas (Dipolos) 

absoiption oxcitation -kz 

Figura A.19: Secciones Eficaces de Absorción (nm2) vs Longitud de Onda (nm) para 
esferas aglomeradas de plata de 80nm 

•Xtinctiorr cxcitatiorr .kz 

Figura A.20: Secciones Eficaces de Extinción (nm 2)  vs Longitud de Onda (nm) para esferas 
aglomeradas de plata de 80nm 

197 



supe 

49 Ph 	jhg. uSP 
Yene gtyCOI 

Pngyppt 

( OglICQ 

ttI4nCO 

B. Preparación de BiFe03  

Si bien no se preparó directamente una solución de BiFe03  en esta experiencia, a 
continuación se presenta el procedimiento seguido por el especialista Héctor Miranda para 
la preparación de la solución que fue utilizada: 

1. Se tomó 4,5862g Bi(NO3)3  5H20 y se disolvió en lOmL de C2H602, marca Merck. 

2. En una vaso químico separado se tomó 3,6352g Fe(NO3)3  . 9H0 y se disolvió en 
lOmL de C2H602. 

Figura B.1: Químicos utilizados en la preparación de BiFeO3  

3. Se revolvieron magnéticamente ambas soluciones por lh sobre platos calientes. 

4. A continuación, se mezclaron ambas soluciones en una matraz, y se añadió lOmL C2H602. 

5. Se colocó la solución final en una rotoevaporadora [Rotary Evaporator AISET NGF- 
5000] por lh a 50 	a temperatura ambiente. min 
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Figura B.2: Rotoevaporadora utilizada 

Culminado el último paso, la solución estaba lista para utilizar [154, 155, 156, 1571. 

C. Observando las Naiiopartículas 

C.1. Ejemplos Comerciales 

Las compañías de Sigma Aldrich y NanoComposix ofrecen las imágenes en las figuras 

C.1 y C.2 para esferas y varillas de oro selectas: 

  

- 	 80 n 

 

(a) Esferas de oro de 40nm (b) Esferas de oro de 8Onm 

 

Figura C.1: Nanopartículas desarrolladas por NanoComposix 
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Figura C.2: Varillas con longitud de 40nin y espesor de lOnm desarrolladas por SigmaAl-
drich 
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C.2. Ejemplos Provenientes de Académicos 

C.2.1. Muestras llevadas a NanoComposix en EE.UU. 

El estudiante Damián Montero del Laboratorio Marie-Pierre Curie de la Universidad 

Tecnológica de Panamá envió muestras de nanopartículas esféricas de oro con diámetro 

de 25nm y plata con diámetro de 50nm a NanoComposix en EE.UU., empresa que tomó 

capturas y las envió de vuelta al laboratorio. Las capturas se llevaron a cabo con un 

microscopio electrónico de transmisión, modelo TEM JEOL 1010, y  se muestran en la 

figura C.3: 

Figura C.3: Captura de nanopartículas esféricas de plata y oro, respectivamente, con dis-
tintos diámetros por Damián Montero 

C.2.2. Muestras llevadas al INDICASAT en Panamá 

Se llevaron nanopartículas esféricas de plata y oro con diámetro de 31nm y 63nm, 

respectivamente, al INDICASAT, desarrolladas en el Laboratorio Marie-Pierre Curie y 

observadas a través de un microscopio electrónico de barrido 11581 IQuattro ESEM de 

ThermoFisher Scientificl.  El Dr. Rolando Gittens tomó las capturas en las figs. C.4 y C.5: 
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5/3/2022 spot HV 	WD 	det mag P HFW 	temp 
12:24:33 PM 4.0 20.00 kV 10.1 mm GSED 5000 x 25.4 im 

1 	Spm 
INDICASAT-AIP Quattro 

5/3/2022 spot HV 	WD 	1 det 	mag 9 HFW 	tnp 	 500 nm 
11:56:16AM 4.5 20.00 kV 10.1 mm GSED 50000 x 2.54 pm 	 INDICASAT-AIP Quattro 

Figura C.4: Capturas de nanoesferas de plata de aproximadamente 3lnm 
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5m 
INDICASAT-AIP Quattro 

5/10/2022 spot KV 	WD 	dt mag 9 HFW 	temp 
i 	10:58:09 AM 4.0 5.00 kV 8.2 mm GSED 20 000 x 6.35 im 

	2 pm 	 

INDICASAT-AIP Quattro 

.r 	 : 
W. 5/10/2022 spot HV 	WD 	det 	mag A HFW 	temp 
i 	11:33:39 AM 4.0 5.00 kV 8.2 mm GSED 5 000 x 25.4 pm 

Figura C.5: Capturas de nanoesferas de oro de aproximadamente 63nm 
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5/3/2022 	spot HV 	WD 	det 	rnag 	Q I-IFW 	'temp  1 	 1 pm 
11:4318 AM 4.5 20.00kV 10.1 mm GSED 25000 x 5.08 pm 	 INDICASAT-AlPOuattro 

De acuerdo con las simulaciones, se espera ver nanopartículas individuales y con una 
distribución homogénea, sin embargo, las observaciones muestran conglomerados no uni-
formes de nanopartículas y una distribución no homogénea del BiFeO3, que corresponde 
al material semiconductor sobre el sustrato de vidrio. 

Esto implica que las nanopartículas producidas en el laboratorio no son óptimas para 
realizar las pruebas ópticas planteadas en este trabajo. Para resolver este problema, se 
recomienda comprar soluciones de nanopartículas comerciales y repetir las pruebas con 
las mismas. 

Como último punto, se evaluó la composición química de la muestra con nanopartícu-
las de 3lnm utilizando el mismo microscopio. El punto seleccionado se muestra en la 
figura C.6: 

Figura C.6: Captura química de un punto en la muestra con nanoesferas de plata de 3lnm 

Al seleccionar este punto en particular de la muestra, se obtuvieron los resultados en 
la figura C.7 y el cuadro C.1: 
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Elemento Fe Ag Bi O Si 
Porcentaje Atómico 1,5% 2,3% 1,5% 59,4% 10,2% 

Porcentaje Atómico (Error) 07 0% 0,0% 0,0% 0,2% 0,0% 
Peso (%) 3,6% 10,5% 13,3% 39,7% 12,0% 

Peso (%) - (Error) 0,0% 0,0% 0,1% 0,1% 0,0% 

Cuadro C.1: Composición química de un punto dentro de un cúmulo de nanopartículas 
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Figura C.7: Transiciones energéticas halladas en la muestra 

Estos datos evidencian la presencia del semiconductor, BiFe03, el sustrato de vidrio, 
que contiene Si02 , y las nanopartículas de plata, Ag. 

Más información sobre la visualización de nanoestructuras se puede ver en los artículos de 
Ersen et al 11741 y el de Solá [175]. 

D. Espectroscopía UV Visible de Soluciones Coloidales 

de Nanopartículas Metálicas 

El estudiante Damián Montero preparó y caracterizó múltiples soluciones de nanopar-
tículas en la Universidad Tecnológica de Panamá, las cuales se presentan en las figuras 
D.1 y D.2: 
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Figura D.2: Absorbancia normalizada obtenida por el colega 
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(a) Naa.oeefeons de Plata 22 cm de diámetro. (b) Nscorefereo de Plata 31 cm de 

diámetro. (e) Nanoesfera de Plata 35 am de diámetro, ( Nanoesferas de Oro 17 

orn de diámetro. (e) Nanoesferas de Oro 35 cm. ( Nanoesferas de Oro 46 orn 

(g) Nanorods de Oro 9cm de diámetro y 20 cm de longitud. (h) Na~ de Oro 

8 m do diámetro y  19 mu de longitud. ( Naeorods de Oro  am  de diámetro y 

21 cm de longlard. 

(a) Conjunto casero 

(a) Nanoesferas de Plata 40  cm de diámetro. (h) Nanoesferas de Plata 80 am, de 

diámetro (e) Narsoceferas de Oro 40 am de diámetro. (d) Naaroorfeees de Oro 

80 cm de diámetro. (e) Nnnoxods de Oro 10 cm de diámetro y 38 cm de 

longitud. (5) Nanorods de Oro 10 cm de diámetro y 42 cm de longitud. (g) 

Nanorode de Oro 25 am do diámetro y 6 cm de bngih (b) Nsrnoplatcs de 

Picos con resonancia abs 750 rato. 

(b) Conjunto comercial 

Figura D.1: Muestras preparadas por el colega 

es 

Las soluciones comerciales se obtuvieron de dos proveedores: Sigma Aldrich y Nano-

Composix. Las esferas de plata presentan sus picos de resonancia a las longitudes de onda 

más bajas, mientras que los platos y varillas a las longitudes más altas. 

Pfeiffer et al [176] detallan como interactúan este tipo de soluciones con el medio a su 

alrededor. Adicionalmente, ScienceDirect presenta una síntesis respetable sobre las nano-

partículas coloidales [177]. En el caso de las soluciones coloidales de oro y plata desarro-

llados por el colega Montero, se recomienda revisar los artículos de Long et al [178], y 

Panáek et al [179], respectivamente. 
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