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Resumo

Este trabalho é dedicado ao estudo de cristais fotonicos de uma dimensao de periodicidade,
com énfase na aplicagao para células solares e no desenvolvimento de um software para
simulacao dos perfis de reflectancia e transmitancia desses cristais. A validacao do software
foi através de comparacao dos resultados produzidos com os encontrados na literatura
para os mesmos materiais. O software desenvolvido também foi utilizado em um estudo
comparativo dos perfis de reflectancia e transmitancia de um mesmo material sob diferentes

estruturas.

Palavras-chave: Cristais fotonicos; Células solares; Reflectancia; Transmitancia; Desen-

volvimento de software;



Abstract

This work is dedicated to the study of one-dimensional periodicity photonic crystals,
with emphasis on the application to solar cells and on the development of a software
for simulating the reflectance and transmittance profiles of these crystals. The software
validation was performed by comparing the results produced with those found in the
literature for the same materials. The developed software was also used in a comparative

study of the reflectance and transmittance profiles of the same material under different

structures.

Keywords: Photonic crystals; Solar cells; Reflectance; Transmittance; Software develop-

ment;
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1 Introducao

Quando falamos da questao energética, sabemos que as principais fontes de energia
convencionais utilizadas pela sociedade sdo provenientes de fontes nao renovaveis. Temos

como exemplo o petrdleo, o carvao mineral e gas natural.

Para a maioria dessas fontes, a reposi¢ao é muito lenta e resultante de um processo
de milhoes de anos sob condigoes especificas de pressao e temperatura. A utilizagdo dessas
fontes de energia sdo responsaveis em grande parte pela emissao de gases que contribuem

para o efeito estufa da atmosfera se agravar mais rapidamente.

As fontes de energia consideradas renovaveis sao consideradas inesgotaveis. A
geracao de energia elétrica através delas pode variar devido a sazonalidades, por exemplo,
a energia edlica nao pode ser produzida quando nao hé vento e a energia hidraulica possui

déficit de producao em periodos de seca.

Na perspectiva deste trabalho, temos como foco a energia solar, uma fonte de
energia considerada inesgotavel e comumente associada a uma solugao para um consumo
consciente e sustentavel, Peters (2009). Para a utilizarmos, temos que lidar com vérias

limitagoes: a tecnologia atual, a geografia local e as sazonalidades da natureza.

Ao observarmos os efeitos da radiacao solar na superficie do planeta, temos a
limitacdo dos periodos do dia devido a rotacao do planeta e a limitacdo do angulo de

incidéncia da radiagao solar devido a latitude local.

A principal forma de converter radiagao solar em energia elétrica é com o uso de
células solares, também chamadas de células fotovoltaicas. Em um célula fotovoltaica, a
radiagao solar interage com uma estrutura de duplas de materiais semicondutores dopados,
usualmente feitos a partir de silica e com dopagem utilizando boro e fésforo, e uma fina

grade metdalica gerando uma corrente elétrica.

Sendo assim, o funcionamento de uma célula fotovoltaica depende diretamente
da quantidade de radiacao solar que chega até ela, apesar de que nem toda incidéncia
sera transformada em energia. Isso acontece porque nem toda a radiacao incidente ira
possuir cargas de energia o suficiente para liberar os elétrons do semicondutor. Além disso,
a radiagao solar incidente no semicondutor das células acaba em parte sendo bloqueada
em certas arquiteturas de montagem das mesmas, por exemplo pela grade metalica que

forma a malha por onde a corrente ira fluir.

Assim sendo, temos a necessidade de maximizar a conversao dessa radiagao solar
incidente nas placas em energia elétrica. Uma das formas mais promissoras atualmente

tem sido o uso de camadas de cristais fotonicos na construgao dessas células solares.
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Figura 1 — A borboleta Morpho rhetenor é um exemplo de CF na natureza e mostra forte
iridescéncia azul. Ao lado temos um corte transversal feito com um Microscopio
eletrénico de transmissao (MET) de uma parte da asa que revela a estrutura
em formato de arvore de natal responsavel pela iridescéncia azul. Reproduzido
de Pris et al. (2012).

Cristais fotonicos sao estruturas opticas na escala nanométrica com indice de
refracao alternados periodicamente. Essas estruturas quando atingidas pela luz e produzidas
a partir de semicondutores possuem a condutividade de elétrons afetada. Essas estruturas
cristalinas podem existir em uma, duas ou trés dimensoes de periodicidade, figura 2, e
ocorrem na natureza principalmente na coloragao e reflexao de animais, ver Kinoshita;
Yoshioka (2005), conforme figura 1. Quando produzidos artificialmente possuem uma
grande variedade de aplicacoes praticas como células solares, guias de ondas, cavidades

ressonantes, espelhos, transistores e fibras de cristais fotonicos.

O objetivo central deste trabalho foi fazer uma revisao teodrica sobre cristais fotonicos
de uma dimensao de periodicidade e com isso, o estudo do eletromagnetismo de meios

peridédicos como problema de autovalores e o método da matriz de transferéncia.

Ao analisarmos o eletromagnetismo na perspectiva dessas estruturas cristalinas
estudando o seu comportamento em um ambiente de meios periddicos. Ao desenvolvermos
as equacoes de Maxwell chegamos nas equacoes de Helmholtz e fazemos uso das solugoes
matematicas da equacao de Schrodinger visto o isomorfismo entre elas, assim sendo,
temos o ponto de vista de um problema de autovalores para o eletromagnetismo de meios

periddicos.

Assim, unimos os resultados com os modos normais de propagacao de ondas

entre meios com indices de refragao diferentes fazendo uso do teorema de Bloch [Leite
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1D 2D 3D

Figura 2 — Ilustragao de tipos de CF de uma dimensao (1D), duas dimensoes (2D) e
trés dimensoes (3D). As cores diferentes representam materiais com indices de
refracdo distintos. Retirado de Peters (2009).

(2013)], podendo assim descrever eletromagnetismo e sua propagagao nesses meios de
forma matricial através do chamado método da matriz de transferéncia (MMT) obtendo

por fim os perfis de reflectancia e transmitancia dos cristais fotonicos estudados.

Como livro texto principal foi utilizado o “Photonic Crystals: Molding the Flow of
Light” (sem tradugao oficial), de Joannopoulos et al. (2008), com o intuito de guiar os estu-
dos da revisao tedrica contemplando os principais pontos, sendo eles: o eletromagnetismo

de meios periddicos como problema de autovalores e o método da matriz de transferéncia.

Juntamente ao estudo, foi planejado o desenvolvimento e programagao de uma
rotina de cédlculos que produzissem os valores de transmissibilidade e refletividade a partir
de uma entrada com as caracteristicas de um cristal. Como resultados dessa segunda
parte, conseguimos produzir um programa com interface grafica de usuario que executa

tais calculos, onde o batizamos de Simulador de cristais fotonicos em uma dimensao
(SimCF1D).

Para o desenvolvimento da rotina de calculos, partimos do estudo do eletromagne-
tismo usando o método da matriz de transferéncia como principal ferramenta fisica. A
parte computacional, utilizamos da linguagem de programacao Python, para a execugao
das contas, e algumas de suas bibliotecas como o NumPy e o Pandas para manipulagao dos
dados, o MatPlotLib para gerar os ajustes graficos e o TKinter para produzir a interface

grafica com o usuario.

Usando os materiais e resultados obtidos nos artigos Krc et al. (2009), Aluicio-
Sarduy et al. (2018), Wang et al. (2018) para testagem e calibragdo do nosso cédigo e
por fim, obtivemos alguns resultados préprios a partir estruturas de cristais de material
selecionado por nés levando em consideragao o contexto da aplicacao de cristais fotonicos

para construcao de células solares.
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?2 Revisao tedrica

De acordo com livro-texto principal utilizado Joannopoulos et al. (2008) e outras
referéncias extras estudadas, Han (2018), Johnson; Joannopoulos (2000) e Vera (2009),

temos o desenvolvimento das relagoes fisicas nas subsegoes seguintes.

2.1 Eletromagnetismo de meios periddicos como problema de au-

tovalores

Para caracterizarmos o comportamento da propagacao da radiacao em cristais
fotonicos, precisamos antes descrever os fendmenos eletromagnéticos de modo geral e
para a particularidade das estruturas dielétricas periddicas. Para tanto fazemos uso das
equagoes de Maxwell, que descrevem como correntes e cargas elétrica atuam como fontes
de campos magnéticos e elétricos assim como descrevem que campos elétricos e magnéticos
que mudam ao longo do tempo podem criar campos magnéticos e elétricos, respectivamente,

variantes também no tempo. No SI essas equagoes sdo:

V-B=0, (2.1)
ﬁ.ﬁzp’ (2.2)
- - 9D -
H-— = — 2.
V x AT J, (2.3)
. - OB
95 _ 4
V x E+ Y 0, (2.4)

onde F e H sdo os campos elétricos e magnéticos macroscopicos; D e B sao os campos de

deslocamento elétrico e de inducao magnética; p e J sdo a carga e a densidade de corrente.

Ao tratarmos de um meio dielétrico periddico, temos que o mesmo é composto de
materiais dielétricos distribuidos em uma regiao de forma homogénea e pode ser descrito por
sua posicao no espaco. Possui invariancia de sua estrutura no tempo, permite propagacao

de radiacao e nao possui fontes de luz, esto é, p e J sdo nulos.

Para esse tipo de meio linear, macroscopico, anisotrépico e primariamente transpa-

rente, os campos se relacionam segundo

D(F) = eoe(FE(7), (2.5)
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B() = pop(#) H(F), (2.6)
onde €y ~ 8.854 x 107!2 Farad/m e yy = 47 x 1077 Henry/m. Para a maioria dos materiais
dielétricos temos que a permeabilidade magnética p(r) ~ 1 e assim podemos utilizar como
simplificagao

B = poH. (2.7)
Para esse caso, temos que € é proporcional ao quadrado do indice de refragdo do

meio e portanto relacionavel a lei de Snell, isto é, n = /ep.

Sendo assim podemos reescrever as equagoes de Maxwell como

V-H(Ft) =0, (2.8)

V - [e(RE(F )] =0, (2.9)

V x H(F,t) — ege(F’)aEéj’t) =0, (2.10)
OH (7, 1)

V x E(F,t) + 1o = 0. (2.11)

ot
Devido a linearidade dessas equacoes, podemos separar as dependéncias espaciais

das temporais utilizando das formas de perfil

—

H(7 t) = H(F)e ™, (2.12)

E(7,t) = E(F)e™™. (2.13)

Inserindo os perfis acima nas equacoes 2.8 e 2.9 obtemos

V- H(7) =0, (2.14)

V - [e(F)E(P)] = 0. (2.15)

Das equagbes acima, temos que nao existem pontos de fontes e sumidouros dos cam-
pos elétrico e magnético no meio em questao. De forma andloga, temos uma interpretacao

de uma onda plana com vetor de onda k

H (i) = @, (2.16)

i k=0, (2.17)
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onde 2.17 é a condicdo de transversalidade da onda e k = w/c.

Voltamos agora a nossa atencao para as equagoes 2.10 e 2.11 e fazendo uso dos

perfis 2.12 e 2.13 para obtermos a forma espacial

V x E(F) — iwpoH (F) = 0, (2.18)

V x H(F) + iwege(F) E(F) = 0. (2.19)

Dividindo a equacao 2.19 por €(7)

|
@V X H(7) + iweg E(T) = 0. (2.20)

Aplicando um rotacional em 2.20, temos

V x é)ﬁ x H(F) + iwegV x E(F) = 0. (2.21)
e\r

Substituindo 2.18 na equagao acima, teremos

- 1 - o oo
V x @v x H(7) — w?eouoH () = 0. (2.22)

1
Veopo’

Sendo ¢ = reescrevemos 2.22 como

V x ——V x HF) = 2 H (7). (2.23)

Tomando o lado esquerdo da equacao 2.23 como sendo um operador © aplicado

em H () obtemos

O (F) = (‘;’)21?(7?), (2.24)
onde entdo
OH(F) = V x <€(1F)6 x ﬁ(F)) . (2.25)

A partir de 2.24 temos o eletromagnetismo de meios periddicos como um problema
de autovalores, onde juntamente com as equagoes 2.8 e 2.9 e o meio € podemos encontrar

—

todas os valores de H (7)

2.2 Método da matriz de transferéncia

Ao interpretarmos o eletromagnetismo de meios periédicos como um problema de
autovalores, temos que a propagacao de ondas eletromagnéticas se reduz a um problema
matricial, ver Byrnes (2016). Em especial para as nossas anilises temos uma dire¢ao

espacial de periodicidade dos materiais.



Capitulo 2. Revisdo tedrica 14

Figura 3 — Ilustracao de camadas de um cristal fotonico com uma dimensao de periodici-
dade, onde 1 o indice das camadas (com 1 =0, 1, 2, ..., N, s), 2; a localizagao
da interface entres as camadas de indice 1 e [ + 1, d; sendo a espessura das
camadas (d; = x; — x;_1).

Sendo 1 o indice das camadas (com 1 =0, 1, 2, ..., N, s), x; a localizagao da interface
entres as camadas de indice 1 e [ 4+ 1, d; sendo a espessura das camadas (d; = z; — x;_1),
como na figura 3, n; o indice de refragdo da camada 1, ng o indice de refracao do meio

incidente e ng o indice de refragao do substrato, temos que para x < xg:

E(x) = ape=0-550) 4 pyeihorts=), (2.26)
para ;1 < x < 2y:
E(z) = e~ Fa(@=a) 4 p pikio(@=a1) (2.27)
e para ry < X:
E(x) = age—s@=on) | p giks(@=on) (2.28)

Ao analisarmos as regioes de interface temos os coeficientes a; e b; sendo as

amplitudes das ondas e temos o componente x do vetor de onda ki, sendo:

kip = nlE cos 0. (2.29)
c

Ao aplicar as condigoes de contorno resultantes da continuidade dos campos elétricos

E, e H, para o caso de ondas tranversais elétricas (tipo s):

Els —+ El/s = E(l+1)s + Egl—&-l)s? (230)
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€ €
*Z(Els — L) cos b = ﬂ(E(lH)s - EEZH)S) €os O141, (2.31)
0 M1

podemos escrever a propagacao de uma onda entre duas interfaces na forma matricial

chamada de matriz dindmica (D;):
Ejs Euis
o )=o) 2
Els (I+1)s

1 1
D, = ) (2.33)
nycosf; —n;cosb,

Da mesma forma, para o caso das ondas tranversais magnéticas (tipo p), temos ao

onde

aplicar as condigoes de contorno resultantes da continuidade dos campos £, e H, :

Elp + El/p = E(l+1)p + EEH—l)p’ (234)
€ €
—(Ey, — Ej) cos b = | ——(Bus1p — El41),) 08141, (2.35)
H i1

que reescrevendo na forma matricial fica:

E E
Dl< ip)leH( E””p), (2:36)
Elp E(l+1)P
onde
0 0
o - (o= ) .
ny —ny

Ao reescrevermos essas equagoes matriciais dinamicas em relagdo aos coeficientes a

/
“)=p;iip, | ), (2.38)
bo /
/
“=p ), (2.39)
¥, by
“N = pDriDg, | MY, (2.40)
b b1

onde P é a matriz de propagagdo exponencial:

e 0
= ( 0 eidn) ’ (2.41)

e b obtemos:
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com ¢; = kjd sendo a fase da onda propagada. Assim a relacao desde o meio incidente

( Z;’ ) — D! (l:r[l DlPlDl‘l> D, ( Z ) , (2.42)
( ag ) (Mn M12) ( as )
= , (2.43)
bo My Moy bs
(bo):M(b:>’ (2.44)

com M sendo a matriz de transferéncia, a relacdo que descreve a propagacao do meio

até o substrato fica:

incidente até o substrato. Tiramos os coeficiente de transmiténcia (t) e reflectancia (r) a

partir de:
bo
t =~ 2.45
(249
ag
. 2.46
=2 (2.46)
de outra forma
1
t=|— 2.47
e (2.47)
My,
o (2.48)

Sendo assim, temos que as probabilidade de trasmitancia e reflectancia sao dadas

por:
1 2
M. 2
R=r%= M—i (2.50)
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3 Nosso cddigo

O programa nomeado de PC1D (Photonic Crystal in One Dimension), que pode
ser encontrado em https://github.com/fleonemaia/, podemos dividir em duas partes: a
interface grafica utilizada pelo usuario (Graphic user interface, GUI) e a rotina de cdlculos

geradas pelo cédigo.

Construimos uma interface grafica simples consistente em caixas de entradas de
dados (figura 4) e um menu expansivel (figura 5) com as possibilidades ja codificadas de
calculos e seus devidos resultados apresentados por meio de ajustes gréaficos, onde esses
resultados por sua vez podem ser vistos ao longo do texto desta dissertacao. A arquitetura

do cédigo do programa esta descrita no anexo A.

# PC1D Calculator - O X
Initial wavelength for analysis 0
Final wavelength for analysis D
Wave polarization Is
Wave incidence angle 10
Refractive index of the incident layer o
Refractive index of odd layer [0
Refractive index of even layer 10
Refractive index of the substrate layer 0
Mumber of pairs of crystal layers 0
Is structure a quarter-wave? D
Odd layer resonant wavelength D
Even layer rescnant wavelength 10
Odd layer width o
Even layer width 0
Are there any defects? 10
Refractive index of the defect layer 0
Defect layer resonant wavelength 0
Defect layer width D
Mumber of pairs of crystal layers between defects D
Transmittance —
Evaluate

Figura 4 - GUI 1.



Capitulo 3. Nosso cédigo

18

Transmittance —I | .

Transmittance

Reflectance

Absorption

Reflectance with Transmittance

Absorption, Reflectance with Transmittance
Reflectance and Transmittance

Reflectance by Transmittance

Figura 5 — GUI 3.
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4 Aplicacoes do cédigo CF1DSim em cristais

fotonicos

Neste capitulo, temos a apresentacao de reproducoes feitas referentes aos materiais
utilizados em Aluicio-Sarduy et al. (2018), Krc et al. (2009) e Wang et al. (2018), tanto

para a calibragdo do programa desenvolvido, quanto para testes de coeréncia fisica.

Para todas as reproducgoes executadas, foram utilizados como valores de indice de
refragdo do meio incidente o ar (nr,. = 1,0) e indice de refracdo do substrato o vidro

(nsuws = 1,52) devido as referéncias reproduzidas também utilizarem esses valores.

4.1 Sistema 1: a-Si:H com a-SiNx:H

Krc et al. (2009) foi utilizado para uma reprodugao dos espectros de reflectancia
e transmitancia de acordo com os resultados encontrados nele. Sendo assim, tivemos
como intuito a reproducgao dos resultados dessa referéncia para calibrarmos o programa

desenvolvido por nés e verificar se a implentagao do codigo foi executada corretamente.

Como valores para a construcao do cristal foténico, utilizamos:

o Indice de refracio do material da camada fmpar sendo a-Si:H (n; = 3,83) com

espessura de 50 e 100 nanometros.

o Indice de refracio do material da camada par sendo a-SiNx:H (ny = 1,81) com

espessura de 70 e 140 nanémetros.

« Utilizamos que o angulo de incidéncia da onda eletromagnética no material foi normal
a superficie do mesmo (zero graus) e a reproducao dos espectros foi feito para ondas

do tipo s.

e Os limites dos espectros reproduzidos foram de 500 a 1500 nanémetros.

Dessa forma, obtemos trés configuragoes de cristais fotonicos unidimensionais
utilizando seis pares periddicos de silicio amorfo, a-Si:H com a-SiNx:H, onde o primeiro
caso é para as espessuras de 50 e 100 nanoémetros, o segundo é para espessuras de 70 e
140 nandmetros e o terceiro caso é um acoplamento das duas estruturas anteriores. Ao
observar o resultado do ultimo, temos que a estrutura de banda dos dois casos anteriores
foi somada, assim temos a indicagao de que podemos acoplar diferentes estruturas de
cristais fotonicos para obtermos estrutura de bandas maiores, menores e até mesmo picos

de transmitancia, o que foi testado e serd apresentado no capitulo de Simulagoes.
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Figura 6 — Simulagdo das linhas de transmitancia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis), essas dispostas juntamente com os dados experimentais, conforme Krc et
al. (2009). Da esquerda para a direita temos a simulagao para 6 pares periodicos
de silicio amorfo, a-Si:H com a-SiNx:H, com espessuras de 50nm e 100nm.

Os resultados estao representados nas figuras 6, 7 e 8 e através da analise dos
mesmos comparando com os espectros de reflectancia encontrados em Krc et al. (2009)
temos um indicio que a implementacao da rotina do programa esta aproximada dos

observado e portanto prosseguimos para a reprodugoes subsequentes.

4.2 Sistema 2: silica e oxido de itrio, com defeito de granada de
galio de térbio

Ao analisarmos Aluicio-Sarduy et al. (2018), optamos para uma reprodugao adap-
tada utilizando os materiais discutidos nele, sendo assim, construimos um cristal fotonico
de uma dimensao com 16 pares periddicos de silica (Si05) e 6xido de itrio (Y203) e
com ambos materiais apresentando camadas de 50 nandémetros. Ao tratarmos de cristais
fotonicos, quando temos camadas de um material diferente dos materiais que formam o
cristal, dizemos que o cristal possui um defeito. Ao tratarmos da construcao deste cristal,

fizemos uso de defeitos de granada de galio de térbio (TGG) com a mesma espessura.

Como valores para a construgao desses cristais, utilizamos:
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Figura 7 — Simulagao das linhas de transmitancia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis), essas dispostas juntamente com os dados experimentais, conforme Krc et
al. (2009). Da esquerda para a direita temos a simulagao para 6 pares peridédicos
de silicio amorfo, a-Si:H com a-SiNx:H, com espessuras de 70nm e 140nm

o Indice de refracio do material da camada fmpar sendo SiO, (ny = 1,4585) com

espessura de 50 nanémetros.

o Indice de refracio do material da camada par sendo Y50j; (ng = 1,9307) com

espessura de 50 nanémetros.

« Indice de refragio do material do defeito sendo TGG (npes = 1,95) com espessura

de 50 nanometros.

 Utilizamos que o angulo de incidéncia da onda eletromagnética no material foi normal
a superficie do mesmo (zero graus) e a reproducao dos espectros foi feito para ondas

do tipo s.

o Os limites dos espectros reproduzidos foram de 250 a 450 nanémetros.

As reprodugoes para esses casos estao dispostas nas figuras 9, 10, 11 e 12. Na figura
9 temos a construcao de um cristal simples com esses materiais. Na figura 10 temos esse
mesmo cristal porém com a adigdo de um defeito de TGG no meio da estrutura e com isso
vemos um surgimento de um pico de transmitancia dentro da estrutura de bandas, ver

Aratjo (2012). Nas outras duas figuras dessa reproducao temos o uso de dois defeitos de
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Figura 8 — Simulagao das linhas de transmitancia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis), essas dispostas juntamente com os dados experimentais, conforme Krc
et al. (2009). Da esquerda para a direita temos a simulagdo para 6 pares
periodicos de silicio amorfo, a-Si:H com a-SiNx:H, com espessuras de 50nm
e 100nm juntamente com mais 6 pares periédicos do mesmo material com
espessura de 70nm e 140nm.

TGG separados na figura 11 por 4 pares periddicos e na figura 12 por 8 pares periddicos,

onde esses pares sao do mesmo material do cristal, ou seja, de Si0Oy — Y50s.

Como podemos ver, ao variarmos a quantidade de camadas entre os defeitos,
variamos também a distancia entre os picos de transmitancia que aparecem dentro da
estrutura de bandas podendo, como no caso da figura 12, somar esses picos e formar um

unico, mais robusto e de maior intensidade.

4.3 Sistema 3: silica e éxido de titanio com defeito de sulfeto de
cadmio

Extraindo de Wang et al. (2018), que trata da construcao de células solares com
o uso de cristais fotonicos em duas dimensoes de periodicidade, os materiais tratados
no texto, para construirmos simulagoes de cristais fotonicos com periodicidade em uma
dimensao e 10 pares periddicos de silica e 6xido de titanio, com espessuras das camadas

obedecendo a estrutura de um quarto de onda e fazendo uso de camadas de defeitos muito
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Figura 9 — Simulagao das linhas de transmitancia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis) referente ao material utilizado em Aluicio-Sarduy et al. (2018). A simu-
lagao foi feita para 16 pares periédicos de SiOy com éxido de itrio (Y2Os3) com
espessuras de 50 nm.

finas.

Como valores para a construcao desses cristais, utilizamos:

o Indice de refracio do material da camada impar sendo SiOy (n; = 1, 4585).
o Indice de refracio do material da camada par sendo TiOy (ny = 2,6142).

o Indice de refracio do material do defeito sendo CdS (np.; = 2,5323), sulfeto de
cadmio, com espessura de 30 nandémetros, cerca de um tergo da espessura das camadas

do cristal.

« Utilizamos que o dngulo de incidéncia da onda eletromagnética no material foi normal
a superficie do mesmo (zero graus) e a reproducao dos espectros foi feito para ondas

do tipo s.

e Os limites dos espectros reproduzidos foram de 300 a 900 nanémetros.

Os resultados para esse caso encontram-se nas figuras 13 a 15 onde a figura 15 é a

reproducao para um defeito produzido por uma camada muito fina, esse resulta em um
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Figura 10 — Simulagao das linhas de transmiténcia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis) referente ao material utilizado em Aluicio-Sarduy et al. (2018). A
simulagao foi feita para 16 pares peridédicos de SiO, com 6xido de itrio (Y203)
com espessuras de 50 nm e com um defeito de granada de gélio de térbio
(TGG) com a mesma espessura.

pico de transmitancia similar a valores de expessuras de estruturas de quarto de onda dos

outros cristais discutidos.
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Figura 11 — Simulagao das linhas de transmitancia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis) referente ao material utilizado em Aluicio-Sarduy et al. (2018). A
simulacao foi feita para 16 pares periddicos de SiO; com Y>03 com dois
defeitos de TGG, com espessuras de 50 nm e com 4 pares periédicos separando
os defeitos.
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Figura 12 — Simulagao das linhas de transmiténcia (linhas vermelhas) e reflectancia (linhas
azuis) referente ao material utilizado em Aluicio-Sarduy et al. (2018). A
simulacao foi feita para 16 pares periddicos de SiOs com Yo03 com dois
defeitos de TGG, com espessuras de 50 nm e com 8 pares periédicos separando
os defeitos.
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Figura 13 — Simulacao do espectro de reflectantia referente ao material utilizado em Wang
et al. (2018). A simulacao foi feita para 10 pares periddicos de silica (SiOs)
com 6xido de titanio (7902) com espessuras das camadas seguindo a estrutura
de um quarto de onda.
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Figura 14 — Simulacao do espectro de reflectantia referente ao material utilizado em Wang
et al. (2018). A simulacao foi feita para 10 pares periddicos de silica (SiOs)
com 6xido de titanio (7902) com espessuras das camadas seguindo a estrutura
de um quarto de onda e um defeito de sulfeto de caddmio (CdS) com a espessura
obedecendo o mesmo tipo de estrutura.



Capitulo 4. Aplicagées do codigo CF1DSim em cristais fotonicos 29

1.0 ﬁ
0.8 -
T 0.6
LA
=
8
(%)
: ﬂ
[
T 0.4 - q H I
0.2 -
0.0 - |
T T T T T T T
300 400 500 600 700 800 900
nm

Figura 15 — Simulacao do espectro de reflectantia referente ao material utilizado em Wang
et al. (2018). A simulacao foi feita para 10 pares periddicos de silica (SiOs)
com 6xido de titanio (7902) com espessuras das camadas seguindo a estrutura
de um quarto de onda e um defeito de sulfeto de cddmio (CdS) com um tergo
da espessura das outras camadas.
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5 Aplicacao a células solares construidas com

cristais fotonicos

A partir das observagoes feitas através das reprodugoes dos artigos Krc et al. (2009),
Aluicio-Sarduy et al. (2018), Wang et al. (2018), testamos algumas outras caracteristicas
de cristais fotonicos utilizando uma construgao de um cristal sob a estrutura de um quarto
de onda com 10 pares peridédicos e com os materiais de silica e 6xido de titdnio para a

construcao das camadas, ar para o meio incidente e vidro para o substrato.

Das figuras 16 a 20, simulamos para o mesmo cristal a entrada da luz incidente
através de diferentes angulos e observamos que no que tange a forma pouco ter mudado

no padrao dos espectros, a intensidade mudou consideravelmente.

Das figuras 21 a 25, simulamos para o mesmo cristal a entrada da luz incidente a
zero graus mas com diferentes comprimentos de onda determinando a estrutura de um
quarto de onda. Ao analisarmos, podemos perceber que a regiao da estrutura de bandas

segue o comprimento de onda utilizado para determinar a espessura das camadas.

Na figura 26 mostramos que ao acoplarmos mais de uma dessas estruturas feitas
seguindo diferentes comprimentos de ondas temos a soma da estrutura de bandas e
dependendo de quais sao utilizados, podemos ter como na figura 27 o surgimento de um

pico de transmitancia de forma muito parecida com a utilizacdo de um defeito.

Como pode ser visto na figura 28, ndo encontramos uma relagao direta entre a
espessura da estrutura de bandas principais dos espectros formados com o comprimento
de onda relacionados as camadas utilizadas para produzi-los, porém ao compararmos com
o numero de pares periddicos utilizados para construir os mesmos vemos que com poucos
pares periodicos podemos obter uma estrutura de bandas de mesmo tamanho do que com

maiores quantidades dos mesmos, conforme visto na figura 29.
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Figura 16 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares periddicos de silica
(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda com o angulo de entrada da onda incidente
no material a zero graus.
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Figura 17 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares periddicos de silica

(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 550 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a dez graus.
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Figura 18 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares periddicos de silica

(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 550 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a vinte graus.
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Simulacao do espectro de reflectancia feita para 10 pares peridédicos de silica
(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 550 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a trinta graus.
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Figura 20 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares periddicos de silica

(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 550 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a quarenta graus.
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Figura 21 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares peridédicos de silica
(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 350 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a zero graus.
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Simulacao do espectro de reflectancia feita para 10 pares peridédicos de silica
(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 450 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a zero graus.
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Figura 23 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares periddicos de silica

(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 550 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a zero graus.
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Figura 24 — Simulagao do espectro de reflectancia feita para 10 pares periddicos de silica

(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 650 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a zero graus.
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Figura 25 — Simulagao do espectro de reflectantia feita para 10 pares periddicos de silica

(Si03) com éxido de titdnio (T90,) com espessuras das camadas seguindo a
estrutura de um quarto de onda de 750 nanometros com o angulo de entrada
da onda incidente no material a zero graus.
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Figura 26 — Simulacao do espectro de transmitancia com materiais de silica (SiO) com
éxido de titdnio (T902) com espessuras das camadas seguindo a estrutura de
um quarto de onda com o angulo de entrada da onda incidente no material a
zero graus para diferentes acoplamentos de estruturas de 10 pares periddicos,
onde cada uma obedece ao quarto de onda para diferentes intervalos.
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Figura 27 — Simulagdo do espectro de transmitancia feita para duas estruturas acopladas
(colocadas em sequéncia) de 10 pares periddicos de silica (Si03) com 6xido de
titdnio (T903) com espessuras das camadas relativas ao um quarto de onda,
uma para 450 e outra com 750 nandmetros, com o angulo de entrada da onda
incidente no material a zero graus.
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Figura 28 — Simulacdo da relagdao entre a espessura da estrutura de bandas principal
do espectro de reflectancia de cristais fotonicos com tamanho das camadas
definidas pela estrutura de um quarto de onda, com o comprimento da onda
incidente que define os mesmos.
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Figura 29 — Simulacdo da relagdao entre a espessura da estrutura de bandas principal
do espectro de reflectancia de cristais fotonicos com tamanho das camadas
definidas pela estrutura de um quarto de onda, com o nimero de pares
periddicos utilizados para construcao dos mesmos. A onda incidente foi usada
a zero graus e com o comprimento de 550 nanémetros.
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6 Conclusao

Ao trazermos os resultados encontrados ao contexto dos cristais fotonicos aplicados
a células solares, podemos utilizar materiais favoraveis a determinados angulos de incidéncia
da luz, modificando a necessidade de se inclinar placas solares a depender da latitude de

instalacao dessas.

Vemos também que a estrutura de bandas possui uma relagdo ao tamanho de suas
camadas que, por sua vez, se definida por uma estrutura de um quarto de onda, cria

bandas ao redor do comprimento de onda gerador da mesma estrutura.

Vemos também que com poucos pares periddicos conseguimos obter um maximo
nas estruturas de bandas e vemos que mais de um cristal pode ser acoplado para se somar

as estruturas de bandas.

Sendo assim, temos a possibilidade de escolhermos materiais que apresentam
estruturas de bandas voltadas para o espectro de radiacao do sol na terra para construir
cristais que possuem poucos pares periddicos (cristais finos), com cada camada construida
no formato de um quarto de onda a fim de obter estrutura de bandas bem definidas ao
redor dos principais picos de radiac¢ao incidente, e por fim podemos combinar mais de uma

desses cristais para maximizar a estrutura de bandas sob todo o espectro de radiacao solar.
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A Arquitetura do codigo CF1D

Neste primeiro seguimento de cédigo, importamos as bibliotecas da linguagem

python que nos fornecem ferramentas extras para a producao dos calculos.

from tkinter import x

import pandas as pd

import matplotlib.pyplot as plt

from math import sin, cos, asin, pi

from cmath import exp

from numpy import ones, reshape, identity

from numpy.linalg import pinv

Aqui definimos definimos a estrutura da fungao principal:

def app():
window_root = Tk()

window_root. title ("PCID,Calculator")

crystal _name = "Default"'

entry = make form(window_root, crystal name)
make evaluation (window_root, entry)

window__root . mainloop ()

Nessa etapa ajustamos a estrutura visual que a interface grafica tera:

def make form(window_root, crystal name):
entries = {}

for element in list (range(19)):

row = Frame(window_ root)
lab = Label(row, width=38,
text=data.index.values|[element], anchor="w’)

entry = Entry(row, width=5)

entry.insert (0, str(data[crystal name][element]))
row . pack (side=TOP, padx=10, pady=5)

lab . pack(side=LEFT)

entry . pack (side=RIGHT, ipadx=20)

entries [data.index.values [element]] = entry

return entries

Criamos a ac¢ao que o botao tera ao ser clicado, produzindo a chamada aos calculos:

def make_ evaluation(window_root, entry):
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click action = StringVar ()
click_action.set(options_action[0])
menu_ action = OptionMenu (window_root ,
click action , *xoptions_action)
menu__action . pack(side=TOP, padx=10, pady=5)
b = Button(window_root, text=’'Evaluate’, command=(lambda:
func_evaluate (entry, click action.get())))

b.pack(side=TOP, padx=10, pady=5)

Definimos aqui a chamada principal do arquivo a ser executado e as possibilidades
existentes de calculos do programa:

Y Y

if name =— ' main_ ’:
dataCSV = pd.read_csv('data.csv")
data = pd.DataFrame(dataCSV).set index("Index")
.rename_axis("Crystals name", axis=1)
options__action =
[
"Transmittance ",
"Reflectance" ,
"Absorption",
"Reflectance with Transmittance",
"Absorption, Reflectance with Transmittance',
"Reflectance and Transmittance",

"Reflectance by, Transmittance"

]

app ()

Ajustamos a producao dos graficos para cada tipo de analise de cristais:

def func_evaluate(entry, action):

x, y_ref, y_trans = pcld(entry)

if action = "Transmittance":
plt.plot(x, y_ trans, ’'red’)
plt . xlabel (’Nanometros’)
plt.ylabel (’Transmitancia’)
plt .show ()

elif action = "Reflectance":
plt.plot(x, y_ref, ’'blue’)
plt.xlabel (’Nanometros’)
plt.ylabel (’Reflectancia’)
plt .show ()
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elif action =— "Absorption":
plt.plot(x, ones(len(x)) — y_ref — y_trans, ’purple’)
plt.xlabel ( "Nanometros )
plt.ylabel (’Absorcao’)
plt .show ()
elif action = "Reflectance with Transmittance":
plt.plot(x, y_ref, ’blue’)
plt.plot(x, y_trans, ’'red’)
plt . xlabel (’Nanometros’)
plt.ylabel (’Intensidade ")
plt .show ()

elif action = "Absorption , Reflectance, with Transmittance":
plt.plot(x, y_ref, ’blue’)
plt.plot(x, y_trans, ’'red’)
plt.plot(x, ones(len(x)) — y_ref — y_trans, ’purple’)
plt . xlabel (’Nanometros )
plt.ylabel (’Intensidade )
plt .show ()
elif action = "Reflectance and Transmittance":
plt.subplot (2, 1, 1)
plt.plot(x, y_ref, ’blue’)
plt.ylabel (" Reflectancia’)
plt .subplot (2, 1, 2)
plt.plot(x, y_trans, ’'red’)
plt.ylabel (’Transmitancia’)
plt . xlabel (’Nanometros )
plt .show ()
elif action = "Reflectance by Transmittance":
plt.plot(y_ref, y_ trans, ’orange’)
plt . xlabel (’Reflectancia’)
plt.ylabel (’Transmitancia’)
plt .show ()

Aqui definimos a func¢ado principal do nosso programa que executa e analisa os

cristais:

def pcld(data):

Na primeira parte da fungao principal requisitamos os dados que foram inseridos

na interface grafica:
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4 INPUT
initial _wavelength = float (
data[’Initial wavelength for analysis’].get())

final wavelength = float (
data[’Final wavelength for analysis’|.get())
# polarization = str(

data [ "Wave, polarization’].get ())

angle_of incidence = float (

data [ "Wave incidence angle’]. get ())
number_of pairs = int(

data [ 'Number of jpairs, of crystal layers’|.get())
is_quarter_wave = int(

data|’Is . structure a  quarter—wave?’].get ())
lam_vacl = float (

data[’Odd, layer resonant wavelength’]. get())
lam_vac2 = float (

data|’Odd, layer resonant wavelength’]. get ())
w_n_1 = float (data[’Odd layer width’]. get())
w_n 2 = float(data| Even layer width’].get())
number_of defects = int(

data[’Are there jany defects?’]. get())
lam_vac_def = float (

data | ’Defect  layer resonant wavelength’]. get ())

w_n_defects = float (
data [’ Defect layer width’]. get ())
inter pairs = int(data|

"Number, of jpairs, of crystal layers between defects’]|.get())
n_inc = float (data|

"Refractive index  of ;the incident layer’].get())
n_1 = float(data[’Refractive_ index of odd layer’].get())

n 2 = float(data[’ Refractive_ index of even layer’].get())
n_subs = float (data|
"Refractive index of the substrate layer’].get())

n_defects = float (data |
"Refractive index  of the defect layer’].get())

Analisamos, de acordo com as entradas, quantos defeitos teremos na construcao da

estrutura dos cristais e sob qual tipo de estrutura os mesmos devem ser montados:

# Barriers
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number of materials = 2

if number of defects = 1 or number of defects = 2:
number of materials = 3

elif number of defects != 0:
messagebox . showwarning (" Warning"' , 'The answer  for

U U L LI HHH\7Are \there\\an}’\\defeCtS?7\ mUStHbe\ O,HL\OI"HQ- ")

return
if is_ quarter wave =— 1:
w. n 1 = lam_vacl / (4.0 % n_1)
w n 2 = lam vac2 / (4.0 % n_2)
if number of defects = 1 or number of defects = 2:

w_n_defects = lam_vac_def / (4.0 % n_ defects)

Criamos as listas onde os dados camada a camada serdo depositados para depois
serem ajustados graficamente:

# VARIABLES

data_wavelength = []
data_reflectance_by_wavelength = []
data_transmittance by wavelength = []
steps = 1000

matrix_layer 1 = identity (2)
matrix_layer_ 2 = identity (2)
matrix_layer_ defect = identity (2)

Avaliamos as condi¢des de contorno do nosso problema de método da matriz de

transferéncias:
# EVALUATION
numbers_of layers = 2 % (number_ of pairs + inter_ pairs)

+ number of defects

theta inc = angle_of incidence % (pi / 180)

snell = n_inc * sin(theta_inc)

delta_inc = reshape([1.0, 1.0, n_inc % cos(theta_inc),
— n_inc % cos(theta_inc)], (2, 2))

if numbers of layers % 2 != 0:

capital theta = asin(snell / n_ 1)
capital eta = n 1

else:
capital theta = asin(snell / n_ 2)
capital eta = n_ 2

theta_subs = asin((capital_eta % sin(capital_theta)) / n_subs)
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delta_subs = reshape([1, 1, n_subs % cos(theta_subs),
— n_subs x cos(theta_subs)], (2, 2))
capital delta subs = pinv(delta subs)

Para cada interacao entre camadas, calculamos os parametros de propagacao da
radiacao:
for step in range(steps):
step__wavelength = initial wavelength + (step x

(final _wavelength — initial wavelength)) / float(steps)

# Matrix layers construction

n= 0.0

w = 0.0

for i in range(number_of materials):
if i = 0:

n=mn 1
w=wmn 1
elif i = 1:
n=mn 2
w=w.n 2
elif i = 2:
n = n defects
w = w_n defects
theta = asin(snell / n)
const_k = cos(theta) % n
x ((2.0 % pi) / step_wavelength)
const phi = const_k *x w
propagation matrix = reshape ([exp(1lj * const_phi), 0,
0, exp(—1j = const_phi)], (2, 2))
delta_layer = reshape([1, 1, n % cos(theta),
—n * cos(theta)], (2, 2))
capital delta_ layer = pinv(delta_layer)
if i = 0:
matrix_layer 1 = delta_layer
.dot (propagation_matrix)
.dot (capital delta_layer)
elif i = 1:
matrix_layer 2 = delta_layer
.dot (propagation_matrix)

.dot (capital_delta_layer)
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elif i — 2:
matrix_layer defect = delta_layer
.dot (propagation_ matrix)

.dot(capital delta_layer)

Executamos aqui o método da matriz de tranferéncia:
# MMT
matrix = identity (2)

for layer in range(numbers of layers):

if number of defects — 0:
if (layer + 1) % 2 = 0:
matrix = matrix_layer_ 1.dot(matrix)
else:
matrix = matrix_layer_2.dot(matrix)
elif number of defects =— 1:

if (layer + 1) = number_of pairs + 1:

matrix = matrix_layer defect.dot(matrix)
elif (layer + 1) % 2 = 0:
matrix = matrix_ layer 1.dot(matrix)
else:
matrix = matrix_layer_2.dot(matrix)
elif number of defects — 2:
if (layer + 1) = number_of pairs + 1:
matrix = matrix_layer defect.dot(matrix)

elif (layer + 1) = number_of pairs + 1
+ (inter_pairs * 2) + 1:

matrix = matrix_layer_ defect.dot(matrix)
elif (layer + 1) % 2 = 0:

matrix = matrix layer 1.dot(matrix)
else:

matrix = matrix_layer_ 2.dot(matrix)

matrix = delta_inc.dot(matrix).dot(capital delta subs)

Por fim, temos o c6digo onde adicionamos os resultados do MMT nas listas para

apresentacao futura:

data_wavelength .append (step_ wavelength)
data_reflectance by wavelength

.append ((abs(matrix [1][0]) / abs(matrix [0][0])) =% 2)
data_transmittance by wavelength

.append ((((1 / abs(matrix [0][0])) #*x 2)
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x (cos(theta_subs) / cos(theta_inc))
# .real

)

return data_ wavelength, data_ reflectance by wavelength ,

data_transmittance by wavelength
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