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1. Einleitung

Betrachtet man eine Luftblase in einenui& Glas, so stellt man fest, daf3 ein Teil des Lichtes
reflektiert bzw. gebrochen wird. Dieses reflektierte bzw. gebrochene Licht erlaubt es, die Luft-
blase im Glas zu sehen. Aufgrund der unterschiedlichen Brechungsindizes von Luft und Glas
wirkt die Luftblase als Streuzentrurarfdas Licht.

In ahnlicher Art und Weise wirkt ein Atom bzw. lon als Streuzentrimdin sich @herndes
Elektron. Aus der Festikperphysik ist bekannt, daf3 ein Kristall eine periodische Anordnung
von Streuzentren darstellt. Treffen nun Elektronen von auf3en auf den Kristall, so werden sie
abhangig von ihrer Energie und dem Einfallswinkel unterschiedlich stark gestreut. Aufgrund
ihrer Welleneigenschaft kommt es bei deriiing der Bragg-Bedingung zu einer konstrukti-

ven Interferenz der Elektronenwelle und damit zu einer aekstn Reflexion.

Befindet sich das Elektron im Kristall, samde man bei naiver Betrachtung annehmen, dali3 eine
permanente Streuung an den Atomen des Kristalles erfolgtdratsh ist jedoch in Ab&ngig-

keit von der Energie eine relativ freie Bewegung des Elektidnes mehrere hundert Gitterkon-
stanten mglich, bevor es zu einer Streuung kommt. Eine solche Streuung erfolgt nur an einer
Storung der Gitterperiodizitt (Fremdatom, Versetzung, Phonon...). Denn aufgrund der periodi-
schen Anordnung der Atome, ist die Wellenfunktion der Elektronen selbst gitterperiodisch und
gerigt dem Bloch-Theorem. Eine solche Bloch-Welle kann sich frei im perfekten Kristall be-
wegen. Durch die periodische Anordnung einer sehr grol3en Anzahl von Atomen bildet sich aus
den diskreten Energieniveaus der Elektronen eine Bandstruktur aus, welche die Bewegung der
Elektronen im Kristall bestimmt. Die Bandstrukturen von Isolatoren bzw. Halbleitern stellen
dabei eine Besonderheit dar, da sie energetische Bereiche aufweisen, in denen kaimgeZust
existieren. Diese Bereiche werden als Béic#en bezeichnet.
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Fotos: H. Ruhling und M. El Rharbi-Kucki, Uni Kassel

Abbildung 1.1: a) Lichtmikroskopische Aufnahme einer Kieselalge (Coscinodiscus Granii), b) REM-
Aufnahme des Lochgitters; c¢) Lichtemission des eingelagerten Farbstoffes, aufgenommen mit einem
konfokalen Lumineszenzmikroskop. (Bilder von M. El Rharbi-Kucki und ldhkihg, Universitt Kas-

sel)




Einleitung

Um dieses Konzept auciiifLicht anzuwenden, ist es notwendig Materialien mit unterschiedli-
chem Brechungsindex gitterperiodisch anzuordnen. Dadurch entsteht ein photonischer Kristall.
Wie auch bei den Elektronen im atomaren Kristall existiértdie Photonen eine Bandstruktur
innerhalb des photonischen Kiristalls.

In der Natur gibt es eine Reihe von Beispielém photonische Kristalle. So beruht die Farb-
gebung der Rlgel einiger Schmetterlingsarten nicht auf Farbpigmenten, sondern auf deren
Oberfchenstrukturierung, wodurch ein bestimmter Wellegenbereich des Lichtes reflek-

tiert wird. Als weitere Beispiele &en Muschelschalen, die Pfauenfeder oder auch die Opale
zu nennen. Ein besonderes Beispiel sind die Schalenskelette der Kieselalgen (Diatomeen). Sie
bestehen aus Silikaten mit einem periodischen Lochgitter [Abb.1.1). Bei der Zucht solcher Dia-
tomeen wurden der &hrlosung Farbstoffe beigemischt. Diese Farbstoffe werden in die Schale
eingelagert und sind unter dem Fluoreszenzmikroskop sichtbar{ (Abb.1.1c). Dies ist gerade im
Hinblick auf die Untersuchung von Lichtemittern in photonischen Kristallen interessant.
Allerdings ist kein nairlicher photonischer Kristall bekannt, dessen Bandstruktur eine&oflst

dige Bandiicke aufweist. Ein solcher energetischer Bereich ohne photonischindesterbie-

tet die Lichtausbreitung im Kristall aus einer beliebigen Raumrichtung. Deshalb ist man daran
interessiert, Strukturentkstlich herzustellen, die eine solche vdlsiige Bandicke in ih-

rer Bandstruktur aufweisen.UF den eindimensionalen Fall ist der ,,Bragg-Stack”, bestehend
aus einer schichtweisen Anordnung unterschiedlicher Dielektrika, schon seit langem bekannt.
Eine Verallgemeinerung dieses Prinzips auf drei Dimensionen wurde 1987 von Yablonovitch
und John vorgeschlagen [89] |36]. Einige Jahrétep wurde eine solche Struktur im Mi-
krowellenbereich erstmals experimentell realisiert [90]. Seitdem gab es viele \dmyechihd
experimentelle Umsetzungen von mehrdimensional periodischen Strukturen mit photonischen
Bandlicken. Eine Optimierung der Herstellungsverfahrendgiichte eine Verringerung der
StrukturgbZen mit photonischen Baridlken bis hin zum Spektralbereich des infraroten bzw.
auch des sichtbaren Lichtes. Dies égticht die Untersuchung der Lichtemission, da insbe-
sondere Emitter durch einen umgebenden photonischen Kristall beeinflu3t werden. Innerhalb
eines dreidimensionalen photonischen Kristalles mit \atidiger Bandicke wird die spontane
Emission unterdickt. Der experimentelle Nachweis wurde bisher jedoch nicht erbracht, da die
untersuchten Kristalle eine zu grof3e Unordnung aufwiesen oder die Anzahl ihrer Elementarzel-
len zu gering war.

Das Interesse an den photonischen Kristallen béstirsich aber nicht nur auf die Untersu-
chung ihrer Eigenschaften. Es wurden ebenso Experimente an Systemen durdhged mit
Photonen bzw. dem elektromagnetischen Feld wechselwirken. So sind z.B. Arbeiten in den Be-
reichen der Quantenoptik, nichtlinearen Optik oder auch der Plasmonik im Zusammenhang mit
photonischen Kristallen véffentlicht worden[[79, 37].

Ein System, dal3 sich zu Herstellung von photonischen Kristallen eignet, ist das mékmpor
Silizium. Durch einen elektrochemischétzprozel lassen sich ausgedehnte, hoch geordnete,
periodische Strukturen mit einem hohen Brechungsindexkontrast herstellen. Die Anwendung
als Modellsystem eines zweidimensionalen photonischen Kristall mit &otgger Bandicke

wurde bereits demonstriert [26,/1.0, 74].

Ein solches beahrtes Modellsystems bietet nun diedilichkeit, prinzipielle Eigenschaften
photonischer Kristalle experimentell zu untersuchen.

Um weitere Erkenntnisséber ein solches Modellsystem zu gewinnen, ist es notwendig, daf}
zunachst geringigige Veanderungen vorgenommen werden, um dessen Eigenschaften mit
dem ungesirten System zu vergleichen. So ist beispielsweise dasifian von Defektstruk-

turen im Kristallgitter von besonderem Interesse, da diese (wie bei Halbleiteri@ndesnner-

halb der photonischen Bariglke erzeugen. Wie auch bei Fastbern ist es also denkbar, daf3
beispielsweise die Defektkonzentration einen wesentlichen Einflul3 auf die Eigenschaften des
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Kristalls hat.

Weiterhin ist es bis jetzt nicht gelungen, interne Emitter in einen photonischen Kristall aus ma-
kropordsem Silizium einzubringen, um den Einflul3 der Bandstruktur auf das Emissionsverhal-
ten von Emittern zu untersuchen. Da aber insbesondere bei diesem Kristall die photonischen Ei-
genschaften besonders stark ausggpsind, ist eine Wechselwirkung zwischen photonischem
Kristall und Emitter zu erwarten, die Aussagen sowaér den Emitter als auch den Kristall
selbst ermglichen sollten.

Die Ziele der vorliegenden Arbeit sind:

1. Die Funktionalisierung eines zweidimensionalen photonischen Kristalles aus makropo-
rosem Silizium mit internen Lichtemittern.

2. Die spektrale Charakterisierung einer Modifikation der Lichtemission.
3. Die Untersuchung von periodischen Punktdefektstrukturen in photonischen Kristallen.




2. Photonische Kristalle

2.1 Zur Begriffsklarung

Was ist ein photonischer Kristall ?

Ein photonischer Kristall ist digaumlich periodische Anordnung dielektrischer Materialen mit
unterschiedlichem Brechungsindex. Abbild{ing 2.1 zeigt die dielektrische Furktiot damit

den Brechungsindex als periodische eindimensionale Funktion des Ortes mit der Gitterkon-
stantea. Die Elemente mit niedrigem Brechungsindex haben die Beeite

. ]

- & l»—o X

Gitterkontante a Elementradius r

Abbildung 2.1: Raumlich periodische dielektrische Funktieals Modell eines eindimensionale pho-
tonischen Kristalls

Fur eine elektromagnetische Welle in dieser periodischen Struktur existiert, aufgrund der Streu-
ung an den GrenZthen unterschiedlicher Brechungsindizes, die eindimensionale Braggbedin-

gung
= m=. (2.1)

Dabei istv = ¢/ die Frequenz der Welle und eine ganze Zahl. Betrachtet man die Streuung
an einem einzelnen Element der Struktur, so ist die Transmisgiok/2 = 2r maximal. Fir
A/4 = 2r ergibt sich eine maximale Reflexion.

Bei geeignetem Veditnis von Elementradius und Gitterkonstante kommt es somit zur de-
struktiven Interferenz und damit zur Adgsichung der Welle im Kristall.

AulRRerdem ist das Vediltnis der elektromagnetischen Wellénge zur Periodizitsbnge des
Kristalls von Bedeutung. Ist die Wellearige deutlich gif3er als die Gitterkonstante des pho-
tonischen Kristalls, so ,,sieht” die Welle ein effektives Medium und es kéanmlie gesam-

te Struktur ein mittlerer (effektiver) Brechungsindex angegeben werden.iXeirfe mit der
Gitterkonstante vergleichbaren bzw. kleineren Wellege kommt es zur Bragg-Streuung und
somit zur Interferenz der gestreuten Wellen. Variiert man jetzt den Brechungsindex in einer
Ebene bzw. in allen 3 Raumrichtungen, soétrman einen zwei- bzw. dreidimensionalen pho-
tonischen Kristall.
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2.2 Das Konzept der photonischen Kristalle

Der Formalismus, der den photonischen Kristallen zugrunde liegt, wurde 1864 von J.C. Max-
well in seiner Arbeit ,,Die dynamische Theorie des elektromagnetischen Feldées” [54] erstmals
vorgestellt. Die Elektrodynamikal3t sich in 4 kompakten Gleichungen darstellen

V- D(Ft) =V - e(F,w)eoEB(7,t) = 0 (2.2)
V- B(Ft) = popV - H(7t) =0 (2.3)
. OH (7,
V x B(7. 1) = o T (2.4)
V x A1) = e(T,w)egdE (T, 1) 25)

Dabei istE das elektrische Feld) die dielektrische Verschiebungi das magnetische Feld
und B die magnetische Flul3dichte. Weiterhin ist zu beachten, daf? hier nur die quellenfreien
Gleichungen, d.h. ohne Ladungs- bzw. Stromdichten, angegeben werden. Aus den beiden Rota-
tionsgleichungen e#it man die Wellengleichungeiirfdas elektrische bzw. magnetische Feld

Lo (7 w) O2E(7, 1))
V xV x E(rt)=— = 52 (2.6)
1 =1 10%H(7t))
V X €(F7w)v X H(T,t) = —ET (27)

Fur einen unendlichen Kristal&l3t sich die Zeitakdmgigkeit der beiden Gleichungen mit Hilfe
von harmonischen Wellen separieren

F(*, t) = ?(F,w)em (2.8)
H(7t) = H(7,w)e™". (2.9)

Fur die beiden Wellengleichungen (R.6) upd [2.7) ergibt sich damit

1 = w? =
_ E(r = —F(7 2.1
- w)V x V x E(r,w) = (7, w) (2.10)
i u)Q i
H(r = —H(r,w). 2.11
V x 8(F,w)v x H(T,w) 2 (r,w) (2.11)

Betrachtet man die Gleichungén (2.10) und (R.11) als Operatorgleichungen, so stellen diese Ei-
genwertproblemelir das elektrische und das magnetische Feld dar. Wesentlich hierbei ist, daf
der Operator der Wellengleichungrfdas magnetische Feld hermitesch ist. Damit lassen sich
sofort Schluf3folgerungen ziehen; die Eigenwégﬁtsind reell und die Eigenfunktioneﬁ(ﬁ w)

bilden ein vollséndiges orthogonales System. Weiterhin sind die Gleichungen linear, d.h. jede
Superposition von &sungen ist wieder einedsung. Ein Vergleich zur Quantenmechanik und

der Schoédingergleichung ist somit naheliegend. Es existieren jedoch auch gravierende Unter-
schiede.

8



Photonische Kristalle Das Konzept der photonischen Kristalle

1. Die Wellenfunktion der Scldingergleichung ist eine skalare Funktion (unter Vernach-
lassigung des Spins)akrend das magnetische Feld hingegen eine vektorietiB&ist.

2. Ist das Potentidl () der Schédingergleichung und damit auch die Gleichung separabel
(z.B. fur einzelne Raumkoordinaten), so vereinfacht sich die Gleichung zu einzelnen Pro-
blemen der jeweiligen Raumkoordinateriirilie Wellengleichung des Magnetfeldes ist
dies nicht ndglich, selbst wena(7, w) separabel ist, da bereits die Differentialoperatoren
verschiedene Raumrichtungen koppein.

Es ist also notwendig, nur eine der beiden Wellengleichurjgen] (2.10, 2.1&5en.|[Um das
jeweils andere Feld zu erhalten, kann man die Beziehung

)V x H(Fw) (2.12)

nutzen. Dabei ist es aufgrund der Hermititivorteilhaft, die Gleichungiir das magnetische
Feld zu bsen.

Der photonische Kristall wird durch diéaumlich variierende dielektrische Funktiefy, w)
dargestellt. Zur Vereinfachung soll angenommen werden, daf3

1. die Materialien, aus denen der Kristall besteht, isotrop sinds@itw) ist eine skalare
Funktion,
e(r) frequenzunakdngig ist,

3. im betrachten Spektralbereich keine Absorption auftritt) ist somit eine reelle Funkti-
on,

4. die Materialien nicht magnetisierbar sind (die Permedhilt= 1).

Ein unendlich ausgedehnter Kristall wird dabei durch eine periodische FurKtipbeschrie-

ben, fir diec(7) = (7 + R) gilt. § ist dabei ein beliebiger Gittervektor im Kristall. Diese
Periodizitit der dielektrischen Funktion erlaubt es, ein Ergebnis der quantenmechanischen Be-
schreibung der Festkperphysik zu nutzen. Alsdsungsansatz des ortsablgigen Anteils des
magnetischen Feldes erweisen sich Blochwellen als geeignet

H(7w) = eFTull(7). (2.13)
U 1‘5( r) ist dabei eine gitterperiodische Funktioiir tlie gilt
u"o(7) = u (P + R), (2.14)

mit dem Bandindex. und einem reziproken Gittervektar Setzt man den Blochwellenansatz
in die Wellengleichung (2.11) ein, ergibt sich

(i +V) % | (1 5+ V) )] = :u 1 (7). (2.15)

Ebenso wie in der Festkpertheorie lassen sich nun die dielektrische Funktion meuﬁ‘rgd

als Fourierreihen entwickeln. Damit wird das Differentialgleichungssystem| (2.10, 2.11) zu ei-
nem algebraischen Gleichungssystem, aus dessen Koeffizientendeterminante man die Eigen-
wertew, . fur den jeweiligen k-Vektor der Bloch-Funktion éfh
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Diese Fouriertransformation des Gleichungssystems entsprichtUttengang vom Realraum
zum reziproken Raum. Um also désjuivalent zur Bandstruktur der Elektronen in einem
Festlorper zu erhalten, ahlt man fir die k-Vektoren die Pfade zur Verbindung der Symme-
triepunkte in der 1. Brillouinzone des Kiristalls.

Stellt man die Eigenwerte,, ; gegeriber den zugedrigen k-Vektoren der 1. Brillouinzone

0.7
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N
g 04 bbildung 2.2: Bandstruktur ei
5 Y . . Abbildung 2.2: Bandstruktur eines qua-
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g 02 turrechnung R. Hillebrand)
—
S o1t

00F M K T

Wellenvektor

dar [Abb[2.2], so ergibt sich die Bandstruktur eines photonischen Kristéitdbdstimmte Kri-
stallstrukturen in Abhngigkeit des dielektrischen Kontrastes ergeben sich in der kompletten 1.
Brillouinzone Frequenzintervalle, in denen keine Amste des elektromagnetischen Feldes exi-
stieren. In Analogie zur Fesbkperphysik werden diese Bereiche als photonische Bakdh
bezeichnet. Innerhalb der photonische Béoke eines unendlich ausgedehnten photonischen
Kristalls ist die Existenz propagierender elektromagnetischer Wellen niatlich. Typischer-
weise werden Felder mit Frequenzen innerhalb der Beokél als evaneszierende Welle mit
imagirrenk beschrieben. Der Ortsanteil des Fel2.13) wird dabei um einen Eajterk )
erweitert. Existieren Bandtken nur @ir bestimmte Bereiche in der 1. Brillouinzone, so werden
diese Stoplnder genannt, da eine Ausbreitung der Welle nur in bestimmten Richtungen erfol-
gen kann.

Die Grolie einer Bandicke BRt sich durch das Vedltnis ihrer Breite und der mittleren Fre-
quenz angebef.

Die Eigenwerte werden in den sogenannten normierten Frequefjzen = 5= = { an-
gegeben. Damit wird eine wesentliche Eigenschaft der Ausgangsgleichungen zum Ausdruck
gebracht, sie sind skalierbar. Die berechnete Bandstruktur ist somit nur von der Struktur des
Kristalls, jedoch nicht von seiner absolutend@e abhngig. Zur Anwendung auf einen kon-
kreten photonischen Kristall muf3 man also lediglich die jeweilige Gitterkonstagitesetzen.
Prinzipielle Eigenschaften lassen sich somit an Modellen eiri#¥egen Mal3stabs bestimmen.
Will man jedoch Experimente in einem bestimmten Spektralbereich (z.B. im sichtbaren Licht
oder im nahen Infrarot) durciahren, so ist es notwendig, Strukturen im entsprechenden Mal3-
stab herstellen zudanen.

Unter Kenntnis der Eigenwerte, ; lassen sich jetzt zu jedem Eigenwert die zuyégen

ortsabkngigen FeldeIH(r:, w) bzw. E(ﬁ, w) im photonischen Kristall berechnen. Abbildung
[2.3 zeigt die Verteilung der elektrischen Feldenergielnterschiedliche Frequenzen. Unter-
halb der photonischen Baridlke konzentriert sie sich im Material mit hohem Brechungsin-

10
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Abbildung 2.3: Verteilungen des E-Feldes im quadratischen zweidimensionalen photonischen Kristall
aus Shben (Bandstrukturrechnung R. Hillebrand).

dex, oberhalb der photonischen Bainke dagegen im Material mit niedrigem Brechungsindex.
Deswegen wird das Band unterhalb der fundamentalen Bekellauch als dielektrisches Band
bezeichnet, das Band oberhalb der Baoke als Luftband (analog zu elektronischen Systemen,
Valenzband bzw. Leitungsband).[35) 73] 40]

2.3 Die Zustandsdichte im Photonischen Kristall

Ebenso wie bei vielen anderen Systemen ist auch beim photonischen Kristall die Zustandsdichte
(density of states, DOS) von besonderer Bedeutung. Die Zustandsdichte ist definiert als

D(w) = Z/diZ §(w — wn(K)). (2.16)
Fur ein Photonengas im freien Raum ergibt sich der Ausdruck
u}2
Dy(w) = -5 (2.17)

der proportional zw?, dem Quadrat Photonenfrequenz, ist. Im Gegensatz dazu ist die Zustans-
dichte des freien Elektronengases proportional/zii, wobeiw, die Frequenz der Elektronen

ist.

Die Zustandsdichte ist eindeutig durch die Dispersionsrelation gegeben. Ausgehend von einer
vorhandenen Bandstruktur, lassen sich dén@er entlang einer Kristallrichtung auf die Fre-
guenzachse projizieren. Man afhdaraus die so genannte projizierte photonische Zustands-
dichte (AbH.2.1). Sie stellt die Zustde dar, dielfr propagierende Wellen entlang dieser Kri-
stallrichtung zu@nglich sind.
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Abbildung 2.4: Projizierte Zusandsdichte eines zweidimensionalen hexagonalen photonischen Kristalls
(r’/a = 0,36; TM-Polarisation) (Bandstrukturrechnung R. Hillebrand).

Im Bereich der Bandicke ist die Zustandsdichte gleich Null. Am Rand der Béokié hin-
gegen sind sehr starKébertbhungen der Zustandsdichte zu erkennen. Diese resultieren aus
den flachen Bndern nahe der Bandike, da sich dort sehr viele Zaside im Frequenzintervall
w + dw befinden. Der Anstieg derdhder entspricht der Gruppengeschwindigkgier Welle
im Kristall

e c (2.18)

Cog = —/ = .
g ok Nefy

Das heil3t, je dichter man einem Punkt mit Anstieg Null in der Bandstruktur kommt, umso lang-
samer propagiert die Welle im photonischen Kristall. Dies kann auch mit Hilfe eines effektiven
Brechungsindex.; und der Lichtgeschwindigkeit im Vakuumausgedickt werden.

12
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2.4 Beispiele photonischer Kristallstrukturen

2.4.1 Eindimensionale photonische Kristalle

Das klassische Beispiel des (eindimensionalen) photonischen Kristalls ist der sogenannte ,,Bragg-
Stack”. Dabei handelt es sich um eine Schichtstruktur dielektrischer Materialien mit unter-
schiedlichen Brechungsindizes (Abb.]|2.5). Die Peri@diit somit nur in einer Raumrichtung
vorhanden. Die zugéige Bandstruktur ist in Abbildur]g 3.5 dargestellt. Am Pufiktird die
Dispersionsrelation in die 1. Brillouinzone ziwkgefaltet Ahnlich wie beim Modell fast freier
Elektronen kommt es zu Bandverbiegungen und zur Entstehung vonig&edl

Trifft jetzt eine elektromagnetische Welle, deren Frequenz innerhalb deriB&ediegt, senk-

Ly

sin (x/a) o2 |
/ %
.
S . o)
Fi Y

gap

cos (nx/a)

-nfa nla -n/a n/a

k k

Abbildung 2.5: links: Stehende Wellen in einem Bragg-Stack; rechtsiiZkialtung der Dispersions-
relation am Rand der 1. Brillouinzone und Ausbildung einer photonischen Beked[35]

recht auf die Oberfiche der Schichten, so wird sie total reflektiert. Die Ursachardsf die
Bragg-Reflektion. Ist ein ganzzahliges Vielfaches der Wedlegé gleich der doppelten Peri-
odenknge der Schichtem )\ = 2a, so kommt esiir die reflektierte Welle zu einer konstrukti-

ven Interferenz.

Fur k = =/a bilden sich an den Bandkanten stehende Wellen\mit 2a aus. Aufgrund der
Kristallsymmetrie existieren zwei dglichkeiten fir stehende Wellen im Kristall. Die Schwin-
gungstauche der Welle befinden sich entweder im Material mit hohem oder im Material mit
niedrigem Brechungsindex. Dies entspricht den oben schaitheren Luft- bzw. dielektrischen
Bandern. Sodl3t sich am einfachen eindimensionalen Beispiel anschaulich die Entstehung der
photonischen Banttken erkhren.

2.4.2 Zweidimensionale photonische Kristalle

Da sich diese Arbeit auf zweidimensionale (2D) Systeme photonischer Kristalle konzentriert,
sollen Beispiele hier nur kurz anggfrt und prinzipiell diskutiert werden. Eine detailierte Be-
trachtung des hexagonalen 2D Kiristalls erfolgt in Kapitel 5. Mit einer periodischen Brechungs-
indexvariation in einer Ebene (x-y-Ebenalil sich das Konzept der photonischen Kristalle auf
zwei Dimensionen erweitern. In der verbleibenden dritten Raumrichtung (z-Richtung) liegt wei-
terhin ein homogenes dielektrisches Medium vor. Folglich mul3 ein idealer zweidimensionaler
Kristall aus einer Anordnung unendlich lange&lS¢ bzw. Poren bestehen. Abbildiing 2.6 zeigt
die Bandstruktur eines hexagonalen Gitters aus Luftporen in einem Dielektrikum. Zwischen
dem ersten und zweiten Band (TE-Polarisation, rot) bildet sich eine Bekal(hellgrauer Be-
reich) aus.

13
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Aufgrund der dielektrischen Homogeaitentlang der &be (Poren) sind jedoch zwei Pola-
risationsrichtungentir elektromagnetische Wellen in der Peridits#ebenei, = 0) zu un-
terscheiden. Zum einen existieren transversal elektrische Moden (TE-Moden, E-Feld in der
Periodizitsebene) zum anderen transversal magnetische Moden (TM-Moden, H-Feld in der
Periodizititsebene). Wie in Abbildurig 2.6 dargestellt, existiert eine komplette zweidimensio-
nale Bandlicke (dunkelgrauer Bereich) also nur, wenn in einem bestimmten spektralen Bereich
kein Zustandiir alle Raumrichtungeunnd beide Polarisationsrichtungen existiert.
Elektromagnetische Wellen, deren Frequenz innerhalb der Bekelliegt, lonnen dann nicht
innerhalb der Periodizitsebene propagieren. Sie werden beim Auftreffen auf den Kristall total
reflektiert.

Betrachtet man jetzt Wellen, deren Ausbreitungsrichtung nicht in der x-y-EbeneHiegt (),

so kann man nicht mehr zwischen TE- und TM-Moden unterscheiden, da die beiden Polarisati-
onsrichtungen mischen.

Einen besonderen Fall der 2D photonischen Kristalle stellen sogenannte ,,slab”-Strukturen dar

1.0
__ 09 — | %
< -
S s e
o O07¢
3 ool =
?'; 05
o [ N
£ 8-2_‘ ———
§ 0.1' TE-Polarisation

ol TNHPolarisation

O.OF M K T

Wellenvektor

Abbildung 2.6: Bandstruktur eines zweidimensionalen hexagonalen Kristalls aus Luftporen in Silizium
(hellgrau-Bandicke fur TE-Polarisation, dunkelgrau-(komplett@y fTM-Polarisation[[33].

(Abb.[2.7). Dabei handelt es sich um ein System mit sehr geringem Aspekitvésh~ 1).

Das Aspektverdltnis ist definiert als Stab- bzw. Poranbe zu Stab- bzw. Porendurchmesser.

Es wurde theoretisch nachgewiesen, dal3 ein 2D photonischer Kristall erst ab einem Aspekt-
verhaltnis > 20 vorliegt [34]. Diese Strukturen bestehen im allgemeinen aus einer Dreischicht-
struktur. Ahnlich wie bei einem Glasfaserkabel befindet sich eine Material mit hohem Bre-
chungsindex (core) zwischen zwei Materialien mit geringem Brechungsindex (cladding). Zu-
mindest die mittlere Schicht ist dabei mit einer periodischen Strukturierung versehen. Die Aus-
breitung elektromagnetischer Wellég3t sich so auf die x-y-Ebene besahken, da es aufgrund

des Brechungsindexkontrastes der Schichten zur internen Totalreflexion kommt. Es existieren
gebundene Zuéhde unterhalb des Lichtkegels (Abb.|2.7), der durch die Bedinguragck
gegebenist, wobéi, der Wellenvektor innerhalb der Periodétisebene ist. Oberhalb des Licht-
kegels kann das Licht die ,,slab”-Struktur verlassen. Allerdings kann dieses System nicht mehr
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mit einer zweidimensionalen Wellengleichung beschrieben werden. Ebenso ist eine Aufteilung
in TE- und TM-Moden nicht mehr @yglich.[39, 35| 73]

0.8 4 -
Light cone
07 L2 <\ Era=-ll

resonant mode

0.6 &
Sio,
(cladding)

041 full éven bandgap

sio, "l < B\ |
(cladding) ] J 02 F Guided mode J
Zz X & -.'-.-
%y 5 | Ju Ju 0.1} _,.-"I R

4 L 0 4
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Si (core)

Norm. Frequenz (a/))

Abbildung 2.7: ,,slab”-Struktur eines hexagonalen zweidimensionalen Kristall, rechts: @augeh
Bandstruktur mit dem Lichtkegel (,,light cone”)(C.Jamois)

2.4.3 Dreidimensionale photonische Kristalle

Die Beeinflussung der Ausbreitung elektromagnetischer Wellen in allen drei Raumrichtungen
ist von zentralem Interesse seit der Entwicklung des Konzeptes der photonischen Kristalle. Bei
einer periodischen Variation des Brechungsindexes entlang aller drei Raumachseiirigi-es f

ne Lichtwelle nicht mehr riaglich, wie in einem dielektrisch homogenen Medium ungestreut zu
propagieren.

Dabei sind besonders Strukturen interessant, die eineamdigie Bandicke in allen drei Raum-
richtungen aufweisen, d.h. elektromagnetische Wellen innerhalb eines bestimmmten spektralen
Bereiches knnen im Kristall nicht ausgedehnt existieren.

Ein Lichtemitter mit einer bestimmten Frequeminnerhalb eines unendlichen dreidimensio-
nalen photonischen Kristalls mit entsprechender Bagidd kann im angeregten Zustand kein
Licht emittieren, da die dabei ausgesandte Lichtwelle nicht im Kristall existieren kann [89]. Im
Kapitel[3 wird dieses Gedankenexperiment detailliert diskutiert.

Eine der ersten dreidimensionalen Strukturen mit vétidiger Bandicke, die auch experimen-

tell realisierbar war, ist der sogenannte Yablonovite [90]. Dabei handelt es sich um Luftzylinder
in einem Hochindexmaterial. Diese Zylinder werden unter einem Winkel voh v zu-
einander in das Material gebohrt. Auf diese Weise entsteht durch die Schnittpunkte der Zylinder
eine Diamantstruktur. Eine Diamantstruktur hat eine vatidige photonische Barngike zwi-

schen dem zweiten und dritten Band. Diese Baoki kann theoretisch eine @e von bis zu

30 Prozent erreichen [29].

Zur Herstellung dreidimesionaler photonischer Kristallstrukturen werden unterschiedliche Me-
thoden angewendet. So werden zum Beispiel Selbstorganisationsprozesse von Kugeln (aus
Poly-methylmethacrylat bzwsiO,) genutzt, um knstliche Opalstrukturen herzustelleni[11,
85]] (Abb[2.8 a). Andere Arigze nutzen epitaktische Prozesse bzw. das Waferbonden zur Her-
stellung einer sogenannte Woodpilestruktur. Diese besteht aus parallelen dielektrigdiesm St

die schichtweise senkrecht zu einander orientiert sind, und so actefizentrierte tetragonale
bzw. kubische Struktur darstellen [21,59] (Abb|2.8 b). Ebenso wird die Polymerisation durch
die 2-Photonen-Absorption zum direkten Schreiben photonische Kristallstrukturen in Dielek-
trika genutzt([82].
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Abbildung 2.8: Dreidimensionale photonische Kristallstrukturen a) Opalstruktur [85]; b) Woodpile-
struktur [21].

Alle diese Techniken befinden sich allerdings noch im experimentellen Stadium. Es treten noch
Schwierigkeiten wie Stapelfehler, die fehlende Beeinflussung einzelner Elemente oder ein zu
geringer Brechungsindexkontrast auf.

2.5 Defektstrukturen in photonischen Kristallen

2.5.1 Punktdefekte

Die Entstehung einer photonischen Barule resultiert aus der Ausbildung von Bloch-Moden
aufgrund der Translationssymmetrie des unendlichen Kristalls. Was aber geschieht, wenn man
die Giol3e eines einzigen Elementasdert ?
Abbildung[2.9 zeigt einen quadratischen zweidimensionalen Kristall glse8t in dem der
Durchmesser eines Stabesagdert wurde. &r einen kleineren Stabdurchmesser,d.h. weniger
Hochindexmaterial (Luftdefekt), wird ein Zustand des dielektrischen Bandes in dieii@ked|
geschoben. Im Vergleich zu einem Halbleitdirde dieser Zustand einem Akzeptorniveau ent-
sprechen.
Umgekehrt @ihrt ein golRerer Stabdurchmesser (dielektrischer Defekt) zu einem Zustand in der
Bandlicke, der aus dem Luftband stammt. Dies entspricht einem Donatorniveau im Halbleiter.
Variiert man die Defektdif3e kontinuierlich, sodl3t sich die Defektfrequenz innerhalb der
Bandlicke verschieben. ®hrend beim quantenmechanischen Model eines Teilchens im Po-
tentialtopf eine minimale Tiefe des Topfes exisitiert, um einen gebundenen Zustand zu erzeu-
gen, ist dies im photonischen Kristall nicht der Fall. Hier verursachen auch kleinste Struktur-
veranderungen eine Lokalisierung der Felder.
Streng genommeraRt sich der Begriff des Wellenvektbibeim Entstehen eines Punktdefektes
nicht mehr verwenden, da die Translationssymmetrie gebrochen wird.
Eine Welle mit der Defektfrequenz kann nur in deili¢ eines Punktdefektes existieren, da sie
im photonischen Kristall nicht propagieren kann. Sie mul3 demzufolge um den Punktdefekt ex-
ponentiell abfallen. Die Welle ist somit am Punktdefekt lokalisiert.
Die Feldverteilungen der jeweiligen Defektzaustle konzentrieren sich um den Defekir Ben
Luftdefekt bildet sich z.B. ein Monopolverteilung der z-Komponente des E-Feldes aus. Dabei
konzentriert sich die Feldenergihnlich wie beim dielektrischen Band, in derasen.
Fur den dielektrischen Defekt ergibt sich eine Dipolverteilung, deren Feldenergie zwischen den
Staben konzentriert ist. Dieser Zustand ist zweifach entartet, d.h. es gibt zwei invariante Orien-
tierungen der Feldverteilung im Kristall.
Die Feldverteilungen solcher lokalisierten Zarstle orientieren sich dabei an der Symmetrie
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Abbildung 2.9: Punktdefekte in einem zweidimensionalen quadratischen Kristallgitter aber8toben
vergibRerter Stabdurchmesser - Luftdefekt; unten kleinerer Stabdurchmesser - dielektrischer Defekt.
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des photonischen KristallsilF ein quadratisches Gitter ergeben sich somit Monopol-, Dipol-,
Quadrupolmoden usw.. Es ist allerdings zu beachten, daf? diese Feldverteilungen nicht mit der
Multipolentwicklung einer Ladungs- bzw. Stromverteilung verwechselt werdeied.

Zur Beschreibung dieser lokalisierten Zarstle sind die oben beschriebenen Blochwellen nicht
(G ) optimal geeignefhnlich wie beim Modell eng gebundener Elektronen nutzt man

die sogenannten Wannier-Funktionen als Basissysifiemi¢ Entwicklung der Felder [15, 62].

2.5.2 Liniendefekte-Wellenleiterstrukturen

Eine andere Klasse von Defekten sind Liniendefekte, die sich entlang einer Kristallrichtung aus-
dehnen. Ordnet man Punktdefekte in einem photonischen Kristall in einer Reihe entlang einer
Kristallrichtung an, erllt man einen solchen Liniendefekt. Die Translationssymmetrie entlang
des Liniendefektes bleibt erhalten. Bei geeignetdi$erder Punktdefekte bildet sich ein Band
innerhalb der Bandicke aus (Abb.2.10). Eine Welle mit entsprechender Frequenz kann sich so-
mit entlang des Liniendefektes ausbreiten. Senkrecht zum Defekt kann die Welle jedoch nicht
propagieren, ihnre Amplitudeaflt exponentiell ab. Der Liniendefekt wirkt also als Wellenleiter
(Abb.[2.10).

Wahrend im konventionellen Wellenleiter das Licht durch Totalreflexion im Medium mit ho-
hem Brechungsindex gdfrt wird, kann das Licht im photonischen Kristall auch im Material

mit niedrigem Brechungsindex geleitet werden.

Mit Hilfe von Liniendefekten in photonischen Kristallen lassen sich verschiedene Strukturen
realisieren. Strahlteiler [13], ,,Add-Drop”-Filter [1], Mach-Zehnder-Interferometer [58] und Su-
perprismen([43,14] sind nur einige Beispiele zur Anwendung von Liniendefekten.

Es existieren jedoch technologische Probleme, wie z.B. Verlustminimierung, Dispersionskom-
pensation([30] oder Impedanzanpassung [13]. Gegeimywsind Wellenleiterstrukturen in pho-
tonischen Kristallen ein sehr intensiv untersuchtes uiafig kontrovers diskutiertes Thema.
Deswegen sollen hier nur die Grundlagen beschrieben sein.
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Abbildung 2.10: a) Liniendefekt in einem zweidimensionalen hexagonalen Kristall [9]; b) zirigdn
projizierte Bandstruktur (C.Jamois).
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2.5.3 Defektstrukturen als Resonatoren

Aufgrund der Lokalisierung elektromagnetischer Wellen und somit der Feldenergie innerhalb
von Defektstrukturen photonischer Kristalle sind diese, insbesondeoptische Frequenzen,

als Kavitaten bzw. Mikroresonatoren interessant. Die Besckung auf die endliche Ausdeh-

nug des Resonatorsitirt zur Ausbildung stehender Wellen (Resonatormoden) mit diskreten
Frequenzen.

Um die Qite einer Resonatormode hinsichtlich ihres Energieverlustes zu charakterisieren, defi-
niert man den sogenannten Quartifaktor (Q-Faktor)[91],

gespeicherte  Feldenergie U

Q=uw (2.19)

= Wy—-
OEne?"gieverlust pro Sekunde op

wy ist die Frequenz einer Resonatormode, die durch die Bedingung stehender Wellen innerhalb
des Resonators vorgegeben sind.
Fur die gespeicherte Energie ergibt sich damit ein exponentielles Abklingverhalten

dU wWo
P=—=——U 2.20
U(t) = Upel ==t/ Q). (2.21)
Fur die Felder ergibt sich damit
E(t) = Bye™ 20 ¢ ileotdolt, (2.22)

Dabei wird neben der @mpfung auch ein dgliche Verschiebung der Resonanzfrequénz
bericksichtigt. Da eine solche gaohpfte Schwingung einglberlagerung vieler Frequenzen
darsellt, ist es sinnvoll eine Fouriertransformation durctiacegn,

1 oo wqt .
Ew) = — / Eoe™ 3 ¢—iloo+dolt gy (2.23)
27 Jo
Somit ergibt sichiir die Energieverteilung

1

|[BW)[” o< (W —wp — dw)? + (%)2

(2.24)

Diese hat die Gestalt einer Resonanzkurve mit der Halbwertsbteite w,/Q). Die endliche
Halbwertsbreite beschreibt reale Resonatoren, da eine unendlich scharfe Resonanzfrequenz ex-
perimentell nicht realisierbar ist.

Der Q-Faktor kann nun ausgéntkt werden als

_ %
Q= S (2.25)

Sowohl die Resonanzfrequesng als auch die Halbwertsbreiter sind spektroskopisch mef3ba-
re GioRen. Somitadf3t sich der Q-Faktor experimentell bestimmen.
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Eine weitere wichtige Gif3e zur quantitativen Charakterisierung eines Resonators ist die Fi-
nesseF'. Fur einen konventionellen Fabry-Perot-Resonator ist sie definiert als

A A
F=2Y—02Y, (2.26)
ow w
Aw ist der Abstand zweier benachbarter Resonatormoden. Der sogenannte freie Spektralbereich
eines Fabry-Perot-Resonators ist gegeben durch

Aw= "¢ (2.27)
nlL
mit n als Brechungsindex des Resonatormediums uiads Resonato@inge. Es wird also die
spektrale Breite der Moden in Relation zu ihrem Abstand zueinander gesetzt. Die Finesse ist
damit ein Mal3 fir die spektrale Selektiat des Resonators.
Um nun Resonatoren unterschiedlicher Dimension miteinander zu vergleichen, ist es notwendig
die Finesse mit Hilfe der spektralen Modendichte) = wdN/dw auszudiicken

A (2.28)

p(w)

Fur zwei- bzw. dreidimesionale Resonatoren ist sie gegeben durch [92]

Aw?

pap(w) = Sy (2.29)
Aw?

p3p(w) = rm3es (2.30)

A bzw.V sind die Modenvoluminallr zwei bzw. drei Dimensionen. Die Fines&ft sich somit
schreiben als

_ Q¥
Fyp = Sy (2.31)
QN
For, = . 2.32
P o3V (2.32)

Die Finesse &ngt also lediglich vom Quaétsfaktor und vom Modenvolumen ab. Demnach ist
bei gleichem Qualétsfaktor die spektrale Selektigiteines kleinen Resonatorstter als die
eines golReren.

Eine besondere Klasse der Resonatormoden sind die sogenannten ,,Whispering-Gallery”-Moden.
Sie treten in kreis- bzw. kugéfmigen Resonatorgeometrien auf. Dabei bilden sich aufgrund ei-

ner kontinuierlichen internen Totalreflexion entlang des Kreisumfanges bzw. desaugedrs
geschlossene Welleiage aus. Der Name ist auf ihre Entdeckungiméizufihren. In der kreis-
formigen Gallerie der St. Pauls Kathedrale in London konnte man des$efh einer Person

an der gegdiberliegenden Seitednen. Durch die Anregung akustischer Eigenmoden werden
Schallwellen entlang der Waritbertragen. Diese Rhomen wurde bereits 1914 durch Lord
Rayleigh beschrieben [67Rhnlich wie elektronische Wellenfunktionen von Atomen lassen

sich die einzelnen Moden durch die Modenzahiehundm beschreiben. Betrachtet man das
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Abbildung 2.11: ,,Whispering-Gallery”-Moden in einem Kugelresonator, linksajdthes Koordina-
tensystem zur Definition der Modenzahlen, links: fundamentale Miade=f1 und m=l.

Beispiel eines kugelirmigen Resonators in sptischen Koordinaten (Abp. 2]11), so lassen
sich, ablangig von der Anzahl der Feldmaxima, die Modenzahlen den jeweiligen Koordinaten-
richtungen zuordnen. Die Modenzahkntspricht dabei der Anzahl Maxima entlang des Radi-
us. Der Wert vori ist durch die Anzahl der Welleahgen festgelegt, die mit der optischeimige
desAquatorsiibereinstimmt. In polarer Richtung ist die Anzahl der Maxima gléiehn + 1.

Damit lassen sich die unterschiedlichen Resonatormoden entsprechend ihrer Modenzahlen klas-
sifizieren.

Aufgrund der Auszeichnung dekquatorialebene ist auRerdem die Polarisation (transversal
elektrisch TE, transversal magnetisch TM) zutlmdsichtigen.

Zur mathematischen Beschreibung der Resonatormoden werdénssple Bessel- und Han-
kelfunktionen sowie Legendre-Polynome benutzt.

., Whispering-Gallery’-Moden erreichen sehr hohe Q-Faktoren. Kugelresonatoren mit Durch-
messern von 10 bis 10Q6n erzielen Werte von bis z81- 10° [25,[84]. Der Q-Faktor ist dabei
durch die Oberéichenrauhigkeit und die Materialabsorption limitiert.
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3. Strahlende Rekombination

3.1 Die Lichtemission

Die Emission bzw. Absorption eines Photons wird im Rahmen der Quantenmechanik mit Hil-
fe der zeitabAngigen Sirungstheorie behandelt. Dabei geht man von einem Hamiltonoperator
der FormH (t) = Hy + V' (t) aus, wobeiH, der ungedirte Hamiltonoperator ist, dessen Eigen-
funktionen und Eigenwerte bekannt sirid(¢) stellt eine zeitabhingige Sbrung des Systems

dar. Zwecknafigerweise entwickelt man die gesuchte Wellenfunktion des Systems nach den
Eigenfunktionen: des ungesirten Operator${,

Z C(t) exp(—iwnt)un(r). (3.1)

Setzt man diesen Ansatz in die Sgtiingergleichung ein, so &ilt man eine Bewegungsglei-
chung fir die Koeffiziententerd',.

C(t) = —; SN0 | V| 1) Coam () exp(—itonmt). (3.2)

Bei bekannter Anfangsbedinguxig(0) Iaf3t sich diese Bewegungsgleichung iteratisen, @ir
die erste Ordnung der Iteration ergibt sich somit,

() = <f |V | ) exp(—iwpit). (3.3)

Das Matrixelemenk& f | V' | i > beschreibt die Wechselwirkung zwischen dem emittierenden
(bzw. absorbierenden) System (mit den Eigeramgén: und f) und einemaul3eren Feld .

Fur den Fall einer periodischen®ting, etwa eines monochromatischen elektromagnetischen
FeldesV = 1} exp(+iwt) 1aBt sich Gleichun 3.3 exakt integrieren:

(1) = —;< naryl " exp —i(wps + w)tdt. (3.4)

bzw.
exp(—iwyp £wt) —1

i(wp £w)t (3.5)

() = (f!VoH

Die Quadrate der Koeffizientei;; lassen sich al&)bergangswahrscheinlichkeiten vom Zu-
standi in den Zustand interpretieren, iir die gilty",, |C,.|*> = 1.

1 4sin? [(w i+ w)t/2]
— W2 — 2 fi

-2 | (3.6)

(f IVoli)
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Strahlende Rekombination Die Lichtemission

Im Resonanzfalb¢; = w ergibt sich im Nennewy; —w = 0, d.h der Termifir (wy; — w) ist we-
sentlich gbRer alsiir (wy; +w). Dies istinsbesonderérf optische Frequenzen im THz-Bereich

der Fall. Der Termiir die Summe der Frequenzen wird daher verrissigt. Diese Bherung

wird auch als ,,Rotating Wave Approximation” bezeichnet. Bisher wurden nur diskrete Fre-
quenzenuy; bzw.w betrachtet. Dies ist jedoch nicht realistisch, da z.B. die Bandstruktur eines
Festlorpers eine kontinuierliche Verteilung von Zastlen des Systems oder das Emissionspek-
trum eines schwarzen Strahlers ein kontinuierliches elektromagnetisches Spektrum darstellt. Zu
diesem Zweck ist es notwendig Gleiching 3.6 mit der Zustandsdizhig;) des Systems bzw.

D(w) des Feldes zu multiplizieren uniber alle Frequenzen zu integrieren, woraus sich eine
totale spektralé&bergangswahrscheinlichkeit ergibt:

PT:/D(wﬁnc}?Fdwﬁ baw. PT:/D(w)w;?Pdw. (3.7)

In der semiklassischen Beschreibung nimmt niamdas externe Feld den Ausdrudk kinen
elektrischen Dipol, der mit einem elektromagnetischen Feld wechselwirkt= —erE
= —pFycoswt, an, so erlt man fir die Ubergangswahrscheinlichkeit

_ pEq dsin®|(wp; — w)t/2]

C(D 2
‘ % ’ h? (wfz o w)Q

(3.8)

Dieser Ausdruck ist di€bergangswahrscheinlichkeit der stimulierten Emission bzw. Absorp-
tion, d.h. der Emission bzw. Aborption eines Photons durch ein 2-Niveau-System unter Einwir-
kung einesaul3eren elektromagnetischen Feldes.

Eine bessere quantenmechanischen Beschreibung bietet der sogenannte Jaynes-Cummings- Ha-
miltonoperator

1
H= ihwabaz + hwa'a + hla + a")(goy + g*o). (3.9)

Der erste Term ist der Hamiltonoperator eines 2-Niveau-Systems. Der zweite Term ist das
guantisierte elektromagnetische Feld, dargestellt durch einen harmonischen Oszillator mit den
Erzeugungs- und Vernichtungsoperatorérund ¢ sowie unter Vernachkigung von dessen
Nullpunktsenergie. Der letzte Term beschreibt die Wechselwirkung des 2-Niveau-Systems mit
dem elektromagnetischen Feld, mit den Pauli Spin-flip Matrizemndo_ sowie dem elektri-

schen Dipolmatrixelement

E, . , |
g:—%h sin Kz mit E,= 5;/' (3.10)

Multipliziert man in Gleichung 3]9 den Terrirf die Wechselwirkung aus, so &thman 4 Paare

der Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren mit den Pauli Spin-flip Mattizerentspricht

der Absorption eines Photons und der Anregung des Atoms vom niedrigen Zyistaincdden
hoheren Zustanfla). Dagegen beschreibio_ die Emission eines Photons sowie die Relaxati-

on des Atoms. Digélbrigen Paares_ undafo . lassen sich vernacidsigen. Betrachtet man die
Zeitentwicklung der Operatoren stellt man fest, dal3 diese Operatorenkombinationen sehr klein
im Vergleich zu den ,,resonanten” Kombinationen werden. DigdgeNing entspricht der oben
beschriebenen ,,Rotating Wave Approximation”, in diesem Fall jedaotiefn Formalismus der

2. Quantisierung. Die Wechselwirkungsenergie koppelt nun dieaddst an) und| bn + 1)
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(dabei ist n die Quantenzahl des elektromagnetischen Feldes). Der Hamiltonoperator hat jetzt
die Form

H= ;hwabaz + hwa'a + hg(aoy +a'o_). (3.12)
Mit Hilfe dieser quantenmechanischen Beschreibung unseres SystBtrsidh nun auch das
Problem der spontanen Emission, d.h. der Relaxation eines angeregten Atoms unter Abwe-
senheit einedul3eren elektromagnetischen Feldes, behandeln. Sowwalém semiklassischen
Fall wie auch in der quantisierten Beschreibung ergibt sich ein oszillierendes Verhalten der
Aufenthaltswahrscheinlichkeitefrf den unteren und oberen Zustand des Atoms. Diese Oszil-
lation erfolgt mit der sogenannten Rabi-Frequeriz,den semiklassischen Fall bigt diese
Ry = pEy/h. Da sie proportional zur Feldamplitudg, wurde es ohne externes Feld nicht zu
einer Emission und damit auch nicht zu einer Relaxation des angeregten Atoms kommen. Die
guantisierte Formulierung lieferiif die Rabi-Frequen®, = E_+/n + 1, welche sichiirn = 0
zu E, reduziert. Berechnet man jetzirfdas Vakuumfeld den Erwartungswert der Feldamplitu-
de erfalt man

(E) =E,{0]a+a'|0)=0. (3.12)

Der Erwartungswertifr die Feldintensét hingegen verschwindet nicht,

(E*) = E2(0 | (a4 a")? | 0) = E2. (3.13)

Anhand von Gleichung 3.1&Rt sich veranschaulichen, daf Fluktuationen des Vakuumfeldes
ein Atom, daf3 sich im angeregten Zustand befindet, relaxieren lassen und somit die spontane
Emission verursachen. Eine spontane Absorption tritt hingegen nicht auf, da diese die Energie-
erhaltung verletzen irde.

Bisher haben sich die Betrachtungen auf das elektromagnetische Feld égleshen Mode
beschankt. AbschlieRend sei noch der allgemeinere Fall betrachtet, dal3 sich ein Atom in ei-
ner Umgebung mehrereraglicher Moden des elektromagnetischen Feldes befindet. Zur For-
mulierung des Hamiltonoperators ist da#oer die Moden des elektromagnetischen Feldes zu
summieren,

H =10 wsalas + hw,o, + hwyoy, + 1Y (gsasos + adj.). (3.14)

Die Wechselwirkungsenergie koppelt dabei die Zuaste| «{0}) und| b{1,}) und fuhrt damit
zu dem allgemeinen Zustandsvektor

[ W(E)) = Cao(t) exp(—itwat) | a0) + 3" Coguy () exp(—i(wp + wo)t) | b{1,}).  (3.15)

Fur den KoeffizienterC,(t) des angeregten Zustandes&timan folgende Bewegungsglei-
chung

Cunl) = ~5Cunl®) (316)
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Strahlende Rekombination Der Purcell-Effekt

mit der spontanen Emissionszerfallsrite

ng | P|2

[= Lo l®1
3meghc?

(3.17)

Dabei wurde ein Kontinuum der Moden des elektromagnetische Feldes angenommen, wie es im
freien Raum auftritt. Es kommt zu einer destruktiven Interferenz der einzelnen Wahrscheinlich-
keitsamplituden des unteren Zustanfé$l, }) und einem exponentiellen Zerfall des angereg-

ten Zustandes. Die Rabi-Oszillationen treten also nur in einer Umgebung mit diskreten Moden
des elektromagnetischen Feldes aufl [57]

3.2 Der Purcell-Effekt

Die totaleUbergangangsrate eines emittierenden bzw. absorbierenden Systegiswie in
Gleichund 3.]7 dargestellt

Pr= / D(w)|CV Pdw (3.18)

von der Zustandsdichte des umgebenden elektromagnetischen (photonischen) Feldes ab. Dies
laRt sich sehr leicht anhand einer einfachen Alsaimg veranschaulichen. Die photonischen
Zustandsdichte des freien Raumes ist gegeben durch

2

Dy(w) = (3.19)

m2e3

Geht man von einer Kadt mit einer einzelnen Mode aus, deren spektrale Brkitebetiagt,
und die auf ein Volumery,,, beschénkt ist, so &l3t sich die photonische Zustandsdichte mit

__ . _«q
B Aw‘/cav B w‘/cav

D an(w) (3.20)

beschreiben. Dabei wurde angenommen, daf3 Emitter unda{aviResonanz sind und dal} die
spektrale Breite der Kawat gro3er ist als die des Emitters. Weiterhin wurde der Qaitstiaktor
Q = w/dw (G.[2.28) eingesetzt. Das Véitnis dieser beiden Zustandsdichten

Degy(w)  Qm?c®
Df(w) B wW3Veqw B

fp (3.21)

gibt den sogenannten Purcell-Fakfor|[66] an, um den sich die tdtaegangsrate des Emitters
innerhalb der Kavit gegeiiber der Emission im freien Rauamdert. Dararé(3t sich sehr leicht
erkennen, daR z.B. zur Bshung delUbergangsrate entweder ein hoher Q-Faktor oder aber ein
sehr kleines Modenvolumen biiigt werden. Diese einfache und keineswegs allgenigiige
Beschreibung hat gezeigt, dal3 die Emissionsrate nicht nur vom emittierenden System selbst,
sondern auch von der Dichte der vorhandenen photonischeargiesabhngt.

Eine Erldohung der spontanen Emission wurde bereits anhand von photonischen Kristallen rea-
lisiert. Dazu wurden Resonatoren in Brack-Stacks [24] bzw. zweidimensionalen Strukturen [72]
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Die lokale Zustandsdichte Strahlende Rekombination

erzeugt. Ebenso verursacht der Purcell-Effekt eine Uritekdmg der spontanen Emission mit
dem Purcellfaktor
. Dpc(w)
fp=
Dy(w)

da die Zustandsdichte innerhalb der photonischen Bakdldes photonischen Kristalls kleiner
ist (im perfekter Kristall =0) als die Zustandsdichte im freien Raum.

<1, (3.22)

3.3 Die lokale Zustandsdichte

3.3.1 Die Bewegungsgleichung

Zum Abschluf des vorhergehenden Abschnittes wurde gezeigt, dal3 die Zustandsdichte (density
of states, DOS) des photonischen Feldes eine Modifikatiob/dergangsrate eines emittieren-

den Systems verursacht. Dabei wurde die DOS jedoch nur als Funktion der Frequenz ange-
nommen. Geht man jedoch von einer dielektrisch inhomogenen Umgebung des Emitters, etwa
einem Photonischen Kristall aus, so ist es notwendig, die DOS als Funktion der Position des
Emitters sowie dessen Dipolmomentes anzunehmen. Der Zustandsvektor eines Emitters, be-
schrieben durch ein 2-Niveau-System, im photonischen Feld kann angegeben werden mit (Gl.

8.13),

| \I[(t» = CaO(da To, t) | CL()) + Z Cb{ls}(d> rOvt) exp<_i(ws - Wab)t) | b{15}>7 (323)

Die KoeffizientenC;(d, ro,t) des angeregten Zustandes und dem elektromagnetischen Vaku-
umzustandes bzw. des Grundzustandes mit einem Photon in derd\dottedabei vom Dipol-
matrixelement des Emittefibergangs sowie der Positiop des Emitters akdmgig. Mit Hilfe

der Schédingergleichung und dem Hamiltonoperator aus Gleichung 3. Hitenlan die Bewe-
gungsgleichungeriif die Koeffizienten. Br den angeregten Zustand ergibt sich nach formaler
Integration der Bewegungsgleichung des Grundzustandes eine Integrodifferentialgleichung

. t
Cuo(d, ro, 1) = —/0 G(d, ro, t — ) Cho(d, T, t)dt. (3.24)

G(d, rg, t—t') ist die Greensche Funktion, die den Zustand zum Zeitpumit allen Zusénden
des Systems zu vorherigen Zeitpunkten véh Sie wird deshalb auch als ,,Memory Kernel”
bezeichnet und ist definiert als

G(d7 To, T) = @<T) Z ‘QS(da r0)|26xp(—i(ws - Wab)T) (3.25)
—0(ray /:o dw mp(_i(‘;_ Wab)T) (3.26)
x /1 ki = wald - B(ro) (3.27)

Die Einfuhrung der Stufenfunktio®(7) geschieht aus Kausalifsgtinden. Weiterhin wurden
die Beitiage der Binder und Wellenvektoren (Integratiémer die Frequenzen sowie die 1.
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Brillouinzone), wie sie in einem photonischen Kristall existieren, explizit einbezogen. Zu die-
sem Zweck wurde die Deltafunktion der Frequenzen eiitggf welche den Wert vo&' nicht

andert. Ein wesentliches Merkmal dieser Greenschen Funktion ist das Fehlen einer konventio-
nellen Zustandsdichte der Form

Dw)=Y" /1 ki = wn) (3.28)

Die Definition einer solchen Zustandsdichtangde die Beiicksichtigung unterschiedlicher Di-
polorientierungen relativ zur elektromagnetischen Feldmode sowie den lokalen Beitrag einer
Mode am Ortry nicht ernbglichen. Deswegen ist es notwendig eine projizierte lokale Zu-
standsdichte zu definieren,

1
Dy(rw) =53 /1 k(@ — waild - Enlro)|” (3.29)

Diese lokale Zustandsdichte (LDOS) d¥gticht jetzt die korrekte Beschreibung eines Ensem-
bles von Emittern mit dem Dipolmoment am Ort7’ in einem photonischen Kristall. Dabei
wurde aul3erdem eine Mitteluridper das winkelaldmgige Dipolmoment durchg#frt, welche
einen Faktor 1/3 liefert.

Die LDOS ist mit der konventionellen (totalen) Zustandsdichte vigpkindurch

D(w) = /WSZ dre(r) Dy (r, w). (3.30)

Dabei ist=(r) die ortsabhngige dielektrische Funktion des photonischen Kristalls. Die Integra-
tion lauft dabeiiber die Wigner-Seitz-Zelle (WSZ) des photonischen Kristalls.[[83, 65]
Innerhalb der vollsindigen Bandlcke eines dreidimensionalen photonischen Kristalles ist die
LDOS gleich Null. Far einen angeregten Emitter, dessen Frequenz sich innerhalb detiBleand|
befindet, ist somit eine Relaxation nichbglich. Eine spontane Emission aufgrund von elek-
tromagnetischen Vakuumzastden ist nicht raglich, da diese innerhalb des photonischen Kri-
stalls nicht existieren. Dieses Gedankenexperiméit $ich nairlich nur anhand eines ideali-
sierten photonischen Kristall durdltfren, und wurde erstmals 1987 von E. Yablonovitch be-
schrieben([89].

Im realen Experiment irde man eine Veéingerung der Lumineszenzlebensdauer des Emitters
messen.

3.3.2 Die lokale Zustandsdichte von Resonatoren - Kopplungsregime

Im Gegensatz zum Gedankenexperiment des vorangegangenen AbschnitteankesdReso-
natoren die LDOS auf wenige diskrete Moden.

Zur Beschreibung eines Emitters im Resonator ist es notwendig, @dichen Mechanismen

fur ein Photon zu kennen. Diese lassen sich am Beispiel eines einfachen Fabry-Perot-Resonators
veranschaulichen. Neben den Photonen, die in die Resonatormoden emittiert werden, sind ins-
besondere dabei Verlustmechanismen der Kaxit betrachten. Zum einen kann der Emitter an

das elektromagnetische Kontinuum des freien Raumes koppeln (Verlustéfener Resona-

tor). Zum anderen ist esaglich, dal3 emittierte Photonen aufgrund von Verlusten der Spiegel
an die Umgebung abgegeben werden (Verlusiate

Betrachtet man nun die Kopplung (Kopplungskonstante g (GI] 3.11)) von Emitter und Resona-
tor, mufl3 man zwei &lle unterscheiden.
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Im ersten Fall koppeln Emitter und Resonator nur schwach, d.h. die Verlustmechaiiseneregen
die Kopplung,I', k > ¢. Fur den angeregten Zustand des Emitter bedeutet das einen exponen-
tiellen Zerfall mit einer Rat&'y = I' + I'c.qvity (Abb.[3.1).

Die Greensche Funktion (GI. 3]2%)3t sich

G / " drDy(r,w)  6(t — 7) (3.31)
0

schreiben. In einem solchen Kopplungsregime ist dasizitige Verhalten des Systems also
nur durch den gegeavtigen Zustand bestimmt.

Koppeln Emitter und Resonator jedoch stagk & T, k), so ergibt sichiir die Greensche
Funktion ein Ausdruck

exp(—wep(t — 7))

G x (= )32

(3.32)

Das bedeutet, das zimkftige Verhalten des Systems ist durch alle vorangegngenen Zeitpunk-

te bestimmt. Diese starke Kopplung verursacht nun ein langsam abklingendes, oszillierendes
Verhalten des angeregten Emitterzustandes (Abb. 3.1). Diese Oszillation entsprechenden den
in Kapitel[3.1 erviahnten Rabi-Oszillationen bei der Wechselwirkung eines Emitters mit den
diskreten Resonatormoden. AulRerdem kommt es aufgrund der starken Kopplung zu einer Auf-
spaltung der Energieniveaus (Rabi-Splitting) des Emitters, da beide Systeme (diskrete Reso-
natormoden und Emitter) nicht mehr durch unéabdige Eigenfunktionen beschrieben werden
konnen ("dressed states/).[57]

Wie in diesem Kapitel beschrieben, ist die Lichtemission in starkem Mal3e von der Zustands-
dichte des elektromagnetischen Feldesaaglig. Durch den Einfluld der Zustandsdichté )

auf die Emissionratandert sich nicht nur das zeitliche Verhalten eines Emitters, sondern auch
das emittierte Spektrum. Safit sich eine spektral selektive \&ktung bzw. Abschéchung

der Emission erreichen (Purcell-Effekt). Im Extremfall einer Zustandsdichte identisch Null wird
jegliche Emission unterdckt.

Insbesondere im Bezug auf photonische Kristalle ist die Modifikation der Emissi@mngigh

von der Position des Emitters im Kristall. Zur Beschreibung eines Emitters innerhalb eines pho-
tonischen Kristalls hat sich die lokale Zustandsdichte als entscheided@e @rwiesen. Durch

sie wird positionsaldngig die Kopplung eines Emitters an die Zmle des ihn umgebenden
elektromagnetischen Feldes vorgegeben.&aBo $ich z.B. die Position eines Emitters in einem
Resonator berechnen, um einégichst effiziente Kopplung an die Resonatormoden zu errei-
chen.
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schwache Kopplung

starke Kopplung

Zeit t

Abbildung 3.1: Zeitliches Verhalten des angeregten Zustandes eines Emitters bei starker bzw. schwacher
Kopplung mit einem Resonator
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4. HgTe-Quantenpunkt-Emitter

Die Lichtemission innerhalb eines photonischen Kristalls ist von besonderem Interesse, da die
Emission durch die photonische Bandstruktur modifiziert, im Extremfall sogar &otlgj un-
terdiickt wird [89].

Um eine solche Modifikation zu untersuchen, ist es notwendig interne Emitter im Kristall zu
realisieren, die einen spektralétberlapp mit der photonischen Baiidke besitzen. Des wei-
teren ist es notwendig, dal3 die Emitter an die Feldverteilung im Kristall kopg@elnda, d.h.

sie niissen dort positioniert werden, wo die lokale Zustandsdichte signifikante Werte besitzt.

Im eindimensionalen Fall exitieren bereits industriell gefertigte Anwendung, wie die Vertical
Cavity Enhanced LED bzw. der Vertical Cavity Surface Emitting Laser (VCSEL). Beide nut-
zen eine Fabry-Perot-Renatorgeometrie mit Bragg-Spiegeln zur Modenselektion von spontaner
bzw. stimulierter Emission.

Im zweidimensionalen Fall wurden z.B. Resonatorgeometrien in photonischen Kristall mittels
Plasmatzen von epitaktisch gewachsenen Heterostrukturen hergestellt 46,112,/ 61) 48, 52].
Diese Heterostrukturen basieren auf dem InGaAs-Materialsystem enthalten lichtemitierende
Elemente, wie Quantenfilme oder Quantenpunkte. Aufgrund der direkten strahlenden Rekom-
binatinon A3t sich eine Lichtemission sowohl mit optischer als auch mit elektrischer Anregung
erzeugen. Die zweidimensionalen photonischen Kristalle dieser Strukturen besitzen ein sehr
geringes Aspektveditnis. Der Vorteil liegt im lateralen und vertikalen Confinement der Re-
sonatormoden, so dald Q-Faktoren von mehreren 10000 erreicht weaydeeank Allerdings
existiert die Bandstruktur dadurch nur unterhalb des Lichtkegels, was die Realisierung eines
zweidimensionalen photonischen Kristalls eingetit.

Zum Einbringen von Lichtemittern in dreidimensionale photonische Kristalle existieren ver-
schiedene Methoden, von denen hier nur einige als Beispiel @mgakein sollen.

Zum Beispiel wurddirCl; in eine epitaktisch hergestellte Woodpile-Struktur infiltriert. Bei ei-

ner anschlieBenden Temperung werden diegie Lichtemission notwendigeRy3+-Komplexe
gebildet [18] 19].

Als Lichtemitter eignen sich ebenfalls Laserdye-Farbstoffe. Diese wurden bereits in Opalstruk-
turen bzw. invertierte Opalstrukturen infiltriert [56,/76,] 41] 42]. Laserdyes emittieren jedoch
vorwiegend im sichtbaren Bereich (300 nm - 1500 nm) und nuidisung effizient.

Ein weiterer Emitter, der bereits Anwendung in photonischen Kristallen fand, sind CdTe-Quan-
tenpunkt-Kolloide. Diese wurden in invertierte Opalstrukturen &S, infiltriert [80]. Die
Emission der CdTe-Quantenpunkte bei 520 ilmerlappt mit der photonischen Baiidke der
Opalstrukturen.

4.1 Herstellung und optische Eigenschaften

Fur einen photonischen Kristall aus makropeem Silizium beatigt man Emitter im nahen In-
frarot mit einer Emissionswelle@hge goRer als 1100 nm.¥ ein hexagonales Gitter mit einer
Gitterkonstante von 500 nm bzw. 700 nm befindet sich die fundamentaleiB&edin Bereich
dieser Emission. Ein System, daf3 sich als Emitigrdiesen Kristall eignet, sind CdHgTe-
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Nanokristall-Kolloide, da sich mit einer Variation der Zusammensetzung die spektrale Lage der
Emission einstelleral3t (Abb[ 4.1L). Die tef@wre MischundCd; _xHgxT'e wird zum Beispiel @ir
Detektoren im langwelligen Infrarot eingesetzt.

Wie aus Abbildung 4]1 ersichtlich, eignen sich HgTe-Nanokristalle als Emitter im Spektralbe-

Photon Energy [eV]

PL intensity [a.u.]

),‘AA&-AA. I).l) M

500 750 1000 1500 2000
“Wavelength [nm]

Abbildung 4.1: Variation der Emissionswelle@hge von CdHgTe-Nanokristallen in Afahgigkeit von
der Zusammensetzurig [23].

reich der fundamentalen Baiidke der zweidimensionaler photonischer Kristalle aus makro-
porosem Silizium.

Die Synthese einer assrigen HgTe-Nanokristall-Suspension geschieht folgendermalien: Ei-
ne N,-gesittigte, walrige Losung vonHg(IT)Cly (pH-Wert 11,2) wird von einenTeH;/No-
Gemisch durchstimt. Dabei wirkt 1-Thiolglycerin als Stabilisator und dient ebenfalls zu@f$en-
kontrolle der Nanokristalle. Die entstandenen HgTe-Nanokristalle werden mit 2-Propanol aus-
gefallt, mit Thioglycerin obertichenpassiviert und anschlieRend wieder in Suspension gebracht
[69,[68]. Aus dieser bisung ist nun wiederum ein Transfer in eine organische Suspension (z.B.
Toluol) moglich [23]. Da es beim Herstellungsprozeld keine bevorzugte Kristallrichtung gibt,
lassen sich die entstandenen Nanokristalle mit einer facettierten Kugelform beschreiben.
Anhand von TEM-Untersuchungen un@mgen-Beugung konnte die kristalline Struktur des
HgTe nachgewiesen und die @e der Nanokristalle bestimmt werdén|[68]. Abbildung] 4.2a
zeigt hochaufgélste TEM-Aufnahmen eines Clusters von HgTe-Nanokristallen und eines ein-
zelnen HgTe-Nanokristalls. Die Gi8e der Nanokristalle variiert zwischen 3 nm und 6 nm, die
mittlere Kristallitgiof3e betagt 3,5 nm([68].

Als Volumenkristall gebrt HgTe zu den Halbmetallen mit einer elektronischen Béack# von
-0.302 eV bei 4,4 K bzw. -0,15 eV bei 300 K{Punkt) [14]. Bei den Nanokristallen hingegen
betiagt die effektive Bandicke ca. 0,8 eV, da es, aufgrund des Quanten-Confinement-Effektes,
zu einer Diskretisierung und Verschiebung der Zuosge zu bheren Energien kommt. Der
Quanten-Confinement-Effekt tritt auf, wenn die Struktofgg kleiner wird als die De-Broglie-
Wellenlange der Elektronen. Er entspricht dem quantenmechanischen Modell eines Potential-
topfes mit einer Breite 2R. Die Verschiebung der Béiclle in Ablangigkeit vom Radius der
Nanokristalle wurdeiir CdTe-Nanokristalle abgesatat mit [53

nPm® 1,786¢”

AFE =
2uR eR

+0,752Epyq. (4.1)
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Abbildung 4.2: a) Hochaufgdlste TEM-Aufnahme eines HgTe-Nanokristall-Clusters und eines ein-
zelnen HgTe-Nanokristalls_[68]; Photolumineszenzspektrum von HgTe-Quantenpunkten auf einem
Silizium-Substrat.

Dabei isty die reduzierte effektive Masse von Elektron und Loch, Hag, ist die Rydberener-

gie der Exzitonen.

Die Nanokristalle stellen somit Quantenpunkte dar, da eéwenfiche Einsctankung der La-
dungstager in allen 3 Dimensionen vorliegt. Aufgrund der Endlichkeit der nun vorliegenden
Nanokristalle existieren nun keinéaBder mehr, sondern nur noch diskrete Energieniveaus.
Dadurch wird eine direkte strahlende Rekombination angeregter Ladagegstioglich. Diese

fuhrt zu einer sehr effizienten Emission der HgTe-Nanopunkte (Abpb. 4.2b). Die HgTe-Lumines-
zenz unterlag bei &theren Entwicklungsstufen der Nanokristalle einer Rotverschiebung und ei-
nem Intensitsverlust, da es zu einer Bildung von Clustern Kam([69, 27]. Dies ist jedoch bei dem
aktuellen Entwicklungsstand der HgTe-Nanokristalle nicht mehr der Fall. Die grof3e spektrale
Breite der Lumineszenz (Halbwertsbreite ca. 0,16 eV) ist auf di#&mnverteilung der Nano-
kristalle zuickzufihren. In Ablangigkeit von der Kristallitgif3e ergeben sich unterschiedliche
elektronische Bandktken (G[.4.1), was zu einer Verbreiterung des Lumineszenzsigridigs f

Das Lumineszenzsignal bei 1150 nm entspricht der Si-Bandkanten-Lumineszenz. Obwohl Si-
lizium ein indirekter Halbleiter ist und damit dlsbergangswahrscheinlichkeit sehr gering ist,

ist ein signifikantes Signal zu erkennen. Die Ursachéidiat die sehr geringe Defektkonzen-
tration des FZ (float zone)-Siliziums, dal3 sehr wenige nichtstrahlende Rekombinati@eskan
bietet.

32



5. Makropor oses Silizium - ein Modell tir
photonische Kristalle

Zur Realisierung eines zweidimensionalen photonischen Kristalles ist es notwendig eine pe-
riodische Anordnung dielektrischeré&hte bzw. Luftporen in einem dielektrischen Material zu
erzeugen, derendnge grof3 im Vergleich zum Durchmesser ist .

Silizium bietet sich aufgrund seiner vielseitigen Prozessierbarkeit zur Erzeugung solcher Struk-
turen im optischen Spektralbereich an. Der Brechungsindex energetisch unterhalb der elektro-
nischen Absorptionsbandkante @t n=3,4 und erglicht damit ein hohen Indexkontrast
(3,4:1) gegeiber Luft. In diesem Kapitel sollen die optischen Eigenschaften sowie die Herstel-
lung eines zweidimensionalen, hexagonalen photonischen Kristalls aus malsapdsilizium
beschrieben werden.

5.1 Die Herstellung

Die Herstellung eines hexagonalen zweidimensionalen photonischen Kristalls erfordert ausge-
dehnte geordnete Porenfelder in Silizium. Dies ist mittels eines photoelektrochemiszhemn

zesses roglich [50,[49]. Die Eigenschaft eines Modellsysteras Zweidimensionale photoni-

sche Kristalle wurde ebenfalls bereits demonstrierit/[26, 10, 74]. Der Herstellungsprozel3 soll im
folgenden beschrieben werden.

5.1.1 Der elektrochemisché\tzprozeR

Der AtzprozeR basiert auf dem elektrochemischen Verhalten von Silizium in #iu@gHF).
Dabei kommt es zur Aufisung des Siliziums unter Bildung eins F;)>~ Komplexes. Hierir

ist allerdings die Existenz vondchern (Defektelektronen) an der Si/HF-Greaefle notwen-
dig. Ein Loch fihrt durch den Bruch einer Bindung zur lonisation eines ChenBnatoms des
Silizium. Das aktivierte Siliziumobedthenatom gibt drei weitere Elektronen ab und bildet
einen[SiFs)?~ Komplex. Die Reaktionsgleichungjif diesen ProzeR lautet

Si+ HF — [SiFs]*” +6H. (5.1)

Legt man zwischen Silizium und HF eine Spannung an,@mkn sich bei geeignetem Strom-
spannungsregime Makroporen im Silizium bilden|[16]. Der prinzipielle AufliaaénAtzpro-

zeB ist in Abbildung 5]1 argestellt. Der Wafer (100-Orientation) wird mit der HF in Kontakt
gebracht. Der positive Pol einer Spannungsquelle wird an das Silizium (Anode) angelegt. Als
Kathode dient ein Platindraht in der HF.

Die, in dieser Arbeit verwendeten Strukturen, wurden aus n-dotiertem Silizium hergestellt,
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d.h. die Lbcher sind Minoriatsladungstger. Die &ir denAtzprozeR bedtigten Locher wer-

den durchiickseitige Beleuchtung des Siliziums generiert. Diese diffundieren durch den Wafer
und gelangen zur gegéberliegendertzfront.

Die entstandene Raumladungszone folgt den Porenspitzen (Akb.5.1)[94, 77hdbierlwer-

— walrige FluBsé&ure -

wafer Querschnitt

Ohmscher Kontakt !

[+ Donator (z. B.: P+-Ion)

Licht mit # Loch
hv >1,1eV

Abbildung 5.1: Schematische Darstellung des elektrochemisdktzprozesses zur Herrstellung von
makropobsem Silizium[[9].

den durch die senkrecht auf den Porenobehien stehenden elektrischen Feldlinien auf die
Spitzen der Poren fokussiert. Durch dieerlappung der Raumladungszonen benachbarter Po-
ren gelangen keinedcher mehr an die Pore@nde. Die Vidnde sind damit gegen AdBung
gescliutzt und die Pore kann nur noch an der Spitzatgiewerden. Es kommt somit zu einem
Tiefenwachstum der Pore in (100)-Richtung.
Die Popsitat ist definiert als Verhltnis zwischen der Querschnittsthe aller Poren und der Ge-
samtfichep = APOTE" . Da die Querschnittsithe der Poren gegeben ist durth,,.,, = JL
| ist der gesamte fllerSende Strom ung,.. die Stromdichte entlang der Porenwachstumsrich-
tung. Mit A = j laf3t sich die Parsitat als Verfaltnis der Stromdichten schreiben

p=—_. (5.2)

JPore

Die Stromdichtejp,,. ist ablangig von der Temperatur und der Konzentration der Fufis
Damit [aRt sich dieAtzgeschwindigkeit mit Hilfe dieser Parameter beeinflussen. Diéshat
hingegen wird fir n-dotiertes Silizium durch die Beleuchtungs&e und damit durch die An-
zahl der zur Verfigung stehendendcher reguliert.

Wahrend des Wachstumsprozesses der Makroporen kommt &shatiizu einer willldrlichen
Bildung kleinerer Makroporen. Einige dieser Poren werden im weiteren Verlaubaaurftzu
wachsen, wihrend andere Poren sich véi§ern. Dieser ProzefRilirt zu einer stabilen Kon-
figuration. Diese ist zum einen durch die Bsitat (Gl.[5.2) gegeben. Zum anderen muf3 die
mittlere Wandsirke zweier benachbarter Poren der doppelten Breite der Raumladungszone ent-
sprechen.

Dieser Selbstorganisationsprozel3 erreicht jedoch nicht die langreichweitige Ordnuridy, die f
einen photonischen Kristall notwendig ist.

34



Makropordses Silizium - ein Modell fiir photonische Kristalle Der 2D hexagonale Kristall

5.1.2 Geordnete Makroporen

Um eine langreichweitige Ordnung der Makroporen zu erreichéissen gezielt Nukleations-
punkte an der Siliziumobe#the gesetzt werden. Dazu wird Zehst eine dnne thermische
Oxidschicht auf dem Silizium erzeugt. Das Porengitter wird mittels Photolithographie definiert
und das Oxid an den Nukleationspunkten wedge Der folgende KOH- (Kaliumhydroxid)
Atzschritt erzeugt pyramidedfmige Gruben auf der Obdifthe. An diesen Stellen werden
wahrend des elektrochemischitzens die Poren wachsen.

Die Dotierung des Siliziumsdngt dabei vom geiinschten Abstand der Poren ab. Porenmuster
und -abstand werden durch die Lithographie vorgegeben und sin relativaidbar.

Mit diesemAtzprozeR lassen sich hochgeordnete Porenfelder erzeugen. Das Aspiitigerh
(Porendurchmesser zu Poréandje) betiigt dabei 100 bis 300. Diese Eigenschaftendgichen

die Realisierung eines ausgedehnten, zweidimensionalen photonischen Kristalls im nahen in-
fraroten Wellerdingenbereich [75].

5.1.3 Die Erzeugung von Defektstrukturen - Proximity Effekt

Die lithographische Definition der Porenpositionen égticht die Herstellung von Strukturen
innerhalb des regelatigen Porengittergitters. S@hnen Poren gezielt ausgelassen werden,
dadurch werden Defektstrukturen im photonischen Kristall erzeugtildt das Auslassen ei-

ner einzelnen Poren zu einem Punktdefekt im Kristall, eine Reihe fehlender Poren ergibt einen
Liniendefekt.

Dabei kommt es aber zu Abweichungen der Radii angrenzender Poren. Im hexagonalen Kristall
betragen diese Abweichungen 8 bis 10 Prozent. Ztzen dieser Poren stehen mehr Ladungs-
trager zur Verfigung, da die generierterbther der Defektbereiche von den benachbarten Poren
verkonsumiert werdendanen.

Dieser sogenannte Proximity-Effekt (engl. Umgebung) ist von besonderer Bedeutwogif

schen Untersuchungen von Defektstrukturen. Da selbst kleine geometrisénel&emgen der
Defekte sich auf Eigenschaften wie die energetische Lage der Defektmoden und die Feldvertei-
lungen innerhalb des Defektes auswirken, ist der Proximity-Effekt bei Simulationsrechnungen
zu beiicksichtigen.

5.2 Der 2D hexagonale Kristall

5.2.1 Die Bandstruktur

In der Vielfalt aller mbglichen photonischen Kristallstrukturen sind insbesondere diejenigen
interessant, die eine Barintke in der gesamten 1. Brillouinzone aufweisen. Ein hexagonales
Gitter bestehend aus Luftzylindern in einem Dielektrikum kann eine komplette Bakedir

TE- und TM-Polarisation aufweisen. Dazu ist jedoch ein minimaler Brechungsindexkontrast
von mindestens 2,7 notwendig [55].

Fur einen solchen Kristall aus Silizium ist eine Bandstruktur in Abbildung 5.2 dargestellt. Das
Verhaltnis von Zylinderradius zur Gitterkonstante dieser Strukturdggtir/a = 0, 45. Fur die
TE-Polarisation existiert eine komplette Baincke a/\ = 0.30 bis a/\ = 0.49, wahrend die
TM-Polarisation eine komplette Baridlke vona/\ = 0.40 bis a/\ = 0.44 aufweist. Diese
Uberlappt mit der Bandcke fir die TE-Polaristion, so daf3 die vobstdige Bandicke durch

die TM-Polarisation vorgegeben ist. Sie sind die sogenannten fundamentalericemdida
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Abbildung 5.2: Bandstruktur des hexagonalen zweidimensionalen photonischen Kristalls aus Silizium
(r/a = 0,45) (Bandstrukturrechnung C. Jamois)

sie bei den niedrigsten Frequenzen auftreten.

Fur hdhere Frequenzen existieren weitere Bénkién. Allerdings ist dabei zu beachten, daf3
sie sich energetisch oberhalb der Absorptionskante des Siliziums befiadeerk Die elektro-
nische Bandicke und damit die Absorptionskante des Siliziums (1,1 eV entspricht einer Wel-
lenlange von ca. 1,4m [8]) befindet sich bei den in dieser Arbeit verwendeten Strukturen (Git-
terkonstanten voa = 500 nm bzw.a = 700 nm) beia/\ = 0.46 bzw. a/\ = 0.64. Oberhalb
dieser Frequenzen besitzt die dielektrische Funktion komplexe Wertéwr DaefBandstruktur-
rechnungen jedoch ein reelle§”) vorrausgesetzt wurde, sind die Positionen und3&n der
dort vorhergesagten Barilken nicht mehr zuveiksig und damit nur bedingt auf die vorhan-
denen Struktureiibertragbar.

5.2.2 Optische Charakterisierung

Um die optischen Eigenschaften eines photonischen Kristalls experimentell zu bestimmen, ist
es zweckraRig Transmissions- bzw. Reflexionsmessungen vorzunehmen. Bei einem zweidi-
mensionalen photonischen Kristall wird dabei das Licht in der Peri@dsgbene senkrecht zur
Oberflache eingestrahlt. Das transmittierte bzw. reflektierte Licht wird spektral éstgdtek-

tiert.

Bei dem senkrecht zur Kristallobeifihe reflektierten Licht handelt es sich nicht zwaagsy

um eine spiegelnde Totalreflexion, sondern um eine Interferenztotalreflexion. Diese entsteht
durch die Braggreflexion an den Gitterebenen des Kristalls. Das reflektierte Licht kann bei senk-
rechtem Auftreffen auch unter anderen Winkeln aus der Glmdrd des photonischen Kristalls
wieder austreten [7] (Abb. 7.2). Analog bedeutet digsoen Fall der Transmisson nicht unbe-
dingt den senkrechten Austritt des Lichtes aus der gdgeniegenden Kristallobe#the [45].
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Abbildung 5.3: Beugung an einem photonischen Kristall. Links: E - einfallende Welle, R - spiegelnd
reflektierte Welle, T - senkrechte Transmissigg, Ruckwartsbeugungy;, Vorwartsbeugung; Mitte,
Rechts: Oberfichengitterkonstante difdie Lichtausbreitung entlaig-Richtung,I'M-Richtung nach
[73,/45]

Auch hier kann das Licht in andere Richtungen gebeugt weéderlich der Laue-Bntgenbeu-
gung.

Die Bedingung fir das Auftreten der ersten Beugungsordnung entspricht der Beugung an ei-
nem Oberfichengitter mit der Gitterkonstante Diese mul3 gif3er oder gleich der Vakuum-
welleniange) sein. Rir den hexagonalen zweidimensionalen Kristall mit der Gitterkonstante
bedeutet dasi/\ > a/d (senkrechter Einfall).

In I"-M-Richtung entspricht die Periode des Olicfiengitters der Gitterkonstante a (Abb] 7.2).
Damit tritt Beugung erst bei Frequenzen\ > 1 auf. Die sichtbare Periode in-K-Richtung
betiagth = v/3a, die Beugung tritt alsolfr Frequenzen/\ > 0,577 auf.

Fur den hexagonalen Kristall mit Gitterkonstanten von 500 nm bzw. 700 nm kommt es damitim
Bereich der fundamentalen Baiidken noch nicht zur Beugung. Diese lassen sich durch Re-
flexions bzw. Transmissionsmessungen mit senkrechtem Lichteinfall sehr einfach nachweisen.
Um eine Transmissionsmessung an einem photonischen Kristall duitineof ist es zweck-
mafRig einen schmalen Steg aus dem Kristall heraugpapieren [9]. Idealerweise sollten bei-
de Wande des Stegeasber die gesamte Porentiefe innerhalb einer Porenreihe verlaufen. Eine
schiage Kante irde zu einer verminderten Einkopplung an der Eintratdie tihren. An der
Austrittsflache kommt es zu einer Streuung des Lichtes in einen grof3en Raumwinkelbereich.
Diese beiden Effektelihren zu einer geringeren detektierbaren Lichtinténsit
Die Paparation eines Kristalldif eine Reflexionsmessung ist hingegen einfacher, da nur ei-
ne Kristalloberfache beitigt wird. Diese kann durch Brechen des Kristalls erzeugt werden.
Im Idealfall verkuft die Bruchkante auf einer atomaren (110)-Ebene des Siliziums. Im Bereich
der Poren ist der Anteil des Siliziums aufgrund der hohero§lét geringer. Hier veduft die
Bruchkante entlang der schmalsten Stelle benachbarter Poren. Dadurch ergeben sich Porenfa-
cetten parallel zu den Poren, die sich sehr guReflexionsmessungen senkrecht zu den Poren
eignen.

Fur die Reflexionsmessung wurde ein Fourier-Transformations-Infrarot-Spektrometer (FTIR,
IFS66, Hersteller Bruker) benutzt. Zentraler Bestandteil des FTIR ist ein Michelson-Interfero-
meter (Abb[5.4).

Das Licht einer breitbandigen Lichtquelle trifft auf einen Strahlteiler und wird in zwei Strah-
len aufgespaltet. Beide Strahlen treffen jeweils senkrecht auf einen Spiegel. Dort werden sie
reflektiert und passieren den Strahlteiler ein zweites Mal, beide Strahlen werden wiederum in
einer Richtungiberlagert. Es kommt aBhgig vom Gangunterschied beider Strahlen zur In-
terferenz. Da ein Spiegel des Michelson-Interferometers beweglich ist kann edémedeenng
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Abbildung 5.4: Prinzipieller Aufbau eines Michelson-Interferometers [73].

des Gangunterschiedes bewirkt werd@ar fede Position x des Spiegels ergibt sich ein neuer
Gangunterschied\s beider Strahlen. B Wellenngen mitAs = m tritt konstruktive Inter-

ferenz auf. Destruktive Interferenz tritif Wellenngen mitAs = (m + 1) A auf, diese werden
ausgebscht. Da eine integrale Detektion aller Weli@mfyjen erfolgt, ergibt sich daraus ein In-
tensititsspektrum in Ab&ingigkeit von der Spiegelposition Xx.

Eine genauere mathematische Behandlung zeigt, dal? es sich dabei um das Fourier-transformierte
Spektrum im Frequenzraum handelt. Einagcktransformation durch die Software liefert das
Spektrum im Frequenzraum.

Zur ortsaufgadsten Reflexionsmessung wurde ein IR-Mikroskop (IR-scope I, Hersteller Bru-
ker) mit FTIR gekoppelt. Der Ausgangsstrahl des Interferometers wird damit auf die Probe
fokussiert. Der untersuchte Probenbereich wird mit Hilfe einer Loch- bzw. Schneidenblende
selektiert. Aufgrund des grof3en untersuchten Spektralbereiches wird das Licht mittels Casse-
grains-Spiegelobjektiven (Numerische Aperturen 0,4 bzw. 0,5) fokussiert bzw. detektiert. Als
Referenz dient ein breitbandig reflektierender Silberspiegel.

5.2.3 Reflexionsmessung und Bandstruktur - der Vergleich

Um die optischen Eigenschaften eines existierenden photonischen Kristalls aus madeapor
Silizium mit der berechneten Bandstruktur vergleichen @urien, hat sich die Reflexionsmes-
sung mit einem FTIR-Spektrometer als Standardcharakterisierungsmethode erwigsein. F
ne vollséindige Charakterisierung ist es notwendig, die Reflektiventlang der Hochsymme-
trierichtungenl’ — M und I' — K durchzufihren. Nur auf diese Weise kann ein vdiistliger
Vergleich mit der Bandstruktur erfolgen. Auf3erdem muf3 die Reflexionsmesguidf und
TM-Polarisation separat erfolgen, da diese im idealen zweidimensionalen Kristalbadiigt
entkoppeln.

Als Ausgangspunkt der folgenden Untersuchungen wurde eine Kristallstruktur mit einer Git-
terkonstante a=700 nm und einem Radius r = 0,88&¢&ide Polarisation entlang beider Hoch-
symmetrierichtungenl{— M, I' — K) untersucht. Um eine Reflexionsmessung mit der Band-
struktur vergleichen zudanen, wird die Messung gegdrer einer Bandstruktur dargestellt.
Abbildung[5.% zeigt die Reflexionsmessungen entlang beider Hochsymmetrierichtungen und
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fur beide Polarisationen. Diese Messungen wurden an einem Kristall mit einer Gitterkonstante
von 700 nm und einem r/a-Veitinis von 0,36 durchgéhrt. Fur die TE-Polarisation istir bei-

de Richtunen ein breiter Bereich hoher Reflekéivitona/\ = 0,22 bisa/\ = 0, 34 normierte
Frequenzen zu sehen. Dieser entspricht der durchgehenden fundamentaléclaindiieser
Polarisation (dunkelgrauer Bereichlirdlie TM-Polarisation existiert bei diesem r/a-Vailtnis

noch keine durchgehende Baiadke. Lediglich inl* — M-Richtung sind Stopgnder zu erken-

nen (hellgraue Bereiche).

Bemerkenswert an diesen Messungen ist das Auftreten vieler Detailsheiem Frequenzen.

So sind lvhere Bandicken, Stopander eindeutig identifizierbar.

Ein Vergleich der Reflexionsmessungen mit einer Berechnung der Reflék{Mmianslight|[6])

zeigt eine sehr gute spektral#bereinstimmung (Ab.6 im gesamten untersuchten Spek-
tralbereich). Abweichungen gibt es jedoch bei den absoluten Werten der RefékDigse
lassen sich mit einer Streuung des auftreffenden Lichtes an einer nicht perfekten Bruchkante
begiinden so dal Licht von den stufenartigen Facetten nicht wieder in das Mikroskopobjektiv
zurickgestreut wird. Au3erdem ist die Auskopplung des Lichtes aus dem Kristakhgigivon

dem Verlauf der Bruchkante innerhalb der Porenreihe selbst [86, 44].

Da das Mikroskopobjektiv einen Divergenzwinkel aufweist, kommt es zu einem Auftreffen des
Lichtes unter anderen Winkeln als dedéhennormalen der Bruchkante. Dabei kommte zu einer
Verkippung der Lichtstrahlen in der Periodétis ebene bzw. aus der Perioditsiebene. Beide

Falle fuhren zu einer Verschiebung der Bandstruktur, insbesondere der Bandkanten [70, 78].
Das gemessene Reflexionsspektrum entspricht dann einer Mittébhergden Einfallswinkel,

was zu einem Abflachen der Anstiegsflankéhrt.

Gruppentheoretische Betrachtung der Kopplungsbedingungen

Die Kopplung des einfallenden Lichtes an die einzelnandBer wird durch die Feldsymmetrien
in der Ausbreitungsrichtung bestimmt. Dazu werden in dieser Arbeit gruppentheoretische Be-
trachtungen der Feldverteilungdir inen 2D photonischen Kristall aus vorgenommen.

Die zur Charakterisierung relevanten Symmetrieoperationen, sind diejenigen, unter den das
Gitter des photonischen Kristalls invariant bleibt. Sie sind in der Punktgruppe zusammenge-
fal3t, die dem Gitter des photonischen Kristalls entspridintdas hexagonale Gitter ist dies die
Punktgruppe

Cop = {E,Cs,C5*,Cs,C3 1 Co 0,00 0 Oy; 0y 0y} = {E,2Cs,2Cs3, Cy, 304,30, }. (5.3)

x? x)

Wie in Abbildung 5.8 dargestellt, besteht diese aus den Drehachseni = 2, 3, 6 (senkrecht

zur Periodiziatsebene) und den Spiegelebengn [ = z,y sowie der identischen Abbildung

E. Symmetrieoperationen, die durch eine Koordinatentransformation ineinaoeidrhrt wer-

den knnen, werden als zueinander konjugiert bezeichnet (Z;BC; ' — 2C;). Sie werden
werden in sogenannten Klassen zusammengefal3t.

Eine spezielle Darstellung dieser Symmetriegruppe sind die sogenannten irreduziblen Darstel-
lungen. Dabei wird die Punktgrupigé;, durch vier eindimensionalei(, A, By, Bs) und zwei
zweidimensionale Darstellungef’(, £5) repasentiert. Die Dimension der Darstellungen gibt
daiiber Auskunft, wieviele Basisfunktionen dieser Darstellung entsprechen (eindimensional -
1 Basisfunktion, zweidimensional - 2 Basisfunktionen). Die Darstellungen sind mit den Sym-
metrieoperationen durch die Charaktertafel véit,
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Abbildung 5.5: Vergleich von Reflexionsmessungen und Bandstruktuiereinen zweidimensiona-
len photonischen Kristall (r/a=0,36) a) TE-Polarisatibn;- M-Richtung; b) TE-Polarisatior; — K-
Richtung; ¢) TM-Polarisatiorl,; — M-Richtung; d) TM-Polarisatiorl,; — K-Richtung.
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Abbildung 5.6: Vergleich von Reflexionsmessungen und einer Berechnung der Refliktivittels
Translight fir diel’ — M-Richtung.
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Abbildung 5.7: a) einfallende ebene Welle In— M-Richtung; b) Zuordnung der irreduziblen Darstel-
lungen der Bnder in[" — M-Richtung (TE-Polarisation); c) wie b) jedoclarfTM-Polarisation.
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y

a) G, yA G, b) k.,

; vl Y

o)

X

Abbildung 5.8: a) Darstellung der Symmetrieoperationen, unter denen das hexagonale Gitter invariant
ist b) 1. Brillouinzone des hexagonalen Gitters mit den entsprechenden Hochsymmetriepunkten.
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Die Verbindung zwischen den Feldverteilungen der Resonatormoden und der irreduziblen Dar-
stellung besteht nun darin, daR die Feldverteiluniggn (r), H, k. (r) selbst irreduzible Darstel-
lungen der Punktgrupp@;, sind. Dies &3t sich daran veranschaulichen, dafl3 jeder Symmetrie-
operator der Gruppé€’;, mit den Differentialoperatoreriif die Felder in den Wellengleichun-

gen (G[2.10,2.11) vertauscht ([71], S. 47). Jeder Feldverteiagsich somit eine irreduzible
Darstellung zuordnen. Mit Hilfe der Charaktertafel, ist eSghich das Verhalten der Resona-
tormoden unter den jeweiligen Symmetrieoperationen zu bestimmen. (Anmerkung: Da es sich
hier um einen zweidimensionalen photonischen Kristall handelt, werden hier nur Punktgruppen
anstelle von Raumgruppen betrachtet. Die Vektorfelddi reduzieren sichifr die jeweiligen
Polarisationen auf die skalaren Felder der z-KomponehjeH,,.)

Den Hochsymmetriepunkten der 1. Brillouinzone werden Untergruppef’yoals Punktgrup-

pen zugeordnet werderyrfden M-Punkt ist daé’,, fur den K-Punks,.

Anhand deil” — M-Richtung (hier y-Richtung) lassen sich die Kopplungsbedingungen sehr gut
veranschaulichen. Die Charaktertafet flie Gruppe’s,, ist:

sy
~
NN PEF PP RO
1
=

Co | E | Cy | oy | 0y
A 1] 111
Ay |11 |-1)-1
B, |1]-1|1)-1

By (1 -1]-1|1

Abbildung[5.7a zeigt eine ebene Welle, dielin- M-Richtung auf den Kristall trifft. Durch

die Ausbreitungsrichtung der Welle ist somit eine Richtung (hier die y-Richtungigtieh der
Symmetriegruppé€’s, ausgezeichnet.

Senkrecht zu ihrer Ausbreitungsrichtung weist die ebene Welle eine konstante Phasenlage auf,
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d.h. sie ist invariant unter einer Spiegelung an der Ebene senkrecht zur x-Achse. Diese wird mit
o, bezeichnet.

Fur die beiden Polarisationen lassen sich anhand der Charaktertafeln jedem Band an jedem k-
Punkt ein irreduzible Darstellungen zuordnen. Zwischen den Hochsymmetriepunkten entspre-
chen die Binder der Punktgrupp@,, = {F, 0.}

C'lh E Og
A1 1
B |1]-1

Diese Punktgrupp€’y, ist mit Cs, Uber die Kompatibiliitsrelationen gekoppelt, so dal3 sich

die Charaktertafeln ineinandéberiihren lassen. Dabei ist darauf zu achten, dafehtartete
Bander aml'-Punkt eine zweidimensionale Darstellung der Farm= A + B gilt [32, [71].

Diese ARt sich jedoch in eind- Darstellung und einé-Darstellung zerlegen. Durch die Aus-
zeichnung der y-Richtung existierdiirfdie Bander zwischen den Hochsymmetriepunkten zwei
mogliche Darstellungent bzw. B, die beziglich der Spiegelung as, symmetrisch bzw. an-
tisymmetrisch sind. Das bedeutet die ebene Welle koppelt anaheld mit der Darstellung

A. An die Bander mit der Darstellung koppelt sie hingegen nicht. Diesé&Bder wurden zum
besseren Vergleich der Reflexionsmessungen mit der Bandstruktur in Abbildiing 5.5 gestrichelt
dargestellt.

Die Zuordnung in def’ — K-Richtung erfolgt analog zur — M-Richtung, allerdings tritt nun
auch am K-Punkt eine Entartung deai®ler auf. Da die ebene Welle nun die x-Richtung aus-
zeichnet, hat die Punktgruppg,, jetzt folgende Charaktertafel

Clh FE Ty
Al1]1
B |1]-1

Die Punktgruppetr den K-Punkt ists,

Cgv E 203 30‘v
A 1] 1 1
Ay |1 1 -1
E |2 -1 0

Dem entsprechend koppelr@Bder mit der Darstellung,, Bander mit der Darstellung, kop-

peln nicht, da sie bei einer Spiegelung eine Inversion erfahren.

Anhand dieser Symmetriebetrachtungen konnten diedBr, hinsichtlich der Kopplung einer
ebenen Welle identifiziert werden. DieaBder, an die die ebene Welle nicht koppeln kann,
wurden in Abbildung 55 gestrichelt dargestellt. @t sich zum Beispiel das Auftreten des
Reflexionsmaximums bei/\ = 0,25 in Abbildung[5.5d erkhren, da dort die ebene Welle
nicht an ein vorhandenes Band koppelt.

Weiterhin ist der effektive Brechungsindex dearRler zu barcksichtigen. Trifft eine ebene
Welle von aul3en auf den Kristall, so wird sie entsprechend des Brechungsindexkontrastes re-
flektiert. Die Gruppengeschwindigkeit im Kristall und damit der effektive Brechungsindexkon-
trast fangt aber vom Anstieg des jeweiligen Bandes ab. (Gl. 2.18). Flaahdd? haben einen
hohen effektiven Brechungsindex und verursachen daher élmerd Reflexion als @hder mit

einem gbReren Anstied [20]. Die alternative Betrachtungsweise istidergang der Welle von

der Zustandsdichte des Vakuums zur Zustandsdichte des photonischen Kristalls (insbesondere
flache Bander).
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Das Auftreten vieler Details sowie die grol3e Flankensteilheit der Reflexionsmaxima sprechen
zum einen fir den hohen Ordnungsgrad des Kristalls und zum andénerife gute Ober-
flachenbeschaffenheit der Poren. Unordnung im Kristdittf zu einer ,,\Verschmierung” der
photonischen Zuande und damit zu einer Reduzierung der photonischen Bekell
Reflexionsmessungen eignen sich somit sehr gut unttdreinstimmung von ab-initio Be-
rechnung und real existierender Struktur zu untersuchen. Weiterhin lassen sich Augsaigen

die Qualiat der untersuchten Struktur hinsichtlich ihrer photonischen Eigenschaften machen.
So ist es zum Beispiel aglich das r/a-Verdltnis aus einer solchen Messung zu bestimmen,
wahrend bisher Bildauswertungsverfahren von elektronenmikroskopischen Aufnahmen notwen-
dig waren.

5.2.4 Aufweitung der Poren

Die Poren besitzen nach dem elektrochemisdkteprozeR einen relativ kleinen Radius¥ 0, 36a).
Eine anschlieRende Temperutigpft zur Bildung eines thermischen Oxides an den Poagien,
welches sich durch chemisch@tzen mit HF entfernendRt. Auf diese Art und Weise kann in
einem schrittweisen Prozel3 der Porenradius auf einetiggshten Wert eingestellt werden.

Da Grol3e und Lage der photonischen Barale des Kristalls stark vom Porenradius aibgen,

bietet das schrittweise Aufweiten der Poren diédlichkeit, die Bandicke gezielt in einen be-
stimmten Spektralbereich zu Verschieben. Abbildung... zeigt die Reflexionsspektren eines pho-
tonischen Kristalls (a=700 nm, TE-Polarisation), dessen Radius vofl, 36a aufr = 0, 45a
aufgeweitet worden ist. Dabei wurde die TE-Bamke von 39,1 auf 49 Prozent aufgeweitet
und ihre spektrale Position von 0,28 auf 0,41 normierte Frequenzen verschoben.
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Abbildung 5.9: Verschiebung der Banidtke durch die Aufweitung der Poren nach thermischer Oxida-
tion und anschlieRender Hitzung

In diesem Kapitel wurde das makropse Silizium als ein sehr gutes Modellsystem eines zwei-
dimensionalen photonischen Kristalls vorgestellt. Das Kapitel stellt somit die Verbindung zwi-
schen den vorangegangenen Arbeiten [26, 9, 73] und dem Ausgangspunkt der eigenen Arbeit
her. Dieser Ausgangspunkt ist die optische Charakterisierung des zweidimensionalen Kristalles
anhand von Reflexionsmessungen entlang der beideéimglighen Hauptsymmetrierichtungen

I' — M undI’ — K. Dazu wurde eine detaillierte Analyse der Bedingungen zur Kopplung ebener
Wellen an die Bandstruktur durchgjsirt.
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0. Interne Emitter in 2D-Photonischen
Kristallen

Die Veranderung der photonischen Zustandsdichte durch einen photonischen Kristall wirkt sich
nicht nur auf die Ausbreitung existierender Photonen aus, sondern es werden auch emittierende
Systeme (Atome, Moldle, Quantenpunkte,...) in ihrem Emissionsverhalten beeinflul3t. Daher
ist das Positionieren eines Emitters in einem photonischen Kristall von besonderem Interesse,
da sich auf diese Weise die Modifikation seiner Emission untersuélfien |

6.1 Kopplungsbedingungeniir Emitter

Um eine effiziente Kopplung von Emittern an die elektromagnetischera@dstzu realisieren,

ist es notwendig ihn dort zu positionieren, wo die lokale Zustandsdichte des elektromagneti-
schen Feldes Extrema erreicht. Die dreidimensionale LDOS$ (G|.3.29) Keuweinfe konkrete
endliche Struktur berechnet werden, indem man den dreidimesionalen Green-G¢nso)
berechnet. Der 3D-Green-Tensor ist elhe 3-Matrix. Die ElementeG,,, (r, 1) stellen dabei

die Komponente u des Feldes am ©ftir einen emittierenden Dipol, orientiert in Richtung der
Koordinate v, am Ort’ dar. Der Green-Tensor wirdif das elektrische Feld und das magneti-
sche Feld getrennt berechnet. Die Tensd@hund G!! sind dabeiiber die Randbedingungen

des endlichen Problems gekoppelt. Der Emitter wird als ponktiger Dipol mit beliebiger
Polarisation angenommen.[17, 22]

Abbildung[6.]1 zeigt eine LDOS-Rechnungrfeinen endlichen hexagonalen Kristall. Dabei

ist die LDOS farbkodiert gegéver der normierten Frequenz und entlang eines Querschnittes
durch den Kristall in" — K-Richtung dargestellt. Der blaue Bereicty § = 0,3 — 0,49) ent-
spricht der fundamentalen Baiidke fur die TE-Polarisation. Innerhalb diese Bereiches ist wie-
derum die Bandicke fir die TM-Polarisationg/\ = 0,4 — 0, 45) und damit die vollsindige
Bandlicke zu erkennen. Die vergleichsweise geringe Absaihang der LDOS um ca. 1 Glten-
ordnung im Bereich der photonischen BaiaKe ist darauf ziirck zufihren, dal3 es sich hier

um eine vollsandig dreidimensionale Berechnung handelt. Dies bedeutet, daf entlang der Po-
ren ein dielektrisch homogenes Medium vorliegt. Da ein Ensemble von Emittern railiger
Orientierung jedoch in alle Richtungen abstrahlen kann, kann das Licht entlang dieser Richtung
frei propagieren, da die Zustandsdichte entlang der Poren nicimdert ist.

Der Herstellungsprozel3 eines zweidimensionalen photonischen Kristalls aus méakewpor
Silizium bietet keine einfache Methode, Emitter im Silizium zu positionieren. Daher ist ein
Infiltrationsprozel? eine naheliegende Methode zur Realisierung interner Emitter. Die lokale
Zustandsdichte zeigt an den Porémalen eine Eihung um einen Faktor 3. Ein dort positio-
nierter Emitter kann also an Zastde im photonischen Kristall koppeln, und somit einéhbtéa
Emission aufweisen.

Im folgenden soll die definierte Infiltrataion von HgTe-Quantenpunkten in makosperSili-

zium beschrieben werden.
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Abbildung 6.1: Lokale Zustandsdichte eines endlichen zweidimensionalen photonischen Kristalls in
Abhangigkeit von der normierten Frequenz entlang Oer K-Richtung (LDOS-Berechnung von D.
Fussell, University of Sydney)

6.2 Definierte Infiltration

6.2.1 Herstellung von HgTe/Polymer-Nanodhren

Der Transfer der HgTe-Nanokristalle in organisclisingsmittel eriaglicht deren Einbettung

in Polymere. Dazu wurden PS (Polystyrol) und PMMA (Polymethyl-methacrylat) in der Kollo-
idsuspension HgTe/Toluol gidt. Das Massenveilinis von HgTe und Polymer béigt dabei

1:10.

Mit einem Benetzungsprozel3, der von Steinhart et al. [81] entwickelt wurde, lassen sich die
Poren von makropdisem Silizium mit Polymeren beschichten. Dazu wird in diesem Fall eine
Polymer-Nanopartikel-bisung auf die Obeidche eines Makroporenfeldes getropft. Da Poly-
mere zu den Materialien mit niedrigen Obadhenenergien géhen, kommt es auf der Hoch-
energieoberfiche des Siliziums zum so genannten ,,Spreiten”. Dabei bildet sich um einen ma-
kroskopischen Tropfen ein Va@uferfilm aus. Dieser kann Dicken von einigen zehn Nanometern
bis hin zu einigen hundert Pikometern haben. Dieser Film benetzt die Pameiswollsandig

und verfestigt sich nach dem Verdunsten des Toluols. Dadurch wird eine Replik der Porenstruk-
tur gebildet.

Abbildung[6.2 zeigt HgTe/PS-Nariifiren, die aus dem Silizium-Templat herausgeur-

den. Dazu wurde das Silizium mit einer 40 prozentigen KCQ#$ing bei 80 Grad Celsius
selektiv gétzt. Der Durchmesser dieser Nadloren betagt 1 ym, ihre Lange 50um. Ab-
bildung[6.2d zeigt eine TEM-Aufnahme eines Porenquerschnittes, der mittels eines Mikrotom-
schnittes papariert wurde. Daraus geht hervor, dal3 die Wantllstder Nandrhren ca. 20 nm
betragt.

Um den Einschlul3 der HgTe-Nanokristalle im Polymer zu untersuchen, wurden TEM-Aufnah-
men der Nandarhren gemacht. Daf war eine Paparation von HgTe/PS-Naridiren in einem
makropobsenAl,O3;-Templat notwendig. Dieses Templat wurde dann in Epoxydharz einge-
bettet, um Mikrotomschnitte anfertigen zarknen.

Anhand Abbildung 6J3a und b ist zu erkennen, daf3 es im Polymer zu einer Einbettung von Clu-
stern, bestehend aus etwa zehn Nanokristallen, kommt. Die Nanokristalle sind dabei, aufgrund
ihrer vergleichsweise grol3en Masse, als dunkle Kontrastbereiche deutlich erkennbar. Abbildung
[6.3c zeigt die kristalline Struktur eines einzelnen Nanokristalls in der umgebenden Polymerma-
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Abbildung 6.2: a)- c)Rasterelektronenmikroskopische Aufnahmen der herdistgel HgTe/PS-
Nanobhren; d) TEM-Aufnahme einesdRrenquerschnittes zur Bestimmung der Wasudkst.

trix. Die Auswertung von TEM-Untersuchungen an eingebetteten CdTe-Nanokristallen ergab
fur deren Gitterkonstanten unéederte Werte gegéber dem Volumenkristall (a = 4,5%, b
=4574, c= 7,48A). Es kann also davon ausgegangen werden, daf3 das umgebende Polymer
keine strukturellen Vémderungen der Nanokristalle verursacht.

6.2.2 Optische Eigenschaften

Zur Charakterisierung der optischen Eigenschaften der HgTe/PS-dlaearwurden Photo-
lumineszenzmessungen durchiget. Dazu wurden die Nandhren in einem makroposen
Al,Os-Templat mit einer Gitterkonstante von 500 nm und einem Porendurchmesser von 350
nm hergestellt. Danach wurde der Ob&efienfilm mit organischendsungsmitteln entfernt. Da
Al,O3 im untersuchten Spektralbereich transparent ist und selbst keine Lumineszenz aufweist,
ist es ndglich die im Templat befindlichen Nariren spektroskopisch zu charakterisieren.

Um die Vielseitigkeit dieser Funktionalisierung der Nabturen zu demonstrieren, wurden eben-
falls CdTe-Nanokristalle eingebettet. Diese CdTe-Nanokristalle werden als Kolloide mit einer
Methode analog zum HgTe hergestellt[27].

Abbildung[6.4a zeigt die Lumineszenzspektren von HgTe/PS- bzw. CdTe/PSé\iaeior die

noch imAl,Os-Templat eingebettet sind. Die Lumineszenz der HgTe-Nanokristalle im PS zeigt
gegeriiber der Lumineszenz freier HgTe-Nanokristalle keine signifikanten Unterschiede. Um
einen Einflul3 des Polystyrols auf die HgTe-Emission auszuschlieRen, wurden Transmissions
-und Photolumineszenzmessungen an einem ca 200 nm dicken PS-Film diahch@abb.

[6.4b). Dabei wurden im untersuchten Spektralbereich weder signifikantémdésung der
Transmission durch Absorption noch ein Photolumineszenzsignal gemessen. Das Emissions-
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Abbildung 6.3: TEM-Aufnahmen der HgTe/PS-Narighren zur Untersuchung der Einbettung von Na-
nokristallen im Polymer; a)Jbersichtsaufnahme der Porenspitzen; b) hochabtelAufnahme eines

Nanokristall-Clusters innerhalb der Wand einer Némoe (der von oben links nach unten rechts ver-
laufenden dunkle Streifen ist eine Porenwand &l 3; ¢) einzelner Nanokristall innerhalb einer Na-
nordhrenwand.
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Abbildung 6.4: a) Photolumineszenzspektren von CdTe/PS- und HgTe/PS-tlameor im AlsOs-
Templat; b) Transmissions- und Photonlumineszenzspektrum eines PS-Films.
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verhalten der Nanokristalle wird also nicht durch das Polystyrol beeinfluf3t.

Allerdings ware eine resonante Kopplung zwischen Emission und Niunerbei geeignetem
Rohrendurchmesser denkbar, da diese dann eine Art Ringresonator dargteding Emis-
sionswellerdinge von 1500 nmaldt sich eine Resonanzbedingung entlang des Umfangs der
einzelnen Nanarhre konstruieren, indem ein ganzzahliges Vielfaches der Watigel dem
optischen Weg entlang des Umfanges entspricht. Es gilt dann

m-A=n-7-D. (6.1)

Fur einen Nandashre aus Polystyrol mit einem Brechungsindex n=1,59 und m=3 ergibt sich
beispielsweise ein Durchmesser von 900 nm.

6.2.3 Einflul® auf die Bandstruktur

AbschlieRend soll noch der EinfluR der Polymern@éhoen auf die Bandstruktur selbst be-
trachtet werden. Der Brechungsindex der HgTe/PS-N#mwen wird im wesentlichen durch

den Brechungsindex von PS (1,59) bestimmt, da der Volumenanteil der HgTe-Nanokristalle,
aufgrund der stark unterschiedlichen Dichte beider Materialien, sehr gering ist (ca. 1,2 Prozent,
bei einem Massevedttnis PS:HgTe von 10:1). Betrachtet man die Pore als effektives Medi-
um, so kann man die Vanderung des Brechungsindex innerhalb einer Pore berechnen. Der
Brechungsindex ergibt sich aus

ALuft APS
+ npg -
APm"e APore ’

Npiff = NLuft (6.2)

wobei die Brechungsindizes der beiden Materialien Luft und PS mit d&chEhanteilen in-
nerhalb der Pore gewichtet werden. Die Mederung des Brechungsindex kagtr bei einer
Wandsérke der Nandyhre von 10 nmrmp;z = 1,038. Aufgrund der geringen Wandske der
NanoBhren gegeiiber dem Porendurchmesser und des relativ niedrigen Brechungsindex des
PS, kommt es nur zu einer gerifigigenAnderung des Brechungsindex innerhalb der Pore.
Streng genommen, darf die Luftpore aber nicht als effektives Medium behandelt werden, da
ihr Durchmesser in der @Renordnung der Lichtwellegmhge liegt. Bei einer Auskleidung der
Porenwand mit einer HgTe/PS-Naibbre wird ein zu&tzlicher Brechungsindébergang ein-
gefuhrt. Der abruptdJbergang von Silizium als Hochindexmaterial zu Luft wird damit abge-
schwacht. Zu diesem Zweck wurde eine Bandstrukturrechnung durghgeflie diesen zégz-

lichen Indexibergang bercksichtigt.

Wie Abbildung[6.5 zeigt, ist der EinfluR der Polymerbeschichtung an den Paretem sehr
gering. Die Bandstruktur (rot) wird durch dabei zu niedrigeren Frequenzen verschoben. Die-
se Verschiebung tritt insbesondere béharen Bindern auf. Br ein r/a-Verfaltnis von 0,36
betiagt die Verschiebung des 7. Band&éa/\) = 6,8 - 1073, fur das r/a-Verhltnis von 0,45

ergibt sichA(a/\) =2,7-1072.
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Abbildung 6.5: Veranderung der Bandstruktur (rot) nach einer Polymerbeschichtung (n=1,59, schwarz
gestrichelt)) der Porerémnde fir ein r/a-Verlkiltnis von 0,36 bzw. 0,45.

6.3 Lumineszenz interner Emitter

Die, im vorhergehenden Kapitel beschriebene, definierte Infiltration von HgTe/Polymer Na-
nordhren ernmdglicht erstmals eine Bparation eines 2D photonischen Kristalls aus Silizium
mit internen Lichtemittern. Die Untersuchung und Charakterisierung des Einflu3es einer pho-
tonischen Bandicke auf die Lumineszenzeigenschaften der Emitter soll in diesem Kapitel be-
schrieben werden.

6.3.1 Der optische Aufbau zur Photolumineszenzspektroskopie

Die einfachste experimentelleddlichkeit die Lumineszenz der internen HgTe-Quantenpunkte

zu spektroskopieren, ist eine optische Anregung mit einer monochromatischen Lichtquelle. Da-
zu ist es notwendig, einen kollimierten Laserstrahl in die Poren einzukoppeln. Daraus ergeben
sich folgende Probleme:

1. Die Anregungsenergie sollte im Bereich déchsten Absorption der Quantenpunkte lie-
gen. Dabei ist jedoch zu higksichtigen, dal3 die elektronische Bandkante des Silizium
bei 1,1 eV (Raumtemperatur) liegt. Das bedeutet, eine Anregung mit einer Enetgle
eV wird daher sehr stark von der Silizium-Matrix absorbiert.

2. Die Einkopplung eines Laserstrahls muf kollimiert und parallel zu den Poren erfolgen,
damit auch Quantenpunkte in der Tiefe der Poren angeregt werden. Aufgrund des ho-
hen Aspektveréltnisses der Porer 200, betiagt die maximale Verkippung des Strahls
gegeriber den Poren 0,29 Grad, damit die Quantenpunkte entlang der gesamten Tiefe
angeregt werdendanen.

Der Aufbau zur Photolumineszenzspektroskopie der HgTe-Quantenpunkte im photonischen
Kristall ist in Abbildung 6.6 dargestellt. Der Strahl eines Argon-lonen-Lasers (Walige! 488

nm) wird Uber ein Prisma an einer Buchkante des photonischen Kristalls parallel in die Poren
eingekoppelt.

Dieses Prisma ist der zentrale Bestandteil des optischen Aufbaus. Es liegt auf dem Porenfeld
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Abbildung 6.6: Schematischer Aufbau zur Detektion der Photolumineszenz der HgTe-Quantenpunkte
im zweidimensionalen photonischen Kristall.

des photonischen Kristalls auf und ist auf der Diagoaalfe mit einer um starken Al-Schicht
verspiegelt. Auf diese Weise wird der Laser bei senkrechtem Auftreffen auf die Véaidesfl

des Prismas in die Poren eingekoppelt. Anhand des hexagonalen Reflexionsmuster (Kapitel 7)
lalt sich die senkrechte Einkopplung justieren. Dazu wird der zentrale Radlexartig auf

den Laserstrahl abgebildet. Bei einem Strahldurchmesser von 0,5 mm und einanyéegbn

1 m erreicht man so eine Genauigkeit bei der Verkippung, die der maximalen Verkippung zur
vollstandigen Tiefenanregung der Pore entspricht (0,29 Grad).

Beim Auftreffen des Laserstrahls auf die Probenokelfé wird dieser an der Poi&#fnung ge-

beugt. Ein Teil des Lichtes wird jedoch entlang der Paten(ich einem Hohlleiter) géhrt.

Die Grol3e der angeregtenddhe (und damit die Anzahl der angeregten Poren) wird mit einer
Lochblende (0,25 mm bis 0,5 mm) festgelegt. Mit einer Schneidenblende wird dedkneigé
Querschnitt des Lasers auf einer Seite abgeschnitten, um eine Anregung der an der Bruchkante
des photonischen Kristalls befindlichen Quantenpunkte zu verhindern.

Das aus der Bruchkante austretende Licht wird mit einem Spiegelsystem detektiert und auf
den Spalt eines Gittermonochromators abgebildet. Dieses Spiegelsystahrigestet eine Ab-
bildung ohne monochromatische und achromatische Abberation sowie ein vassigbare
Absorption im untersuchten Spektralbereich. Das verwendete holographische Gitter hat eine
Blaze-Wellendinge vom\ = 1000 nm und 600 Linien/mm. Der Bereich spektraler Empfindlich-

keit und damit der Detektionsbereich erstreckt sich von 700 nm bis 1700 nm. Die Detektion des
spektral aufgeisten Signals erfolgt mit einem Stickstoff-ggtten Germanium-pin-Detektor,

der Uiber einen Lock-In-Vergrker ausgelesen wird. Dazu wird der Laser mit einem mechani-
schen Chopper moduliert. Die Emission entlang der Poren sowie die &tenflemission des
Siliziums wirdUiber das Prisma ausgekoppelt und gelangt somit nicht in das Detektionssystem.
Damit ist gevahrleistet, dal3 nur das Licht detektiert wird, dal3 sich in der Periatieibene des
photonischen Kristalls ausbreitet. Mit Hilfe eines Polarisators kann diégseie Polarisation

des detektierten Lichtes festgelegt werden.
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Der untersuchte Probenort wird mit Hilfe eines Mikroskopes und eines Strahlteilers durch
rackwartige Rekonstruktion des Detektionsstrahlenganges eingestellt. Dabei ist die laterale Auf-
|6sung durch die @f3e des Spiegelfokus festgelegt und dgtetwa 0,5 mm.

Die Wahl einer Anregungswelleihge, die sich energetisch zwischen den Bandkanten von Hg-
Te und Silizium befindet, ist unzweclkflig, da die Absorption des HgTe in diesem Bereich
vergleichsweise klein ist.

Dieser optische Aufbau minimiert somit die Verlustmechanismen bei der Anregung uatiigew
leistet eine Detektion der Lumineszenz interner Quantenpunktemitter in der Peéitsdizéne

des zweidimensionalen photonischen Kristalls.

6.3.2 Lumineszenzspektroskopie an photonischen Kristallen.

Einstellung des spektralenUberlapps

Ein spektralerJberlapp zwischen HgTe-Emission und fundamentaler Baok@ eines zwei-
dimensionalen photonischen Kristalls mit einer Gitterkonstante von a=700 nm existieiir nur f
einen Radius - 0,4 a. Das bedeutet, der Radius deitgen Kristalle muf3 von 0,36 a auf min-
destens 0,45 a ver@Bert werden. Dazu wird das makropse Silizium thermisch oxidiert und
anschlieend mit HF chemischaget (Kapite@). Durch mehrfaches Oxidieren ukiten wur-

de ein r/a-VerAltnis von 0,45 eingestellt. Dieser Prozel3 wird mehrfch durdligéfda sonst
durch die Volumenzunahme bei der Bildung d&6),, zu starke Verspannungen die pse
Struktur zergtren Kb nnen. Nach jedem Aufweitungsschritt wurde das r/a-&nis durch den
Vergleich der Reflexionsmessung mit der Bandstruktur bestimmt.

Der Radius r=0,45 a bietet einen ausreichenden spekttienlapp mit dem Detektionsbe-
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Abbildung 6.7: Vergleich von Reflexionsmessung und Bandstruktur eines zweidimensionalen photoni-
schen Kristalls mit einem r/a-Veéktnis von 0,45 iir a) TE-Polarisation; b) TM-Polarisation.

reich (in Abb.[6.¥ blau dargestellt) und sorgt gleichzeitig noghdine ausreichende Stabi-

litat der Struktur (Parsitat 73 Prozent). Der Detektionsbereich ist durch das verwendete Git-
ter des PL-Detektionssystems bei etva- 1700 nm begrenzt. Abbildung 6.7 zeigt die Refle-
xionsmessungen an den aufgeweiteten Kristallen im Vergleich zur berechneten Bandstruktur.
Der Detektionsbereich ist hellblau gekennzeichnét. die TE-Polarisation ist beispielsweise
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nur die Detektion des Lumineszenzsignals an der oberen Kante deriiBeadtoglich. Die
TM-Polarisation erlaubt die Detektion der zweiten Barllle, die gleichzeitig die Gf3e der
vollstandigen Bandlcke vorgibt.

Lumineszenzmessungen an der Bandkante

Nachdem der photonische Kristall auf das erforderliche r/a-afarts eingestellt wurde, er-
folgte die Infiltration der HgTe-Quantenpunktemitter eingebettet in PS-Nanen. Um die
Oberflaichenemission und -absorption zu minimieren, wurde der an der &dfexfbefindliche
HgTe/Polymerfilm entfernt.

Die polarisationsaldngigen Lumineszenzspektrenlin- M-Richtung sind in Abbildung 6]8
dargestellt. Um den EinfluR der photonischen Bandsrukturen auf die Emission zu zeigen, wur-
den diese Spektren auf die Lumineszenz der HgTe-Quantenpunkte im freien Raum normiert.
Fur die TE-Polarisation ist bei ca. 1350 nm ein Abfallen des Luminszenzsignales zu erkennen.
Vergleicht man dieses Spektrum mit dem dazugefen Reflexionsspektrum, so ist im selben
Bereich ein Anstieg der Reflektidt festzustellen. Dieser Anstieg entspricht der oberen Kante
der photonischen Baridgtke. Von aufRen auf den Kristall auftreffendes Licht wird durch Inter-
ferenz total reflektiert. & Quantenpunkte mit einer Emissionswellemge oberhalb 1350 nm
bedeutet dies eine Unteitikung der Emission in der Period&isebene.

Die Emission fir die TM-Polarisation zeigt eidhnliches Verhalten, ein starker Inteassabfall

der Lumineszenz bei 1450 nm koinzidiert mit einem hohen Reflexionssignal. Dieser spek-
trale Bereich oberhalb 1450 nm entspricht der Baokk (zwischen Band 2 und 3) der TM-
Polarisation und gleichzeitig der komletten Bditke. Aul3erdem ist bei 1300 nm ein Lumi-
neszenzmaximum zu erkennen, welches durch die Auskopplung des Lichtes entlang der dort
existierenden Bnder 3 und 4 hervorgerufen wird.

In beiden Rllen ist ein Anstieg der Lumineszenzinteasibberhalb 1600 nm zu verzeichnen.
Dieser wird durch die stark abnehmende Empfindlichkeit des Gitters verursacht. Die Spektren
werden nach der Messung auf die systemspezifische Korrekturfunktion normiert, was die dra-
stische Zunahme des Signals érkl

Spektroskopie fbherer Bander

Die fundamentale Bandtke unterdickt die Emission innerhalb der Period&#iebene des
zweidimensionalen photonischen Kristalls. Da aber die gesamte Bandstruktur die Emission mo-
difiziert, missen auch energetischtter gelegene &der bzw. Stopnder betrachtet werden.

Da die spektrale Breite der HgTe-Lumineszenz begrenzt ist, mul3 die Bandstruktur des photoni-
schen Kristalles véndert werden. Dar wurden HgTe-Quantenpunkte in einen photonischen
Kristall (Gitterkonstante 700 nm) mit einem r/a-Vattmis von 0,36 infilriert. Die im Detekti-
onsbereich (blau) liegende Bandstruktur ist im Vergleich zur entsprechende Reflexionsmessung
in Abbildung[6.9 dargestellt. Wie auch bei den Lumineszenzuntersuchungen an der fundamen-
talen Bandlicke, wurden die Lumineszenzspektren auf die Emission im freien Raum normiert.
Da diese Lumineszenzspektren in einem Spektralbereich aufgenommen wurden, wo die Band-
struktur sehr viele Bnder aufweist, ist es notwendig, die PL-Spektren direkt mit der Bandstruk-
tur zu vergleichen (Abp.6.11).

Im Unterschied zu einer Reflexionsmessung handelt es sich bei der internen Lichtemission nicht
um das Auftreffen einer ebenen Welle. Unter der Annahme, dal3 die Emitter als Dipole (senk-
recht zur Periodizéittsebene orientiert) beschrieben werdénrien, kann von einer radialsym-
metrischen Abstrahlung (innerhalb der Perioditsebene) im freien Raum ausgegangen wer-
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Abbildung 6.8: Vergleich von Photolumineszenzspektren der internen HgTe-Quantenpunkte und Re-
flexionsmessung eines zweidimensionalen photonischen Kristalls mit einem rédtiesrtvon 0,45 in
I" — M-Richtung; a) TE-Polarisation; b) TM-Polarisation.
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Abbildung 6.9: Vergleich von Reflexionsmessung und Bandstruktur eines zweidimensionalen photoni-
schen Kristalls mit einem r/a-Vedltnis von 0,36 dir a) TE-Polarisation; b) TM-Polarisation.

den (Die Annahme, dal3 die Emitter innerhalb der Periaatiz#tbene abstrahle@afit sich damit
begfinden, dalR ausschlieB3lich das Licht in der Pericglizébene detektiert wird und somit al-

le anders orientierten Emitter vernagéssigt werden). Im Fernfeld eines solchen Punktemitters
kann die Radialsymmetrie wieder mit einer ebenen Welle ailgem werden. Da die Emitter

sich jedoch innerhalb des photonischen Kristalls befinden, kann ihre Abstrahlung immer noch
als kreisbrmig angenommen werden. Somit wird, anders als bei der ebenen Welle, keine Rich-
tung ausgezeichnet und die Kopplungsbedingungedié ebenen Wellen nicht zutreffen.

Im Fall der Lumineszenzuntersuchungen an der fundamentalen iR&kedvar ein komple-
mentres Verhalten von Reflektiét und Lumineszenz zu beobachten, da die ebene Welle der
Reflexionsmessung an diéaBder in diesem Spektralbereich koppelt. Dies trifftdie Fbheren
Bander nicht mehr zu (Ab.6.]10).

Die gemessenenen Reflexionsspektren zeigedié ibheren Binder starke Intengitsunterschiede
zur Berechnung der Reflexion (AQb. 5.6. Aus diesem Grund werden die Lumineszenzmessung
im Bereich der bheren Binder mit den berechneten Reflexionspektren verglichen.

Fur die TE-Polarisation (Abb. 6.11a) existieren im untersuchten Spektralbereich keiné&eerdl
bzw. Stoplander. Eine ebene Welle kann jedoch nicht an Band 4 koppeln (siehe Kopplungsbe-
dingungen Kag.[5). & die HgTe-Emitter besteht Einsémkung jedoch nicht. Daher idirfdie
TE-Polarisation ein Kopplung anadder 3, 4, 5 und 6 dglich. Die PL-Intenskt a3t sich mit

dem Anstieg der Bnder und damit anhand der projizierten Zustandsdicht (Abp. 2.4rerkl

Fur geringe Anstiege derdhder sind sowohl die Zustandsdichte als auch der effektive Bre-
chungsindex hoch. Die Emitter innerhalb des Kristaliaten, entsprechend der Zustandsdich-

te der Bander, an die Bandstruktur koppeln, d.h. im Falle einer hohen Zustandsdichte nimmt
die PL-Intensiat zu und umgekehrt. Sehr flach@rler erschweren jedoch die Auskopplung
des Lichtes aus dem Kiristall, da der Brechungsindexkontrast sehr hoch ist und das Licht an der
Grenzfiche des Kristalles reflektiert wird [20]. Der Anstieg der PL-Inteésib 1200 nm wird
durch eine Kopplung der HgTe-Emission an Band 4 und Sgiticht. Das bei 1400 nm auftre-
tende PL-Maximum resultiert aus der Kopplung der Emitter mit Band 3. Der folgende Abfall
der PL-Intensit (1500 nm - 1600 nm) ist durch den flachen Anstieg von Band 3 ziilbdgn.
Oberhalb von 1600 nmdanen die Emitter an Band 2 einkoppeln - die PL-Inténsarioht

sich. Hierbei ist jedoch zu beachten, dal3 dieses Ansteigen der PL-latdnsé auch bei den
Messungen an der fundamentalen BékE) durch die spektrale Korrekturfunktion des Detek-
tionssystems verursacht werden kann.
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Im Fall der TM-Polarisation (Abl. 6.11b) existiefirfdie I' — M-Richtung zwischen Band 4

und 5 ein Stopband. Folglich ist die Reflektatider ebenen Welle hoch, die PL-Inte&sige-

ring. Die ebene Welle koppelt an digdaBder 5 und 7 (Einlirche in der Reflektivit), an die
Bander 6 und 8 hingegen nicht (Reflexionsmaxima): &ie HgTe-Emitter bestehen jedoch
keine Einschitnkungen in der Kopplung mitd@hdern. Daher vedit sich die PL-Intensitt ent-
sprechend der Zustandsdichte und erreicht bei Band 5 ihr Maximum. Dieses ist am Rand der
Brillouinzone sehr flach und hat damit eine hohe Zustandsdichte. Es kommt somit (bei ca. 1350
nm) zu einem Intensitsverlust. Der Unterschied in den KopplungsbedingungerEmitter

und ebene Welle wird insbesondere an Band 6 sichtbar. Die ebene Welle koppelt nicht, was
zu einer hohen Reflektiat fuhrt. Der Emitter hingegen koppelt, deshalb ist ein Plateau im PL
Spektrum sichtbar. Das darauf folgende Stopband (zwischen Band 6 uimar72di einer Ver-
ringerung der PL-Intengit.

Ahnlich wie bei den Reflexionsmessungen in Kal 5 wird durch das Spiegelsystem das
Licht tiber dererOffnungswinkel (16 Grad) integriert. Dadurch kommt es, aufgrund der win-
kelabtangigen Verschiebung der Bandstruktur, zu einer spektralen Verschmierungl[70, 78] und
somit zu einer Abflachung der Anstiegsflanken.
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Abbildung 6.10: Vergleich von Photolumineszenzspektren der internen HgTe-Quantenpunkte und Re-
flexionsberechnungen eines zweidimensionalen photonischen Kristalls mit einem rétnieron 0,36
in I' — M-Richtung fir a) TE-Polarisation; b) TM-Polarisation.
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Abbildung 6.11: Vergleich der Photolumineszenzspektren und der Reflexionsberechnungen mit der zu-
gelbrigen Bandstruktur eines zweidimensionalen photonischen Kristalls mit einem r/alviestvon
0,36 inT" — M-Richtung fir a) TE-Polarisation; b) TM-Polarisation.
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In diesem Kapitel wurde beschrieben, daf’ sich 2D photonische Kristalle aus méls@mpor
Silizium mit internen Emittern funktionalisieren lassen. Dazu wurde ein definierter Infiltrati-
onsprozeld angewendet, bei dem HgTe-Quantenpunkt-Emitter, eingebettet in einer Polystyrol-
matrix, an den Poren@anden positioniert werden. Ausgehend von Berechnungen der lokalen
Zustandsdichte wurde eine Kopplung der Emission anafuid der photonischen Bandstruk-

tur nachgewiesen. Diese Kopplung unterscheidet sich von deraifi@ren ebenen Welle, da

die HgTe-Quantenpunkte innerhalb des Kristalls als Dipole angesehen weénaeenk Damit

ist eine experimentelle Untersuchung der Bandstruktur mit internen Emiti&ghain. So wur-

den der Bereich der fundamentalen Bamtle sowie bhere Bander der Bandstruktur mittels
Photolumineszenz-Spektroskopie polarisationaalgig charakterisiert.
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7. Periodische Punktdefektstrukturen

7.1 Design und Herstellung

Die lithographische Vorstrukturierungalirend ded\tzprozesses eraglicht ein gezieltes Aus-
lassen von Poren. Eine fehlende Pore stellt aufgrund deuisy der Translationssymmetrie

des Kiristalls einen Defekt dar. Wie in Kapifgl 2 beschrieben, entstehen dadurch innerhalb der
photonischen Bandtke energetisch isolierte Zaside. Die Feldverteilungen dieser Zarstie
weisen zudem eine starke Lokalisierung am Punktdefekt auf. Ein einzelner Punktdefiekt f
jedoch dazu, dal3 der Wellenvektokeine gute Quantenzahl mehr darstellt, da die Translati-
onssymmetrie des Kristalls gebrochen ist und eine Bandstruktur im strengen Sinne nicht mehr
existiert.

Mit einer periodischen Anordnung von Punktdefekten ergeben sich mehrere Vorteile:

1. Die Berechnung der Bandstruktur ist mit der bisher verwendeten Methode der ebenen
Wellen weiterhin nmdglich. Allerdings ist die 1. Brillouin-Zone im reziproken Raum um
den Faktom kleiner, wennD = n - a der Abstand der Punktdefekte uadlie Gitterkon-
stante des photonischen Kristalls ist.

2. Eine optische Messung an einer Bruchkante des Porenfeldes wird dahingehend verein-
facht, dal? ein Punktdefekt einen maximalen AbstBnebn einer beliebigen Bruchkante
hat. Innerhalb der photonischen Baimtke kann Licht, aufgrund des evaneszierenden
Feldanteils, bis zu einer gewissen Tiefe in den Kristall eindringen bzw.(deh eine
bestimmte Distanz im Kristall ausdehnen. Befindet sich nun innerhalb dieser Distanz ein
Punktdefekt, so ist es aglich von aul3en an dessen Moden anzukoppeln bzw. Licht aus
diesem Defekt auszukoppeln.

3. Eine Variation der Defektkonzentration und damit ihres Abstandes D erlaubt die Unter-
suchung einer Wechselwirkung zwischen den Punktdefekt, da diese durtlbddapp
der evaneszierenden Feldverteilungen miteinander interagiérerek [93| 51].

Ein weiterer Aspekt, der die Struktur des einzelnen Punktdefektes bestimmt, ist die Realisierung
interner Lichtmitter. Befindet sich ein solcher Emitter innerhalb der Kav#o ist es raglich

selektiv an die Defektmoden anzukoppeln, wodurch eine Modifikation seines Emissionsverhal-
tens hervorgerufen wird.

Abbildung[7.] zeigt einen einzelnen Punktdefekt. Aufgrund des lithographisch-definierten Aus-
lassens von Poren ist die Form des Defektes durch die Kristallsymmetrie vorgegeben. Dieser
Punktdefekt besteht aus einem hexagonalen Ring von sechs ausgelassenen Poren um eine zen-
trale Pore Ahnliche Strukturen wurden bereits untersu¢ht [60, 47], jedoch handelt es sich da-
bei um einzelne Punktedefekte bzw. um lineare Anordnungen von Punktdefekten. Ein solches
Hexagon von sieben fehlenden Poren wird in der Literatur als H2-&ia{@eiterdnge 2 Git-
terkonstanten) bezeichnet. Dieser Defekt unterscheidet sich jedoch durch die zentrale Pore von
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AP

Abbildung 7.1: Rasterelektronenmikroskopische (REM) Aufnahme eines einzelnen hexagonalen
Punktdefektes in einem hexagonalen, zweidimensionalen photonischen Kristalls (Gitterkonstante 700
nm)

der H2-Kavitt.

Ein solcher Defekt erzeugt zwei unterschiedlich@ér&ngen im Kristall. Die 6 fehlenden Poren
verursachen z@gzliches Hochindexmaterial am jeweiligen Gitterplatz und entsprechen damit
den in Kapite[ 2 beschriebenen dielektrischen Defekten.

Der zweite Defekttyp wird durch deAtzprozeR verursacht. Der in Kapi@l 5 beschriebene
Proximity-Effekt (zutzliche freie Ladungshiger in der Umgebung fehlender Poreialitt zu

einer VergbRerung der Radii angrenzender Poren sowie der zentralen Pore. Ausmessungen der
Porenradii anhand von REM-Bildern haben eine \V@fggrung um 10 Prozeniifangrenzende
Poren ergeben. Die zentrale Pore ist sogar um 30 Prozéfdegals eine Pore im ungésgien
Kristall, da sie die zu#tzlichen freien Ladungsiger von 6 fehlendenachsten Nachbarporen
verkonsumieren kann. Die Vefgfterung der Randporen verursachen damit weniger Hochin-
dexmaterial am jeweiligen Gitterplatz und entsprechen somit den beschriebengn (Kap.2) Luft-
defekten.

Die lithografische Vorstrukturierung groBéihiger Porenfelder erlaubt die Herstellung periodi-
scherUberstrukturen im zweidimensionale Kristall. Auf diese Weise lassen sich unterschied-
liche Defektkonzentrationen durch eine Variation des Porenabstandes realisieren. Es wurden
Defektkonzentrationen voh.86 - 10*cm =2 (entspricht einem Abstand von 13 Gitterkonstan-
ten in'-K Richtung ) bis1.26 - 105%cm~2 (entspricht einem Abstand 5 Gitterkonstantei ik
Richtung) (AbK.7.R). Die Punktdefekte sind ebenfalls in einem hexagonalen Gitter angeord-
net, um eine Symmetriebrechung und damit eirigliche Aufspaltung entarteter Zaside zu
vermeiden.

7.2 Strukturelle Eigenschaften periodischer Punktdefekte

Zur strukturellen Charakterisierung débergitters der Punktdefekte, eignet sich ein optisches
Verfahren, das dem, aus der Féspherphysik bekanntenjickwartigen Laue-Verfahren ent-
spricht. Ein kollimierter Laserstrah&fit senkrecht auf das Obeitihengitter des zweidimen-
sionalen photonischen Kristalls. Da die Weli@myje des Lasers (488 nm) kleiner ist als die
Oberfachengitterkonstante (700 nm), treten nach der Bragg-Gleichung

2as5inO;, = MArLgser- (7.2)

unter dem Winkeb, rickwartige Reflexe auf. Diese Reflexe werden auf eine ebenen Schirm
projiziert (Abb[7.3). far einen ungestten Kristall ergibt sich ein um 90@yedrehtes hexagona-
les Gitter (Gitterkonstante*). Ein Vergleich mit der Fouriertransformation eines REM-Bildes

59



Strukturelle Eigenschaften periodischer Punktdefekte Periodische Punktdefektstrukturen

l..-l.l-:...-.....:.:.......I.I.l..-..I...:.:-I asne ..: : . ; .-: .-g; ! : :'. : ..::::.. : . -:::. -:--.. b L L

Abbildung 7.2: Variation der Defektkonzentration durch unterschiedliche ahdé inI'-K Richtung;
a) 1.86 - 10%cm—2, 13 Gitterkonstanten; b}.91 - 10*cm~2, 8 Gitterkonstanten; ¢3.73 - 10*cm =2, 6
Gitterkonstanten; d)26 - 10°cm ™2, 5 Gitterkonstanten.

zeigt, dal? dieses Verfahren einer Abbildung des hexagonalen Gitters in den reziproken Raum
entspricht. Bei der Obe#thenbeugung an einem photonischen Kristalls mit Punktdefekten
(Defektabstand 8 Gitterkonstanten) entsteht eitalishes hexagonales Muster zwischen den
Reflexen des ungesten Kristalls (Abl.7}4c). Der Abstand der Beugungsreflexeagétoei
diesem Beispiel*/8. Diese Reflexe entsprechen damit im Realraum einem hexagonalen Gitter
mit einer Gitterkonstante 8a, dem Gitter der Punktdefekte. Die Verzerrung dieses Beugungs-
musters, wie auch des urgimglichen Beugunsbildes entsteht aufgrund der stereographischen
Projektion auf einen ebenen Schirm. Das hexagonale Gitter wird dadurch auf eine Schar von
Hyperbeln abgebildet [64].

Eine Abbildung auf eine Kugelobe#ithe mit dem Radius, der dem Abstand zwischen Probe
und Schirm entspricht, erdglicht eine korrekte Darstellung des Beugungsmusters [(Abb.7.4d).
Die Beugungsbilder unterschiedlicher Defektstrukturen sind in Abbilflurjg 7.5 dargestellt. Der
Abstand der Reflexe des Defékiergitters betigta* /n in I'-K Richtung, fir D = n - a. Ver-

gleicht man die Laserbeugungsreflexe mit der allgemeinen Beugungsgleichuyegibdische
Strukturen,

1 .
ZezG Ta /pa 'LGr dr I VzezG-ra . fa (72)

(V' - Einheitsvolumen( - reziproker Gittervektorp, - atomare Streudichte) [31], so entspre-
chen diese Reflexe dem Strukturfaktor der StreudictEene GiH3e analog zum Atomfaktdy,
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Abbildung 7.3: a) REM-Aufnahme eines ungésten photonischen Kristalls; b) Fouriertransformation
von a); ¢) fickwartige Bragg-Reflexe des Lasers vom Olzetflengitter.

laft sich prinzpiell auch ermitteln, da die Resonatoren mit der Laservwéeligahufsbar sind.
Allerdings ist die Aumliche Aufbsung der hier verwendeten Kameraidaficht hoch genug.

Somit &Rt sich ein aus der Fesilperphysik bekanntes Verfahren zur strukturellen Charakte-
risierung photonischer Kristalle adaptieren. Mit dieser Methode ist eine Charakterisierung der
Periodiziat des Ober#ichengitters riglich. Aussagen zur Struktur in der Tieférinen jedoch

nicht getroffen werden, daf muf3 die Beugung in einem Transmissionsaufbau betrachtet wer-
den. Rir photonische Kristalle aus Silizium ist dieser Aufbau jedoch auGitterkonstanten-

1,1 um sinvoll, da sonst aufgrund der Absorption des Siliziums kein Licht transmittiert wird.

Abbildung 7.4: a) REM-Aufnahme eines photonischen Kristalls mit peridischen Punktdefekten (Ab-
stand 8 Gitterkonstanten); b) Fouriertransformation von ajjaclwartige Bragg-Reflexe des Lasers vom
Oberflchengitter; d) Projektion des ebenen Beugungsmusters auf eine Kugéldterfl
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Abbildung 7.5: a) Projiziertes Laser-Beugungsbild eines photonischen Kristalls mit periodischen Punkt-
defekten (Abstand 6 Gitterkonstanten); b) wie a)(Abstand 13 Gitterkonstanten).

7.3 Theoretische Modellierung

Um die experimentellen Ergebnisse mit Bandstrukturrechnungen vergleichémazerk ist es
notwendig, die vorhandene Struktur so gut wiégtich in den Algorithmus zu implementieren.

Das benutzte MIT-Package [38] geht dafon einer Einheitszelle im Realraum aus, so dal} sich
durch geometrische Konstruktion der entsprechenden Einheitszelle dimggwe Struktur be-
rechnen &f3t. Fir den ungestrten hexagonalen Kristall wird ein Zylinder mit= 1 in einem
umgebenden Medium mit= 11.6 periodisch fortgesetzt.

DasUbergitter der Punktdefekt&®t sich durch den Aufbau einer Superzelle modellieren (Ab-
bildung[7.6). Die GbR3e einer solchen Superzelle entspricht dabei genau dem Abstand der De-
fekte inI'-K Richtung. Dabei lassen sich Radius und Position jeder einzelnen Pore definieren,
so dal3 auch die unterschiedlichen Radien der umgebenden und zentralen Racksidigrgt
werden kbnnen. Durch eine periodische Fortsetzung entlang der Basisvektoren des hexagonalen
Gitters,b; = (v/3/2,1/2)a, by = (v/3/2,—1/2)a laRkt sich die existierenden Punktdefekt-
strukturen exakt nachbildeniiFdie Darstellung einer solchen Struktur im reziproken Raum
existieren unterschiedlich grof3e Brillouin-Zonen. Die erste Brillouinzone des amtgshe-
xagonalen Kristalls endet am M-Punkt tei = 7 /a. FUr das Punktdefektgitter befindet sich
dieser Punkt jedoch béiM =m/n-a, wennD = n - a der Abstand der Punktdefekte im Real-
raum ist. Die 1. Brillouin-Zone des Gitters der Punktdefekte ist also um den Faktemer.

Daraus ergibt sich ein Problem bei der Darstellung von Bandstrukturen. Abbildung 7.7 zeigt
Bandstrukturen des ungésten Kristall fir unterschiedlich grof3e Superzellen. Im reduzierten
Zonenschema erfolgt am Rand der 1. Brillouin-Zone eindiZkifialtung der Binder (Subtrak-
tion eines reziproken Wellenvektors). Aufgrund verschiedener Brillouin-Zonen entstehen nun
unterschiedlich viele Bnder tir die einzelnen Superzellen. Die Abbildung dexrigler in das
reduzierte Zonenschema ist jedoch nicht eineindeutig und kann daher nicht uneiagkschr
umgekehrt ausgéhrt werden. Da es sich jedoch um einen ungsnh Kristall handelt, drfen
sich die physikalischen Eigenschaften niéntdern. Diesdl3t sich sehr gut an der konstanten
Lage der photonischen Baritke erkennen. Die Frequenzeigenwerte werden lediglich auf die
Wellenvektorerk abgebildet, welche die kleinere Brillouin-Zone bilden.
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Abbildung 7.6: Superzelle eines Punktdefektgitters (Abstand 4 Gitterkonstanten) zur Berechnung der
Bandstruktur bzw. der Feldverteilungen.
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Abbildung 7.7: Bandstrukturen des ungésten hexagonalen Kristall§if unterschiedlich gro3e Super-
zellen.
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7.4 Optische Eigenschaften periodischer Punktdefekte

Zur optischen Charakterisierung der Punktdefektstrukturen wurden, wie auch bei defdriagest
Kristallen, Reflexionsmessungen mit dem IR-Mikroskop und dem FTIR-Spektrometer durch-
gefuhrt.

Vergleicht man die Reflexionsspektren eines urigyést Kristalls und eines Kristalls mit Punkt-
defekten niedriger Konzentratioh.§6 - 10*cm =2, Abstand 13 Gitterkonstanten), so sind im Be-
reich hoher Reflektivit (fundametale Banidtke) Einbiiche zu erkennen. Eine Gegdrerstel-

lung mit der entsprechenden Bandstruktur zeigt auf, daR diesdElmbeine spektraldberein-
stimmung mit Defektzuginden innerhalb der Baridike aufweisen. Diese Defektzastle sind
diskrete Niveaus innerhalb der Baiidke. Das in den Kristall eindringende Licht wird im Spek-
tralbereich der fundamentalen Baadke nicht zwang8glufig reflektiert. Es koppelt an Resona-
toren, die sich sehr dicht an der Bruchkante der Poren befinden. DdbterReflexion des
Lichtes durch flache &der, aufgrund des hohen Brechungsindexkontrastes, trifft in diesem
Fall nicht zu (Kapite[ ). Es handelt sich hier um die Kopplung evaneszierender Wellen an die
Resonatoren innerhalb ihrer Eindringtiefel[60, 93].

Eine Erfdhung der Defektkonzentration atif)1 - 10*cm =2 (Abstand 8 GitterkonstanteniHirt
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Abbildung 7.8: FTIR-Messungen an periodischen Defektstrukturen in photonischen Kristallen (TE-
Polarisation]-M Richtung) a) Defektabstand 13 Gitterkonstanten b.) Defektabstand 8 Gitterkonstanten.

zum Auftreten weiterer Einliiche und zu einer Vertiefung der bereits bestehenden &hbr
(Abb.[7.8). Auftreffendes Licht kann entlang der Bruchkante an mehr Resonatoren ankoppeln.
Die Defektzusinde sind nach wie vor diskrete Niveaus innerhalb der Behkel

Nach einer weiteren Edhung der Defektkonzentration auf26 - 105cm =2 (Abstand 5 Git-
terkonstanten) sind im spektralen Bereich der fundamentalen Bekelkeparate Maxima der
Reflektivitat zu erkennen (Abb.7.9). Ein Vergleich zur Bandstrukturrechnung zeigt, daf sich aus
den, bisher diskreten, Defektzastlen Binder formieren.

Um dieses Verhalten zu extrapolieren, wurde eine Bandstrultugife Defektkonzentration

1.96 - 10°cm—2 (Abstand 4 Gitterkonstanten) berechnet. Im Spektralbereich der Bzkedha-

ben sich aus den diskreten Niveaus Gruppen vand&rn formiert. Zwischen dieseraidern
existieren lediglich noch zwei kleinere Baiidken (0,2475 - 0.2495 und 0,2985 - 0,3249).
AulRerhalb des Bereiches der fundamentalen Baoke& formieren sich weitere Barinlken
(0,3588 - 03621; 0.3681 - 0.3741; 0,4027 - 0,4045).
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Abbildung 7.9: a) FTIR-Messung an einer periodischen Defektstruktur in einem photonischen Kristall
(TE-Polarisation]-M Richtung) Defektabstand 5 Gitterkonstanten b.) Bandstrukitueihen Defektab-
stand von 4 Gitterkonstanten.

Betrachtet man das, durch die schrittweisedmg der Defektkonzentration, entstande Git-
ter, so handelt es sich nicht mehr und®singen durch isolierte Defekte. Die Gitterperiodizit
weist starke Veinderungen gegéber dem Ausgangsagitter auf. Aus Aahst diskreten Niveaus
formieren sich bei einer Aritherung der PunktdefekteaBder. Die resultierende Bandstruktur
weist, anstelle der breiten Baiidke (49 Prozent, TE-Polarisation), mehrere kleine Biacidin
auf. Diese Veainderung der Bandstruktur soll irkchsten Abschnitt quantitativ analysiert wer-
den.

7.5 Lokalisierte Zustande

7.5.1 Lokalisierung der Felder

Um die Lokalisierung der Resonatormoden darzustellen, wurde die Feldverteilung innerhalb
der Superzelle berechnet. In Abbildyng 7.10 sind die z-Komponenten des magnetischen Feldes
(TE-Polarisation]'-Punkt) fir einen Defektabstand von 8 Gitterkonstanten dargestellt.

Die 18 Resonatormoden (Bandindex 65-83) innerhalb der Bakdlsind eindeutig durch die
Konzentration der Feldverteilung um den Punktdefekt zu erkennen. Aul3erhalb der photoni-
schen Bandlcke entspricht die Feldverteilung einer ausgedehnte Wibke die ganze Super-
zelle. Das Licht kann damit im Kristall propagieren.

Einen Spezialfall stellt die Feldmode 64 dar, da das zaggl Band nuriir die Hochsymme-
triepunkte M und K innerhalb der Baridike liegt. AmI’-Punkt befindet sich die Bandfrequenz
unterhalb der photonischen Baidke.

Um die Energielokalisierung quantitaiv zu beschreiben, wurde der Anteil der Gesamtenergie
U = Ug + Uy = [dre|E|* + |H|* der Felder berechnet, der sich innerhalb des Resonators
befindet. Das Volumen des Resonator erstreckt isbgr die zentrale Pore, den Ring der sechs
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fehlenden Poren und den Ring der angrenzenden Poren, da diese ebenfalls Défedezvest-
ursachen. Das Integrationsvolumen wurde dabei mit einem Kreis (Radius 2a) um die zentrale
Pore angeahert. Die gesamte Feldenergie innerhalb der Superzelle ist auf 1 normiert. Abbil-
dung 7.11 zeigt die Konzentration dieses Energieanteils innerhalb der photonischeicRandl
welche durch diese Berechnung eindeutig reproduziert wird. Um Vergleiche zu resonatorspe-
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Abbildung 7.11: a) Integrationsvolumen innerhalb der Superzelle; b.) Feldenergie innerhalb des Inte-
grationsvolumens des Resonators.

zifischen GoRRen ziehen zudnnen, kann man einen zeitundipigigen Q-Faktor angeben. Der
Q-Faktor ist als Verdltnis zwischen der im Resonator gespeicherten Energie U und dem Ober-
flachenstrom der Energie P definiert. Bei der durchigeén Berechnung der Feldenergig f

eine Superzellen handelt es sich um zeitlich gemittelte Wetteefre Superzelle kann jedoch
angenommen werden, dal diger die Oberfiche des Resonators abflie3ende Energie der Ener-

gie aulRerhalb des Resonators entspricht. Der Q-Faktor ist somit durch dakn/erther Ener-
gieanteile innerhalb und auBerhalb des Resonators angegeben werdlerj (Gl. 7.3). Es handelt sich
dabei um den Q-Faktor der einzelnen Superzelle. Eine solche Definkienzeitunabaingige

GroRRen ist insofern sinnvoll, als das der Q-Faktor selber zeiturahy sein muf3.

U UResonator
— n— — —-wsonator 7.3
Q wOP Uauﬁen ( )

Die Anteile der Feldenergie innerhalb bzw. au3erhalb des Resonators sind dabei wie folgt defi-
niert:

1
U esonator — / av'U(r 7.4
f ! VRGSO’/L(ltOT VResonatOT (r> ( )
1
Unuen = | v (7.5)
Vauﬁen Vauﬁen

Dabei ist zu beachten, daf3 es sich hier um einen zweidimensionalen Q-Faktor handelt, da nur
eine Energielokalisierung innerhalb der Perioditgebene erfolgt. Der Zusammenhang mitdem

dreidimensionalen Q-Fakor ist
1 1 1

= -+ ,
Q3D Q2D Qvert

(7.6)
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mit dem vertikalen Q-Fakta®),..; [88,/87].

Abbildung[7.12 zeigt diesen Q-Faktairfeine Superzelle, die einem Defektabstand von 8 Git-
terkonstanten entspricht. Die photonische Banoki ist hierbei wiederum klar zu erkennen. Der
hochste berechnete Q-Faktor @t 1379 éir Bandindex 76. Diéibrigen Q-Faktoren innerhalb
der Bandlicke sind ca. 2 Gf3enordnungen Kleiner.
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Abbildung 7.12: Q-Faktor innerhalb der Superzeli@feinen Defektabstand von 8 Gitterkonstanten.

Die bisherigen Betrachtungen wurdair inen Defektabstand von 8 Gitterkonstanten durch-
gefuhrt. Die zugebrigen Resonatorniveaus der Bandstruktur sind diskret und weisen keine si-
gnifikante spektrale Breite auf.

Fur geringere Defektab@nhde formen die Resonatorniveaus jedodmder, was eine Wechsel-
wirkung der Resonatoren und damit eine Ausbreitung von Photonen innerhalb désbsrB

zur Folge latte. Betrachtet man die im Resonator gespeicherte Feldenargieringere De-
fektabséinde (Abb] 7.9), so ist zu erkennen, daf’ die Zodé innerhalb und aul3erhalb ein
ahnliches Verhalten aufweisen.aiend bei einem Abstand der Resonatoren von 8 Gitterkon-
stanten eine eindeutige Reproduktion der photonischen Bekalldurch eine Konzentration
der Feldenergie im Resonator gegeben war, ist diePefektabsinde von 6 bzw. 5 Gitter-
konstanten nicht mehr der Fall. Es kommt zu einer resoiiagygreifenden Ausbildung von
ausgedehnten Welleiigen. Diese eriglicht die Propagation von Photonen innerhalb der ur-
sptunglichen Bandicke entlang der entstandeneariler.

Warum aber nimmt die Konzentration der FeldenergreBander auRerhalb der Baiidke im
Vergleich zu den Resonatormoden zu ? Das Integrationsvolirbenden Resonator isiiif
einen grol3en Defektabstand im Bezug auf das Volumen der Superzelle kleirgrgdsifhgere
Defektabsinde und damit kleinere Superzellen. Da die Feldenergie pro Superzelle auf 1 nor-
miert wird, ist damit @ir geringe Absinde von vornherein ein @erer Anteil der Feldenergie
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im Resonator gespeichert.

Dies wird jedoch bei der Berechnung des Q-Faktorsitdesichtigt, da dieser mit den Integrati-
onsvolumina des Resonators bzw. der Superzelle skaliert. Abbildung 7.13 zeigt die Q-Faktoren
fur verschiedene DefektaBside. Dabei ist zu erkennen, dals €inen grof3en Defektabstand

von 8 Gitterkonstanten stark unterschiedliche Q-Faktoren innerhalb und auf3erhalb der photo-
nischen Bandicke existieren. & einen Defektabstand von 5 Gitterkonstanten hingegen sind
zum einen die Q-Faktoren ca. einedBenordnung kleiner und zum anderen ist kein signifikan-

ter Unterschied innerhalb und aul3erhalb der Back# zu erkennen.

Je goRRer der Defektabstand ist, umsarker wird Licht in den Defektzughden an den Reso-
natoren lokalisiert.
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Abbildung 7.13: a) Feldenergie innerhalb des Resonatdrsuinterschiedliche Defektalistde; b) Q-
Faktor fur unterschiedliche Defektalistde.

7.5.2 Kilassifizierung der lokalisierten Zustinde

Durch unterschiedliche Bedingungen stehender Wellen in der hexagondirnmgén Reso-
natorgeometrie exitieren 18 Defektzastle (Abl.7.7]0) innerhalb der photonischen Baoki.

Um eine Klassifizierung der lokalisierten Zaste hinsichtlich ihrer Symmetrie und energeti-
schen Lage vornehmen zdhnen, ist es zweckafdig gruppentheoretische Betrachtungen der
Resonatormoden durchzifren (genauere Beschreibung in Kagilel 5) [71)28, 62].

Bei der Zuordnung der Darstellungen zu den Feldverteilungen einer Resonatormode an einem
bestimmten Punkt der Brillouinzone ist darauf zu achten, daf@lie einzelnen Punkte unter-
schiedliche Punktgruppen gelten, die Untergruppen der Punktgruppe des Kristalls sind. So ist
die Symmetriegruppe ddsPunktesCs,,, wahrend der K- bzw. M-Punkt der Gruppg,, bzw.

Fur das H-Feld (z-Komponente, TE-Polarisation) der ResonatormoddiRumkt sind die ir-
reduziblen Darstellung in Abbildurijg 7]14 aufgelistet.

Vergleicht man die Darstellungen mit der zugehen normierten Frequenz amPunkt, so

stellt man fest, dalR die zweidimensionalen Darstellungemund E, jeweils paarweise auf-
treten und gleiche Frequenzen besitzen (Abb|7.14). Diese Defektriessind entartet. lhre
Linearkombination ergibt somit den allgemeinen Zustand.

Die eindimensionalen Darstellungen der Resonatormoden entsprechen nicht entarteten Defekt-
zustinden. Anhand der Charaktertafel und Abbildling [7.10 erkennt man, daf8 die Moden der
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Abbildung 7.14: Irreduzible Darstellungen des H-Feldes (z-Komponente, TE-Polarisation) der De-
fektzustinde (Defektabstand 8 Gitterkonstanten) (Gruppentheoretische Analyse W. Hergeén&). D
Martin-Luther-Universiat Halle/Wittenberg) [28].

A, Darstellung (Bandindex 70, 78) unter allen Symmetrieoperationen invariant sindlid-
As-Darstellung (Bandindex 76) ergibt sich eine Invarianzilgizh der Drehungen, Spiege-
lungen hingegen verursachen eine Inversion der Feldverteilung. Die DarstellBagerd B,
(Bandindex 75 und 65, 77) sind invariant unter einer dieigen Drehung und jeweils einer
Spiegelung, die anderen Operationen verursachen Inversionen.

Wie in [47] beschrieben, entsprechen die Moden 70 und 76 der H2&@hhe zentrale Pore.

Die Moden 65 und 76 eigllen die Bedingung stehender Wellen entlang des Umfangs des Reso-
natorsahnlich den "Whispering-Gallery-Moden”. An den Moden 65 und 75 ist eine Bedingung
fur stehende Wellen entlang des Radius zu erkennen.

7.5.3 Die Wechselwirkung lokalisierter Zusénde

Die Lokalisierung der Resonatormoden um den Punktde®#itdich mit Elektronen verglei-
chen, die an einem &tatom (Akzeptor) gebunden sind. Zur Beschreibung von Elektronen, die
an einem Kristallgitterplatz lokalisiert sind, eignet sich das, aus der &gstiphysik bekann-

te, Modell stark gebundener Elektronen (Tight-Binding-Model). Der Hamiltonoperator eines
Elektrons in einem atomaren Potential wird durch ein schwaches gitterperiodisches Potential
gesbrt. Dabei wird von atomaren Eigenfunktionen der Elektronen ausgegangen. Diese wer-
den um einen gitterperiodischen Anteil erweitert. Unter Annahme der Wellenfunktion eines
s-Orbitals (kugelsymmetrisch) und der Beksichtigung einer Wechselwirkung miachsten
Nachbarn (n.N), liefert die tungstheorie erster Ordnung die Energieeigenwerte [2]

E(F)=Ey+A+BY &R, (7.7)

n.N
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Mit dem Parameter A wird eine Verschiebung des Energienivealigkschtigt (core level
shift). Der Parameter B beschreibt die Formation v@méern aus diskreten Niveaus und ent-
spricht einer spektralen Bandbreite.

Da auch Resonatormoden lokalisierte Zunste darstellen, kann dieses Modell auf photonische
Kristalle Ubetragen werden [51, 93].

wk)=A+B > cos(kR). (7.8)
n.N.

Unter der Annahme einer starken Lokalisierung der Moden am Punktdefekt, kann Gleichung
[7.§ auf die Defektzugénde in der photonischen Bafidke angewendet werden.

Wie im vorigen Abschnitt dargestellt weisen die Resonatormoden der isolierten Punktdefekte
eine starke Lokalisierung um den Punktdefekt auf. Ein Fit der berechneten Bandstruktur mit
dem Tight-Binding-Modell zeigt eine gutébereinstimmung (Abd. 7.15). Der Parameter A
entspricht dabei der mittleren Frequenz des Bandes, der Parameter B der Bandbreite.
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Abbildung 7.15: Anpassung des Tight-Binding-Modells (rot) auf die Bandstrukturrechnung eines De-
fektzustand (schwarz, Band 41, Defektabstand 6 Gitterkonstanten).

Diese Anpassung des Tight-Binding-Modells kann nundlle Defektzusinde durchgéhrt
werden.

Aufgrund der VergolR3erung der Bandbreite bei einer Verringerung des Defektabstaaées, |
sich der Parameter B als ein Mal§ tie Wechselwirkung der Defektzaside auffassen. Stellt
man den Parameter B, gemittélier alle Defektzuginde, in Abkngigkeit vom Abstand dar, so
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stellt man ein rasches Abklingen mit zunehmender Entfernung fest, welches in doppelt logarith-

mischer Darstellung als exponentielles Abfallen beschrieben werden kann. Ein entsprechender
Fit der Form

D

B=yy+By-e ~ (7.9)

ergibt Abklingkonstantery = 0,828a bzw. v = 0, 81a fur die I-M Richtung bzw. diel'-K
Richtung. Damit&f3t sich Wechselwirkung der Punktdefekielbeide Kristallrichtungen quan-
titativ beschreiben.

Es bleibt aber anzumerken, dal} dieses Modell aus eieur&srechnung hervor geht. Die
Bandstruktur hingegen beruht auf einer exakten Berechnung, die auf den Maxwell-Gleichungen

beruht. Dieses Modell hingegen erlaubt die Charakterisierung der Wechselwirkung von Punkt-
defekten im photonischen Kristall.

5.0x10° — . . . |
4 e T-MRichtung
4.0x10%F 4 T-K-Richtung
0ox10°+ |
m ‘\
$  30x10°F
®© 2.0x10% -
[
a "
1.0x10° - .
S
0.0 L~ . Ty
Defektabstand (a)

Abbildung 7.16: Fitparameter B der Defektzuastde in Abkangigkeit vom Defektabstand.

Wahrend filhere Publikationen [5, 60] lineare Anordnungen von Resonatoren behandelte, wur-
de hier eine mehrdimensionale periodische Anordnung von Punktdefekten behandelt, was die

Anwendung des ,, Tight-Binding”-Modellgif die Bandstruktur in der gesamten 1. Brillouin-
Zone erlaubt.

7.5.4 Gruppengeschwindigkeiten der Defektzuginde

Wie im vorhergehenden Abschnitt beschrieben, wird durch die Wechselwirkung der Resonato-
ren eine Formation von @dern aus diskreten Niveaus hervorgerufen. Entlang dieaealds

kann sich das Licht im Kristall ausbreiten. Die Ausbreitungsgeschwindigkeit ist alsmgigh

von der Entfernung benachbarter Punktdefekte. Die Gruppengeschwindigkeit innerhalb des Kri-
stalls ist durch den Anstieg dei@Bder definiert,

_
Ok’

Cq

(7.10)
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Je toher die Defektkonzentration ist, dest@ger ist die Bandbreite der Defekittder. Die ma-
ximale Gruppengeschwindigkeit des Bandes nimmt zu.

Abbildung[7.17 zeigt die Gruppengeschwindigkeit (Defektabstand 6 Gitterkonstanten) im Ver-
gleich zum zugedrigen Defektband. Die Gruppengeschwindigkeit ist dabei auf die Vakuum-
lichtgeschwindigkeit bezogen. An de@idern der Brillouinzone betgt die Gruppengeschwin-
digkeit 0. Da dieses Band eine monoton fallende Funktion darstellt, nimmt die Gruppenge-
schwindigkeit innerhalb der Brillouinzone negative Werte an. Der maximale Betrag der Grup-
pengeschwindigkeit beigt4.7 - 10~*c. Das Kriterium des maximalen Betrages der Gruppen-
geschwindigkeit ist insofern sinnvoll, als dal3 damit das Band durch die maximal erreichbare
Gruppengeschwindigkeit charakterisiert wird.

Aus den Bandstrukturen der unterschiedlichen Defektkonzentrationen wurden die maximalen

0.2466
4.0x10°

3.0x10°
0.2463

lc ©)]

2.0x107

0.2460 1.0x10”

Norm. Frequenz (a/\)

Wellenvektor

Abbildung 7.17: Berechnung der Gruppengeschwindigkeit eines Defektbaiideien Defektabstand
von 3 Gitterkonstanten.

Betrage der Gruppengeschwindigkéit fdie Hochsymmetrierichtungen bestimmt (Abb. 7.18).
Dabei sind Verringerungen der Gruppengeschwindigkeiten in den einzetireteBr um mehr
als 2 GoRenordnungen bei einer Veddferung des Defektabstandes von 4 auf 8 Gitterkonstan-
ten festzustellen. Die Geschwindigkeit des sich ausbreitenden Lichtes im Kristatjbeabei
zwischencg = 1,3 - 10~*c undcg = 5,8 - 10~ 2c.

Fur einen Defektabstand von 10 Gitterkonstanten wurden maximale Gruppengeschwindigkei-
ten zwischerg = 4,5 - 10~*c undcg = 0 ermittelt (Abb[7.1DB). Eine Gruppengeschwindigkeit
gleich 0 bedeutet, das Licht ist am Resonator lokalisiert und kann im Kristall nicht propagieren.
Diese Werte wurden im Bereich der Rechengenauigkeit der Simulationsrechniagen 10~7)
bestimmt[[38].

Anhand dieser Bestimmung der Gruppengeschwindigkeiten der Resonatormoden konnte ge-
zeigt werden, dal3 bei einer Vedfderung des Defektabstandes um einen Faktor zwei die Grup-
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Abbildung 7.18: Berechnung der Gruppengeschwindigkeit entlang der Kristallrichtubge und
I' — K fur Defektabsinde von 4, 6 und 8 Gitterkonstanten.
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Abbildung 7.19: Berechnung der Gruppengeschwindigkeit entlang der Kristallrichtubge und
I' — K fur einen Defektabstand von 10 Gitterkonstanten.
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pengeschwindigkeit des sich ausbreitenden Lichtes um mehréfeeGordnungen verringert
werden kann. Aul3erdem kommt es bei sehr groRenahiolein zu einer Lokalisierung des Lich-
tes im Resonator.

Dieser, aus der Fesikperphysik bekannte, Formalismu#t sich konsequent fortsetzen. So
ergibt sich aus der reziproken zweiten Ableitung dan@er ein Ausdruck analog zur effektiven
Masse der Elektronen im Festiper [2]

1 10E(k) 1 0w
mi;  h? OkOk;  hOkOk;’

)

(7.11)

Angewandt auf photonische Kristalle oder auch Lichtleiter, ist dieser Ausdruck als Dispersions-

koeffizient |

k2
bekannt. Er beschreibt das spektrale Verhalten eines Wellenpaketes beim Durchlaufen einer
photonischen Struktur.

7.6 Interne Emitter in Punktdefekten

Bei der Charkterisierung von Resonatoren ist die interne Lichtemission von besonderem Interes-
se. Ebenso wie bei den ung@égen zweidimensionalen photonischen Kristallen lassen sich die
periodischen Punktdefektstrukturen mit HgTe/Polymer-Naha@n als interne Emitter funk-
tionalisieren. Dazu ist wiederum ein spektralg¢ierlapp der Emission und der photonische
Bandlicke und damit der lokalisierten Resonatormoden notwendig.

Die Punktdefektstrukturen wurden, wie in Kapltél 5 beschrieben, von einem r/é@u@svon

0,36 auf 0,45 aufgeweitet (Apb.7]20). Dabei ist zu beachten, daR das r/aitWer®,45 nur

fur die ungedirten Poren gilt. Die an den Defekt angrenzenden Poren haben aufgrund ihres 10
Prozent gbReren Durchmessers ein r/a-\Véithis von 0,49. Das bedeutet, die Poréamge zwi-

schen den angrenzenden Poren sind nur noch getmr, @a. 10 nm. Damit ist die Aufweitung

der Poren limittiert, da es sonst zu einer Zérmshg der Struktur kommt. Die zentrale Pore (30
Prozent gbl3er) hat einen Durchmesser von 820 nm.

Die optische Charakterisierung anhand von FTIR-Reflektionsspektren zeigt eine Verschiebung
und Aufweitung der fundamentalen Baiidke in TE-Polarisation voa/\ = 0,24 — 0, 34 auf

a/\ = 0,303 — 0,49. Dadurch betigt die Breite der Banttke 49 Prozent. Die Anzahl der
auftretenden Defektzugtde innerhalb der Baritike erfdhte sich von 18 auf 33 (AQb.721).

7.6.1 Lokale Zustandsdichte-Kopplungsbedingung der Emitter

Insbesondere bei Resonatoren ist die lokale Zustandsdichte von Bedeutung, da durch sie die
Kopplung von Emittern innerhalb des Resonators vorgegeben wird. Abbifdung 7.22 zeigt die
Berechnung der dreidimensionalen lokalen Zustandsdichte eines Punktdefektes als Querschnitt
entlang derl-M bzw. I'-K Richtung. Wahrend im Bereich der ausgelassenen Poren starke
Erhdhungen der LDOS bis zu einem Faktor 8 erkennbar sind, treten in der zentralen Pore so-
wohl Abschwachungen (um einen Faktor 6) als auchdnhngen der LDOS auf. Ein Vergleich
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Abbildung 7.20: a) REM-Aufnahme eines Punktdefektes r/a=0,36 und FTIR Reflektionsspektrum im
Vergleich zur zugebrigen Bandstruktur (TE-Polarisation); b) wie &y f/a=0,45.

mit einer entsprechenden Bandstrukturrechnung zeigt, daf3 dandngen der LDOS im Re-
sonator energetisch den Defektarsien entsprechenifFeinen internen Emitter bedeutet dies

eine effiziente Kopplung der Emission an die Resonatormoden, wenn er sich sawatiich

als auch energetisch im Bereich solcher Zustandsdictibary befindet.

Da an den VEinden der zentralen Pore und der umgebenden Poren sol@teiBden auftreten,

ist eine Kopplung der Emission von infiltrierten HgTe-Quantenpunkten an die Resonatormoden
dort moglich.

Um Aussagen zur Kopplungseffizenz der einzelnen Resonatormoden treffénreenk wurde,

analog zum vorhergehenden Abschnitt, die Gesamtenergie im Bereich der zentralen Pore und
desauRReren Porenringes berechnet. Wie aus Abbilflung 7.23 ersichtlichusidie: Resonator-
moden zwischen 53,7 und 74,7 Prozent der Feldenergie im Resonator lokalisiert. Dabei ist die
Gesamtenergie innerhalb der Superzelle auf 1 normiert. Befinden sich HgTe-Emitter im gesam-
ten Kristall, so sollten insbesondere die in den umgebenden Poren und in der zentralen Pore
befindlichen Emitter an Resonatormoden ankoppéhmien.

Da nur ein partiellet)berlapp zwischen photonischer Baiacke, HgTe-Lumineszenz und spek-
tralem Detektionsbereich des Photolumineszenzsystems (blau dargestellt) besteht, ist jedoch
nur ein Teil der Resonatormodeiirfdie Lumineszenzuntersuchungen anglich. Diese Mo-

den sind in Abbildung 7.24a in Alsimgigkeit von der Welledlge dargestellt. Der Energieanteil
dieser Moden im Resonator bégt zwischen 58,3 und 68,2 Prozent. Allerdings befinden sie
sich zum Teil spektral sehr dicht bei einander. Die zweifach entartetearfies{2x) sind dabei
entsprechend gekennzeichnet.
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Abbildung 7.21: H-Feldverteilung (z-Komponente) der Resonatormoderr/f=0,45, Defektabstand
6a (Berechnung der Feldverteilungen R. Hillebrand).
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Abbildung 7.22: a) Querschnitt der lokalen Zustandsdichte (farbkodiert) eines Punktdefektes (r/a=0,45)
entlang derl’-K Richtung (links) und derl-M Richtung (rechts); b) Vergleich der Bandstruktur
(r/a=0,45) und des LDOS-Querschnittesli¥K Richtung (LDOS-Berechnungen D. Fussell, Universi-

ty of Sydney).
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Abbildung 7.23: a) Integrationsvolumen innerhalb der Superzelle; b.) Feldenergie innerhalb des Inte-
grationsvolumens des Resonators, blau: PL-Detektionsbereich.

7.6.2 Lumineszenzuntersuchungen an Punktdefekten

Die Lumineszenzuntersuchungen der HgTe-Quantenpunktemitter in den Punktdefektstruktu-
ren wurden analog zu den Lumineszenzuntersuchungen der arigagthotonischen Kristalle
durchgetihrt. Die HgTe-Emission innerhalb der Periodiz#ebene wird nach der Auskopplung

aus einer Bruchkante spektral aufdstl detektiert (siehe Ab.§.6). Die angeregtadhie wird

durch den Strahldurchmesser des Lasers vorgegeben uridjtiets - 0, 5mm? = 0, 25mm?.
Abbildung[7.24b zeigt ein PL-Spektrum der HgTe-Quantenpunkte in einer komplétitgef
Punktdefektstruktur (Defektabstand 5 Gitterkonstanten) im Bereich der Defekideasinner-

halb der photonischen Barigtlke im Vergleich zum Emissionsspektrum der HgTe-Quantenpunk-
te im freien Raum. Dabei ist eine starke Modifikation des PL-Spektrums der Punktdefekt-
strukturen festzustellen. Es treten Inte@tstnaxima und -plateaus im Bereich der photoni-
schen Bandicke auf. Die niederenergetische Seite des urgglichen PL-Spektrums wird ab-
geschvacht. Um die Intensittsmaxima zu identifizieren, wurden ebenfalls die Resonatormo-
den abkngig von ihrer Energiekonzenration im Resonator und ihrer Waltgyd dargestellt.
Dadurch wird erkennbar, dafd dort, wo es zur Ausbildung von Intispeaks bzw. -plateaus
kommt auch Resonatormoden auftreten.

Normalerweise wirde man iir jeden Defektzustand einen Peak im PL-Spektrum erwarten.
Da mit dem Laser jedoch eine, verglichen mit der Gitterkonstante, sehr gra@eeRingeregt
wird, kommt es zu einer Integration des PL-Signitier die, auf dieser Bthe befindlichen,
Resonatoren. So wird beispielsweise bei einem Defektabstand von 13 Gitterkonstanten (De-
fektdichte1.86 - 10*cm~2) Uber 2325 Resonatoren integriert. Bei einem Defektabstand von 5
Gitterkonstanten (Defektdichte26 - 10°cm~2) betiagt die Anzahl der detektierten Resonato-

ren 15750. Obwohl der photonische Kristall aus hochgeordneten Makroporen besteht, kann
nicht davon ausgegangen werden, dal3 die einzelnen Resonatoren identisch sind. Da jedoch die
energetische Lage der Resonatormoden sehr sensitiv von der Form des Resonatwt esbh

es wahrscheinlich, dal3 es bei einer Detektion sehr vieler Resonatoren zu einer spektralen Ver-
schmierung der einzelnen Resonatormoden kommi [63, 87].
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Abbildung 7.24: a) Feldenergie innerhalb des Integrationsvolumens des Resoriatdis Moden in-
nerhalb des Detektionsbereiches, 2x - zweifach entarteté@aist b.) PL-Spektrum der HgTe-Emitter

in der Punktdefektstruktur (rot durchgehend) und im freien Raum (rot gesrichelt) im Vergleich zur spek-
tralen Lage der Resonatormoden (schwarz).

Um die spektrale Aufisung einzelner Resonatormoden zu erreich@news notwendig identi-

sche Resonatoren herzustellen. Da sich die Geometrie der einzelnen Resonatoren aufgrund des
elektrochemischeAtzprozesses und der anschlieBenden Aufweitung nicht kontrolliéfsn |

mufd die Anzahl der koppelnden Resonatormoden reduziert werden. Dazu ist es aigrkm

die HgTe-Emitter nur in bestimmten Bereiche des Resonators zu infiltrieren, da aufgrund der
LDOS die Kopplungsbedingungen lokal verschieden sind.

7.6.3 Selektives Infiltrieren in die Punktdefekte

Die Berechnung der lokalen Zustandsdichiie die Punktdefektstruktur prognostiziert eine
erhbhte LDOS fir einige Resonatormoden innerhalb der zentralen Pore. Um eine Kopplung
interner Emitter mit diesen Resonatormoden zudagiichen, ist es notwendig, diese selektiv in

die zentrale Pore zu infiltrieren.

Dazu wurde eine Beschichtung rBifO, mittels Elektronenstrahlbedampfung vorgenommen.
DasSiO, lagert sich dabei auf den Stegen zwischen den Poren ab. Mit zunehmender Schicht-
dicke wird die Porendiche immer mehr abgedeckt. Aufgrund unterschiedlicher Porenradien
werden zuerst die ungésten Poren geschlossen. Dies égiicht bei geeigneter Wahl der
Schichtdicke eine verbleibend2ffnung der Zentralporen, da deren Radius um ca. 30 Prozent
grolRer ist. Dazu wurde bei einer Gitterkonstante von 700 nm eine kritische Schichtdicke von
365 nm gevithit. Die verbleibend©ffnung der zentralen Pore bagt ca. 100 nm (Abp.7.25).

Alle Ubrigen Poren sind geschlossen.

DieseOffnung ist hinreichend groR3, um eine Infiltration mit einer HgTe/RB8ung vorzuneh-
men. Auf diese Weise werden die Nadbren (Kag.p) nur in der zentralen Pore erzeugt.

Nach der Verfestigung der Narihren wird der HgTe/PS-Obeitthenfilm mit organischen
Losungsmitteln entfernt. Digi0,-Schicht wird durch einen kurzeAtzschritt mit HF be-
seitigt. Das PS sdlizt die eingeschlossenen HgTe-Quantenpunkibrend deditzschrittes
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vor einer ndglichen Bescadigung. Auf diese Weise wird die Obérthenemission der HgTe-
Quantenpunkten minimiert.

Unter Ausnutzung des zwangsifig auftretenden Proximity-Effektes wurde somit eine selekti-
ve Infiltration der Emitter in den Punktdefekt ebglicht.

Abbildung 7.25: Abdeckung der Punktdefekte mit eingiO»2-Schicht (365 nm) a) REM-Aufnahme
eines abgedeckten Punktdefektes; b) \aiigrte Aufnahme der zentralen Pore zur Bestimmung der
verbleibender®ffnung; c) Vergblierte Aufnahme der umgebenden Poren.

7.6.4 Lumineszenzmessung der Resonatormoden

Um das Infiltrieren der HgTe/Polymerdlsung in die zentrale Pore zu verifizieren, wurden orts-
aufgebste Lumineszenzmessungen durchipef Abbildund 7.2p zeigt die spektral integrierte
HgTe-Emission entlang der Poren. Diese wurde mit einer InGaAs APD (Avalanche Photo Di-
ode) auf einer Fche vonl0 - 10 ym? detektiert. Anhand dieser Untersuchungen wird ersicht-

Abbildung 7.26: Ortsaufgebstes, spektral integriertes Bild eines Lumineszenzmikroskops der selektiv
infiltrierten Punktdefekte, Defektabstand 8 Gitterkonstanten (Aufnahme von B. Buchler, F. Koenderink,
ETH Zurich)

lich, daf3 die Emission nur von den HgTe-Emittern innerhalb der Punktdefekte stammt.

Durch die Infiltration der Emitter in die zentrale Pore des Punktdefektes wird die Kopplungsef-
fizienz einzelner Moden vandert, da nur noch solche Moden koppeln, die einen signifikanten
Anteil der Feldenergie im Zentrum des Resonators besitzen. Dieser Antéibewischen
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0,03 und 8,9 Prozent, so dal3 die Kopplungsbedingungredi¢ einzelnen Moden stark unter-
schiedlich sind (AbH. 7.27).
Aufgrund der selektiven Infiltration sind gegérer einer kompletten Infiltration nur noch we-
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Abbildung 7.27: a) Integrationsvolumen (zentrale Pore) innerhalb der Superzelle; b.) Feldenergie in-
nerhalb der zentralen Pore, 2x - zweifach entarteteafiis.

nige Poren mit Emittern @ipariert. kir einen Defektabstand von 8 Gitterkonstanen ist nur noch
eine der bisher 58 Poren der SuperzellaiiefEntsprechend nimmt die absolute PL-Inteasit

mit dem Defektabstand ab. Dies kann durchdmng der Integrationszeit und durch eine Ver-
ringerung der spektralen Aggung (ca. 2 nm) kompensiert werden.

Abbildung[7.28 zeigt die Emissionsspektren der HgTe-Quantenpunkte in den zentralen Poren
der periodischen Punktdefektstrukturém Defektabsinde von 8 bzw. 6 Gitterkonstanten. Ge-
geriiber der Emission im freien Raum (gestrichelt dargestellt) ist eine starke Modifikation durch
diskrete Maxima im Spektralbereich der Resonatormoden erkennbar. Ein Vergeich mit den be-
rechneten Resonatormoden ist eine gute speklthaggeinstimmung festzustellen. Insbesonde-

re Abbildung 7.2Bb zeigt ebenso die Entsprechung der Kopplungseffizienz (Feldenergie in der
zentralen Pore) und der gemessenen PL-Int&nsit

Allerdings sind mehr Maxima als berechnete Resonatormoden vorhanden. Die Ursache daf
sind Unterschiede in der Modellierung der Superzelle und deadialish vorhandenen Struk-

tur. Wahrend die Berechnung von perfekt runden Poren ausgeht haben die Poren der rea-
len Struktur die Form abgerundeter Quadrate (Abb]7.20). Wie_in [73] beschrieben verursa-
chen quadratische Poren in einem hexagonalen Gitter eine Reduktion der Symmetrie von ei-
ner sechszhligen auf eine zwe@hlige Symmetrie. Dadurch kommt es zu einer Aufspaltung
von Zustnden in der Bandstruktur. Die Abweichungen der realen Struktur von der Kreisform
ist durch die (100)-Vorzugsrichtung dAszprozesses bedingt. Insbesondere bei kleinen Gitter-
konstanten;- 500 — 700 nm, sind diese Abweichungen beobachten.

Diese Symmetriereduktion verursachtaiziche Zusinde in der Bandstruktur und damit atdiche
Resonatormoden.UF ein r/a-Verlaltnis von 0,36 entstehen so anstelle der bisher 18 Resona-
tormoden 43 Zusginde innerhalb der urgjonglichen photonischen Bariglke. Anhand dieser
Symmetriereduktion kann das Auftreten atmicher Defektresonanzen in den PL-Spektren er-
klart werden.
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Abbildung 7.28: PL-Spektrum der HgTe-Emitter in der selektiv gi#ten Punktdefektstruktur (rot
durchgehend) und im freien Raum (rot gesrichelt) im Vergleich zur spektralen Lage der Resonatormoden
(schwarz) a) Defektabstand 8 Gitterkonstanten; b) Defektabstand 6 Gitterkonstanten.

Dieses Kapitel beschreibt, wie durch das Einbringen von Punktdefekten (bzw. Resonatoren)
in das hexagonalen Gitter des makrajs®n Siliziums Eigenschaften photonischer Kristalle
anhand dieses Modellsystems untersucht wurden. Die Punktdefekte selbst wurden ebenfalls
in einem periodischen Gitter angeordnet, welches der Symmetrie des umgebenden Kristalls
entspricht. Dadurch ist esaglich, eine genaue theoretische Modellierung der existierenden
Struktur vorzunehmen und die Bandstruktur eines photonischen Kristalls mit Punktdefekten zu
berechnen. Bisher wurden nur eindimensionale Anordnungen von Punktdefekten experimentell
untersucht([b], 60]. In dieser Arbeit wird erstmalig eine mehrdimensionale Anordnung solcher
Punktdefekte in einem photonischen Kristall hergestellt, theoretisch modelliert und experimen-
tell charakterisiert.

Zur strukturellen Untersuchung der Periodiziler Punktdefekte wurde die Obadhenbeugung
eines senkrecht einfallenden Laserstraéils(ich der Bntgen bzw. Elektronenbeugung an ato-
maren Kristallen) genutzt.

Im Resonator bilden sich bei einem r/a-Vaitnis von 0,36 18 Moden aus. Zur Klassifizierung
dieser vergleichsweise gro3en Anzahl von Moden wurde analog zu Kapitel 5 eine gruppen-
theoretische Betrachtung durchgeft, wodurch das Auftreten entarteter Zrsde aufgrund

der hexagonalen Kristallsymmetrie etk werden konnte. Weiterhin wurden, aufgrund der
ringformigen Struktur des Resonators, Feldverteilungknlich den ,,Whispering Gallery”-
Moden identifiziert.

Der Vergleich von Reflexionsmessungen mit Bandstrukturberechnuiigamterschiedliche
Defektkonzentrationen zeigt eine Formierung v@mBern (hohe Defektkonzentration) aus dis-
kreten Niveaus (niedrige Defektkonzentration). Dies wird durch den zunehméhuEtapp

der Resonatormoden bei geringeren Defektaid#n verursacht. Eine solche Wechselwirkung
der Resonatormodealbt sich mit einem Modell beschreiben, da? dem Modell stark gebunde-
ner Elektronen entspricht und auf die photonischen Kristalleertragen wurde [51, 93]. Es
ermbglicht die quantitative Beschreibung der Wechselwirkung. Daraus ergibt sich ein exponen-
tielles Abklingen des Wechselwirkungsparameters B und damit auch der Resonatormoden.
Durch Formierung von Bndern aus den Resonatorniveaus innerhalb der gesamten 1. Brillouin-
zone ist die Untersuchung der Gruppengescheindigkeit insbesondere bei fléstdariBvon
groRem Interessé[[3]. So wird bei Vedfrerung des Defektabstandes um einen Faktor 2 die
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Gruppengeschwindigkeit um zwei @enordnungen reduziert. Eine Variation des Defektab-
standes erlaubt somit die Einstellung der Gruppengeschwindigkeit innerhalb der Raftitb

Die in Kapitel 6 beschriebene Funktionalisierung des photonischen Kristalls aus maigemor
Silizium mit HgTe-Quantenpunktemitterafdt sich auch auf die Defektstrukturen anwenden.
Dies wird insbesondere durch die zentrale Pordihstigt. Wie Berechnungen der lokalen Zu-
standsdichte zeigenpknen Emitter innerhalb dieser zentralen Pore sehr gut an die Resona-
tormoden koppeln. Eine Infiltration der HgTe-Quantenpunktemitter in alle Poren ergab jedoch,
dafl3 durch die groRe Anzahl Resonatormoden und die Integridie@nmehrere tausend Reso-
natoren die einzelnen Moden nicht mehr spektral adfgeterden knnen. Um die Anzahl der
koppelnden Moden zu reduzieren, wurde ein selektiver Infiltrationsprozel3 entwickelt. Dadurch
befinden sich die HgTe-Emitter ausschlief3lich in der zentralen Pore jedes Resonators. Auf die-
se Weise ist es gelungen die HgTe-Lumineszenz einzelner Resonatormoden spekti@anfzul
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8. Zusammenfassung und Ausblick

8.1 Zusammenfassung

Makropomses Silizium, bestehend aus einem hexagonalen Gitter hoch geordneter, quasiunend-
lich tiefer Locher in einem Dielektrikum, eignet sich hervorragend als Modellsystem eines
zweidimensionalen photonischen Kristalls. Reflexionsmessungen des Lichtes innerhalb der Pe-
riodizitatsebene zeigen eine exakibereinstimmung mit der ab-initio brechneten Bandstruk-

tur. Dafur war es notwendig die symmetriebedingten Kopplungsbedingungen einer ebenen Wel-
le an die Bander zu analysieren.

Bisher waren die optischen Eigenschaften des makéseor Siliziums jedoch nur durch Trans-
missions- bzw. Reflexionsmessungen des, von aul3en auf den Kristall auftreffenden, Lichtes
zuganglich [26,/ 9/ 7B]. Die Lichtemission im Kristall ist insofern interessant, als daf nicht
nur die elektromagnetische Welle an sich, sondern auch das emittierende System durch die
veranderte photonische Zustandsdichte des Kristalls beeinfluf3t|wird [36, 89, 57]. Die Einbet-
tung von Emittern im Silizium selbst gestaltet sich jedoch relativ schwierig. Der elektrochemi-
scheAtzprozeR erlaubt nicht die vorherige Einbettung von Lichtemittern und Silizium selbst ist
als Lichtemitter ungeeignet. Eine dreidimensionale Berechnung der lokalen Zustandsdichte hat
gezeigt, dald an den Poreamden eine Kopplung von Emittern (als Dipole angenommen) an die
Zustinde des photonischen Kristall$giich ist. Deshalb ist es sinnvoll, Emitter durch einen
Infiltrationsprozel3 in den Poren zu positionieren. Zur Auswahl geeigneter Emitter waren einige
Kriterien zu beachten. Zum einen sollte die Emission eine ausreichende spektrale Bandbreite
aufweisen. Zum anderen gibt die elektronische Backk des Siliziums die obere Grenze des
zuganglichen Spektralbereiches vor, da niur Energien unterhalb der Baiidke die Absorp-

tion zu vernactdssigen ist und die dielektrische Funktion des Silizium als reell und konstant
angenommen werden kann. HgTe-Nanokristalle haben sich als geeignete Emitter erwiesen. Als
elektronische Quantenpunkte ist deren Baoké durch das Quanten-Confinement veigrt

und somit ein direkter strahlendgbergang riglich. Die GBRenverteilung der Nanokristalle

fuhrt zu einer Verbreiterung der Lumineszenz (Halbwertsbreite ca. 0,16 eV).

Der notwendige spektral&berlapp von photonischer Bandstruktur und HgTe-Lumineszenz
wird durch die Wahl einer geeigneten Gitterkonstante des hexagonalen Gitters (a = 700 nm)
sowie durch einen Aufweitungsprozel? der Poren (Radius r = 0,45 a) mittels thermischer Oxi-
dation und chemischeftzens eingestellt.

Um eine definierte Infiltration vorzunehmen, wurden die HgTe-Nanokristalle in Polymer-Nano-
rohren eingebettet, die mit einem Benetzungsprozel? [81] des ma&sgpoSiliziums herge-

stellt wurden. Die HgTe-Nanokristalle (mittl. Durchmesser D = 3,5 nm) befinden sich so in-
nerhalb der ca. 15 nm starken Wand der Nahoe am Rand der Poren. Das Spektrum der
HgTe-Lumineszenz wird dabei nicht durch das umgebende Polymer beeinfluf3t.

Zur spektroskopischen Untersuchung der Lumineszenz der HgTe-Quantenpunkte im photoni-
schen Kristall wurde ein optischer Aufbau realisiert, der es erlaubt, nur das Licht innerhalb der
Periodiziatsebene spektral aufgst zu detektieren.

Die Messungen im Bereich der fundamentalen Backi zeigen eine Unteridekung der Emis-
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sion innerhalb der Bandtke und damit das theoretisch erwartete, komplearenterhalten zu

den Reflexionsmessungen.

Durch die Veé&nderung des Porenradius und damit der photonischen Bandstruktur wiglesim

den Bereich bherer Bander zu untersuchen. Die Unterschiede in symmetriebedingten Kopp-
lungsbedingungen von einadul3eren ebenen Welle und einem internen Emitter konnten gezeigt
werden. Wahrend die ebene Welle, symmetriebedingt, nur an bestimiueld koppelt, gilt
diese Einsclrankung fir die internen Emitter nicht.

Es besteht ein wesentlicher Unterschied zwischen Reflexions- und Lumineszenzmessung. Bei
Reflexionsmessungen kann das Licht innerhalb der photonischeniB&adiicht von auf3en in

den Kristall eindringen, es wird reflektiert. Es kommt also zu einer spektralen Selektion des von
aul3en auf den Kristall auftreffenden Lichtes.

Fur Emitter mit einer Emissionswelleinige innerhalb der photonischen Barae wird die
Emission in der Periodizitsebene abgeschaht, weil es keine Zugdhde des elektromagne-
tischen Feldes gibt, an die sie koppelanken. Allerdings ist zu beachten, daf3 es sich um
einen zweidimensionalen photonischen Kristall handelt. Die HgTe-Quantenpunkierkent-

lang der Poren frei abstrahlen. Es kann somit nicht zu einer &olisgen Unterdickung der
Emission kommen. Dies wird durch die dreidimensionale Berechnung der lokalen Zustands-
dichte verdeutlicht. Sie prognostiziert eine Bhlung bzw. Abschéchung von lediglich einer
GrofRenordnung. Weiterhin handelt es sich nicht um einen unendlichen Kiristall, da die Mes-
sungen an einer Bruchkante durchget wurden. Emitter, die sich dicht an der Bruchkante
befinden knnen also auch im Spektralbereich der fundamentalen Bekelinnerhalb der Pe-
riodizitatsebene emittieren.

Somit ist festzustellen, dal3 die dargestellte Funktionalisierung von zweidimensionalen photo-
nischen Kristallen mit HgTe-Quantenpunktemittern eine optische Charakterisierung von pho-
tonischen Kristallen eriyglicht. Der auftretenden Modifizierung des Emissionsspektrums liegt
die Beeinflussung des emittierenden Systems selbst zugrunde.

Anhand des makroposen Siliziums als Modellsysteniirf photonische Kristalle lassen sich
durch Veanderungen des Systems die Eigenschaften photonischer Kristalle untersuchen. Eben-
so wie in der Festlrperphysik verursachen Punktdefekte im Kristallgitterigtzische Zusande

in der Bandstruktur. Durch einen einzelnen Punktdefekt entstehen diskrete Def@ktaust-
nerhalb der Bandicke. Allerdings bricht ein einzelner Punktdefekt auch die Translationssym-
metrie des Kristallgitters. Streng genommen ist die Berechnung einer Bandstruktur somit nicht
mehr noglich.

Die Herstellung des makrop@sen Siliziums erlaubt die Definition jeder einzelnen Porenpositi-
on. Somitist es riaglich Poren auszulassen und somit Defektstrukturen im Kristall zu erzeugen.
Bei den, in der vorliegenden Arbeit betrachteten, periodischen Punktdefektgittern wurde diese
Eigenschaft des makropigen Siliziums als Modellsystem genutzt. Gleichzeitig erlaubt die pe-
riodische Anordnung der Punktdefekte die Berechnung einer Bandstruktur. Die Methode der
ebenen Wellen ist weiterhin anwendbar.

Zur strukturellen Untersuchung der periodischen Punktdefekte wurde die &iberfibeugung
eines senkrecht einfallenden Laserstrahls genutzt. Dieses Verfah@migth zur ntgen-

bzw. Elektronenbeugung an Kristallen und wurde hi@rdinen photonischen Kristall adap-
tiert.

Durch den Vergleich von Reflexionsmessungen und Bandstrukturberechningatefschied-

liche Defektkonzentrationen wurde die Wechselwirkung der Defekindstinnerhalb der pho-
tonischen Bandicke nachgewiesen. Bei einer Alirerung der Punktdefekte kommt es durch
die Uberlappung der evaneszierenden Resonatormoden zur Ausbildungivolerd aus dis-
kreten Zusinden. Die Ausbildung vondhdern al3t sich mit einem Modell beschreiben, daf?

86



Zusammenfassung und Ausblick Ausblick

dem Modell stark gebundener Elektronen entspricht. Dieses Modell wurde hier erstmals auf
einen realen mehrdimensionalen photonischen Kristall angewendet. Eine solche quantitative
Beschreibung der Wechselwirkung der Punktdefekte ergibt ein exponentielles Abklingen der
Resonatormoden mit dem Defektabstand.

Das Auftreten flacher 8nder innerhalb der kompletten 1. Brillouinzoiie §roRe Defektabahde

ist im Hinblick auf die maximale Gruppengeschwindigkeit in diesémdern interessant. So
konnte gezeigt werden, dal3 sich die Gruppengeschwindigkeit, bei eineb¥ergng des Ab-
standes der Punktdefekte, gegbar der Vakuumlichtgeschwindigkeit um mehrer@&&enord-
nungen verringert. Die Gruppengeschwindigkeit ist somit durch eine Variation des Defektab-
standes einstellbar.

Die ringformige Geometrie des einzelnen Punktdefektes mit einer zentralen Pdrgliehte,

wie im Fall der ungesirten photonischen Kristalle, die Infiltration von internen Emittern. Aus-
gehend von der lokalen Zustandsdichte, wurde die Kopplung der Emitter an die einzelnen Reso-
natormoden untersucht. Durch die grof3e Anzahl der Resonatormoden und die Intégvation
mehrere tausend Resonatoren war bei einer kompletten Infiltration des photonischen Kristalls
die spektrale Aufisung einzelner Moden nichtdglich. Die Entwicklung eines selektiven Infil-
trationsprozesses eiglichte das gezielteilen der zentrale Pore jedes Punktdefektes. Damit
konnten die Emitter nur noch an die Moden koppeln, die einen ausreichend hohen Anteil der
Feldenergie innerhalb der zentralen Pore haben. Durch die Reduzierung der Anzahl koppelnder
Moden war eine spektrale Adlung einzelner Modenaglich.

Die vorliegende Arbeit demonstrierte anhand des Modellsystems des maksep®iliziums
die Modifikation der Lichtemission durch einen photonischen Kristall sowie die Anwendung
von festlorperphysikalischen Formalismen auf photonische Kristalle.

8.2 Ausblick

Um an die dargestellten Ergebnisse konsequent arigi&n, ist es notwendig das zeitliche
Verhalten der Lichtemission im photonischen Kristall zu betrachten. Anhand der lokalen Zu-
standsdichte wirdifr den ungesitrten Kristall innerhalb der Banidtke eine Vedngerung der
Lebensdauer des angeregten Emitterzustandes prognostizierernd die Resonatormoden ei-

ne erlbhte Zustandsdichte und damit eine geringere Lebensdaudeh angeregten Emitter-
zustand aufweisen.

In diesem Zusammenhang ist insbesondere die Untersuchung dreidimensionaler photonischer
Kristalle interessant. Der Nachweis der Untéickung der spontanen Emission durch einen
dreidimensionalen photonischen Kristall mit vallistliger Bandicke stellt nach wie vor eine
Herausforderung dar. Das makropse Silizium bietet jedoch ein gutes Potential, um diesen
Nachweis zu erbringen, da sich nicht nur zweidimensionale sondern auch dreidimensionale
Strukturen erzeugen lassen.

Eine nbgliche Anwendung der periodischen Punktdefekte im photonischen Krisiadl de-

ren Einsatz als Vet@erungskomponenten in photonischen Schaltkreisen, da die Gruppenge-
schwindigkeit in den Resonatarbdern durch den Abstand der Punktdefekte einstellbar ist.
Ebenso eigenen sich die periodischen Punktdefekte aufgrund der flaéhderBals Dispersi-
onskompensatoren [30].
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