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Resumen

La polarimetria es una técnica basada en el estudio de la variacién del estado de polarizacién de
un haz de luz que se refleja, transmite o difunde en su interaccién con un medio material. Co-
nociendo el estado de polarizacion del haz incidente, es posible detectar las variaciones inducidas
por la muestra y, a partir de ellas, obtener sus propiedades épticas. La elipsometria, una técnica
derivada de la polarimetria, se enfoca exclusivamente en estados de luz polarizada. Su principio se
basa en analizar la polarizacién de un haz que se refleja en una superficie o ldmina delgada, con el
objetivo de extraer las propiedades opticas del material. Esta técnica es especialmente relevante en
nanofoténica, y es empleada en sectores como la microelectrénica, la energia solar, la biomedicina
y la fabricacién de materiales avanzados, donde el control del indice de refraccién complejo resulta
crucial para el diseno y optimizacién de dispositivos funcionales.

El propodsito de este proyecto es diseniar y montar un elipsémetro con configuracion PSAr, simular
las condiciones 6ptimas para la realizaciéon de las medidas con dicho dispositivo y utilizarlo para
obtener las propiedades 6pticas de dos sustratos metéalicos: el oro (Au) y el aluminio (Al).

Para ello, se procedié al montaje experimental y alineamiento del elipsémetro, realizando un estudio
del rango espectral de la fuente de luz y el rango operacional de los polarizadores empleados. En
la simulacién, se evaluaron las desviaciones relativas de los resultados en funcién de la variacion
de los pardmetros libres (el 4ngulo de incidencia, el 4ngulo del analizador y el dngulo del polariza-
dor), para determinar los intervalos adecuados para llevar a cabo las medidas minimizando errores
sistematicos. Finalmente, se realizaron medidas experimentales donde se obtuvieron los valores del
indice de refraccién complejo (n, k) en el rango del visible para ambos sustratos. La comparacién
con los valores de referencia y los datos tomados con un elipsémetro comercial de alta precisién
evidencian una gran concordancia y exactitud de las medidas. Se identificé que la principal fuente
de error en el experimento estd relacionada con la determinacién del dngulo de incidencia (¢y).

Palabras clave: elipsometria espectroscépica, polarizacion, sustratos metélicos, indice de refraccion
complejo, formalismo de Jones, espectrofotémetro.



Abstract

Polarimetry is a technique based on the study of changes in the polarization state of a light beam
as it is reflected, transmitted, or scattered during its interaction with a material. By knowing the
polarization state of the incident beam, it is possible to detect the variations induced by the sample
and, from these, determine its optical properties. Ellipsometry, a technique derived from polari-
metry, focuses exclusively on polarized light states. It is based on analyzing the polarization of a
beam reflected from a surface or thin film, with the aim of getting the material’s optical properties.
This technique is particularly relevant in nanophotonics and it is widely used in fields such as mi-
croelectronics, solar energy, biomedicine, and advanced materials manufacturing, where control of
the complex refractive index is crucial for the design and optimization of functional devices.

The purpose of this project is to design and assemble an ellipsometer with a PSAr configuration,
simulate the optimal conditions for performing measurements with this device, and use it to deter-
mine the optical properties of two metallic substrates: gold (Au) and aluminium (Al).

To this end, it was proceeded with the experimental setup and alignment of the ellipsometer, in-
cluding a study of the spectral range of the light source and the operational range of the polarizers
used. In the simulation, the relative deviations of the results were evaluated as a function of the
variation of the free parameters (the angle of incidence, the angle of the analyzer and the angle of
the polarizer), in order to determine the appropriate intervals for performing measurements while
minimizing systematic errors. Finally, the complex refractive index (n, k) was obtained in the visi-
ble range for both substrates. The comparison with reference values and the data obtained using a
high-precision commercial ellipsometer demonstrate a high degree of agreement and accuracy. The
main source of error in the experiment was identified as being related to the determination of the
angle of incidence (¢y).

Key words: spectroscopic ellipsometry, polarization, metallic substrates, complex refractive index,
Jones formalism, spectrophotometer.
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Capitulo 1

Introduccion

La optica es una de las ramas mas fascinantes y versatiles de la fisica aplicada. Las propiedades
de la luz, su generacién, su deteccion asi como su interacciéon con la materia, resultan esenciales
en el disefio de herramientas y dispositivos de gran utilidad en tecnologias contemporaneas. Desde
el diseno de instrumentos 6pticos y laseres, sistemas de iluminacién, comunicaciones Opticas, etc.,
hasta sensores biomédicos en el ambito de la nanofoténica.

La luz se describe como una onda electromagnética desde el punto de vista clasico, compuesta
por campos eléctricos y magnéticos que se propagan de forma conjunta en el espacio, oscilando en
el tiempo, en el plano transversal al del haz. La intensidad y la polarizacién son dos parametros
asociados a la luz que pueden resultar de gran interés como herramientas en numerosos campos
de la fisica. En el caso de la intensidad, ha permitido el desarrollo de la espectroscopia, de gran
utilidad en disciplinas cientificas como la astronomia, la quimica, la biologia, etc. Por otra parte, la
polarizacién es una caracteristica asociada al caracter de transversalidad de la onda asociada a la
luz. En condiciones generales, las oscilaciones del campo eléctrico (y, por tanto, también el magnéti-
co) estan orientadas aleatoriamente dentro del plano perpendicular a la direccién de propagacion y
varian en el tiempo (luz despolarizada o natural). El concepto de luz polarizada se emplea cuando
las oscilaciones dejan de producirse en direcciones aleatorias, es decir, cuando el campo eléctrico y
el campo magnético oscilan en un plano bien definido y acompasados.

La polarimetria es la técnica utilizada para la medicién del fenémeno que se acaba de introducir.
Consiste en la determinacién de la rotacién del plano de polarizacién, una vez que la luz ha in-
teraccionado con la materia. El instrumento que se emplea para tomar estas medidas angulares se
conoce como polarimetro. Esencialmente, este consta de una fuente de luz, un elemento polariza-
dor, la muestra y un elemento analizador. Por lo general, se aplica a ondas electromagnéticas que
han atravesado, sido reflejadas, refractadas o difundidas por un material, con el fin de caracterizar
sus propiedades épticas. Por ejemplo, es aplicada en la mediciéon de la rotacién angular inducida
por sustancias dpticamente activas sobre un plano de luz polarizada, lo que permite determinar la
concentracién de soluciones o caracteristicas como la quiralidad.

La polarimetria tiene gran relevancia en multiples ambitos. Un ejemplo destacado de aplicacién se
encuentra en la industria farmacéutica, donde esta técnica permite analizar la rotacién del plano de
polarizacién causada por los compuestos activos de un farmaco. Este tipo de medicién es esencial
en los procesos de control de calidad, ya que proporciona informacién relevante sobre la seguridad y
efectividad del producto final. Asimismo, la técnica es clave para evaluar la pureza enantiomérica,
un aspecto crucial en la formulacién de medicamentos quirales. Otra drea en la que esta aplicacién
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resulta especialmente valiosa es la industria azucarera, donde se utiliza para determinar con pre-
cisién la concentracion de azicar en diversos productos. Esto permite asegurar que los niveles de
dulzor se mantengan dentro de los estdndares establecidos para garantizar la calidad del alimento.
En el ambito de la investigacion biomédica, la polarimetria se aplica al analisis de la estructura y
las caracteristicas épticas de biomoléculas como proteinas, dcidos nucleicos y carbohidratos. Esta
técnica permite examinar procesos como el plegamiento y las variaciones conformacionales de las
proteinas, aspectos fundamentales tanto para entender su funcién biolégica como para avanzar en
el disenio y desarrollo de nuevos farmacos. En definitiva, esta técnica cuenta con un amplio abanico
de usos en diversas disciplinas cientificas e industriales, lo que demuestra su versatilidad y valor
como herramienta de andlisis 6ptico. [1]

En numerosos casos, por ejemplo en el campo de la nanofoténica, el interés puede estar centra-
do en la caracterizacién de las propiedades 6pticas de peliculas nanométricas, con aplicaciones en
biosensing, fotocatdlisis, etc. En estos casos, se utiliza una técnica basada en la polarimetria lla-
mada elipsometria, que se centra en el andlisis de los cambios en la polarizaciéon de la luz reflejada
por el material correspondiente. Esta técnica no altera la integridad de la muestra y su aplica-
cién, ademas de répida, es valiosa para determinar con precisién el grosor de peliculas delgadas,
asi como cuantificar las propiedades 6pticas de los materiales, como el indice de refraccién complejo.

Una de las principales aplicaciones de esta técnica de andlisis éptico es la caracterizacién detallada
de materiales, tanto inorgdnicos como organicos. La elipsometria espectroscopica permite estudiar
con gran precisién sustratos metalicos, como oro (Au), plata (Ag), cobre (Cu) o aluminio (Al), mate-
riales semiconductores, como silicio (Si) o arseniuro de galio (GaAs), asi como materiales organicos,
entre los que destacan polimeros conductores y recubrimientos funcionales. En sectores como la
industria solar, la biomédica, la optoelectronica o la fabricacién de semiconductores, conocer con
exactitud las propiedades 6pticas de estos materiales es crucial para optimizar su rendimiento y
funcionalidad. Por ejemplo, en microelectrénica, esta técnica permite ajustar con precision el grosor
de capas dieléctricas o metélicas en la produccién de chips de alta densidad. En energia solar, ayuda
a minimizar las pérdidas épticas en celdas fotovoltaicas y a maximizar la eficiencia en la conversién
de luz en electricidad. En aplicaciones biomédicas, se emplea para desarrollar sensores épticos basa-
dos en resonancia de plasmones de superficie (SPR), capaces de detectar interacciones moleculares
con alta sensibilidad, lo cual es fundamental en el disefio de biosensores para diagndstico precoz o
andlisis de biomoléculas. Asimismo, en el campo de los materiales avanzados, la elipsometria es clave
para caracterizar nanocompuestos, peliculas delgadas funcionales y recubrimientos antirreflectantes
utilizados en dispositivos 6pticos de nueva generacion. [2]- [3]

Esta memoria se organiza en capitulos, donde en los capitulos 2 y 3 se presentan los objetivos y
la metodologia empleada en el experimento, junto con los fundamentos tedricos necesarios para el
andlisis y la comprensién de los resultados. Los capitulos 4, 5 y 6 se centran en la descripcién del
dispositivo experimental y en el estudio de los parametros ajustables del sistema. Finalmente, los
capitulos 7 y 8 exponen los resultados obtenidos y las conclusiones derivadas del desarrollo de todas
las actividades realizadas.



Capitulo 2

Objetivos y metodologia

A la vista de la multitud de aplicaciones posibles que ofrece la caracterizacién 6ptica de sustratos,
el desarrollo de este trabajo plantea una serie de objetivos bien definidos que permiten avanzar en
el conocimiento y la implementacion de estas técnicas. El estudio se centrara en sustratos metélicos
ampliamente conocidos y caracterizados, como el oro y el aluminio.

2.1. Objetivos

» Disenar, montar y caracterizar un sistema elipsométrico con analizador rotatorio (RAE, por
sus siglas en inglés), o lo que es igual, con configuracién PSAr, donde P, S y A representan
al polarizador, muestra (sample) y analizador, respectivamente. Siendo r un indicativo de la
rotacion del elemento 6ptico que acompana.

= Simular distintos escenarios experimentales para evaluar el impacto de los parametros libres
del sistema sobre la precisién y eficiencia de las medidas.

= Analizar las propiedades Opticas de sustratos metélicos mediante la medicién de parametros
elipsométricos. La obtencién del indice de refraccion y el coeficiente de extincién a lo largo de
un amplio rango espectral, permitiendo comprender el comportamiento éptico de materiales
como el oro y el aluminio.

2.2. Metodologia

Para proceder a interpretar los resultados correctamente, se deben tener ciertos conocimientos sobre
el fenémeno que se va a estudiar, dando pie a un repaso de la literatura en los siguientes temas:
las ecuaciones de Maxwell, coeficientes de Fresnel, las definiciones del indice de refraccién complejo
y angulo de Brewster, los principios de las medidas elipsométricas, el formalismo de Jones y la
teoria de la ley de Malus. Ademads, se introducira el dispositivo experimental y los algoritmos del
c6digo empleados para el andlisis de los parametros éptimos en el proceso de toma de medidas, para
cumplir con los objetivos propuestos.

Los pasos que se suceden para continuar con el desarrollo del trabajo son:

= Montaje, alineamiento y caracterizacién del dispositivo experimental.
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Célculo de la ecuacion que da la intensidad detectada en el sistema con configuracién PSAr.

Simulacion del sistema elipsométrico de rotacién basado en el formalismo de Jones.

Busqueda de las condiciones 6ptimas para realizar las medidas y verificacion del cédigo de
analisis.

Estudio de las propiedades 6pticas de dos sustratos metalicos (Au y Al). Lo que implica:

e Implementacién y comparaciéon de los métodos de calibrado del dispositivo experimental.

e Implementacién y comparacién de los dos métodos de analisis de los resultados experi-
mentales.

e Representacién y andlisis del indice de refraccién (n) y coeficiente de extincién (k) en
funcién de la longitud de onda .



Capitulo 3

Fundamento teorico

3.1. Principios de la é6ptica

Es bien sabido que la luz posee una naturaleza ondulatoria. La teoria de Maxwell predice que las
ondas electromagnéticas se propagan a la velocidad de la luz, lo que permitié identificarla como una
manifestacién de ondas electromagnéticas. A partir de sus conocidas ecuaciones, es posible describir
su propagacion en estos términos. Cuando la luz atraviesa un medio, el comportamiento de este
puede caracterizarse mediante el indice de refraccion complejo, el cual se expresa a través de dos
componentes: el indice de refraccién y el coeficiente de extincién (se introduce dicho término en la
subseccion 3.1.4).

3.1.1. Ecuaciones de Maxwell

Las ecuaciones de Maxwell unifican las leyes fundamentales del electromagnetismo y permiten descri-
bir la propagacion de ondas electromagnéticas, como la luz, a través de distintos medios materiales.
Su expresién en forma diferencial:

V><E:—"’:9—}t3

_ oD
V-B=0
V-D=p

donde E es el vector de campo eléctrico, B el vector de la inducciéon magnética, H es el vector
de campo magnético, D es el vector de desplazamiento del campo eléctrico, J es el vector de la
densidad de corriente, (J = oFE, donde o es la conductividad del material), p es la densidad de
carga y € es la constante dieléctrica.[4]

Para comprender como se relacionan las propiedades épticas de un material con su respuesta elec-
tromagnética, es necesario establecer la relacién entre las ecuaciones de Maxwell y los parametros
materiales que caracterizan dicha respuesta. Este enlace se establece mediante las denominadas
relaciones de constitucién, que permiten expresar el comportamiento del medio ante un campo
electromagnético aplicado. Para un medio isotrépico, homogéneo y lineal se tiene que:

= La relaciéon que vincula el campo eléctrico E y el desplazamiento del campo eléctrico D:

D=cFE (3.2)
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donde ¢ es la constante dieléctrica o permitividad del medio. Esta constante describe la ca-
pacidad del medio para polarizarse eléctricamente en presencia de un campo eléctrico, y por
tanto, almacenar energia eléctrica.

= La relaciéon que vincula el campo magnético H y la induccién magnética B:
B=uH (3.3)
donde p es la permeabilidad magnética del medio.

La constante dieléctrica se puede expresar en términos de otra magnitud fundamental, la suscep-
tibilidad eléctrica x.. Esta representa la intensidad de la polarizaciéon inducida en el material por
unidad de campo eléctrico aplicado, y su relacién viene dada por:

e =¢eo(1+ xe) (3.4)

donde gg es la permitividad eléctrica en el vacio. En los medios dieléctricos, los campos externos
provocan una separacién espacial significativa de las cargas eléctricas. Este evento depende del
parametro ¢, el cual se relaciona con el indice de refraccién, mediante la siguiente expresion:

n=+e (3.5)

De esta forma, la constante dieléctrica no solo condiciona el grado de polarizacién de un material,
sino que también determina cémo se comporta la luz al atravesarlo: su velocidad de propagacién,
su reflexién, transmisiéon o absorcion.

En los medios metalicos, los electrones libres reaccionan casi de manera instantdnea ante campos
eléctricos externos, generando una redistribucion interna que neutraliza dicho campo e impide su
propagacién efectiva dentro del material. El campo eléctrico penetra una distancia muy corta (lon-
gitud de penetracién o skin depth) y es rapidamente absorbido debido a las pérdidas asociadas
con los electrones libres. Como resultado, la permitividad eléctrica € adquiere un valor imaginario
alto. La parte que no penetra es reflejada inmediatamente en la superficie, debido al alto indice de
refraccion y al fuerte desacoplamiento del campo eléctrico en el interior.

3.1.2. Ecuacién de ondas

Para las ondas electromagnéticas en un medio isotrépico, homogéneo y lineal, la ecuaciéon de ondas
se describe como:

o _ - 0°E
V?B = ,ue—a;? '
t

donde la velocidad de propagacién de fase es, v = [5].

1
VEe?
Descripcion de la luz mediante ondas planas

La descripcién de una onda plana monocromatica propagandose en un medio isétropo toma la forma

de:

E=E,- ctwt—k-r+0)
{ B =B, - ei(wtfk-rJrJ)
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donde Eg y Bg son las amplitudes de los campos eléctrico y magnético, respectivamente, w la
frecuencia angular, |k| = %T” el nimero de propagacién de onda, A es la longitud de onda y ¢ la
fase inicial. Ademds, su intensidad asociada es I = |E|?> = EE*, donde la notacién E* indica el

conjugado de E. La relacién entre los campos que conforman la onda es:
|E| =c-|B| (3.8)

donde ¢ es la velocidad de la luz.

3.1.3. Coeficientes de Fresnel

Los coeficientes de Fresnel se obtienen al aplicar las condiciones de frontera de las ecuaciones de
Maxwell en la interfaz entre dos medios dieléctricos con diferentes indices de refraccion. Estas con-
diciones exigen la continuidad de los componentes normales y tangenciales del campo eléctrico (E)
y de la induccién magnética (B) a través de la superficie de separacion.

Cuando una onda electromagnética plana incide oblicuamente sobre una superficie plana que se-
para dos medios con indices de refraccién n; y n;, donde los subindices indican ¢ de incidente y
t de transmitido, parte de la onda se refleja y parte se transmite (refracta). Los coeficientes de
Fresnel cuantifican la amplitud relativa de estas ondas reflejada y transmitida, y dependen de la
polarizacion de la luz. Obsérvese la Figura 3.1 para visualizar las componentes del campo con las
dos posibles polarizaciones. El plano de incidencia se define como el plano imaginario que contiene
al haz incidente de luz y la normal a la interfaz en el punto donde este haz incide. [6]

Polarizacién paralela s

Cuando se tiene que el campo eléctrico es perpendicular al plano de incidencia (paralelo a la interfaz),
las condiciones de continuidad para la luz polarizada s vienen expresadas como:

Ez's + Ers = Ets

—B;scos 0; + Byscos 0, = —Bygcos 0, (39)

donde los subindices is, rs y ts, representan la componente incidente, reflejada y transmitida de la
luz polarizada s, respectivamente. En un medio de indice n se sigue que |E| = s|B|, con s = ¢/n.
Sabiendo que 6; = 6,., se obtienen los coeficientes de Fresnel:

Coeficiente de reflexion:
E, _ micos 0; — ngcos 0; (3.10)

E; n;cos 0; + nicos 0;

Ts

Coeficiente de transmision: P 5 o
ts _ 1acos Yi (3.11)
E;s  nj;cos 0; +nicos 6;

ts

Polarizaciéon perpendicular p

Cuando se tiene que el campo eléctrico estd en el plano de incidencia (perpendicular a la interfaz),
las condiciones de continuidad son expresadas de la siguiente manera:

E;ycos 0; — Eyppcos 0, = Ey,cos 0;

3.12
Bip + Brp = Btp ( )

7
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Donde los subindices ip, rp y tp representan la incidencia, reflexién y transmision de la luz polari-
zada p, respectivamente. De manera andloga, se obtienen los coeficientes de Fresnel:

Coeficiente de reflexion:

_ ngcost; —nycosby (3.13)

T =
P g cosb; + nyq cos by

Coeficiente de transmision: 5 0
N1 COSU;
t, = 3.14
P ng cos; + ny cos by ( )
Donde el angulo de transmision, 6;, se obtiene al emplear la ley de Snell, conocido el dngulo de

incidencia, 6;:

n; sin @; = ny sin 6, (3.15)

(b)

Figura 3.1: Campo eléctrico E e induccién magnética B para ondas p-polarizadas (a) y s-polarizadas
(b). El campo B en (a) y E en (b) son perpendiculares al plano del folio y se dirijen hacia el lector.
[7]
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3.1.4. Indice de refraccién

El indice de refraccién de un medio se define como el cociente entre la velocidad de la luz en el vacio
y la velocidad de la luz en dicho medio.

n=- (3.16)

En un medio con absorcion, se introduce el pardmetro k, conocido como coeficiente de extincion,
de modo que el indice de refraccién se convierte en un nimero complejo, expresado como:

N =n+ik (3.17)
donde la parte real n da cuenta de la propagacion de la luz y la parte compleja k da cuenta de la

atenuacion.

La constante dieléctrica ¢, es también una cantidad escalar compleja, e(w) = e1(w) + iea(w), de-
pendiente de la frecuencia cuando se consideran fenémenos épticos. Atendiendo a la ecuacién 3.5,
ahora se tiene que:

[at —p ¥ 315)

Entonces, si e2(w) = 0, el medio no presenta pérdidas por absorcién y, por tanto, k = 0. Ademas,
podemos expresarlo de la siguiente manera, donde por simplicidad e(w) = e:

n o EY2el/z
A 51/2351/2* (3.19)
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3.1. PRINCIPIOS DE LA OPTICA CAPITULO 3. FUNDAMENTO TEORICO

3.1.5. Ley de Malus

La ley de Malus describe como varia la intensidad de la luz linealmente polarizada al pasar a
través de un analizador, tal como se puede observar en la Figura 3.2. Establece que la intensidad
transmitida por el sistema depende del angulo entre la direccién de polarizacion de la luz incidente
y el eje de transmision del analizador, 6. La expresién matematica de esta ley:

I = Iycos?() (3.20)

donde I es la intensidad del haz después de pasar por el primer polarizador, y I es la intensidad
transmitida por el segundo polarizador. El angulo 0 representa el angulo entre los ejes de transmision
de los polarizadores, [8].

\@\\
Figura 3.2: Esquema del sistema &ptico para verificar experimentalmente la ley de Malus. Este
instrumento estd compuesto por una fuente de luz natural (1), un polarizador (2), un analizador(3)
y un detector (4). Donde la polarizacién de la luz estd descrita en naranja, el eje de transmisién

de los polarizadores se corresponde con la linea azul y la amarilla se emplea para representar la
rotacién de un eje respecto del otro.

3.1.6. Concepto de angulo de Brewster

El angulo de Brewster es el angulo de incidencia en el que la luz reflejada por una superficie
se encuentra completamente s-polarizada, siendo r, = 0, siempre que nos encontremos ante dos
medios dieléctricos (aislantes eléctricos). En este caso, la polarizacion es lineal, lo que significa que
las ondas de luz reflejada vibran en un tnico plano, perpendicular a su direcciéon de propagacion.
tan(0p) = 2 (3.21)
ny

donde g es el angulo de Brewster.
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3.2. FORMALISMO MATRICES DE JONES CAPITULO 3. FUNDAMENTO TEORICO

3.2. Formalismo matrices de Jones

El formalismo conocido como matrices de Jones permite describir de forma matricial cémo un
elemento 6ptico o medio cambia la polarizacién de la luz que interacciona con él. Al utilizar este
enfoque, es posible representar las variaciones en la polarizacion de la luz mediante operaciones
matriciales, incluso en configuraciones que involucran multiples elementos épticos. Las matrices de
Jones también son empleadas en la formulacién matematica de las medidas elipsométricas. Por otra
parte, los vectores de Jones se utilizan para representar los distintos estados de polarizacién de la luz,
incluyendo tanto la polarizacion lineal como la eliptica. En esta seccién se presenta este formalismo
con el objetivo de comprender los fundamentos de las medidas elipsométricas. Cabe destacar que
este formalismo no permite describir el estado de luz despolarizada.

3.2.1. Vector de Jones

El estado de polarizaciéon de la luz se puede representar mediante la superposicion de dos ondas
que oscilan en direcciones perpendiculares al vector de propagacion, que consideraremos toma la
direccion del eje z, donde wt — kz es la fase de la onda. Este estado puede describirse utilizando el
vector de Jones, el cual estd definido por las componentes del campo eléctrico en las direcciones x
e y. Dicho vector expresa el estado de polarizacién de la luz y se representa de la siguiente forma:

. pi(wt—kz+64)
Eyo-e } (3.22)

E(z,t) = [Ey() . gilwt—kz+3y)

Esta expresién se puede simplificar obviando el término e!“=#2)  obteniendo:

E

Bz 1) = {EJ (3.23)

donde E, = Ioe(ié"—") = ’Ex|e(i‘$$) y Ey = Eyoe(i5y) - ’Ey‘e(icSy)_
La intensidad de la luz vendria expresada como:

I=1I,+1,=E,E;+E,E} (3.24)

Los vectores de Jones suelen expresarse con una intensidad de luz normalizada, es decir, (I=1),
véase el Apéndice I para mayor claridad en la descripcién de los estados de polarizacion por los
vectores de Jones.

3.2.2. Transformacién del sistema de coordenadas

Por lo general, los elementos que conforman un sistema éptico y alteran la polarizacién de la luz,
como un polarizador o retardador, se posicionan a un cierto angulo de rotacién respecto del plano
de incidencia, . En estos casos, es necesario aplicar transformaciones matematicas para rotar el
sistema de coordenadas x-y que describe dicho plano. Con la representacién de la luz polarizada
con vectores de Jones, operaciones de este tipo se vuelven triviales de realizar.

Por ejemplo, la transformacion del sistema de coordenadas z-y cuando x’-’ se encuentra un angulo

a rotado, asumiendo que la rotacién se realiza en el sentido contrario a las agujas del reloj, un
vector (E,,Ey), en el sistema de coordenadas z’-y' se expresa como:

11



3.2. FORMALISMO MATRICES DE JONES CAPITULO 3. FUNDAMENTO TEORICO

(5) = (o) ey () .

En la ecuacién 3.25, la matriz de rotacién levégira se denota como R(«). Si la rotacion se realiza en
sentido horario (dextrdgiro), se representa como R(—«). Ademads, es posible componer rotaciones
sucesivas aplicadas a distintos d&ngulos. Por ejemplo, la combinacién de dos rotaciones R(«) y R(—f)
equivale a una rotacién total de o — 3, lo cual se expresa como:

R()R(—=p) = R(a - f)

3.2.3. Matrices de Jones para elementos opticos

Las matrices de Jones son representaciones matemaéticas que describen el efecto de los elementos
opticos sobre la fase y la amplitud de un haz de luz polarizado. El estado final de polarizacién se
puede determinar facilmente mediante cdlculos matriciales, anadiendo secuencialmente las matrices
correspondientes a cada elemento 6ptico atravesado por la luz al vector de Jones inicial. Véase en el
Apéndice II para obtener una referencia del uso del formalismo y cémo se opera con matrices, mul-
tiplicindose en sentido inverso. A continuacién, se muestran las matrices de Jones de los elementos
6pticos usados en este trabajo:

= Matriz de Jones correspondiente a un polarizador y analizador:

10
P=a=|;

= Matriz de Jones correspondiente a la transformacién de la luz polarizada debida a una muestra

_|sin® - eA 0
5= [ 0 cosw]

en reflexién:

donde 1 y A son pardmetros asociados a las propiedades épticas de la muestra y serdn definidos
posteriormente en la seccién 3.3.

12



3.3. PRINCIPIO MEDIDAS ELIPSOMETRICAS CAPITULO 3. FUNDAMENTO TEORICO

3.3. Principio medidas elipsométricas

Tal como se introdujo, la elipsometria espectroscépica es una técnica éptica que analiza los cambios
en el estado de polarizacion de la luz reflejada por peliculas delgadas y superficies. Es ampliamente
utilizada en sectores como la energia, la biomedicina y la optoelectronica, entre otros. En un experi-
mento de elipsometria, se incide con luz polarizada sobre una muestra, generalmente con un angulo
de incidencia cercano al dngulo de Brewster. Las constantes 6pticas de la muestra se determinan
a partir del cambio en el estado de polarizacién de la luz reflejada. Este analisis proporciona dos
parametros caracteristicos, (1, A), que representan, respectivamente, el cociente de amplitudes y
la diferencia de fase entre las componentes de polarizaciéon s y p. En la Figura 3.3 se muestra un
esquema que ilustra la variacion del estado de polarizacion de la luz tras su reflexién en una muestra.

Tanto 1 como A estan influenciadas por n y k. Bajo estas condiciones, los valores de (n, k) pueden
obtenerse directamente a partir de los pardmetros elipsométricos (¢, A), aplicando las ecuaciones
de Fresnel. Estos parametros se definen a partir de la razén entre los coeficientes de reflexién para
las polarizaciones s y p:

Im(2)) i Re(p) > 0
) +180° si Re(p) < 0y Im(p) >0
) — 180° si Re(p) < 0y Im(p) <0

(3.26)

Se introduce la notacién p como el cociente de los coeficientes de reflexién, que se define como:

Erp
p = tany exp(ip) = gi" =" (3.27)
B. '®

Este cociente puede relacionarse con la constante dieléctrica del material y, a partir de ella, con el
indice de refracciéon complejo de forma que:

1—
e = sin?pg + sin?¢p - tan?¢y - [ﬁ? = N? = (n +ik)? (3.28)
p

donde ¢y, antes visto como 0;, es el angulo de incidencia, [9)].
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3.3. PRINCIPIO MEDIDAS ELIPSOMETRICAS CAPITULO 3. FUNDAMENTO TEORICO

Sample

(nk)

Figura 3.3: Cambio en el estado de polarizacién de luz polarizada que se refleja en una muestra. En
esta figura, 6 = ¢g, representando el dngulo de incidencia. [7]

3.3.1. Elipsometria con analizador rotatorio (RAE)

Este trabajo se centra en el elipsometro RAE, presentando la configuracién éptica méas simple
que permite medir los pardmetros (¢, A), obsérvese en la Figura 3.4. Esta disposicién se conoce
como configuracién PSAr, donde el polarizador se encuentra en un angulo fijo P, mientras que el
analizador rota con un dngulo de rotacién A. La letra S hace referencia a la muestra, y la r indica
la rotacion del analizador.

et — 40 g

\ ) Muestra == |
\ Polarizad Analizador
v olarizador (S) (A) w

Fuente de luz ) Dectector

Figura 3.4: Diagrama esquematico del intrumento elipsométrico RAE, con configuracién PSAr.
Donde la fuente de luz y el polarizador se hayan en el lado de incidencia y el analizador y detector
en el lado de reflexién. [7]

La descripcion matricial de los elementos épticos involucrados en la configuracion PSAr queda
expresada como:

Esl _ (1 0\ [cosA sinA\ (singp-e® 0\ (cosP —sinP) (1 0) (1
0| \O0 O —sinA  cosA 0 costp sinP  cosP 0 0 0
donde ¥ y A son los pardmetros determinados por las constantes Opticas de la muestra sobre la que
se refleja la luz, introducidos en la seccién 3.3.

Dado que los vectores de Jones no pueden describir luz despolarizada (natural), la descripcién
de la luz incidente se expresa normalizada y su orientacion se toma directamente paralela al eje
de transmision del polarizador. A partir del cdlculo matricial desarrollado en el Apéndice III, se
obtiene la expresién para la intensidad en funcién del angulo del analizador:
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3.3. PRINCIPIO MEDIDAS ELIPSOMETRICAS CAPITULO 3. FUNDAMENTO TEORICO

1 (cos2P — cos21)) (sin2P - cos2t - cosA) .
I1(A)=--(1 - cos2A - sin2A 3.29
(4) 4 (1+ (1 — cos2P - cos21)) coseA (1 — cos2P - cos21)) sin24) (3:29)
Expresandose en su version mas simplificada como:
I=1Ip-(1+a-cos2A+ [ -sin2A) (3.30)

En las medidas elipsométricas realizadas con un elipsémetro con analizador rotatorio (RAE), los
pardmetros («, 3) se determinan inicialmente mediante un andlisis de Fourier de las intensidades
registradas, [10]. Este procedimiento puede desarrollarse en forma de ajuste, donde la senal del
elipsometro se ajusta a la ecuacion 3.30 para obtener los valores de a y 8. No obstante, siempre que
el angulo del analizador se encuentre en el intervalo A € [0, 27], estas magnitudes también pueden
extraerse directamente a partir de la medida discreta de la intensidad:

% Zi\’:f)l I;-2cos2A;

L N~N-1
ﬁzizo I;

o =
3.31
LS N I-2sin24; (331

X N—-1
1 =
N 21:0 I

g

Al obtener estos valores, se calculan los pardmetros elipsométricos (¢, A) mediante las siguientes
relaciones:

(3.32)
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Capitulo 4

Dispositivo y montaje experimental

Una parte significativa del tiempo dedicado a la elaboracién de este trabajo de fin de grado se ha
invertido en el montaje, alineamiento y calibracion de los elementos del dispositivo experimental.
A partir del esquema bésico del eipsémetro RAE, Figura 3.4, fue posible evaluar la precisién del
sistema y su aplicabilidad en el estudio de las propiedades 6pticas de distintos sustratos metélicos.

Se realiz6 un analisis detallado de todos los componentes del montaje experimental, evaluando su
funcién y alineacién, con el fin de minimizar errores y optimizar la precision, la repetitibilidad y la
reproducibilidad en las medidas. Al tratarse de un sistema completamente manual, la destreza del
experimentador desempena un papel clave en la calidad de los resultados.

En la Figura 4.1 se muestra la disposicién de los elementos utilizados para la adquisicién de medidas
en el laboratorio. Los elementos épticos que conforman el dispositivo experimental se detallan a
continuacién. Cabe senalar que, como se anticipa en la subseccion 3.3.1, el elipsémetro empleado
utiliza una configuracién del tipo PSAr, donde se introducen elementos auxiliares para facilitar el
proceso de alineamiento. El sistema fue montado fijando un dngulo de incidencia a ¢g = 67,5° y
la direccién de transmisién del campo eléctrico que atraviesa el polarizador se fij6 a P = 45°. La
justificacion de la seleccion de estos parametros se encuentra en la seccién 6.2.

Figura 4.1: Montaje experimental dispuesto en la mesa éptica: fuente de luz (1), espejo (2), diafragma
(3), polarizador (4), portamuestras (5), analizador (6), lente (7), diafragma auxiliar (8) y el conjunto
de deteccién formado por la fibra 6ptica, el espectrofotémetro y finalmente, el ordenador (9).

16



4.1. COMPONENTES

CAPITULO 4. DISPOSITIVO Y MONTAJE EXPERIMENTAL

4.1. Componentes

Para verificar la fiabilidad y el rango operativo de los dispositivos, se registraron varios espectros
colocando la lente recolectora frente a la fuente de luz. Los resultados se muestran en la Figu-
ra 4.2. Con el objetivo de obtener el rango de emisién de la fuente, se colocd un diafragma entre
la fuente y el espectrofotémetro para regular la intensidad recibida. Para determinar el intervalo
funcional de los polarizadores, se situaron ambos entre la fuente y el espectrofotémetro con los
ejes de transmision perpendiculares. Finalmente, se bloqued la fuente y se apagaron todas las lu-
ces del laboratorio, bajando el brillo del ordenador al maximo, para obtener el fondo del laboratorio.

Fuente de luz de Xendén

La fuente seleccionada resulta especialmente ade-
cuada para la evaluacion de propiedades Opti-
cas, ya que permite realizar medidas en una
amplia banda del espectro. En la Figura 4.2a
se muestra su rango de emisién, destacando su
cardcter policromético en el intervalo A € [350-
1000] nm.

Polarizadores

Un polarizador es un elemento 6ptico que filtra la
luz incidente, permitiendo el paso tunicamente de
la, componente del campo eléctrico alineada con su
eje de transmisién y bloqueando las componentes
perpendiculares. Si se coloca un segundo polari-
zador frente al detector, este recibe el nombre de
analizador, ya que permite estudiar el estado de
polarizacién de la luz transmitida. Estos elementos
permiten ajustar su eje de transmisién mediante
una montura graduada con una precisién de 1°, en
el rango de 0° —360°. En la Figura 4.2b se muestra
la intensidad registrada con los polarizadores cru-
zados, es decir, con sus ejes de transmisién a 90°.
En condiciones ideales, dos polarizadores cruzados
bloquean completamente el paso de luz. En este
caso, se observa que su rango de operacién espec-
tral abarca desde 350 hasta 800 nm. Fuera de este
rango, especialmente en la regién del infrarrojo cer-
cano, su funcionamiento se ve claramente limitado.
Esto se debe a que las propiedades opticas del ma-
terial con el que se fabrica el polarizador permiten
absorber el campo eléctrico solo en el visible. La
naturaleza de los picos que se observan en el rango
operacional se discutird posteriormente. Ademas,
se ha comprobado que estos elementos reducen la
intensidad de la luz incidente debido a fenémenos
de absorcién o dispersién, lo cual se analiza con
mayor detalle en el Apéndice IV (Figura 8.2).
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Figura 4.2: En la gréfica a) se muestra el rango de emi-
sién de la fuente de Xendn , en la gréfica b) se observa
la intensidad registrada en el sistema con los polariza-
dores cruzados y el el grafico c) la intensidad recogida
cuando la fuente se encuentra bloqueada y el laborato-
rio estd a oscuras.



4.1. COMPONENTES CAPITULO 4. DISPOSITIVO Y MONTAJE EXPERIMENTAL

Espectrofotémetro

Es uno de los elementos clave del dispositivo experimental. Su funcién principal es detectar la in-
tensidad de la luz reflejada por la muestra en funcién de su longitud de onda. Para ello, incorpora
un monocromador o red de difracciéon que permite descomponer la luz en sus distintas longitudes
de onda, y un detector que registra la intensidad correspondiente, generando asi un espectro de
intensidad en funcién de la longitud de onda.

El rango espectral de deteccion se puede observar en cualquiera de las graficas de la Figura 4.2,
abarcando desde A € [339,99-1020,94] nm. En la Figura 4.2c, se muestra el espectro registrado con
la fuente de luz bloqueada y el laboratorio completamente a oscuras, obteniendo una medida del
fondo del laboratorio. En esa condicién, se observan picos idénticos a los detectados en la grafica
correspondiente a los polarizadores cruzados, lo que indica que dichos picos estdn asociados, bien
al fondo del laboratorio o bien son pixeles muertos del detector, y no al funcionamiento de los
polarizadores. Cabe destacar que la intensidad del fondo tiene una influencia infima en las medidas
realizadas, donde estos picos se encuentran un par de érdenes de magnitud por debajo.

La adquisicién y el registro de los espectros de la intensidad detectada se realiza mediante el software
Spectra Suite. Durante la operacion, el espectrofotometro realiza medidas espectrales a intervalos
regulares definidos por el usuario. La frecuencia de adquisicién estd determinada por el tiempo de
integracién, el cual representa el periodo durante el cual el detector acumula senal antes de registrar
un espectro. Este parametro es ajustable y se selecciona en funcién de las condiciones experimenta-
les, optimizando asi la relacién senal/ruido en las medidas. Para las medidas de caracterizacion del
dispositivo, se emplearon tiempos de integraciéon cortos, en el rango de 10 a 100 ms, mientras que
para las medidas de las muestras y la calibraciéon se utilizé un tiempo de integraciéon mayor, de 500
ms, con el fin de maximizar la sensibilidad del sistema.

Muestras

Para la caracterizacién éptica, se han dispuesto de dos sustratos metdlicos, oro (Au) y aluminio (Al),
depositados sobre un wafer de silicio (Si). Estos sustratos fueron seleccionados por sus propiedades
reflectantes en el rango espectral de interés. Presentan un espesor significativamente superior a la
longitud de penetracién de la luz, lo que permite considerarlos semiinfinitos, pudiendo asumirse que
toda la interaccién ocurre en la regién superficial.

Otros

= Espejo: utilizado para redirigir el haz de luz hacia el primer polarizador. Aunque no es un
espejo polarizante, esta caracteristica no es critica en su ubicacion dentro del sistema, ya que se
encuentra antes del polarizador. Su alineacién estd optimizada con respecto al portamuestras
para garantizar una correcta trayectoria éptica.

= Sustrato de Si: utilizado como referencia para la calibraciéon angular de los polarizadores en
funcién de la longitud de onda.

» Diafragma: Esta colocado tras el espejo y permite ajustar la cantidad de luz que entra en el
sistema.

= Portamuestras: soporte mecanico destinado a la colocacién de las muestras. Cuenta con tres
puntos de sujecidon que aseguran una fijacién estable y precisa durante las medidas.

= Lente: se encarga de recoger la luz reflejada por la muestra y enfocarla adecuadamente en el
extremo de entrada de la fibra éptica, optimizando el acoplamiento del haz.
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4.2. ALINEAMIENTO CAPITULO 4. DISPOSITIVO Y MONTAJE EXPERIMENTAL

= Fibra éptica: transmite la luz desde la lente hasta el espectrofotémetro. Su diseno asegura
una minima pérdida de intensidad, preservando la calidad espectral de la senal.

= Diafragma auxiliar: asegura el correcto alineamiento entre el haz de luz reflejado por la
muestra y la lente encargada de recogerlo. Su colocacién contribuye a mantener una trayectoria
Optica precisa, minimizando posibles desviaciones en el angulo de incidencia.

4.2. Alineamiento

La Figura 4.3 muestra el esquema del dispositivo experimental utilizado. Con el fin de fijar el angulo
de incidencia al deseado, ¢q, se incorporé un diafragma auxiliar, Do, que sirve de referencia para
verificar la trayectoria del haz, a partir de la cual se anaden los elementos épticos A y Lp de la
figura. Durante cada medicidn, al reemplazar las muestras, se comprobaba nuevamente la alineacion
para garantizar la reproducibilidad del sistema.

Xe
A €[350-1000] nm

Espectrofotometro

Ocean Optics

Ly
A
b, - o
0 Go
Espejo @\\}eﬁ@%

Figura 4.3: Diagrama ilustrativo del montaje experimental del elipsémetro RAE. Siendo D1 y Do
los diafragmas y Lg la lente que focaliza la luz a una fibra éptica acoplada, encargada de recogerla
y transportarla a un espectrofotometro. También se muestran la fuente de xendn, la muestra, el
polarizador P, el analizador A y el espejo.
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Capitulo 5

Metodologia del proceso de medidas

En este capitulo se detalla el procedimiento seguido para la recolecciéon de datos a lo largo de toda
la experimentacién. A partir del dispositivo montado en el laboratorio (Figura 4.1), se describira el
método utilizado para registrar y controlar las variables del sistema.

Descripcion de la toma de medidas experimentales

A continuacién, se expone el procedimiento experimental utilizado para adquirir las medidas de la
intensidad reflejada por el sustrato frente al dngulo de rotacién del analizador, I(A). Para obtener
unos resultados precisos en la toma de medidas, las direcciones de vibracién del campo, fijadas por
el angulo del polarizador P y el del analizador A, tienen que estar muy bien definidas. Esto requiere
de un proceso de calibracién. A partir de estas medidas, se determinan las propiedades épticas de
las muestras.

Como se mencioné anteriormente, el registro de los espectros se realiza utilizando el software Spectra
Suite. Cada medicién implica un barrido angular desde 0° hasta 180° mediante la rotacién manual
del analizador, mientras el polarizador se mantiene fijo a un angulo P. Las muestras se colocan
adecuadamente en el portamuestras y, se selecciona un paso angular, es decir, la cantidad de grados
que rota el analizador para cada medida. Para cada angulo del analizador, se registran los espectros
de intensidad. En la subseccién 7.2.1 se abordard cémo la reduccién en el tamano de los pasos
mejora la precision de los resultados segun el método de andlisis empleado y afecta directamente al
tiempo empleado en las medidas.

El procedimiento es sencillo: una vez posicionada la muestra, asegurado el angulo de incidencia
deseado, ¢g, y regulando la intensidad de entrada con el diafragma para no saturar el detector
y establecer un compromiso con el ruido de fondo. Se comienza por rotar manualmente el anali-
zador segun el paso angular establecido, registrando el espectro correspondiente para cada angulo A.

Este proceso se repite hasta alcanzar los 180°. Para reducir las fluctuaciones en las medidas tomadas,
se emplea el filtro de Savitzky-Golay [11], cuya funcién se detalla en el Apéndice VI. A partir de la
ecuacion 3.30, para cada longitud de onda ) registrada, es posible aplicar el método de “ajuste”, en
el cual las medidas de intensidad en funcién del dngulo del analizador (A) se ajustan a la funcién
correspondiente, lo que permite determinar los valores de o y 3. Alternativamente, estos pardmetros
pueden obtenerse mediante el andlisis basado en sumatorios, segin lo descrito en la ecuacién 3.31.
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Con estos valores, y utilizando la ecuacién 3.32, se determinan los parametros elipsométricos de la
muestra, ¥ y A. Finalmente, mediante las ecuaciones 3.27-3.28, se calcula el indice de refraccién y
coeficiente de extincién (n, k) de la muestra. Se sigue el mismo protocolo para cada muestra y para
las distintas configuraciones de pasos angulares que se quieren estudiar. Este procedimiento, que se
puede seguir con mayor facilidad en el diagrama de la Figura 5.1, se implementa mediante el codigo
detallado en el Apéndice V.2.

Fijados Py ¢,
Registro I(4)
para cada A

Graficar para cada 4 | | Obtener a y 3

I(4) frente 4 para cada ] 7| Obtener ¥y4 v Calcularpye

OUTPUT
)

Figura 5.1: Diagrama de flujo del proceso de anilisis de medidas experimentales para la obtencién
del indice de refraccién (n) y el coeficiente de extincién (k) de una muestra.

Dada la posibilidad de que los ejes de transmisién de los polarizadores no estén perfectamente
alineados a la escala de las monturas del analizador y polarizador, resulta necesario realizar una
calibraciéon adecuada que calcule el factor de correccion. En la seccion 7.1 se detallaran los pasos
seguidos para corregir estas magnitudes empleando los conceptos del angulo de Brewster y la teoria
de la ley de Malus.
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Capitulo 6

Estudio simulado del sistema

experimental

Este capitulo esta dedicado a la descripcion de la simulacién desarrollada como herramienta com-
plementaria al experimento, cuyo cédigo queda descrito en el Apéndice V.1. Su objetivo es doble:
por un lado, validar el correcto funcionamiento del cédigo de analisis de datos; por otro, explorar
el impacto de las variaciones en los parametros libres del sistema, con el fin de optimizar las condi-

ciones de medicién.

6.1. Descripcion de la simulacion

La simulacién se ha implementado en Python,
utilizando bibliotecas como NumPy [12] pa-
ra el calculo numérico y Matplotlib [13] pa-
ra la visualizacion. El cdédigo estd estruc-
turado en funciones, lo que permite modi-
ficar facilmente los distintos pardmetros del
sistema, tales como el angulo de incidencia
(¢o), el indice de refraccién de la muestra
n u otros valores relevantes para el anali-
sis.

En este entorno de simulacién, se han empleado los
valores épticos del oro extraidos de la bibliografia
[14], para una longitud de onda de A = 589 nm, su
correspondiente indice de refraccion n = 0,27409
y coeficiente de extincién k = 2,9443. El objetivo
es simular la senal de intensidad que se obtendria
experimentalmente en funcion del angulo del ana-
lizador (A), a partir de estos propiedades 6pticas
caracteristicas del material.
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Figura 6.1: Intensidad simulada para el indice de re-
fraccién del oro a A = 598 nm en un barrido angular
del analizador de 0° a 180°.



6.2. ANALISIS CAPITULO 6. ESTUDIO SIMULADO DEL SISTEMA EXPERIMENTAL

La simulacién parte del valor de la constante dieléctrica e = (n+ik)2. A partir del cual, se determina
el pardmetro p, fijando un angulo de incidencia (¢g). Con p conocido, se obtienen los pardmetros
elipsométricos ¥ y A utilizando la ecuacion 3.26.

Finalmente, se simula la senal de intensidad I(A) en funcién del dngulo del analizador (A), que
recorre de 0° a 180°, empleando la ecuaciéon 3.30, con el polarizador fijado en P. El resultado
se ilustra en la Figura 6.1. Como paso de verificacién, se comprueba que el cédigo de andlisis
permite recuperar correctamente los parametros iniciales de la simulacién, proceso introducido en
la seccién 5. En el diagrama de la Figura 6.2 se muestran los pasos seguidos en la simulacion.

Calcular p fijando
el angulo ¢,

Simular J(4)

| Obtener ¥y 41— para P fijado

Figura 6.2: Diagrama de flujo para la simulaciéon del espectro de la intensidad que se obtendria
experimentalmente frente al angulo del analizador para un A, donde el codigo de andlisis tendria la
estructura del diagrama mostrado anteriormente.

6.2. Analisis de parametros libres del sistema

La finalidad de este apartado es analizar cudles son los valores mas 6ptimos de los parametros libres
del sistema, entendiendo por 6ptimo el valor que introduce el menor error sistematico a los resulta-
dos. Con este estudio se determinard el dngulo de incidencia (¢p) y el dngulo del polarizador (P).
El dngulo del analizador (A), que tiene un barrido de 0° a 180°, ya estd determinado para la toma
de medidas, aunque en este apartado también se valoran los errores introducidos por desviaciones
en dicha magnitud. Cabe destacar que el método empleado en el cédigo de andlisis fue el del ajuste.
Esto se debe a que el método de andlisis por sumatorio requiere de muchos puntos para lograr
obtener el resultado del que se parte en la simulacién, del orden de 107 puntos, afectando al tiempo
de compilacién del programa. Aun asi, se espera que los errores proporcionados sean equivalentes
en ambas metodologias ya que se fundamentan en lo mismo.

Dado que tanto el dngulo de incidencia (¢g) como el dngulo del polarizador (P) son pardmetros que
se mantienen fijos durante la medicién, se ha evaluado un rango de valores entre 35° y 80° con el
fin de determinar en qué rango la medicién es mas acertada. Para cada valor de estos dangulos se ha
analizado la sensibilidad del sistema ante posibles errores sistematicos, considerando desviaciones
angulares de § = £3°,+2° +1°,4+0.5°. Siguiendo los pasos del apartado anterior, se simularan los
espectros de intensidad I(A) con los valores ¢g + d¢, y P + dp, utilizando los valores bibliogréficos
del oro ya introducidos. Ajustando la funcién con los pardmetros ¢g y P sin variar, se calculan las
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6.2. ANALISIS CAPITULO 6. ESTUDIO SIMULADO DEL SISTEMA EXPERIMENTAL

propiedades 6pticas (n y k) en esas condiciones. Al compararlos con los resultados que se obtendrian
en ausencia de desviacién, se obtienen los valores méaximo y minimo para n y k dentro del rango de
error, lo que permite estimar la incertidumbre inducida en la medida por cada desviacién conside-
rada.

En la Figura 6.3 se muestra cémo afecta la desviacién del angulo de incidencia (¢o) a la determi-
nacion del indice de refraccion y del coeficiente de extincién. De manera analoga, en la Figura 6.4
se presentan los resultados correspondientes a la desviacién en el dngulo del polarizador (P).

En el caso del d4ngulo del analizador (A), dado que este realiza un barrido angular amplio durante la
medicién, el andlisis del error se ha abordado de forma distinta. En lugar de evaluar un tnico valor
fijo, se ha aplicado la misma desviaciéon angular de forma uniforme a todo el rango del barrido. Es
decir, se ha simulado el efecto de un desplazamiento sistematico del analizador sobre la totalidad
del conjunto de medidas.

Los resultados de este andlisis pueden observarse en la Figura 6.5, donde se muestra como influyen
estas desviaciones en la estimacién del indice de refraccién y coeficiente de extincién.

— Gy =3 —— =2 —— Gy =+I° §py = £0.5°

Analisis de la desviacién del indice de refraccion y coeficiente de extincién frente a ¢y + d,,

o% e |
—

An/ %

AR/ %

Figura 6.3: Desviacion del indice de refraccién (n) y del coeficiente de extincién (k) frente a errores
sistemédticos en el dngulo de incidencia (¢p). Se analiza cémo varia el indice de refraccién complejo
al introducir desviaciones angulares de 4, = £3°,+2°,4+1°, £0,5° sobre un valor fijo de ¢g.

Se observa que la influencia de una variacién en el dngulo de incidencia (¢g) afecta de manera muy
similar tanto al indice de refraccién como al coeficiente de extincién. Esta simetria en la respuesta
se debe a que la relacién entre ¢g y las propiedades épticas (n, k), que estd descrita en la ecua-
cién 3.28, muestra cémo € = N? depende directamente del 4ngulo de incidencia y del pardmetro p.
Como consecuencia, una variacion sistematica en ¢y produce un efecto practicamente idéntico en la
estimacion de n y k, lo cual queda reflejado en las graficas de sensibilidad correspondientes.

Este comportamiento pone de manifiesto que se requiere un control experimental preciso sobre el
valor de ¢g, ya que incluso pequenas desviaciones pueden traducirse en errores sistematicos en am-
bos parametros, de un 5% en el mejor de los casos. Finalmente, se observa un ligero estrechamiento
en el intervalo de [50°-70°], lo que indica que esta es la regién mas éptima para la medicién.
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— fp=43° —— fp=42 —— Gp=£I° §p=£05°

Analisis de la desviacién del indice de refraccidn y coeficiente de extincién frente a P + dp

400 ) e
22200 | S
~ —~
< e
< <
 ————
40 50 60 70 80 40 50 60 70 80
P P/

Figura 6.4: Desviacién del indice de refraccién (n) y del coeficiente de extincién (k) frente a errores
sistemédticos en el dngulo del polarizador (P). Se muestran las variaciones de n y k bajo desviaciones
de 0p = £3°,£2°, +1°, £0,5° aplicadas al valor fijo de P.

En contraste con el caso anterior, una desviacién en el 4ngulo del polarizador (P) introduce un efecto
asimétrico sobre los parametros n y k, siendo especialmente significativo en el indice de refraccién.
Esto se entiende al considerar que el angulo P participa directamente en las expresiones de ¥ y A,
pardametros fundamentales para el cdlculo de p (ecuacién 3.27). Cualquier error en P se propaga
de forma no lineal a este valor, y por extension, a la constante dieléctrica, de la cual se extraen n y k.

Como resultado, se observa que el indice de refraccién puede verse afectado gravemente, con errores
superiores al 400 % cuando dp = +3°. Esto se debe a la alta sensibilidad de la funcién tangente
para valores cercanos a 90°. En cambio, el impacto sobre k es mas moderado, aunque apreciable,
especialmente a partir de 75°.

Se concluye por tanto que, al igual que ocurre con ¢g, es fundamental mantener un control preciso
sobre el angulo P. Es recomendable restringir su variacién a intervalos proximos a 45°-70°, donde
las curvas presentan un comportamiento mas estable.

Por 1ltimo, aunque de igual importancia, se observa que la variacion sistematica en el angulo del
analizador produce un efecto muy similar tanto en el indice de refraccién como en el coeficiente
de extincién, con una desviacién proporcional y constante a lo largo de todo el rango angular. Tal
como se aprecia en la Figura 6.5, n puede presentar errores de hasta un 40 %, mientras que k apenas
supera el 1.5 %.

Esta discrepancia se explica a partir del modo en que se determina cada parametro. El angulo del
analizador interviene tinicamente en la ecuacion 3.30. Entonces, no participa de manera directa en
las ecuaciones que definen ni ¢ ni A. Cualquier error sistemético en su medicién afecta por igual a
los coeficientes o y [, y por tanto induce errores simétricos en la estimacién de n y k a través del
parametro p.

En este encadenamiento, el pardmetro « es mas sensible a errores de ajuste por su dependencia de

la amplitud y afecta directamente a 1) segin la ecuacién 3.32, donde un error en « provoca una
modificacién notable en v, especialmente en regiones donde tan(P) crece rdpidamente.
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— 04 =13 —— =120 —— dy==£I° J4=+0.5°

Anadlisis de la desviacién del indice de refraccién y coeficiente de extincién frente a A + 4
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Figura 6.5: Desviacién del indice de refraccién (n) y del coeficiente de extincién (k) frente a errores
sisteméticos en el dngulo del analizador (A).

En este caso, la desviacién angular 64 = £3°,+£2°, £1°, +£0,5° se aplica de forma uniforme a todo
el rango del barrido angular del analizador, simulando un desplazamiento sistematico del conjunto
de medidas.

Dado que ¥ tiene un peso significativo en el médulo de p, y por tanto en la parte real de €, de la
cual depende n, el efecto de un error en A se amplifica significativamente en la estimacién de este
valor. En cambio, el pardmetro k se relaciona con la parte imaginaria de ¢, influida principalmente
por A, la cual depende de (3, un pardmetro que resulta ser menos afectado ante errores sistematicos
en el ajuste.

Cabe destacar que la desviacién inducida por A es constante a lo largo de todo el barrido angular,
ya que el error se suma homogéneamente al rango de analisis. Por tanto, se refuerza la necesidad
de calibrar con precision el sistema de adquisicién angular para minimizar errores sistematicos que
puedan comprometer gravemente la estimacién del indice de refracciéon complejo (n,k) de la mues-
tra. En conclusion, se comprueba que los valores de P y ¢ con los que se ha elegido trabajar estan
en un rango donde los errores sistematicos afectan poco.

Tras este andlisis, los pardmetros libres seleccionados del sistema no solo entran dentro del rango
optimo definido, sino que se han seleccionado valores razonables y comunmente usados en expe-
rimentos de elipsometria, siendo el angulo de incidencia, ¢g = 67,5°, el dngulo del polarizador,
P = 45°.
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Capitulo 7

Resultados

En este capitulo se presentan los resultados experimentales correspondientes a la medida del indice
de refraccién (n) y el coeficiente de extincién (k) de dos sustratos metdlicos, Au y Al. Para ello, se
ha realizado una evaluacién de la metodologia empleada, comparando y analizando dos enfoques de
calibracién de los elementos polarizantes del sistema de medicién: (P y A). Ademds, se examinan
los procedimientos utilizados para la obtencién del indice de refraccién complejo (n, k), prestando
especial atencién al impacto del paso angular en la precisién y fiabilidad de los resultados. Final-
mente, los valores obtenidos se contrastan con datos reportados en la bibliografia [14]-[15] y valores
medidos con un elipsémetro comercial, con el objetivo de validar la metodologia adoptada y analizar
posibles discrepancias.

7.1. Calibracién de los polarizadores

Como se evidencid en el analisis desarrollado en la seccion 6.2, es de vital importancia tener un
conocimiento preciso de los valores A y P, que se corresponden con el angulo del analizador y pola-
rizador, respectivamente. Tal como se adelanté en la seccién 5, ante la necesidad de hallar el factor
que corrija la posible desviacién en la lectura de dichos dngulos, existen dos enfoques para llevar a
cabo esta calibracién: uno basado exclusivamente en el concepto del angulo de Brewster y otro que
incorpora adicionalmente la teoria de la ley de Malus. Para distinguir entre ambos, se utilizaran las
denominaciones calibrado basado en Brewster y calibrado Malus, respectivamente.

En el calibrado basado en Brewster, se realiza una medicién empleando luz despolarizada de la
fuente incidiendo directamente sobre un sustrato de silicio. Tras la reflexion, solo esta presente el
elemento a calibrar (el polarizador o el analizador), que en las medidas barrera los dngulos de 0°
hasta 180° con un paso angular dado.

El angulo de incidencia ¢y = 67, 5° se encuentra préximo al angulo de Brewster del sustrato, y segun
la teoria, para este dngulo, la componente de polarizacién s alcanza su intensidad méxima cuando
el elemento polarizador se encuentra a 90° y minima a 0° y 180°, respecto al plano de incidencia.
La curva resultante se ajusta mediante la funcién:

f(x) =a-sin®(x+d,) +c (7.1)

donde @ y ¢ son parametros del ajuste, = es el angulo A (o P), y 6 = 0B, (0 0p,) representa la
correccién angular necesaria correspondiente a este calibrado basado en Brewster.
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El calibrado Malus se realiza aplicando los principios de la ley de Malus, introducidos en la sec-
cion 3.1.5. Para ello, se calibra inicialmente uno de los polarizadores, como se ha descrito ante-
riormente, y después, manteniendo su eje de transmisién fijo, se mide la variacién de la intensidad
de la luz polarizada al rotar el segundo polarizador con respecto al primero, con un barrido de 0°
hasta 180° para el mismo paso angular seleccionado. De este modo, es posible calibrar el elemento
restante, empleando uno de los polarizadores como referencia. La curva resultante de la intensidad
transmitida por ambos elementos se ajusta a la funcién:

f(x) =a-cos®(z +d,) + ¢ (7.2)

donde a y ¢ son pardmetros del ajuste, z es el &ngulo A (o P),y 0pr, = 02+ 0B, (0 0prp = 0z +0B,)
representa la correccién angular necesaria con el calibrado Malus, en funcién del calibrado basado
en Brewster realizado anteriormente.

Un parametro crucial a la hora de realizar la calibracién de los polarizadores, independientemente
del calibrado que se emplee, es el paso angular escogido para el barrido del dngulo del analizador
(A). En la Figura 7.1 se muestra la intensidad registrada frente al dngulo del analizador (A) pa-
ra A = 696,96 nm.También se incluye el ajuste a la funcién de calibrado basada en el angulo de
Brewster. Esto permite comparar el efecto de haber utilizado un paso angular pequeno, de 4°, en
la Figura 7.1a, frente a un paso angular mayor, de 12°, en la Figura 7.1b.

Como se observa en la Figura 7.1b, un paso angular mayor provoca que los méximos y minimos
de la curva se representen de forma lineal, siendo evidente que es una resolucion insuficiente para
determinar con precisién la posicién de estos puntos extremos. Se observa que, con un paso angular
de 4°, se asegura una resolucién razonable para ajustar la intensidad medida a las funciones 7.1 y
7.2 y asi obtener un factor de correccién preciso. Este serd el paso angular seleccionado para futuras
medidas de calibrado.

a) Calibrado basado en Brewster Paso 4° b) Calibrado basado en Brewster Paso 12°

5001 e /\ 800

5 4001 " \ 2 600
§ 300 §
=) \9\400*
~ 2001 ~

| 2001
100 —— Datos experimentales \ — Datos experimentales
= jus Ajuste

Ajuste -—

0 50 100 150 0 50 100 150
A/° Af°

Figura 7.1: Ajuste para sacar el factor de correccién del dngulo del analizador para A = 696,96 nm. En la gréfica a)
se observa el ajuste basado en Brewster usando el paso angular de 4°, donde d5, = 0,06°. En la grafica b) se muestra
el mismo ajuste pero con paso 12°, donde dg, = —0, 72°.
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En la Figura 7.2 se muestran los perfiles del ajuste realizado a la intensidad por ambos calibrados
para el polarizador. Aunque el calibrado que se muestra estd asociado a una sola A, se puede apreciar
que el perfil del calibrado basado en Brewster, Figura 7.2a, presenta menos ruido que el perfil del
calibrado de Malus, Figura 7.2b. Este hecho puede deberse a las caracteristicas bajo las cuales
se realizan las medidas del calibrado Malus. La intensidad registrada se ha visto atenuada por el
efecto de ambos polarizadores, tal como se comentaba en el Apéndice IV. Cabe destacar que ambas
medidas se han hecho en las mismas condiciones.

a) Calibrado basado en Brewster b) Calibrado Malus
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Figura 7.2: Ajuste para sacar el factor de correccién del dngulo del polarizador con paso angular de 4° para
A = 696,96 nm. En la grafica a) se muestra el ajuste al polarizador usando el calibrado basado en Brewster donde
0y = 0,02° y en la gréfica b) se usa el calibrado Malus donde dp, = —0,003°.

En la Figura 7.3 se presentan los resultados experimentales obtenidos para el sustrato de oro tras co-
rregir los 4ngulos A y P mediante el calibrado basado en Brewster, representado por neg,(Brewster)
Y kexp(Brewster). Estos se comparan con los resultados experimentales donde el dngulo P fue co-
rregido con el calibrado Malus, a partir del dp,, denotado por neyp(Malus) y kegp(Malus).

Si bien se han empleado dos métodos distintos de calibraciéon, ambos se basan en el mismo principio
fisico. Por tanto, los errores sistematicos derivados de posibles imperfecciones en los polarizadores
afectardn de forma similar a ambos enfoques. La principal diferencia observada radica en el nivel
de ruido presente en la senal: se aprecia en la Figura 7.3 que el calibrado Malus muestra un perfil
més fluctuante, lo que puede atribuirse a una mayor sensibilidad frente a las mencionadas pérdidas
de intensidad. En consecuencia, el método que presenta mejores resultados debe entenderse como
el més eficaz dentro de este contexto especifico, sin que ello implique una mayor fidelidad tedrica
general. A raiz de lo expuesto, se opta por emplear el calibrado basado en Brewster para los anélisis
posteriores.
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Comparacion de calibrados: Basado en Brewster vs. Malus

—— Ny (Brewster) —— Tleqp (Malus)

Eexp (Brewster) — Kewp (Malus)
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Figura 7.3: Comparacién de los resultados experimentales obtenidos para el sustrato de oro, a partir
de la correccién del angulo de los polarizadores empleando ambos enfoques de calibrado, calibrado
basado en Brewster y calibrado Malus.

7.2. Swustrato de Oro

El sustrato de oro se empleé extensamente tanto en el andlisis comparativo de los métodos de
obtencién del indice de refraccién complejo (n,k) como en la evaluacién del efecto del paso angular
sobre la precisiéon de los resultados, sirviendo como base para ajustar y optimizar el sistema de
medicién en su conjunto.

7.2.1. Comparacion métodos de andlisis segin el paso angular

A partir de las dos metodologias descritas en la seccién 3.3.1 para la obtencién de los pardmetros «
y B, se ha realizado una comparacion sistematica de los resultados proporcionados por ambas, en
funcién del paso angular seleccionado durante el barrido del angulo del analizador (A). Se denomi-
nard como “Ajuste” al método que ajusta la intensidad registrada I(A) para cada longitud de onda
segin la ecuacién 3.30, y se referird como “Sumatorio” al cdlculo de los pardmetros segin la suma
discreta de esa misma intensidad segin la ecuacién 3.31. Este ultimo método aproxima la integral
de Fourier mediante una suma finita, y demostrard ser especialmente sensible al paso angular, ya
que la calidad de esta suma depende directamente de la densidad del muestreo.

El propésito principal de esta comparacion es evaluar la compatibilidad y consistencia entre ambos
enfoques, ya que, aunque comparten el mismo fundamento tedrico, presentan diferencias significati-
vas en la eleccién del paso angular para el muestreo. Otro objetivo relevante es identificar cudl de los
métodos resulta mas adecuado cuando se busca reducir el tiempo de adquisicién sin comprometer
la precisién de los resultados. Esto es especialmente importante considerando que, como se detalla
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en la seccién 5, la adquisicién de las intensidades I(A) se realiza mediante la rotacién manual del
analizador en el intervalo A € [0°,180°]. En este contexto, una mayor resolucién angular implica
un incremento considerable en el tiempo de adquisicién, ya que cada posiciéon angular requiere una
medicién independiente.

A continuacién, se evaluaron diferentes configuraciones de paso angular, con incrementos de 4°,
12° y 18°, con el fin de identificar un compromiso adecuado entre precisién en la obtencién de los
parametros elipsométricos y eficiencia temporal en la realizacién del experimento. Se puede apreciar
en la Figura 7.4 los resultados experimentales de (n,k) obtenidos para cada uno de los valores del
paso angular seleccionados empleando los dos métodos de analisis: “Ajuste” y “Sumatorio”. Tam-
bién se representan los valores de Palik [15] como referencia y principal anélisis experimental.

Se observa que, para pasos angulares pequenos, Figura 7.4a, ambos enfoques ofrecen resultados
practicamente indistinguibles, validando la equivalencia tedérica entre el ajuste y el célculo por su-
matorio. Sin embargo, a medida que se incrementa el paso angular, Figura 7.4b-c, comienzan a
aparecer discrepancias notables entre los resultados experimentales derivados del sumatorio, frente
a los de referencia, mientras que la diferencia de resultados obtenidos a partir del ajuste es mas
estable. Este comportamiento es coherente con lo mencionado anteriormente. En el calculo con el
método de “sumatorio”, al incrementarse el paso angular, se dispone de menos valores para realizar
la suma discreta de la intensidad I(A), lo que reduce la precisién de la medida.

Con el fin de respaldar cuantitativamente estas afirmaciones y evaluar el grado de concordancia en-
tre los conjuntos de datos comparados, se calcularon dos métricas ampliamente utilizadas en analisis
de errores: el Error Absoluto Medio (Mean Absolute Error, MAE) y la Raiz del Error Cuadratico
Medio (Root Mean Squared Error, RMSE).

El MAE indica, en promedio, cudnto difieren los valores comparados, lo que permite tener una
visién clara de la precisién general, y sigue la ecuacion:
n -
MAE — Zi:l |z; — T4

n

(7.3)

donde ZT; i’z seran los valores a comparar experimentales de referencia, respectivamente, tanto
) )
para el indice de refraccién (n) como para el coeficiente de extincion (k‘)

Por su parte, el RMSE también mide la diferencia entre los valores, pero penaliza en mayor medida
los errores grandes al elevar al cuadrado las diferencias antes de promediarlas, siguiendo la ecuacién:

RMSE = lez—fvl (7.4)

El analisis mediante estas dos métricas complementarias permite obtener una buena valoracién del
grado de similitud entre los conjuntos de datos analizados. El cddigo que recoge estas funciones
queda detallado en el Apéndice V.3.
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’ Comparacion resultados del “Ajuste” vs. valores del Palik ‘

Paso 4° 12° 18°
Magnitud | MAE RMSE || MAE RMSE || MAE RMSE
n 0,2311 0,2996 || 0,2514 0,3316 || 0,2621 0,2998
k 0,1197 0,1511 || 0,1425 0,1887 || 0,1292 0,1568

’ Comparacion resultados del “Sumatorio” vs. valores del Palik ‘

Paso 4° 12° 18°
Magnitud | MAE RMSE || MAE RMSE || MAE RMSE
n 0,2442 0,3373 || 0,4015 0,4875 || 0,5235 0,5671
k 0,1371 0,1691 || 0,2131 0,2767 || 0,2288 0,2822

Tabla 7.1: Valores de MAE y RMSE en la comparacién de los resultados obtenidos por ambos métodos de andlisis:
“Ajuste” y “Sumatorio”, frente a los valores bibliograficos del Palik. Estudiados en el rango de interés [400-800] nm
para un mismo paso angular.

En la Tabla 7.1 se observa que, con ambas metodologias, los errores en los valores experimentales
del indice de refraccién (n) y del coeficiente de extincién (k) aumentan a medida que crece el paso
angular en el barrido del d4ngulo del analizador (A). En particular, el MAE para n entre los valores
experimentales con el método de “sumatorio” y los valores de referencia de Palik llega a incrementar
0,30 entre un paso de 4° y 18°. Este método muestra una fuerte dependencia a cambios en el paso
angular, tal como se habia mencionado. En cambio, el método de “ajuste” presenta una variacion
mucho menor ante el mismo aumento en el paso angular, con un cambio en el MAE para n de solo
0,06 respecto a los valores de Palik. Los errores del coeficiente de extincién (k), para ambas meto-
dologias, también aumentan pero de forma menos brusca. En general, esto indica que el método de
“ajuste” es mucho menos sensible a la reducciéon del niimero de datos experimentales, siempre que
los puntos disponibles describan adecuadamente la forma de la curva de la intensidad.

Del analisis comparativo entre los métodos de ajuste y sumatorio, se concluye que ambos pueden
ofrecer resultados comparables bajo ciertas condiciones experimentales (pasos angulares pequenos),
pero presentan diferencias importantes en términos de precisién y eficiencia si esas condiciones varian
(pasos angulares altos). En particular, se ha observado que el método del sumatorio requiere una
alta densidad de puntos, es decir, pequenos pasos angulares, para mantener una buena concordancia
con los valores de referencia, lo que implica mayores tiempos de adquisicién y procesamiento. Por
otro lado, el método de “ajuste” ha demostrado ser significativamente mas estable frente al aumento
del paso angular, manteniendo una precisién considerable incluso cuando se reduce el nimero de
datos experimentales. Esta caracteristica lo convierte en el método mas adecuado cuando se desea
optimizar el tiempo de adquisicién sin comprometer la calidad de las medidas. Por tanto, se presenta
como la opciéon mas viable para el estudio de la reproducibilidad de las medidas.
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a) Comparacién de métodos andlisis con paso 4% Ajuste vs. Sumatorio
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Figura 7.4: Comparacién del indice de refraccién complejo (n, k) obtenido por los dos métodos de
andlisis: “Ajuste” y “Sumatorio”, frente a los valores del Palik, y su desempeno con diferentes pasos
angulares. El grafico (a) corresponde a un paso angular de 4°, el (b) a 12°, y el (c) a 18°.
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7.2.2. Concordancia resultados experimentales y valores de referencia

Gracias al andlisis del apartado anterior, se ha determinado que, para evaluar adecuadamente los
resultados experimentales del indice de refraccion complejo (n, k) en comparacién con los valores
bibliograficos, deben considerarse las medidas realizadas con un paso angular de 4°. Bajo estas
condiciones experimentales, los resultados obtenidos mediante ambos métodos de anédlisis son com-
parables.

En la Figura 7.5 se presentan nuevamente los resultados experimentales comparados con los va-
lores de referencia bibliograficos de Palik [15], ya que el objetivo de este apartado es evaluar la
fiabilidad de los resultados en relacion con la literatura y analizar las posibles fuentes de error. Por
otro lado, en la Figura 7.6, se comparan los resultados con los datos proporcionados por Johnson
& Christy [14], otro referente experimental. Ademads, se incluye un tercer conjunto de referencia,
denotado como “elipsémetro comercial”, correspondiente a medidas realizadas con el equipo Sopra
GES5, un elipsémetro de alta precisién. Cabe destacar que estos valores se han obtenido a partir
del mismo sustrato de oro utilizado en el experimento, véase la comparacion en la Figura 7.7.

Para cuantificar la discrepancia entre los resultados experimentales y los valores de referencia, se
calcularan, como en el andlisis anterior, los valores MAE y RMSE. Cabe senalar que, en este caso,
el procedimiento de calculo difiere ligeramente del anterior, debido a que los datos bibliograficos
presentan una menor densidad de puntos. En las comparaciones previas, los valores eran directa-
mente equiparables.

Para resolver esta diferencia, se interpola una serie de datos a los puntos con los que se desea com-
parar, utilizando la libreria SciPy [11]. La serie con mayor nimero de puntos es la que se interpola
a la de menor resolucion, ya que la interpolacién resulta mas precisa cuando se aplica sobre datos
mas continuos, en lugar de aquellos con mayor dispersion. En este caso, los datos experimentales
se interpolan para ser evaluados en las mismas longitudes de onda que los valores de la literatura,
dentro del rango de estudio [400-800] nm, sin comprometer la precisién de las medidas.
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Medidas Au Vs. valores Palik: andlisis ajuste y sumatorio
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Figura 7.5: Representaciéon de los resultados experimentales correspondientes a ambos métodos de
andlisis: “Ajuste” y “Sumatorio”, en el rango A € [400 — 800] nm, frente a los valores de la literatura
de Palik.

Ajuste Vs. Palik Sumatorio Vs. Palik
n k n k
MAE RMSE MAE RMSE MAE RMSE MAE RMSE
0,2311 0,2996 0,1197 0,1511 0,2442 0,3373 0,1371 0,1691

Tabla 7.2: Errores MAE y RMSE entre los resultados experimentales por ambos métodos de anélisis
y los datos de referencia de Palik.
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Medidas Au Vs. valores Johnson y Christy: andlisis ajuste y sumatorio
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Figura 7.6: Representaciéon de los resultados experimentales correspondientes a ambos métodos de
andlisis: “Ajuste” y “Sumatorio”, en el rango A € [400 —800] nm, frente a los valores de la literatura
de Johnson & Christy.

Ajuste Vs. Johnson & Christy Sumatorio Vs. Johnson & Christy
n k n k
MAE RMSE MAE RMSE MAE RMSE MAE RMSE
0,1282 0,1627 0,0800 0,0995 0,1893 0,2197 0,1124 0,1305

Tabla 7.3: Errores MAE y RMSE entre los resultados experimentales por ambos métodos de anélisis
y los datos de referencia de Johnson & Christy.
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Medidas Au Vs. valores elipsémetro comercial: analisis ajuste y sumatorio
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Figura 7.7: Representaciéon de los resultados experimentales correspondientes a ambos métodos de
andlisis: “Ajuste” y “Sumatorio”, en el rango A € [400 — 800] nm, frente a los valores de referencia

del elipsémetro comercial.

Ajuste Vs. Elipsémetro comercial Sumatorio Vs. Elipsémetro comercial
n k n k
MAE RMSE MAE RMSE MAE RMSE MAE RMSE
0,1522 0,1718 0,1851 0,2052 0,0630 0,0755 0,1896 0,2007

Tabla 7.4: Errores MAE y RMSE entre los resultados experimentales por ambos métodos de anélisis
y los datos de referencia de elipsémetro comercial.
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La comparacién de los resultados experimentales con los valores de la literatura de Palik y Johnson
& Christy (JC) proporciona una referencia general sobre la precisién del experimento, los resultados
experimentales obtenidos son bastante precisos y se adectian casi de forma perfecta a los valores de
la literatura. No obstante, las condiciones especificas bajo las cuales se obtuvieron dichos datos de
referencia no son completamente conocidas, en particular en lo que respecta a la pureza del oro, la
preparacién de los sustratos y otros factores experimentales que pueden influir significativamente
en los valores del indice de refraccion. Por tanto, las discrepancias observadas podrian deberse, en
parte, a diferencias en la calidad o composicién de las muestras empleadas y el estudio de las fuentes
de error con estos datos no seria concluyente.

El sustrato de oro cuenta con los valores de referencia del elipsémetro comercial, datos de gran rele-
vancia por haber sido obtenidos a partir del mismo sustrato usado en el experimento. Esto supone
una fuente de contrastacién fiable para discutir las fuentes de error, descartando discrepancias que
puedan venir del depédsito del sustrato de oro.

Luego, a la luz de los errores que se muestran en la Tabla 7.4, se observa que el enfoque basado en
el sumatorio presenta un menor margen de error en comparacién con el método de “ajuste”. En el
célculo del coeficiente de extincién (k), ambos métodos tienen errores similares, lo que indica que
esta magnitud puede determinarse con una precisién comparable independientemente del andlisis
utilizado. Sin embargo, en lo que respecta al indice de refraccién (n), el sumatorio parece ofrecer
un resultado mas preciso. Este hecho puede explicarse por haber una menor dependencia de los
resultados derivados del método del sumatorio con respecto a los dangulos del analizador (A) y el
polarizador (P).

Las magnitudes de los errores asociados al coeficiente de extincién (k) y al indice de refraccién
(n) en la comparacién del método de “ajuste” con los valores de referencia, sugieren una marcada
dependencia con el dngulo de incidencia (¢g). Tal como se analizé en la seccién 6.2, dichas magni-
tudes muestran de forma comparable una alta sensibilidad a variaciones en ¢q, lo que refuerza la
influencia de dicha variable en la precision de los resultados y apunta a la necesidad de mejorar la
determinacién del mismo en el sistema. Considerando que en ese mismo andlisis, se observé que el
error maximo en n, inducido por una desviacién de 2° en el 4ngulo del polarizador (P), podria llegar
a dar una desviacién relativa del 100 % y que el error méximo en n, inducido por una desviacién de
2° en el dngulo del analizador (A), podria llegar hasta el 40 %, el resultado obtenido para esta mag-
nitud, ademaés de ser favorable, prueba que el calibrado realizado a los elementos polarizadores del
sistema es adecuado y funcional. Estos niveles de precision evidencian un desempeno experimental
solido y confirman que los resultados son suficientemente fiables para la caracterizacion 6ptica del
sustrato de oro.
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7.3. Sustrato de Aluminio

Este apartado presenta los resultados experimentales obtenidos del anélisis del sustrato de aluminio
(Al), aplicando los conceptos y métodos desarrollados a lo largo del trabajo. Esta muestra se ha
utilizado como referencia para evaluar la reproducibilidad de las medidas experimentales.

7.3.1. Reproducibilidad de los resultados experimentales

Para el estudio de la reproducibilidad, se compararon los resultados experimentales obtenidos en
tres dias distintos con los valores del Palik [15] para el aluminio, como se muestra en la Figura 7.8.
En este caso, a diferencia del estudio con el sustrato de oro, no se cuenta con una referencia directa
tomada con la misma lamina. Las medidas se realizaron procurando mantener un alineamiento
consistente del dispositivo y condiciones de medicién similares. Basandose en el analisis realizado
con el sustrato de oro, se opté por emplear el método de “ajuste” con un paso angular de 12°,
elegido para optimizar el tiempo de adquisicién sin comprometer la precision de los resultados. En
la Tabla 7.5 se recogen los errores asociados a los resultados experimentales correspondientes a cada
dia con los valores de la literatura.

Dia 1 vs. Palik
Magnitud | MAE | RMSE
n 0,0943 | 0,1070
k 0,1456 | 0,1851
Dia 2 vs. Palik
Magnitud | MAE | RMSE
n 0,0582 | 0,0863
k 0,2699 | 0,3101
Dia 3 vs. Palik
Magnitud | MAE | RMSE
n 0,0938 | 0,1339
k 0,3975 | 0,4890

Tabla 7.5: Errores MAE y RMSE entre los resultados experimentales calculados en distintos dias y
los datos de referencia de Palik para n y k.

A la vista de los datos recogidos en la Tabla 7.5, el indice de refraccién (n) se reproduce de manera
consistente en los tres dias de mediciéon. Los valores obtenidos muestran una buena concordancia
con los datos de referencia, lo que sugiere que la muestra utilizada en el experimento presenta una
pureza similar a la del material considerado por Palik.

Por otro lado, los resultados del coeficiente de extincién (k) presentan mayor dispersién y menor
concordancia con los valores tabulados. Esta discrepancia puede estar influida por la sensibilidad
de k al dangulo de incidencia (¢g), como se ha discutido en el estudio anterior. También se evalué
la posibilidad de que la muestra estuviera contaminada o sucia, lo cual podria alterar las medidas.
No obstante, este escenario parece poco probable dado que se tomaron precauciones adecuadas du-
rante su manipulacién, como el uso de guantes y su almacenamiento tras haber utilizado la muestra.
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La explicacién mas plausible para esta discrepancia es una desviacién en el angulo de incidencia
(¢p) al acoplar la fibra a la lente. Es probable que, durante el montaje al colocar y quitar la fi-
bra 6ptica, el &ngulo no coincida exactamente con el valor determinado, lo que introduce un error
sisteméatico. Dado que el indice de refraccién (n) se ha determinado con bastante precisién, se con-
sidera que los errores introducidos por la calibracién de los polarizadores, realizada en dias distintos
a las medidas, podrian compensar estas desviaciones, resultando en una medida final mas coherente.

En resumen, este experimento ha demostrado ser reproducible con tiempos de adquisicién bajos,
proporcionando resultados consistentes y precisos, siempre que se controlen adecuadamente las
condiciones del estudio, como la intensidad de la luz en el sistema, y se determinen con precision
pardametros clave, como el dngulo de incidencia (¢g). Con este experimento, las propiedades épticas
caracteristicas del sustrato de aluminio se han podido determinar con gran exactitud.
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Figura 7.8: Representacion de los resultados experimentales correspondientes al sustrato de alumi-
nio, tomados en dias diferentes, en el rango A\ € [400 — 800] nm, frente a los valores de referencia

del Palik.
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Capitulo 8

Conclusiones

A lo largo de este trabajo se montd, calibré y alined un elipsémetro con configuracién PSAr, en
el que se han empleado: un polarizador, una muestra fija y un analizador rotatorio, lo que ha per-
mitido registrar con precisién las variaciones en el estado de polarizacién de la luz reflejada por la
muestra, respecto a los estados de la luz incidente. Con este montaje, se han determinado con éxito
las propiedades 6pticas de dos sustratos metalicos: oro (Au) y aluminio (Al). La caracterizacién se
ha llevado a cabo en el rango del espectro visible comprendido entre A € [400 — 800] nm, rango de
operaciéon espectral de los elementos polarizadores.

Se ha comprobado que el control de los parametros libres del dispositivo experimental y el uso de
pasos angulares adecuados para el barrido angular en el analizador durante las medidas son factores
fundamentales para asegurar la calidad de los datos obtenidos y minimizar los errores sistematicos.
Gracias a este enfoque, ha sido posible realizar medidas reproducibles y con alta precision de los
parametros elipsométricos (1, A), a partir de los cuales se han calculado los valores del indice de
refraccién complejo (n, k) para ambos materiales. Los valores encontrados para N presentan un
buen acuerdo con los valores de referencia bibliograficos.

La simulacién del experimento, variando los pardmetros libres (dngulo de incidencia, dngulo del
analizador y dngulo del polarizador), ha permitido establecer las condiciones éptimas experimenta-
les para llevar a cabo las medidas de la forma més precisa. Este analisis ha puesto de manifiesto
que pequenas desviaciones en estas magnitudes pueden inducir grandes discrepancias en la deter-
minacién de n y de k, siendo el angulo del polarizador P el que mas error puede introducir. Sin
embargo, experimentalmente, se ha observado que el dngulo de incidencia (¢g) influye mds en la
precision de la medida por la dificultad de fijarle de manera adecuada. Lo que indica que el proceso
de alineamiento debe ser llevado de una forma muy cuidadosa.

En los procesos realizados para llevar a cabo el calibrado, se ha encontrado que el procedimiento
basado en el angulo de Brewster no solo corrige eficazmente los dngulos de los polarizadores, sino
que ademds lo hace con menor nivel de ruido en comparacién con el calibrado Malus. Asimismo,
se han utilizado dos metodologias de andlisis de datos: “Ajuste” y “Sumatorio”, concluyendo que
ambas son validas siempre que se respeten las condiciones experimentales que minimizan el error,
en particular, que el paso angular empleado en el barrido del analizador sea pequeno. Cabe destacar
que un paso angular grande implica realizar un menor numero de medidas, lo que reduce significa-
tivamente el tiempo de adquisicién. De las dos metodologias, el método de “ajuste” ha resultado
ser el que mejor equilibra la precision de los resultados y el tiempo de adquisicidon necesario, con-
virtiéndose en la opcién mas adecuada para el tratamiento de las medidas en este experimento.
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En resumen, este trabajo demuestra la viabilidad y precisiéon de un elipsémetro montado manual-
mente para la caracterizacién éptica de metales, siendo una herramienta eficaz para la medida de
propiedades épticas de sustratos metalicos. Como trabajo futuro, se propone mejorar el sistema ex-
perimental automatizando la rotacién del analizador con un motor, optimizando asi la adquisicion
de datos y reduciendo el error humano, asi como perfeccionar el proceso de alineamiento del brazo
detector. Ademas, serfa de interés aplicar el sistema para medir el grosor de laminas delgadas o
evaluar la respuesta 6ptica de laminas multicapa con estructuras més complejas.
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Apéndice

Apéndice 1

Estados de polarizacion

Estados de Polarizacion

Desfase del
Polarizacion Estado Vector de Jones campo
(Ex~E 3,-0)
E,
Polarizacion |
lineal paralela E, |:u:| E ,=0
al gje x
¥
Polarizacion 0
lineal paralela E, [ I ] E =0
al eje y
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circular T 1 [l] 0,-0,=31/2
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levogira
Polarizacion y i exp(id)
. s1n cXplLl - -~
eliptica 2 J_I [" C:th } 0,-0,=1/4
(levogira)

Figura 8.1: Expresién de los estados de polarizacion por vectores de Jones y convencional.
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Apéndice 11

Descripcién de un dispositivo sencillo empleando matrices de Jones

El dispositivo experimental estd compuesto por un polarizador rotado un dngulo «, un analizador
alineado con el eje de abscisas y un detector, como se muestra en la Figura 3.2. A continuacion, se
presentan las matrices de Jones asociadas a cada uno de los elementos atravesados, en el orden en
que la luz interactia con ellos, poniendo de manifiesto el orden con el que se colocan las matrices

Eyl _ (1 0\ (cosa sina) (1 0\ (E,
E,l] \0 0 —sina  cosa 00 0

donde el orden seguido es el contrario al orden de interaccién. Primero la matriz del analizador,
luego la rotacion del eje del polarizador respecto del eje de abcisas y, finalmente, el polarizador.
Desarrollando el célculo matricial, se llega a que la intensidad del campo detectado resulta en la
expresion de la Ley de Malus, que tiene la forma de:

de dichos elementos.

I =|E.* = |Ey)? - cos®
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Apéndice 111

Comportamiento de la luz en el sistema RAE
Empleando matrices de Jones sencillas, el instrumento elipsométrico de configuraciéon PSAr se ex-
presa como:

Loyt =A-R(A)-S-R(—P)-P- Ly,

donde L,,; representa el vector de Jones de la luz detectada, L;, muestra el vector de Jones co-
rrespondiente a la luz incidente y A en la matriz de rotacién R(A) representa el dngulo de rotacién
del analizador, mientras que P es el dngulo de rotacién del polarizador. Dado que los vectores de
Jones no pueden describir luz despolarizada (natural), la descripcién de la luz incidente se expresa
normalizada y su orientacién se toma directamente paralela al eje de transmisién del polarizador.
Asimismo, puesto que solo la luz que atraviesa el polarizador se toma en cuenta, en la expresion
que describe el paso de la onda por el polarizador, R(—P)PR(P), puede simplificarse el término
R(P). De forma similar, la matriz de rotacién R(—A) se elimina de la expresién, R(—A)AR(A), da-
do que la luz transmitida del analizador se detecta independientemente de la coordenada de rotacién.

Se tendra entonces que:

Esl _ (1 0\ [cosA sinA\ (sing-e® 0 \ (cosP —sinP\ (1 0\ (1
0| \0 O —sinA  cosA 0 Costp sinP  cosP 00 0
Realizando el célculo matricial se obtiene que:

Ep=cosP-cosA-siny - ¢® +sinP-sinA- cos Y

Y como la intensidad es igual a I = |E4|?, operando y aplicando las identidades trigonométricas
necesarias se llega a:
I=|Es?=E4 Efy=
= (cosP-cos A-sintp- e +sinP-sin A-costp) - (cos P-cos A-sintp- e +sin P -sin A - cos ) =
= cos? P-cos® A-sin? ¢ +sin? P-sin? A - cos? 1) +sin P cos P -sin A cos A - cos ¢ sin 1) - (eZA + e_m) =
[(e® +e ™) =2.cosA ; sin2A = 2sin Acos A

1
:COSQP-COSzA-Sin2¢+8in2p-sin2A-COS2w+Z-Sin2P-Sin2A-COSQw~COSA:

[cos? A=~ - (1 +cos24) ; sin?A=_-(1—cos24)]

N =
| =

(14 cos2P) - (14 cos24)-(1 —cos21/1)+é-(1 —cos2P) - (1 —cos2A) - (1 + cos2v)

0| —

1
+1 -sin 2P - sin2A - cos 21 - cos A
Desarrollando los dos primeros términos se obtiene,

I = —-(14cos 2P+cos 2A+cos 2P-cos 2A—cos 2¢)—cos 2 A-cos 2¢p—cos 2 P-cos 21)—cos 2P-cos 2A-cos 21+1

| =

—c0s2P —cos2A 4+ cos 2P - cos 2A 4 cos 21) — cos 2A - cos 21) — cos 2P - cos 2 4 cos 2P - cos 2A - cos 21))
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1
+1 -s8in2P - sin 2A - cos 2y - cos A
Se simplifica la expresion,

I'=--(24+2-cos2P-cos2A —2-cos2A-cos2i) —2-cos2P - cos21)

co|

1
+Z'sin2P-sin2A-cos2¢~cosA =

1
=1 ((1 —cos2P - cos2t) + (cos 2P — cos21)) - cos 2A + (sin 2P - cos 21 - cos A) - sin 2A4)

Finalmente, la expresién resultante para la intensidad en un elipsémetro con analizador rotatorio
(RAE), en funcién del d4ngulo del analizador se escribe como:

I(A) = 1 (1+ (cos2P — cos2) - cos2A + (sin2P - cos2 - cosA)

4 (1 — cos2P - cos2y)) (1 — cos2P - cos21))

Expresandose en su versién més simplificada como:

- 8in2A)

I=1p-(1+a-cos2A+ 3 -sin2A)

(cos2P—cos21)) 8= (sin2P-cos21)-cosA)
(1—cos2P-cos2v)) —  (1—cos2P-cos2y) *

donde v =
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Apéndice IV

Estudio de la intensidad que atraviesa dos polarizadores

A la hora de llevar a cabo las calibraciones del dispositivo experimental, se observa que la accién
simultanea de los polarizadores disminuye la intensidad del haz. Segin el concepto de polarizador,
se conoce que su funcionamiento no deberia afectar a la pérdida de esta magnitud. Sin embargo, tal
como se aprecia en la Figura 8.2, se alcanza hasta un 44 % en pérdidas.

Polarizadores paralelos

‘LOUU 1" —— Polarizadores paralelos
—— Unico polarizador
. 30001
=
=
4B
< 2000 1
]
—
™ 1000 1
O. 4

00 500 600 700 800 900 1000
A/ nm

Figura 8.2: Comparacién de la intensidad transmitida al emplear un solo polarizador frente a dos
polarizadores paralelos, mostrando la atenuacién observada en el sistema experimental.
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Apéndice V

Algoritmos del cédigo: Python

AV.1 Simulacién y analisis de las medidas

# Funciones a usar en el programa principal
# Autora: Natalia Romero Sanchez

# Importamos las librerias necesarias
import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt
import sympy as sp

# Para la simulacion de los resultados se han definido las siguientes funciones

# Obtener la constante dielctrica para n y k conocidos
def epsilon_simula(n,k):
return (n + 1jxk)x=*2

# Obtener el parametro rho a partir de la constante dielctrica, con phi_0 conocido
def sacar_rho_simula(epsilon, phi_0):

c = np.sgrt (epsilon — np.sin(phi_0)**2) / (np.sin(phi_0) = np.tan(phi_0))

return (1 - ¢) / (1 + <)

# Obtener los parmetros psi y Delta asociados a las propiedades opticas de la muestra
def psi_simula(rho):
return np.arctan(np.sqgrt (rho * rho.conjugate()))

def delta_simula (rho):
return np.angle (rho)

# Con todos estos parmetros y fijando el ngulo del polarizador P,
# variando el ngulo del analizador A, se obtiene la intensidad simulada:

def sacar_intensidad_simula (P, A, psi, delta):
a = (np.cos(2+P) — np.cos(2+psi)) / (1 - np.cos(2xP) x np.cos(2xpsi))
b = (np.sin(2+«P) * np.sin(2+*psi) % np.cos(delta)) / (1 - np.cos(2+«P) % np.cos(2*psi
))
return 1/4 » (1 + a * np.cos(2+A) + b * np.sin(2*A))

# Para el anilisis del espectro de intensidad frente a longitud de onda

# Ajustamos la curva de intensidad frente a longitud de onda
# con una funcion de la forma I= I_0 + alphaxcos(2A) + beta*sin (2A7)

def ajuste_intensidad(x, I_0, alpha, beta):
return I_0x (1 + alpha*np.cos(2xx) + betaxnp.sin(2+x))

# Obtener los parametros asociados a la muestra, psi y Delta, a aprtir de los valores
del ajuste

def psi_exp(alpha, P):
return np.arctan (np.sqrt ((l+alpha)/ (1l-alpha)) *np.abs (np.tan (P)))
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def delta_exp(alpha,beta,P):
return np.arccos (beta/np.sqgrt (l-alpha*+*2)* (np.tan(P)) /np.abs(np.tan(P)))

# Analisis alternativo derivado del analisis de Fourier, hacer el sumatorio de las
medidas de intensidad discreta

def parametro_suma (I,angulo,P):
I_dc= np.sum(I)/len(I)
I_c= np.sum(I+*2+np.cos (2+xangulo))/len(I)
I_s= np.sum(I+2*np.sin(2+angulo))/len(I)
alpha=I_c/I_dc
beta=I_s/I_dc
psi=np.arctan (np.sqrt ((I_dc+I_c)/(I_dc-I_c))*np.abs(np.tan(P)))
delta=np.arccos (I_s/np.sqgrt (I_dc**x2-I_c*%2)* (np.tan(P)) /np.abs(np.tan(P)))
return alpha, beta, psi, delta
# Obtener el parametro rho del analisis
def sacar_rho_exp(psi,delta):
return np.tan(psi)*np.exp(ljxdelta)

# Obtener la constante dielectrica del analisis
def sacar_epsilon_exp(phi_0, rho):

return np.sin(phi_0) **2+ np.sin(phi_0) *x2+np.tan (phi_0) **2* ((1-rho) / (1+rho) ) %2

# Los resultados para el ndice de refraccin y el coeficiente de extincion
# a partir de su relacin con la constante dielectrica obtenida del analisis

def n_exp(epsilon_exp):
return np.real ((np.sqrt (epsilon_exp) +np.sqgrt (epsilon_exp) .conjugate())/2)

def k_exp(epsilon_exp):
return np.real (np.abs((np.sqgrt (epsilon_exp)-np.sqrt (epsilon_exp) .conjugate ())/ (2+1]
)))

# Funcion de analisis COMPLETA para MEDIDAS SIMULADAS

def calcular_nk(n_au,k_au,P_simula,P,A_simula,A,phi_0_simula,phi_0):

epsilon = fe.epsilon_simula(n_au, k_au)

rho = fe.sacar_rho_simula (epsilon, phi_0_simula)

psi = fe.psi_simula (rho)

delta = fe.delta_simula (rho)

intensidad = fe.sacar_intensidad_simula (P_simula, A_simula, psi, delta)
popt, _ = curve_fit (fe.ajuste_intensidad, A, intensidad)

alpha = popt[1l]

beta = popt[2]

psi_exp = fe.psi_exp(alpha, P)

delta_exp = fe.delta_exp(alpha, beta, P)

rho_exp = fe.sacar_rho_exp(psi_exp, delta_exp)
epsilon_exp = fe.sacar_epsilon_exp(phi_0, rho_exp)
n=fe.n_exp (epsilon_exp)

k=fe.k_exp(epsilon_exp)

return n, k

Listing 8.1: Funciones para la simulacién de la intensidad reflejada por una muestra de propiedades
Opticas conocidas: calculo de €, p, ¥, A e intensidad simulada, I. Funciones de anélisis para ambas
metodologias de analisis espectral.
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AV.2 Anailisis de las medidas experimentales

# Importamos las librerias necesarias
import os

import Funciones_elipso as fe

import matplotlib.pyplot as plt

import numpy as np

import sympy as sp

from scipy.optimize import curve_fit
from scipy.signal import savgol_filter

# Funcion de analisis total para MEDIDAS EXPERIMENTALES: medida de sustrato de oro ’
Au4_2_5_25"

# Se selecciona la carpeta con los datos de la muestra y scanea los ficheros que
empiezan por ’'au_exp’
contenido ="Au4 2 5 257
with os.scandir (contenido) as ficheros:
ficheros = [fichero.name for fichero in ficheros if fichero.is_file() and fichero.
name.startswith (' au_exp’)]

# Lee los datos de cada fichero y los guarda en una lista
intensidad=[]
for fichero in ficheros:
fich= open(’2Au4 2 5 25/"+fichero)
datos=fich.readlines ()
datos= [i.split () for i1 in datos]
longitud_onda=[]
for i in range(len(datos)):
datos[i]= [float (j) for j in datos[i]]
intensidad.append([i[1] for i in datos])
longitud_onda.append([i[0] for i in datos])

# USO DE SVAITZKY-GOLAY filter

intensidad_suavizada=/[]

for i in range(len(intensidad)):
intensidad_suavizada.append(savgol_filter (intensidad[i],51,1))

# Escribe los datos en un archivo de texto nuevo con todo ordenado por filas
f=open ('Aud_2_5_25/experimental_completo.txt’,’ w’)
f.write(f’Longitud de onda (nm) \t {’\t’.join([str(4xi) for i in range(46)])} \n’)
for i in range(len(longitud_onda[0])) :
f.write(f’ {longitud_onda[0] [1]} \t {’\t’.Join([str(j[i]) for j in
intensidad_suavizadal)} \n’)
f.close()

# Una vez los datos ya estan ordenados

# Abrimos el archivo con los datos experimentales
fichero= open(’Au4_2_5 25/experimental completo.txt’)
datos= fichero.readlines ()

datos= [i.split(’\t’) for i in datos]

# guardamos la longitud de onda en una lista

# v convertimos los valores a float

longitud_onda= [i[0] for i in datos]

# quitar el primer elemento que es el texto ’longitud de onda’
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longitud_onda= longitud_ondal[l:]
longitud_onda= [float (i) for i in longitud_onda]

# ahora se sacan los valores de la intensidad y los angulos
# primero les convertimos a float

valores_tabla= [i[1l:] for 1 in datos]

valores_tabla= [[float (j) for j in i] for i in valores_tablal]

# separar los datos de intensidad para cada longitud de onda
valores_tabla= np.array(valores_tabla)

angulo=[float (valores_tabla[0,1]) for i in range(len(valores_tabla[0]))] #con paso de 4
grados

# Se tiene ahora que la intensidad atribuida a cada longitud de onda depende de la
posicion
intensidades= valores_tabla[l:, :]

# Ahora la informacion del archivo experimental esta en listas

# Los parametros con los que debemos trabajar son: (recordar que numpy trabaja con
radianes)

P=45+np.pi/180

phi_0=67.5xnp.pi/180

angulo_rad= np.array(angulo)+«np.pi/180

#definimos listas que llenaremos con los resultados de cada longitud de onda
n_exp_aud=[]
k_exp_au4d=[]
longitud_asociada_au4=[] #no en todas las longitudes se puede ajustar (ruido)

for 1 in range(len(longitud_onda)) :
unica_intensidad= [float (intensidades[1l,1i]) for i in range(len(intensidades[0]))]
media_intensidad= np.mean (unica_intensidad)
if media_intensidad>=10: # marca las medidas donde el ruido permite obtener un
valor fiable
# ahora se obtienen los valores de n y k
# ajustamos la curva
popt, pcov= curve_fit (fe.ajuste_intensidad, angulo_rad+A_corrigel[l],
unica_intensidad)
# los parmetros alpha y beta salen del ajuste
alpha= popt[1l]
beta= popt[2]
# es entonces cuando se empiezan a obtener parametros
psi_exp= fe.psi_exp(alpha, P+P_corrige[l])
delta_exp= fe.delta_exp(alpha, beta,P+P_corrige[l])
rho_exp= fe.sacar_rho_exp(psi_exp, delta_exp)
epsilon_exp= fe.sacar_epsilon_exp(phi_0, rho_exp)
# vy finalmente se meten esos resultados en las listas
n_exp_aud.append(fe.n_exp (epsilon_exp))
k_exp_au4d.append (fe.k_exp(epsilon_exp))
longitud_asociada_au4.append(longitud_onda[l])

# Las medidas antes de ser graficadas vuelven a suavizarse empleando el savgol_filter ()

Listing 8.2: Ejemplo de anélisis de medidas tomadas en el laboratorio.
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AV.3 Codigo MAE y RMSE

# Tengo todos los de los

# Y tengo los resultados de Palik,

resultados pasos 4, 18 y

JC yv elipsmetro comercial

12 grados

import numpy as np
from scipy.interpolate import interpld

def calcular_mae_rmse(wll, nl, k1, wl2, n2, k2, rango=(400, 800)):
# donde wl=wavelenght
# Convertir todo a arrays
wll, nl, k1 = map(np.array, (wll, nl, k1))
wl2, n2, k2 = map(np.array, (wl2, n2, k2))

# Filtrar el rango de longitud de onda

filtrol = (wll >= rango[0]) & (wll <= rango[l])
filtro2 = (wl2 >= rango[0]) & (wl2 <= rangol[l])

wll, nl, k1 = wll[filtrol], nl[filtrol], kl[filtrol]
wl2, n2, k2 = wl2[filtro2], n2[filtro2], k2[filtro2]
# Determinar
if len(wll)

cu 1l tiene m s puntos (mayor densidad)

> len(wl2) :

interp_n = interpld(wll, nl, kind=’linear’, bounds_error=False,
extrapolate")
interp_k = interpld(wll, k1, kind=’linear’, bounds_error=False,

extrapolate")
nl_interp = interp_n(wl2)

k1l_interp = interp_k (wl2)
base_n, base_k = n2, k2
comp_n, comp_k = nl_interp, kl_interp
else:
interp_n = interpld(wl2, n2, kind=’linear’, bounds_error=False,

extrapolate")
interpld(wl2,
late")

interp_k = k2, kind=’linear’, bounds_error=False,
extrapo
n2_interp = interp_n(wll)
k2_interp = interp_k (wll)
base_n, base_k = nl, kil
comp_n, comp_k = n2_interp, k2_interp
# MAE y RMSE
def mae(a, b):
return np.mean(np.abs(a - b))

def rmse(a, b):

return np.sqgrt(np.mean((a — b) xx 2))
mae_n = mae (base_n, comp_n)
rmse_n = rmse (base_n, comp_n)
mae_k = mae (base_k, comp_k)
rmse_k = rmse (base_k, comp_k)
return mae_n, rmse_n, mae_k, rmse_k

fill value="

fill_value="

fill value="

fill_value="

Listing 8.3: Cédigo para obtener las magnitudes MAE y RMSE en los resultados que se comparan.
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Apéndice VI

Descripcioén del filtro de Savitzky-Golay

El método de SavitzkyGolay es una técnica de suavizado que permite reducir el ruido presente
en una senal experimental sin distorsionar significativamente su forma original. Su funcionamiento
se basa en aplicar una regresion polinomial local: en torno a cada punto de la senial se ajusta un
polinomio de grado ii a un subconjunto de puntos equiespaciados, y se reemplaza el valor central
por el valor predicho por ese polinomio.

Para aplicar correctamente este filtro es importante tener en cuenta dos parametros, el orden del
polinomio y el tamafio de la ventana. Un valor bajo de ii, como ii=1, aproxima la senal con lineas
rectas entre los puntos. Esto elimina el ruido sin alterar sustancialmente las tendencias generales,
y es adecuado cuando se espera que los datos varien de forma aproximadamente lineal en ventanas
pequenas, como es el caso. Para determinar cuantos puntos se utilizan en cada ajuste, este valor
debe ser lo suficientemente grande como para cubrir la escala del ruido que se quiere eliminar, pero
no tan grande como para borrar detalles importantes de la senal. Si la ventana es demasiado amplia,
se pueden suavizar en exceso transiciones reales de la medida. La seleccién de este parametro se
simplifica a un proceso visual, graficando los resultados para distintas ventanas.

En base a estas consideraciones, teniendo en cuenta la forma esperada de la senal y la resolucién
espectral, se emplea un filtro SavitzkyGolay de orden 1, ya que los valores obtenidos son aproxi-
madamente lineales en los rangos estudiados. Ademads, se escoge una ventana de 121 puntos, que
representa una variacion espectral de aproximadamente 45 nm, lo cual es adecuado para preservar
las tendencias reales observadas sin modificar la senal.
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