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RESUMEN

El mayor desafio para lograr temperaturas por debajo de 10° kelvin en materiales semiconductores a
través de la conversion ascendente de fotoluminiscencia, es que a estas temperaturas, en los
semiconductores los componentes de fonones-acusticos predominan y la tasa de dispersion de estos
se vuelve comparable con la tasa de transicién radiactiva de banda a banda. Este problema puede ser
aliviado significativamente mediante el empleo de sistemas de confinamiento cuantico, donde la
relajacidon de la conservacion del vector de onda en la direccion de confinamiento reduce la magnitud
de la conductividad del material casi tres veces su valor original. A pesar de que estudios previos han
reportado andlisis tedricos y experimentales de las caracteristicas de enfriamiento Odptico en
materiales semiconductores burdos, la transicion de electrones de banda a banda debido a la
absorcion y emision de fotones en condiciones de enfriamiento éptico en sistemas de confinamiento
exhiben efectos cuanticos debido a sus dimensiones de escala nano-métrica. Estos efectos no han
sido completamente analizados en los estudios tedricos convencionales. En este trabajo, realizamos
una investigacién numérica de las condiciones de enfriamiento éptico en heteroestructuras de baja
dimension de CdS/CdTe con simple y multiples cajas cuantica (MQW). En estas estructuras los
portadores inyectados en la regidn activa son limitados a moverse mecdnicamente en una dimensién
(1D). Los efectos del confinamiento cuantico de cargas en el proceso de absorcion de fotones y
fotoluminiscencia se analizaron bajo condiciones de enfriamiento. AlUn mas importante, los espectros
de absorcidon y fotoluminiscencia de la heteroestructura de CdS/CdTe para condiciones de
enfriamiento se definieron en términos del espesor de la capa absorbedora (capa activa) y el nUmero

de pozos cudnticos en la heteroestructura completa.




ABSTRACT

The major challenge for semiconductors to achieve temperatures below 10 kelvin, by luminescence
up-conversion, is that at these lattice temperatures the acoustic phonon component dominates and
the scattering rate becomes comparable to the band-to-band radiative transition rate. This problem
can be significantly alleviated by employing quantum-confined systems, where relaxation of wave-
vector conservation in the confined direction reduces material conductivity by nearly three orders of
magnitude. Although, previous studies have reported theoretical and experimental analyses of
cooling characteristics for bulk semiconductors, the electron band-to-band transition due to photon
absorption or photon emission, under cooling conditions in quantum-confined semiconductor
systems, which exhibit quantum effects at the dimensions of several nanometers have not been
completely analyzed in conventional theoretical studies. In this paper, we realized a numerical
investigation of optical cooling conditions for a low-dimensional CdS/CdTe multiple-quantum well
(MQW) heterostructure where injected carriers in the active region are quantum mechanically
confined in 1D. Effects of such quantum mechanically confined carriers on photon absorption and
photoluminescence were analyzed under cooling conditions. Most importantly, the CdS/CdTe
heterostructure absorption and photoluminescence spectra for cooling conditions were defined in

terms of the active layer width and number of quantum wells in the complete heterostructure.
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CAPITULO 1.

MARCO TEORICO

1.1 ANTECEDENTES
En el presente trabajo el término enfriamiento éptico “Optical Cooling” o enfriamiento laser “Laser
Cooling”, lo cual no implica el enfriamiento de la luz o del laser, es usado para describir el
enfriamiento de 4tomos o iones, por efectos opto-térmicos, a temperaturas extremadamente bajas.
Hay diferentes métodos de enfriamiento dOptico de atomos o iones, por ejemplo, enfriamiento
Doppler [1], donde la intensidad de la luz incidente es la principal fuente para el proceso de
absorcion y posterior emisién espontanea de fotones. La tasa de estos procesos depende del efecto
de corrimiento Doppler (Doppler shift) en la temperatura de los atomos o iones. Este método esta
limitado en términos de la temperatura alcanzable por el limite Doppler. El enfriamiento Sisyphus [2],
el cual implica un gradiente de polarizacion por lo que a veces se le llama gradiente de polarizacién
refrigerante, el cual permite obtener sustancialmente temperaturas por debajo del limite Doppler.
Esta area de la ciencia ha progresado rapidamente en las ultimas tres décadas y ha facilitado la
observacion de la condensacion Bose-Einstein y otros fendmenos relacionados [3], [4]. Es
sorprendente que ha poco mas de medio siglo de haber observado el enfriamiento Doppler de
atomos y mads de treinta y cinco anos antes de la invencién del laser, el fisico Aleman Peter
Pringsheim propuso el enfriamiento de solidos por fluorescencia (up-conversion) [5]. Se ha
demostrado que algunos materiales emiten luz en longitudes de onda mas cortas que aquella con la
que el material es iluminado debido a interacciones termales (fonones) con los atomos excitados, tal
como se muestra en la Figura 1. Electrones de la banda de valencia hacen la transicién a la banda
conduccién absorbiendo un fotdn con energia hv de la luz incidente. Los electrones en la banda de
conduccién experimenta un intercambio de energia a través de colisiones ineldsticas absorbiendo
vibraciones térmicas del material. Después de ganar energia en las colisiones, electrones de la banda
de conduccion decaen a la banda de valencia emitiendo fotones incoherentes con longitud de onda
disminuida (incoherent blueshifted photon) con energia hvs la cual es generada a través de
recombinacion radiactiva disipando calor del material. Como resultado, el material es enfriado por la

luz incidente [5].
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Figura 1. Diagrama esquematico del ciclo de enfriamiento éptico de sélidos.

Este proceso fue llamado fluorescencia anti-Stokes, en oposicidn a la fluorescencia Stokes en la
qgue la longitud de onda emitida es mayor que la absorbida. Ya que la fluorescencia anti-Stokes
implica la emisién de fotones de energia mas altos que aquellos que fueron absorbidos, la
fluorescencia anti-Stokes neta puede provocar la eliminacion de la energia térmica a partir del
material iluminada y, como consecuencia, su refrigeracién. Por supuesto, es esencial que la eficiencia
cuantica sea alta, y que casi toda la luz de fluorescencia anti-Stokes pueda dejar el material sin ser
reabsorbida. Contrariamente a lo que sucede en los gases, donde las particulas (moléculas, atomos,
iones, electrones, etc.) estan en movimiento aleatorio, en los sélidos, los atomos no tienen
movimiento de traslacion relativa. En los sélidos la energia térmica se encuentra en gran medida en
los modos vibratorios de la red estructural del material (fonones). Enfriamiento laser de sélidos
(también llamado refrigeracion laser, refrigeracion dptica o enfriamiento por fluorescencia anti-
Stokes) es similar al enfriamiento laser de dtomos y iones: fotones en el lado rojo del espectro son
absorbidos a partir de una fuente monocromatica seguidos de fluorescencia anti-Stokes de fotones
con corrimiento al azul con mayor energia. Estos fotones anti-Stokes remueven los fonones del
material y por consiguiente lo enfrian.

Esta idea del enfriamiento dptico de solidos estimuld una discusién entre Vavilov y Pringsheim
relativo al aspecto termodindmico de este proceso. Vavilov creia [6], [7] que el enfriamiento dptico
de solidos por fluorescencia anti-Stokes contradecia la segunda ley de la termodinamica. Vavilov
argumentaba que el ciclo, el cual incluye la excitacion y la fluorescencia, es un ciclo reversible y el

rendimiento de energia mayor que la unidad seria equivalente a la transformacién completa de calor




en trabajo. Pringsheim por el contrario argumentaba [8] que en el enfriamiento anti-Stokes, un haz
de entrada monocromatico y unidireccional se transforma en la fluorescencia de banda ancha
isotrdpica, y por lo tanto este proceso debe ser irreversible. En 1946, Landau [9] llegd a la conclusion
de esta controversia, proporcionando una teoria termodindmica del proceso considerando Ia
entropia de la luz incidente y dispersada. Usando la estadistica de Bose calculé una temperatura
efectiva para la radiacién llegando a la conclusiéon de que es posible que la produccién de energia
exceda la unidad. En 1950, Kastler [10] y en 1961, Yatsiv [11] sugirieron utilizar sélidos dopados con
tierras raras (RE) para el enfriamiento por laser. La ventaja principal de los iones de tierras raras es
qgue los electrones dpticamente activos (4f) son protegidos por los de las capas llenas (5s) y capas
exteriores (5p), que limita la interaccidén con la red que rodea el ion de las tierras raras y suprime la
decadencia no-radiativa. Materiales anfitriones con baja energia de fonones, por ejemplo, vidrios y
cristales de fluoruro, pueden disminuir la decadencia no-raditiva y aumentar la eficiencia cuantica.
En 1968, Kushida y Geusic [12] en un intento de enfriar un cristal de Nd3+:YAG observaron una
reduccion del calentamiento. El enfriamiento neto por fluorescencia anti-Stokes en materiales
solidos fue observado experimentalmente por primera vez hasta 1995 por el equipo de investigacion
de Epstein en el Laboratorio Nacional de Los Alamos (LANL) en un vidrio de fluorocirconato dopado
con iterbio ZrF4-BaF,-LaFs-AlF3-NaF-PbF, (ZBLANP) [13]. Una muestra de vidrio ZBLANP dopado con
Yb*" en forma de paralelepipedo rectangular de volumen de 43 mm?>, se enfrié 0.3 K por debajo de la
temperatura ambiente.

Actualmente el enfriamiento laser de sdlidos se puede dividir ampliamente en tres areas:
Refrigeracidn laser en vidrios o cristales con iones dopados, enfriamiento laser de semiconductores
(burdo o confinados, como las estructuras de pozo cudntico), y laseres de radiacion balanceada,
donde la longitud de onda de la luz excitadora se ajuste de modo que el enfriamiento por
fluorescencia anti-Stokes compense el calentamiento del laser. Las dos primeras areas se enfocan en
la elaboracién de un enfriador criogénico “cryocooler” totalmente de estado sélido. Los enfriadores
Opticos de estado sélido tienen la ventaja de ser compactos, de no tener vibraciones mecanicas ni
piezas o fluidos en movimiento. Ellos tienen muchos beneficios potenciales sobre los refrigeradores
termoeléctricos y mecanicos. Por ejemplo, los refrigeradores dpticos comparten el beneficio de bajas
vibraciones mecanicas con los refrigeradores termoeléctricos (TEC), basados en el efecto Peltier, pero

no sufren de la necesidad de eliminar el calor por contacto fisico con un disipador de calor. Los TECs
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son capaces de alcanzar aproximadamente 180° K por lo que son mas eficaces que los enfriadores
Opticos para operaciones de alta temperatura (> 190 K), mientras que los enfriadores anti-Stokes
pueden enfriar a temperaturas aproximadamente de 80° K para vidrios o cristales dopados con
tierras raras RE o aproximadamente 55° K para los semiconductores con bandgap directo.
Enfriadores mecdnicos tales como el enfriador de ciclo Stirling pueden alcanzar temperaturas del
orden de 10 K, pero son grandes y causan vibraciones que pueden no ser adecuados para muchas

aplicaciones.

1.2 ENFRIAMIENTO DE SOLIDOS

1.2.1 ENFRIAMIENTO DE SOLIDOS DOPADOS CON TIERRAS RARAS

Como ya se menciond anteriormente el enfriamiento por laser de un sélido ha sido observado en una
serie de vidrios y cristales dopados con iones de Yb®", Tm*" y Er®". La seleccidn apropiada del material
huésped es el factor mas significativo para el enfriamiento laser de sélidos. Los materiales con
fonones de energias mas bajos, tales como ZBPLANP u otros fluoruros, donde las transiciones no
radiactivas son relativamente lentas, son la mejor opcidén para el material huésped. Los materiales
huésped a base de sulfuro y de cloruro tienen una energia de fonén menor que los materiales
huésped a base de fllor. Esto causa una reduccidon significativa de las velocidades de relajacion
multifondnica (multiphonon relaxation rates). Sin embargo, estos materiales son dificiles de sintetizar
y tienen pobres propiedades mecanicas. En los materiales huésped, tales como vidrios o cristales de
Oxido, las rapidas tasas de decaimiento no radiactivas pueden evitar el enfriamiento laser. La pureza
del material huésped es un factor muy importante para el proceso de enfriamiento por laser, ya que
el enfriamiento de los iones excitados por las impurezas, tales como hierro y cobre, sirve como una
importante fuente de calefaccidn en el material. Un estudio reciente muestra que la eficiencia de
enfriamiento casi ideal en vidrio fluorocirconato ZBLAN dopado con Yb*" se puede lograr cuando la
concentracién de impurezas tales como Cu®* es inferior a 0.01 ppm y que para Fe** es inferior a 0.1
ppm [14]. La forma de la muestra es el segundo factor importante, que tiene que ser tomado en
cuenta si se quiere maximizar la caida de temperatura de esta. La captura de fluorescencia anti-
Stokes y su re-absorcion sirve como una fuente adicional de calefaccién parasitaria y tiene que ser
minimizada. El mejor candidato para la muestra enfriada que cumple los criterios seria una pequefia

esfera. Pero la forma esférica de la muestra de enfriamiento limitaria significativamente la cantidad
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de energia de la bomba absorbida. Una geometria en la que el haz de bombeo puede viajar una larga
distancia a través de la muestra, pero la fluorescencia todavia exista dentro de una distancia corta es
preferible para el enfriamiento laser de sdlidos. El cdlculo de la eficiencia cuantica externa causada
por la fluorescencia de reabsorcion y re-emisidon para las muestras con geometrias cilindricas y
cuboides utilizando el método Monte-Carlo han demostrado que la geometria cilindrica (fibra) es la
mejor opcidn para el enfriamiento de la muestra [15]. El radio del haz del bombeo incidente tiene
gue ser mucho menor que el radio de la muestra de la fibra, y se propaga a lo largo de su eje. El radio

de la fibra tiene que ser optimizado para el valor de la potencia de la bomba [16], [17].

1.2.2 ENFRIAMIENTO DE SOLIDOS POR RADIACION BALANCEADA

El proceso de excitacidn y emision estimulada en los laseres convencionales de estado sélido resulta
en la generacién de calor en el medio laser debido al cambio de energia Stokes entre los fotones de
bombeo y los fotones de salida del laser comunmente llamado efecto cudntico. Es decir los laseres de
estado solido convencionales son siempre exotérmicos. El exceso de calor puede causar cambios
indeseables en los materiales del laser, como la fractura por estrés térmico y efecto de lente térmico.
Se puede cambiar sustancialmente la ganancia del ldser. Estos efectos térmicos limitan el
rendimiento de los de los laseres de alta potencia, donde las cargas de calor de hoy en dia por lo
general exceden de 500 W/cm?>. La geometria de la fibra del laser de estado sélido con su razén muy
alta entre superficie y volumen que proporciona una excelente disipacion de calor. La tecnologia
laser de disco delgado ha proporcionado un enorme progreso en el desarrollo de dispositivos de fibra
de alta potencia en los Ultimos afios. Pero hoy las intensidades épticas en dispositivos de fibra de alta
potencia casi han alcanzado el umbral de dafio del material.

En 1999, Bowman sugirié un nuevo disefo de ldser burdo de estado sélido sin generacién
interna de calor llamado ldser de radiacion balanceada o atérmica [18]. Se sugirié el uso de
enfriamiento por fluorescencia anti-Stokes dentro del laser para equilibrar el calor generado por la
emisién estimulada Stokes en un ldser burdo de estado sdélido. De acuerdo con los procesos
conceptuales de Bowman de accion laser y enfriamiento anti-Stokes ocurren en el mismo sistema de
iones. En 2001, Andrianov y Samartsev [19] propusieron un esquema, donde la accion laser se
produce en un sistema de iones, mientras que la refrigeracién anti-Stokes se lleva a cabo en otro

sistema de iones. En 2007, se propuso una solucidon novedosa para reducir la generacién de calor en
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potentes laseres Raman de bombeo 6ptico [20]. Un fendmeno no lineal llamado dispersion
coherente Raman anti-Stokes (CARS) fue usado para minimizar el calor generado por el fendmeno de
defecto cudntico. En 2009, también se propusieron esquemas de amplificadores atérmicos con

enfriadores integrados [21], [22].

1.2.3 ENFRIAMIENTO OPTICO EN SEMICONDUCTORES

Los recientes avances en el desarrollo y fabricacion de laseres semiconductores han estimulado el
creciente interés hacia los semiconductores como candidatos para la refrigeracién Optica. La
diferencia esencial entre semiconductores y materiales dopado con tierras raras estd en sus ciclos de
enfriamiento. En el caso de los vidrios o cristales dopados con tierras raras, la transicién de
enfriamiento se produce en iones donantes localizados dentro del material huésped. En el caso de
los semiconductores, el ciclo de enfriamiento implica la transicién entre las bandas extendidas de
valencia y conduccién de un semiconductor con banda prohibida directa, tal como se muestra en la
Figura 1. Fotones con energia hvp crean una distribucion fria de los portadores electrén-hueco. Los
portadores luego se calientan al absorber fonones seguido de una luminiscencia ascendente hvf (up-
convertion).

Indudablemente, los portadores de carga en las distribuciones de Fermi-Dirac permiten a los
semiconductores ser enfriados a temperaturas mas bajas que los materiales dopados con tierras
raras. De hecho, en los sistemas dopados con tierras raras las bandas de energia se vuelven menos
pobladas tan pronto como la temperatura desciende, debido a la distribucién de Boltzmann. El ciclo
de enfriamiento en materiales huésped dopados con tierras raras cesa cuando la constante de
Boltzmann multiplica la temperatura del cristal llegando a ser comparable a la amplitud del estado
fundamental. Tales limitaciones no existen en los semiconductores sin dopar. Estudios tedricos
sugieren que se pueden lograr temperaturas por debajo 10° K en enfriadores laser de
semiconductores [23]. Estudios tedricos detallados de enfriamiento laser de semiconductores se han
llevado a cabo por la base de la Fuerza Aérea en Kirtland [24]-[26]. El cambio en la distribucién de
portadores con la temperatura, asi como la difusiéon de temperatura de fonones se han estudiado
extensamente. Se ha demostrado que el material y los portadores pueden tener diferentes

temperaturas que varian en espacio y tiempo. Por lo que se ha sugerido la excitacion multi-fotdnica




para el bombeo de semiconductores de banda prohibida ancha [26]. Teéricamente el esquema de
excitacion lineal parece mas favorable para el enfriamiento laser. Sin embargo, la excitacién no lineal
permite utilizar una gama diferente de energias de fotones para lograr el enfriamiento laser de
semiconductores de banda prohibida grande.

Investigaciones experimentales de enfriamiento laser de semiconductores se ha discutido en una
serie de documentos [27]-[29]. En el primer trabajo [27], que se realizd6 en la Universidad de
Colorado, se logré una impresionante eficiencia cudntica externa del 96% en el GaAs, pero no se
observé enfriamiento neto. Mas tarde, un consorcio europeo anuncié sobre el enfriamiento en
heteroestructuras con pozos cuanticos de AlGaAs [28]. Estos resultados fueron posteriormente
atribuidas a una mala interpretacién de los espectros causada por el efecto “Coulomb screening” de
los excitones [30]. Aunque los semiconductores son materiales muy prometedores para el
enfriamiento laser de sélidos y su eficiencia cudnticas externas aumentan con la disminucién de la
temperatura, hay algunos problemas, que se tienen de superar para lograr enfriamiento neto de un
semiconductor. En primera instancia la tasa de recombinacién superficial tiene que ser reducida. Con
la técnica de crecimiento epitaxial asi como la de deposicién de vapor quimico metal-organico
(MOCVD), pueden proporcionar una tasa muy baja de recombinacion superficial (< 10* seg™) por lo
gue estas se pueden considerar como una solucidon prometedora del problema. En este caso una
capa activa de GaAs se intercala entre dos capas delgadas de AlGaAs o InGaP llamadas barreras. Estas
barreas proporcionan pasivacion de la superficie asi como el confinamiento del portador. De la
misma manera se debe reducir la absorcién parasita y tiene que mejorarse la eficiencia de
luminiscencia. La absorcion parasita puede reducirse mediante el crecimiento del material usando
técnicas de crecimiento epitaxial. La eficiencia de luminiscencia se puede mejorar si se previene la
reflexion interna total que es lo que provoca la captura y re-absorcién de emisidn espontanea. En la
actualidad la pureza de los materiales es el principal obstaculo de enfriamiento neto laser en
semiconductores. Un método nuevo y muy prometedor basado en la eliminacion de la reflexion
interna a través de un vacio “nan-gap”, donde la heteroestructura de enfriamiento y absorcion de
luminiscencia se pone en contacto dpticamente pero estd aislada térmicamente esta en fase de

desarrollo en la Universidad de Nuevo México [31].




1.3 HETEROESTRUCTURA DE CdS/CdTe.

1.3.1. HETEROESTRUCTURA DE CAJA CUANTICA SIMPLE (QW)

La Figura 2, muestra esquematicamente una heteroestructura de caja cuantica simple (QW) de
CdS/CdTe. Regularmente el sustrato es un vidrio transparente que no absorbe el espectro de la luz
incidente. El vidrio es el contacto frontal de la heteroestructura en la cual incide la luz. La barrera de
la heteroestructura es el semiconductor sulfuro de cadmio (CdS) el cual es usado como material
emisor también conocido como el semiconductor “ventana” por su banda prohibida directa. Este
material es usado para establecer el campo eléctrico colector de los portadores de carga. El CdS
puede ser de tipo-n debido al exceso de Cd 6 a las ausencias de S provocada al momento de la
preparacion del compuesto (desviacidon estequiométrica).

El semiconductor de la capa activa es el telurio de cadmio (CdTe) el cual es usado como material
absorbente también conocido como semiconductor “activo” por su banda prohibida directa. Dentro
de sus caracteristicas principales se encuentra su facilidad para depositarse a través de diversas
técnicas, su masa efectiva en la banda de conduccién es 0.1 mg, y en banda en la banda de valencia
es m, = 0.4 mg, donde mq es la masa del electrén en el vacio. El CdTe es usualmente tipo-p debido al
exceso de Te 6 a las ausencias de Cd. A temperaturas altas aparece una pequefia desviaciéon

estequiométrica en forma de una reducida carencia o ausencia de Cd.
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Capa activa
de CdTe (nm)
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Luz incidente

Figura 2. Diagrama esquematico de una heteroestructura de caja cudntica simple de
CdS/CdTe.




1.3.2. HETEROESTRUCTURA DE MULTIPLE CAJAS CUANTICAS (MQW)

Si ahora consideramos una heteroestructura donde se crecen una concatenacidn alternada de
peliculas delgadas de CdTe y CdS, donde el ancho de las peliculas alternadas es igual o menor a la
longitud de onda de DeBroglie, en el dominio energético de la heteroestructura se origina la
formacién de pozos cuanticos dando origen a una heteroestructura de tipo MQW, tal como se
muestra en la Figura 3. Las cargas atrapadas en los pozos cudnticos son limitadas a moverse solo en
dos direcciones, lo que origina que el comportamiento de dichas cargas sean gobernadas por efectos

cuanticos, los cuales son descritos y modelados por principios de mecdanica cuantica.

Barrera

o MQWw de
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/ Barrera
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Multiple [
Qw T
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Figura 3. Diagrama esquematico de una heteroestructura de multiple cajas cudnticas de
CdS/CdTe.

1.4 DIAGRAMA DE ENERGIA VS MOMENTO DE HETEROESTRUCTURAS DE CdS/CdTe

1.4.1 PARA UNA CAJA CUANTICA SIMPLE (QW)

La Figura 4(a) y Figura 4(b) muestran el diagrama esquematico de energia contra momento de una
heteroestructura con caja cuantico simple de CdS/CdTe en equilibrio y bajo la influencia de un campo
eléctrico, respectivamente. La estructura esta formada por una pelicula delgada de CdTe con ancho
en (L,) el orden de los nandmetros. Esta capa, esta colocada entre dos capas de CdS con anchos
mucho mayor. El CdS normalmente tipo n tiene una banda prohibida de 2.4 eV y es un material

ventana que permite gran parte de la radiacion solar llegar al absorbente. El CdTe normalmente tipo




p es un semiconductor con banda prohibida directa de 1.45 eV cercana a la de un absorbente
perfecto [32]. En el caso del pozo cuantico en equilibrio (Figura 4(a)) en la capa activa formada por el
CdTe se muestra la posicion de los dos primeros niveles de energia tanto para la banda de valencia
como darea la de conduccidén, de la misma manera se ilustra el ancho de la banda prohibida efectiva
(Egesr) asi como la de la capa activa (E4qw). Para el caso del pozo cudntico bajo la influencia de un
campo eléctrico en equilibrio (Figura 4(b)) adicionalmente se muestra la posicién de los niveles cuasi-
fermi (Ern y Erp) que parece debido al desequilibrio provocado por el campo eléctrico.

La presencia o ausencia de cargas libres en el pozo cuantico depende de la posicion de los niveles
Ern ¥ Erp. De la misma manera, la capacidad del material de absorber fotones depende de la
disponibilidad de cargas libres. En la Figura 4, se asume un nivel de energia E' =0 en el borde de la
banda de conduccion e incrementa a medida que nos movemos hacia arriba en la banda de
conduccion. De la misma manera se asume un nivel de energia E =0 en el borde de la banda de
valencia e incrementa a medida que se nos movemos hacia abajo en la banda de valencia. La taza de
absorcidn de fotones de banda a banda es la taza a la cual los electrones con energia E en la banda
de valencia hacen la transicién a la banda de conducciéon con energia E absorbiendo un fotén con
energia hv. Adicionalmente, en la Figura 4 se muestran Agc y Ary que son las discontinuidades
(offsets) de la banda de conduccién y de valencia respectivamente. Agc y Ary son las energias

requeridas por las cargas para escapar de los pozos cuanticos.
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Figura 4. Diagrama esquematico de energia vs momento de una heteroestructura de CdS/CdTe
con caja cuantica simple. a) en equilibrio, b) bajo la influencia de un campo eléctrico.




1.4.2 PARA CAJAS CUANTICAS MULTIPLE (MQW)

Si ahora consideramos una heteroestructura idéntica a la descrita anteriormente, pero con la
concatenacion alternada de peliculas delgadas de CdTe y CdS, donde el ancho de las peliculas
alternadas es igual o menor a la longitud de onda de DeBroglie, en el dominio energético de la
heteroestructura se origina la formacién de pozos cudnticos, dando origen a una heteroestructura
MQW, tal como se muestra en la Figura 5. Las cargas atrapadas en los pozos cudnticos son limitadas
a moverse solo en dos direcciones, lo que origina que el comportamiento de dichas cargas sean
gobernadas por efectos cudnticos, los cuales son descritos y modelados por principios de mecdnica

cuantica.
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Figura 5. Diagrama esquematico de energia vs momento de una heteroestructura de quintuple pozo
cuantico de CdS/CdTe. a) en equilibrio, b) bajo la influencia de un campo eléctrico.




1.5 CRITERIOS DE TRANSICION DE ELECTRONES DE BANDA A BANDA.

La absorcién de fotones es el mecanismo principal de generacién de pares electron-hueco en hetero-
uniones de CdS/CdTe usadas en dispositivos fotdnicos y opto electrénicos, tales como celdas solares
y foto detectores. La hetero-unién de CdS/CdTe tiene propiedades Unicas que la hacen ideal para la
conversion de radiacion solar en energia eléctrica con eficiencias comparables a las obtenidas con
tecnologia de Silicio, pero con la ventaja de requerir menor drea sensitiva [33], [34]. A pesar de que
eficiencias cudnticas mayores al 17% se han reportado para celdas solares tipo PIN basadas en
heteroestructuras de CdS/CdTe, las pérdidas de recombinacién en las interfaces de la unién del CdS y
CdTe son las que aun limitan el incremento de la eficiencia de las celdas [35], [36].

Heteroestructuras de baja dimensidn de un solo o multiples pozos cuantico (MQW) de CdS/CdTe
se han propuesto como alternativa para incrementar la eficiencia cudntica de dispositivos tipo PIN
[37], [38]. En estas heteroestructuras de baja dimensién, la determinacién exacta del coeficiente de
absorcién (a) es muy importante dado que las dimensiones fisicas éptimas de la heteroestructura
depende de este pardmetro [39]. El desarrollo de modelos tedricos para la determinacién de a son
aun escasos Y a su vez necesarios para que los disefiadores puedan comparar resultados tedricos con
mediciones reales.

Casi todas las técnicas reportadas para el calculo del coeficiente de absorcién en estructuras con
pozos cudnticos estan basadas en el principio de transicidon establecido en el trabajo pionero de
Lasher y Stern [40], [41]. En este trabajo pionero, el coeficiente de absorcién es determinado
considerando la ecuacién de la taza de absorcidén estimulada para un modo de operacidn simple a
una frecuencia especifica. Posteriormente, una nueva técnica en donde la ecuacidn de la taza de
absorcién depende de la densidad espectral del flujo de fotones incidente incluyendo términos de
pérdida de fotones fue reportada por G. W. Taylor [42]. En ambos casos, tres diferentes criterios para
la transicion de cargas de la banda de valencia a la de conduccion son utilizados: Seleccidn estricta de
momento (K-selection), sin seleccién de momento (no k-selection) y seleccién parcial de momento

(partial k-selction).




1.5.1 CRITERIO DE SELECCION ESTRICTA DE MOMENTO.

En el criterio de seleccidon estricta de momento, la taza de transicidon neta es una suma de las
transiciones de banda a banda evaluada para cada energia del fotdn (hv). El coeficiente de absorcién
es calculado utilizando un conjunto de ecuaciones simplificadas asumiendo que el momento del
electrén es significativamente mayor que el del fotén (k, >> kphoton). De aqui que, el momento del
foton puede ser ignorado en la transicién de banda a banda. Se asume que la transiciéon de los
electrones es puramente vertical, donde el estado inicial y el final tienen el mismo momento, k, = k,
(Figura 6). Algunas limitaciones de este criterio es el decrecimiento de a con el incremento de la
energia y el pequefio valor de a para valores de energia por encima del valor de la banda prohibida

efectiva [43].

|

Figura 6. Diagrama de energia vs momento del proceso de transicién de banda a banda para en
caso de seleccién estricta de momento.

1.5.2 CRITERIO DE SIN SELECCION DE MOMENTO.

Un criterio que considera mas estados disponibles para la transicion de electrones es el criterio de
sin seleccion de momento. En este criterio, todos los estados separados por la energia del fotén
estan disponibles para la transicion (Figura 7). Esto requiere la integracién de las ecuaciones de las
tazas de transicion, las cuales incrementan el espectro de absorcion para la banda prohibida efectiva
debido a la densidad de estados disponibles. De cualquier manera, este criterio arroja valores
tedricos mas grandes que los medidos de manera experimental [43]. Adicionalmente, el espectro
muestra un incremento continuo de a por encima de la banda prohibida, lo que significa la existencia

de demasiados estados disponibles para las transiciones.
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Figura 7. Diagrama de energia vs momento del proceso de transicidon de banda a banda para el
caso de sin seleccién de momento.

1.5.3  CRITERIO DE SELECCION PARCIAL DE MOMENTO.

En el criterio de seleccién parcial de momento un rango de estados separados por la energia del
fotén puede participar in la transicion para un rango de valores de momentos (Figura 8). Esto
significa la inclusién de mecanismos de colisién intra-banda que permiten la conservacion del
momento para cada transicion. La colision intra-banda creard un acotamiento en energia (colisiones
ineldsticas) y en momento (colisiones elasticas). Una funcién de peso es introducida en las
ecuaciones de las tazas de transicidn. Esta funcion de peso selecciona el rango de transiciones con
mas probabilidad para cada energia de transicion. Idealmente, la implementacion del criterio de
seleccion parcial de momento es lo mas cercano a la realidad dado que este se aproxima al criterio
de seleccion estricta de momento para un rango infinitamente delgado de transiciones disponibles, y
se aproxima al criterio de sin seleccion de momento para un rango infinitamente ancho de

transiciones disponibles.




Figura 8. Diagrama de energia vs momento del proceso de transicidon de banda a banda para el
caso de seleccion parcial de momento.

1.6 CALCULO DE LOS NIVELES DE ENERGIA ESTATICOS EN UN POZO CUANTICO.

Una capa delgada de CdTe colocada entre dos capas de CdS forma un pozo cudntico finito, el cual
usando la aproximacién de la funcién de contorno y la masa efectiva tiene la apariencia de la Figura
4. Considerando la diferencia de las masas efectivas entre los materiales que forman la heterounién,
los niveles estaticos de energia en la banda de conduccidn para cada uno de los materiales del pozo

pueden ser calculados usando la siguiente ecuacién de Schrodinger [44]:

L L,
_ﬁazﬁﬁﬂ(z)"‘voﬁﬁ(z) = Ep(2), 25—7 (1)
nb
h® 02 L L
“omt o2 YW =Ee(@), - r<z<r (2)
h® 0° L
—ﬁaziz§0(z)+vo(0(z) = Ep(2), +7W£Z (3)
nb

donde m’, y m’ son la masa efectiva del electrén en el pozo y en la barrera respectivamente. V; es

el potencial de confinamiento y L, es el ancho del pozo cuantico. Debido a que el potencial de
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confinamiento en el pozo es simétrico, los niveles de energia resultantes también tendran simetria
definida. Considerando la mitad del pozo como el origen, las energias en el rango entre 0y V, estan

dadas por

AeKZ z S——W

2
@(x) =< Csin(K, z) + Dcos(K , 2) —LZWSZSLZW (4)

Be K + LW <z

2
donde
K = 2MnE 5
h
[2m;, (v, — E)

K, = A b(};/o ) ©

Los niveles con posicion par de energia seran términos coseno, mientras que los niveles con
posicién impar serdn términos seno. Usando las condiciones de frontera en las cuales las funciones
seno y sus primeras derivadas divididas sobre la masa efectiva son continlas en la interface entre la

barrera y el pozo, esto es ¢(L.,/2)=¢p(L,/2) ¥ @/m)¢'(L; /2)=@1/m,)¢'(L,/2), entonces en la

interface z=+L,/2, obtenemos

KL, KLy
Acos( 5 ):Bexp(— “2 j (7)
igualando 1/m,,, por la derivada resulta
KA .(KLWJ K,B ( K,,ij
———SIn =——F6Xp| ——— (8)
mnw 2 mnb 2

Dividiendo la ecuacién (8) sobre la ecuacién (7) obtenemos los valores de los niveles de energia

discretos pares de la forma

m. L
K:nTQbKII tan(K” 2“”] (9)

nw




De manera similar, para la soluciéon impar, obtenemos los valores de los niveles de discretos de la

forma

m’ L
K=-—"K,cot K, * (10)
m 2

nw

Dado que K,, en la ecuacién (6) depende de la energia, entonces las ecuaciones (9) y (10) son

también dependientes de la energia. Debido a esto, los niveles de energia pueden ser encontrados
graficamente. Los puntos de interseccidn entre la ecuacién (5) y (9) y la ecuaciéon (5) y (10) dan los
niveles discretos pares e impares de energia respectivamente.

Adicionalmente, cuando la heterounién de CdS/CdTe esta bajo la influencia de un campo
eléctrico, la parecencia o ausencia de cargas libres en el pozo cudntico dependera de la posicion de
los niveles de energia cuasi-fermi Eg, y Efp, esto a su vez proveeran la habilidad de obtener absorcion
de fotones. Una ves que los nivels estaticos de enrgia en el pozo cudntico son conocidos, Er, y Egp
pueden ser encontrados resolviendo numéricamente la ecuacion de neutralidad de cargas (ecuacion

(11)) aplicada al pozo cuantico [43]

. i 2 ~AE,) /KT
(1+eEFn/kT X1+e(EFn AEn)/kT)):(1+eEFP T) (1—i—e(EFp A8 T) , (11)

donde Z = m;w/m:w; A ¥ Agp son las separaciones entre la primera y segunda sub-banda en el

pozo para electrones y huecos-pesados, respectivamente.

1.7 COEFICIENTE DE ABSORCION BASADO EN EL CRITERIO DE SELECCION PARCIAL DE MOMENTO.
La interaccion de la luz con un semiconductor puede ser descrita a partir de un flujo arbitrario de

fotones ¢(v) con densidad espectral F(v)=g¢(v)/v,, donde vges la velocidad de grupo que impacta

una unidad de volumen del material. Una vez que el flujo de fotones, el cual tiene una densidad
espectral Fj,=F(v)dv en un intervalo pequefio de frecuencias év, ha penetrado la parte frontal del
material, el comportamiento de los fotones es determinado por la tasa de absorcién, emision
(espontanea y estimulada) y las pérdidas. Por conservacién de energia, la generacion neta de fotones
debe balancear la recombinacion de estos por unidad de volumen del semiconductor. Esto puede ser

descrito como [45], [46]:
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dF,
= _Rabs + Rstim + Rspon - RIoss (12)

dx

9

La cual describe el cambio en el flujo de fotones en funcidn de la posicién, donde Ry,s representa
el volumen total de la taza de absorcion, Rgim representa el volumen total de la taza de emisidn
estimulada, Rsyon representa el volumen total de la taza de emisidn espontanea y R representa el
volumen total de las pérdidas de fotones del material. Aqui, el volumen de la taza de absorcion es la
taza a la cual los electrones en la banda de valencia con energia E hacen la transicién a la banda de
conduccidn con energia E absorbiendo un fotdn con energia hv. Esta taza debe ser proporcional al
numero de estados llenos en la banda de Valencia y el nimero de estados vacios en la banda de
conduccién. El nimero de estados electrdnicos llenos en la banda de valencia es igual a la densidad

de estados disponibles con energia E’, expresado como N, (E') por la distribucién de probabilidades
de Fermi-Dirac para la banda de Valencia, expresada como, f, (E'). De manera similar, el numero de

estados electrénicos libres en la banda de conducciéon estd dado por la densidad de estados
disponible con energia E, expresado como Nc(E), por [1-fc(E)], que es la probabilidad de que un
estado en la banda de conduccion este vacio.

Por lo tanto, el volumen de la taza de absorcion de fotones y pérdida de fotones estan dados por

la ecuaciones (13) y (14), respectivamente [47]:

Rus = N, (E), (BN, (E)L- £, (E)]B(v)F (»)hwlEdE, (13)

R - F(v)5v’

loss —

(14)

loss
Con distribucién de Fermi-Dirac dada por:

1
" 1+exp(E-E. ) /KT’ (15)

f.(E)

1
1+ exp(E—Ep,) /KT’ (16)

1- fc(E,) =




donde B(v) = A,.C*/8zv? es el coeficiente de Einstein para la absorcién de fotones con unidades de
cm®j*s2, A es el coeficiente Einstein para la probabilidad de recombinacién espontanea con

unidades de cm®s™, c es la velocidad de la luz, 7,ss = 7p(v) es una contante de tiempo que define las
pérdidas de fotones, I es el factor de confinamiento de fotones, y 7p(v) es el tiempo de vida de los
fotones con frecuencia v.

En el criterio de seleccidon parcial de momento, una funcidn de peso es introducida en la
ecuacion de la taza de absorcion de fotones para seleccionar el rango de energias con mas alta
probabilidad de transicion. Esta funcidén de peso es una funcién Lorentziana con maximo en E = E7, de

la forma:

9(E) =1( (hovy 2], (17)
4\ (E-E,)+(hov/2)

donde &v representa el ancho a la mitad del pico madximo (FWHM) de la funcion definida por
6(v)=1/(2nz,), donde 7, es el tiempo de relajacién o de colisiones intra-banda. Para formular la
ecuacion de la taza total de absorcién de fotones que considere todas las transiciones posibles para
una energia de fotén dada asi como todas las frecuenias posibles donde las transiciones pueden
ocurrir, es necesario integrar la taza de absorcion de fotones dada por la ecuacién (13) en todas las
energias de la banda de conduccidn y valencia e igualmente integrar en todo el rango de frecuencias

del flujo incidente de fotones (de v1 to v2), considerando la funcién de peso g(E):

Ruw = [BOIF@NY [N, ), (BN, B)L- 1, (E)o(E)ECE, (18)

FFE()-F,(v) dv

v Z-Ioss (V)

R =

loss

: (19)

donde E=hv-E -E= hv — E es obtenida de la figura 3b y nos permite escribir dE'=d(hv), Eg es

la banda prohibida efectiva del material, év es re-emplazado por dv, y Feq(v) es la densidad espectral
de fotones en equilibrio térmico, la cual debe ser incluida en la ecuacién (19) para las pérdidas

cuando no existe flujo incidente de fotones. Utilizando las ecuaciones (15), (16), (17) y (18) tenemos:
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v, h D, (hv-E
Rabs=j B(V)F(v)hijln(E) k(=) 1 L
2 o L 1+exp[(Eg, —E)/KT] 1+exp[(Eg, —hv+E)/KT]

Z A

2
1 [hoV(E,,)P 20
4 [E~E; (B, +[hov(Eg,)/ 21
Tomando como
(€ _“J-"Dln(E) D, (hv - E) 1 1
A8 L, L, 1+exp[(Eg, — E)/KT]1+exp[(Es, —hv +E)/KT]
21
1 [MSv(ER )T -
4[E - E; (Eg,))” +[h6v(Eg,) /2]
e integrando en todo el rango de frecuencias del flujo de fotones incidente tenemos:
Rabs = TAB (E)g(l/) F (V)5V. (22)

Si los niveles Cuasi-Fermi Eg, y Ef, estan por debajo de los bordes de sus respectivas bandas Ei, y
E1p, entonces la taza de absorcion es mucho mas grande que la taza de emision. Esta consideracion
nos permite tomar las funciones de Fermi dadas en las ecuaciones (15) y (16) iguales a uno para
todas las energias mayores al valor efectivo de la banda prohibida de los pozos cudnticos. Entonces,
Rstim = Rspon = 0. Entonces, debido a que las funciones de Fermi son cero para valores de energia por
encima del valor efectivo de la banda prohibida, y de igual manera las densidades de estados son
cero para energias por debajo del valor efectivo de la banda prohibida, entonces podemos escribir la

ecuacion (12) como:

dF

Vg d)l(n = _(Rabs + Rloss) (23)
dado que F;,=F(v)bv, entonces:
dF 1] 1
n = —{B(v)hTAB(E)+}dX (24)
I:in Vg loss
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Aqui, el término del lado izquierdo de la ecuacion es el cambio relativo en el flujo de fotones el
cual estd relacionado con el coeficiente de absorcién afv), a través de la relacidn
dg(v)/@(v) = —a(v)dx donde a(v) es la fracciéon de cambio en ¢(v) por unidad de longitud. Por lo

tanto el coeficiente de absorcion en el pozo cudntico estd dado por:

a(v) = j{B(v>hTAB(E)+1} (25)

g loss
con unidades de cm™.
La diferencia de aplicar la ecuacién (25) a una estructura absorbente de pozo cuantico Unico o una
estructura de multiples pozos cuanticos esta principalmente el tiempo que define las pérdidas de

fotones o vida efectiva de los fotones dada por [48]:

-1

Tioss = ImTp =1V, L_ll_ln(;j+am} , (26)
27
r :\/meZ | (27)

7 W,

donde, I, es el factor de confinamiento para m pozos cudnticos, R es la reflectividad, a, es un

donde

término de pérdida de fotones que incluye colisiones libres y colisiones de absorcién, W,y L el ancho
y lo largo, respectivamente, de la hetero-estructura completa. De la ecuaciéon (27) se puede observar
gue el volumen efectivo de la region activa de absorbancia varia con el niumero de pozos cuanticos.
De aqui que, la ecuacién (27) es una buena aproximacién para ilustrar el incremento en el factor de

confinamiento y absorcién de fotones cuando el nimero de pozos incrementa.
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CAPITULO 2.

INTRODUCCCION

2.1 JUSTIFICACION

La capacidad tecnolégica de la humanidad para producir, mediante enfriamiento por laser, muestras
de dtomos ultra frios (casi en el limite mismo de la temperatura mas fria que permiten las leyes de la
fisica) revoluciond la fisica atdomica experimental, y permitié construir dispositivos portentosos,
desde relojes atdmicos (que son el corazon del Sistema de Posicionamiento Global (GPS)) hasta otros
mas experimentales y del todo nuevos, como son algunas de las piezas que se necesitardn para
fabricar una computadora cudntica.

El concepto de enfriamiento por laser puede sonar imposible, debido a que un rayo laser tiende
a calentar todo aquello que toca, no a enfriarlo. Sin embargo, a escala atdomica, es factible empujar
atomos y moléculas del modo deseado utilizando impactos leves producidos por una corriente
constante de fotones (particulas de luz), emitidas por un laser. Usando haces laser para, por ejemplo,
golpear desde direcciones opuestas los dtomos seleccionados, se puede reducir la velocidad de sus
movimientos. Las técnicas laser de este tipo son conocidas como enfriamiento por laser, porque la
temperatura es una medida directa de las velocidades del movimiento de un grupo de moléculas o
atomos. En ese sentido, reducir los movimientos de los atomos hasta por ejemplo dejarlos casi
inmdviles es equivalente a bajar sus temperaturas hasta casi el Cero Absoluto (273 grados
centigrados bajo cero), la temperatura mas fria que puede existir.

Sin embargo, las técnicas laser actuales que se emplean comunmente para enfriar &tomos desde
la temperatura ambiente hasta muy cerca del Cero Absoluto estan limitadas a atomos con una
estructura electrénica idonea. Como resultado de ello, solo una pequefia parte de los elementos
atémicos, junto con unas cuantas moléculas diatdmicas, han sido enfriadas de esta manera. Por otro
lado, el mayor desafio para lograr temperaturas por debajo de 10° kelvin en materiales
semiconductores a través de la conversidén ascendente de fotoluminiscencia (enfriamiento éptico), es
gue a estas temperaturas, en los semiconductores los componentes de fonones-acusticos
predominan y la tasa de dispersidn de estos se vuelve comparable a la tasa de transicién radiactiva
de banda a banda. Este problema puede ser aliviado significativamente mediante el empleo de

sistemas de confinamiento cudntico, donde la relajacién de la conservacién del vector de onda en la
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direccion de confinamiento reduce la magnitud de la conductividad del material casi tres veces su
valor original. A pesar de que estudios previos han reportado analisis tedricos y experimentales de las
caracteristicas de enfriamiento 6ptico en materiales semiconductores burdos, la transicion de
electrones de banda a banda debido a la absorcidon y emisién de fotones en condiciones de
enfriamiento Optico en sistemas de confinamiento exhiben efectos cuanticos debido a sus
dimensiones de escala nano-métrica. Estos efectos no han sido completamente analizados en los
estudios tedricos convencionales. Por lo que este trabajo es justificado con el hecho de realizar una
investigacion numérica de las condiciones de enfriamiento dptico en heteroestructura de baja
dimensiéon con simple y multiples cajas cuantica (MQW). En estas estructuras los portadores
inyectados en la regidn activa son limitados a moverse mecanicamente en una dimensiéon (1D). Asi
mismo, analizar los efectos del confinamiento cuantico de cargas en el proceso de absorcion de
fotones y fotoluminiscencia bajo condiciones de enfriamiento. Aun mds importante, definir los
espectros de absorcién y fotoluminiscencia de la heteroestructura para condiciones de enfriamiento
en términos del espesor de la capa absorvedora (capa activa) y el nUmero de pozos cuanticos en la

heteroestructura completa.

2.2 OBIJETIVOS

2.2.1 OBJETIVO GENERAL.

El objetivo general de este trabajo de tesis es realizar una investigacién numeérica de las condiciones
de enfriamiento éptico en heteroestructura de baja dimension de CdS/CdTe con simple y multiples
cajas cudntica (MQW) considerando la primicia de que para estas estructuras los portadores
inyectados en la regién activa son limitados a moverse mecdnicamente en una dimensién (1D). De
igual manera, analizar los efectos del confinamiento cuantico de cargas en la absorcién de fotones y
fotoluminiscencia bajo condiciones de enfriamiento. Asi como identificar y definir, en términos del
espesor de la capa absorvedora (capa activa) y el nimero de pozos cuanticos en la heteroestructura
completa, los espectros de absorcién y fotoluminiscencia de la heteroestructura de CdS/CdTe para

condiciones de enfriamiento.
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2.2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS.
Para el logro del objetivo general de este trabajo de tesis se plantean los siguientes objetivos
especificos:

e Proponer una heteroestructuras absorbente de fotones basad en CdS/CdTe con capacidad de
obtener enfriamiento dptico usando como fuente excitadora el espectro de radiacién solar.

e Desarrollar los modelados matematicos de los fendmenos de absorcién de fotones y
enfriamiento dptico en la estructura propuesta.

e Realizar un estudio comparativo de la absorcién de fotones y capacidad de enfriamiento en la
estructura propuesta utilizando diferentes criterios de seleccién de momento.

e Ddefinir los espectros de absorcién y fotoluminiscencia de la heteroestructura propuesta para
condiciones de enfriamiento déptico en términos del espesor de la capa absorvedora (capa
activa) y el nimero de pozos cudnticos en la heteroestructura completa.

e Definir el dimensionamiento éptimo de la capa activa de la estructura propuesta, para
obtener un maximo de absorcion de fotones y enfriamiento éptico basado en el espectro de

irradiacion solar.

2.3 HIPOTESIS

Dentro de las principales limitantes existentes para lograr temperaturas bajas en materiales
semiconductores a través de la conversidon ascendente de fotoluminiscencia, se encuentra la alta
tasa de fonones-acusticos existente a temperaturas menores a 10° kelvin, aunada a la alta tasa de
dispersidn de estos que se vuelve comparable a la tasa de transicidén radiactiva de banda a banda. Y
sabiendo que este problema puede ser aliviado significativamente mediante el empleo de sistemas
de confinamiento cuantico, donde la relajacion de la conservacién del vector de onda en la direccién
de confinamiento reduce la magnitud de la conductividad del material casi tres veces su valor
original, la hipdtesis de este trabajo de tesis se establece de la siguiente manera; considerando
heteroestructura de baja dimensidn de CdS/CdTe con simple y multiples cajas cuantica (MQW) donde
los portadores inyectados en la region activa sean limitados a moverse mecanicamente en una
dimension (1D), se puede realizar un estudio numérico que ayude a definir los espectros de

absorcién y fotoluminiscencia de dicha heteroestructura para condiciones de enfriamiento dptico en
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términos del espesor de la capa absorvedora (capa activa) y el nimero de pozos cuanticos en la

heteroestructura completa.
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CAPITULO 3.

DESARROLLOS Y SIMULACION

En este capitulo se presenta el desarrollo, simulaciéon y resultados obtenidos en este trabajo.
Especificamente, se muestran las condiciones de enfriamiento éptico en heteroestructura de baja
dimension de CdS/CdTe con simple y multiples cajas cuantica (MQW). Se discuten los efectos del
confinamiento cudntico de cargas en el proceso de absorcidon de fotones y fotoluminiscencia se
analizaron bajo condiciones de enfriamiento. Aln mads importante, se muestran los espectros de
absorcion y fotoluminiscencia de la heteroestructura de CdS/CdTe para condiciones de enfriamiento
definidos en términos del espesor de la capa absorvedora (capa activa) y el numero de pozos

cuanticos en la heteroestructura completa.

3.1 INTRODUCCION

En 1929, fue reconocido por Pringsheim que energia térmica puede ser removida por fluorescencia
anti-Stokes si el material es excitado por fotones con una energia menor que la energia media de
fluorescencia [5]. Esto es conocido como enfriamiento laser (refrigeracién dptica) por luminiscencia
de conversién ascendente. Sin embargo, la refrigeracidén éptica fue observada hasta 1995 en vidrios
dopados con lterbio y Tulio [13], [51], [52]. En 1997, Gauck propuso la refrigeracion dptica en
semiconductores para la fabricaciéon de dispositivos semiconductores auto-enfriados, donde un
dispositivo semiconductor y un enfriador semiconductor pueden ser crecidos en el mismo sustrato
[27]. En el mecanismo de conversidon ascendente por luminiscencia en un semiconductor burdo,
como se muestra en la Figura 1, electrones de la banda de valencia hacen la transicion a la banda de
conduccién mediante la absorcién de la luz incidente un fotén con energia hv. Los electrones en la
banda de conduccion experimentan intercambios de energia a través de colisiones inelasticas,
absorbiendo vibraciones térmicas en la red del material. Después de ganar energia durante las
colisiones, los electrones de la banda de conduccidn bajan a la banda de valencia emitiendo un fotén
incoherente con energia hvs que posee una longitud de onda menor a la del fotdn absorbido. Este
fotén se genera a través de recombinacion radiactiva y disipa calor del material. Como resultado, el

material es enfriado por la luz incidente [9].
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Los semiconductores obedecen a la estadistica de Fermi-Dirac; en consecuencia, los niveles de
energia mas bajos de la banda de valencia estando poblada incluso a temperaturas de cero absoluto.
Por lo tanto, los semiconductores tienen el potencial de alcanzar temperaturas inferiores a las
logradas por el vidrio dopado. El mayor desafio para lograr temperaturas por debajo de 10° kelvin en
materiales semiconductores a través de la conversién ascendente de fotoluminiscencia, es que a
estas temperaturas, en los semiconductores los componentes de fonones-acusticos predominany la
tasa de dispersidn de estos se vuelve comparable a la tasa de transicion radiactiva de banda a banda.
Este problema puede ser aliviado significativamente mediante el empleo de sistemas de
confinamiento cudntico, donde la relajacion de la conservacion del vector de onda en la direccidn de
confinamiento reduce la magnitud de la conductividad del material casi tres veces su valor original
[53]. A pesar de que estudios previos han reportado andlisis tedricos y experimentales de las
caracteristicas de enfriamiento dptico en materiales semiconductores burdos [49], la transicién de
electrones de banda a banda debido a la absorcion y emisién de fotones en condiciones de
enfriamiento dptico en sistemas de confinamiento exhiben efectos cudanticos debido a sus
dimensiones de escala nano-métrica. Estos efectos no han sido completamente analizados en los
estudios tedricos convencionales. En este capitulo, realizamos una investigacidon numérica de las
condiciones de los fendmenos involucrados en el proceso de enfriamiento 6ptico en

heteroestructura de baja dimensidn de CdS/CdTe con simple y multiples cajas cuantica (MQW).

3.2 FORMULACION TEORICA
La Figura 2, muestra esquemadaticamente la heteroestructura de caja cuantica simple (QW) de
CdS/CdTe utilizada para el desarrollo de este trabajo. De igual manera, la Figura 4(a) y Figura 4(b)
muestran el diagrama esquematico de energia contra momento de esta heteroestructura en
equilibrio y bajo la influencia de un campo eléctrico, respectivamente. Para el caso de la
heteroestructura de tipo MQW utilizada la Figura 3 muestra un diagrama esquematico de esta
heteroestructura asi como la Figura 5(a) y Figura 5(b) muestran el diagrama esquematico de energia
contra momento de esta heteroestructura en equilibrio y bajo la influencia de un campo eléctrico,
respectivamente.

La generacién de pares electron-hueco debido a la absorcién de fotones en un material

llIII

semiconductor puede ser descrita a partir de un flujo de fotones con intensidad con energia del
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foton hv que incide sobre el material. Una vez que el flujo de fotones pasa a través de la superficie
frontal del material, la generacién par electron-hueco estad determinada por la tasa de recombinacién
no radiante (AN), la tasa de recombinacién radiactiva (BN2) y la tasa de Auger (CN3). Adicionalmente,
si asumimos que sélo una fraccion n. de la luminiscencia total puede escapar del material mientras
que la fraccion restante (1 -ne) queda atrapada y es reabsorbida. Por el principio de conservacion de
energia, la tasa neta de generacidn de pares electron-hueco debe equilibrar la recombinacién neta
de los fotones. Esto se puede escribir como [23], [54]
dN a(v,N)

—=——"]—AN — BN? — CN?3 1-n,)BN?

(28)

esta ecuacion describe la razén de cambio en la densidad de pares electron-hueco con respecto al
tiempo. Aqui a(v) es el coeficiente de absorcién entre bandas. El ultimo término representa el
aumento de N debido a la reabsorcion de la luminiscencia atrapada. Ademds, cuando un
semiconductor con heteroestructura de QWSs esta bajo la influencia de un campo eléctrico debido a
una luz uniformemente irradiada, la presencia o ausencia de portadores libres en el QW depende de
la posicidn de los nivel de energia cuasi-Fermi EF, y EF,, y esto determina la capacidad de obtener una
respuesta de absorcién. Una vez que los niveles de energia estdtica en el pozo cudntico de un
absorbedor son conocidos, EF, y EF, se puede obtener mediante la resolucion numérica de la

siguiente ecuacion que representa la neutralidad de cargas aplicada en el QW [43]

(1+ o Era /KT X1+ e(EFn_AEn)/kT)): (1+ eEFp/kT )Z (1+ e(EFP_AED)/kT )Z (29)

donde Z = m;w/m:W; mientras AEn y AEp son las separaciones entre la primera y segunda sub-

banda en el pozo para electrones y huecos-pesados, respectivamente. Entonces la tasa de volumen
de absorcion en las capas activas debe ser proporcional al nimero de estados electrénicos llenos en
la banda de valencia y el numero de estados electronicos vacios en la banda de conduccién. El
numero de estados electrdénicos llenos en la banda de valencia es igual a la densidad de estados que
estan disponibles en energia E’ denotado como Nv(E’) por la probabilidad de ocupacién dada por la
distribucién de Fermi-Dirac para la banda de valencia, fv(E’). Del mismo modo, el nimero de estados

electrénicos vacios en la banda de conduccidon estd dado por la densidad de estados que estdn
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disponibles en la energia E, denotados como fc, y [1 — fc(E)], que es la probabilidad de que el estado
de la banda de conduccidn estd vacia. Por lo tanto, el coeficiente de absorcion en el QW se describe
por la ecuacion (25).

Dado que el tiempo de vida de fotdn (1)) depende del nimero de QWs, Tjss Se puede utilizar
para ilustrar el aumento de la absorcidn de fotones mientras el nimero de pozos se incrementa en
una estructura acoplada de pozos multiples [42]:

1 1 1-T, - (30)
Tioss = ImTp = {vg lFm—L In <§> +a,,(v) + (I‘—m)aSC(V)l}

Aqui, T, es la vida util del fotéon, I, es el factor de confinamiento para el m™ pozo dada por

T, =./2/z[mL,W,], R es la reflectividad, a.p(v) es la pérdida de fotones de portadores libres, y asc(v) es

la pérdida de dispersiéon, mientras que W, y L son el ancho y longitud, respectivamente, de la
estructura absorbente completa.
Por otro lado, en condiciones de estado estable, la ecuacion (28) puede reescribirse como
a(v)

0=—-1—-AN —n,BN? —CN?3
hv ne

(31)

donde la emisiéon espontanea aparece sélo a través de n.B que se inhibe por la captura de
fluorescencia [19][55]. Es importante sefialar que n. es una cantidad promedio sobre todo el

espectro de luminiscencia:

_ JSWR@)dv (32)
e = [R(v)dv

donde S(v) es la probabilidad de escape a la geometria dependiente de fotones con energia hv, y R(v)
es la densidad espectral de PL, también conocida como la ecuacidon de Kubo-Martin-Schwinger [50],
[56]:

8nn?v
C2

2 o) {fc(l - fv)} (33)

R(v) = A
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donde n es el indice de refracciéon. La densidad de potencia neta distribuida en el semiconductor es la
diferencia entre la potencia absorbida de la luz incidente (Paps) y la de la luminiscencia que se escapa

(Ple):
Pret = Paps — Pre = [a(v)l + AP] — [TleBNzhﬁf] (34)

donde la densidad de potencia absorbida incluye la absorcién de resonancia [a(v)/] y un término AP
gue considera los efectos indeseables tales como la absorcién de portador libre y otros procesos de
absorcion parasitarios. El segundo término es la densidad de potencia de luminiscencia de escape a

una energia de luminiscencia media hvy, definida como

_ [ SW)RW)hvdv (35)

W = T SR

Es importante tener en cuenta que la energia de luminiscencia media que escapa puede
desviarse (i.e., desplazamiento hacia el rojo) a partir de su valor interno (S = 1) dependiendo del
espesor de la capa activa o de las condiciones de reciclado del fotones. Con la ayuda de la ecuacion

(28), podemos reescribir la ecuacion (34) como
Ppet = NeBN?(hv — hvf) + ANhv + CN3hv + AP (36)

La ecuacién (36) describe el enfriamiento 6ptico de un semiconductor en una forma sencilla
mediante la introduccién de una recombinacién radiativa inhibida (neB) y una energia foténica media
desplazada hvy de la luminiscencia escapada. Ademas, esta ecuacion indica que se produce el
enfriamiento dptico cuando P, < 0, lo que requiere una contribucion dominante de la

recombinacidn radiactiva con hv < hv;. La eficiencia de enfriamiento . se define como la relacion:

_ 1eBN?(hv — ho’f) + ANhv + CN>hv + AP (37)
Mle = neBN2hv + ANhv + CN3hv + AP

esta ecuacion (37) indica que se puede obtener eficiencia de enfriamiento > 100% si la energia del
fotén emitido es desplazado al azul por lo menos dos veces la energia del fotdn absorbido (hvy> 2hv).
La diferencia de temperaturas entre la muestra y el medio ambiente esta definida por AT = Ts - Ty,

donde Ts y T son las temperaturas de la muestra y el medio ambiente, respectivamente. AT es una
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expresion que se refiere a la temperatura de estado estable alcanzada por la muestra a la carga neta
de calor de los alrededores a esa temperatura. Por lo tanto, la ecuacién (38) puede estar relacionada
con la carga de calor derivada de la absorcidn neta de la radiacidon de cuerpo negro de temperatura

ambiente [57], [58]:

[a(v)I + AP] — [n.BN?hiy| (38)
4AveeffO'BT}§

donde A, es el volumen neto de la muestra, €. es la emisividad efectiva, y o es la constante de

Stefan-Boltzmann.

3.3. CALCULOS Y RESULTADOS
3.3.1 VALOR DE LOS PARAMETROS USADOS EN LOS CALCULOS

Los valores tipicos utilizando valores tipicos de la tabla 1.

TABLA1
VALORES TIPICOS DE LOS PARAMETROS USADOS EN LOS CALCULOS
Pardmetro Simbolo Valor
-15
Constante de Planck h 4'1356673_34)( 120 e\{'ls
6.63x 107" m”-Kg-s

Constante de Dirac h 6.582118 x 10 eV's
Masa efectiva del electrén en CdTe mp., 0.1m,
Masa efectiva del electrén en CdS My 0.2my
Masa efectiva del hueco en CdTe My 0.4m,
Masa efectiva del hueco en CdS Mpp 0.7my
Masa del electrén en el vacio my 9.1093 x 10°** Kg
indice de grupo del CdTe n, 3.2
Tiempo de perdidas Tioss 25x10Ms
Tiempo de scattering entre bandas Tin 1x10%s
Velocidad de la luz c 299792458 m-s’
Reflectividad de faceta R 0.3
Ess(l;lri:tlaerc]:gse de Einstein para la probabilidad de recombinacion A, 2x 109 e 3.1
Coeficiente de recombinacién no radiactiva B 4x10 m’st
Coeficiente de Auger C 4x10% mbs?
Constante de Stefan-Boltzmann s 5.67 x 10° W-m2.k*
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3.3.2 PRIMER Y SEGUNDO NIVEL DE ENERGIA EN LA BANDA DE CONDUCCION DE LA
HETEROESTRUCTURA DE CdS/CdTe

Para los cdlculos del primer y segundo nivel de energia en la banda de conduccion de la hetero-
estructura analizada, se utilizaron las diferencias de banda prohibida entre CdS y CdTe de qAEc = 654
meV para la banda de conduccién y gAEv = 436 meV para la banda de valencia, que corresponden
respectivamente a 60% y el 40% de la diferencia total. Se resolvid la ecuaciéon estdndar de
Schrodinger bajo la consideracion de masa efectiva utilizando los valores tipicos de la Tabla 1, tal
como se describe en el punto 1.6. El primer y segundo nivel de energia, E1, y E;n, en la banda de

conduccidn calculados se muestra en Figura 9.
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Figura 9. Los niveles de energia de la banda de conduccién E1ln y E2n en funcién del ancho del pozo.

De la Figura 9 se puede observas que a medida que el ancho de la capa activa en el pozo
cuantico de CdS/CdTe/CdS, tanto el primer como el segundo nivel de energia disminuyen y que a
partir de 5 nm de ancho, el primer nivel Ej, posee energias menores a 50 meV mientras que el

segundo nivel E,, posee energias menores a 300 meV.
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3.3.3 PRIMER Y SEGUNDO NIVEL DE ENERGIA EN LA BANDA DE VALENCIA DE LA
HETEROESTRUCTURA DE CdS/CdTe

Similar que para el caso de la banda de conduccidn, para los calculos del primer y segundo nivel de
energia en la banda de valencia se utilizaron las diferencias de banda prohibida entre CdS y CdTe de
gAEc = 654 meV para la banda de conducciéon y qAEv = 436 meV para la banda de valencia, que
corresponden respectivamente a 60% y el 40% de la diferencia total. Se resolvié la ecuacion estandar
de Schrodinger bajo la consideracién de masa efectiva utilizando los valores tipicos de la Tabla 1, tal
como se describe en el punto 1.6. El primer y segundo nivel de energia, E1, y Ezp, en la banda de

conduccién calculados se muestra en la Figura 10.
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Figura 10. Los niveles de energia de la banda de valencia Elp y E2p en funcién del ancho del pozo.

De la Figura 10 se puede observas que a medida que el ancho de la capa activa en el pozo
cuantico de CdS/CdTe/CdS, tanto el primer como el segundo nivel de energia disminuyen y que a
partir de 2.5 nm de ancho el primer nivel E;, posee energias menores a 50 meV mientras que el

segundo nivel E,, posee energias menores a 300 meV.

3.3.4 CALCULO DEL COEFICIENTE DE ABSORCION DE LA HETEROESTRUCTURA DE CdS/CdTe
Los niveles energéticos cuasi-Fermi, EFn y EFp, se obtienen resolviendo numéricamente la ecuacién

de neutralidad de cargas [ecuacién (11)] aplicado en un QW. Una vez obtenidos los niveles cuasi-
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fermi, el coeficiente de absorcién a(v) se obtiene usando la ecuacion (25). La Figura 11 muestra el
espectro de absorcidn para dos valores diferentes de EFn. El borde de absorcidon para la curva de EFn
=75 meV comienza a aumentar a 1,58 eV. Adicionalmente, la Figura 11 muestra el corrimiento de la
longitud de onda hacia el azul del borde de absorcién mientras el nivel de Fermi se mueve hacia la
banda de conduccidn. En los célculos, g(E) se considerd con un tiempo de dispersién constante 7;,= 1

x 10" s, y g, —ahv, donde a = (mn/mp + 1),y hv =hv—E, —E,, —E,, . De la misma manera la

Figura 12 muestra el coeficiente de absorcion con respecto al nimero de QWs en la
heteroestructura. Se observa que por cada capa activa adicional de CdTe, se logra un aumento
relativo de 0.5 x 10* cm™ en la absorcién de fotones. Ademas, para todos los anchos de QW
analizados, se predijo un aumento significativo en la absorcidon antes que la heteroestructura

completa alcance los 25 QW.
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Figura 11. Coeficiente de absorcién calculado para un QW de CdS / CdTe con 5 nm de ancho mientras
el nivel de Fermi se mueve por encima del borde de la banda.
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Figura 12. Coeficiente de absorcién (a) versus el nimero de capas activas de CdTe para diferentes
anchos de la capa activa Lz.

3.3.5 CALCULO DE LA FOTOLUMINICENCIA Y ABSORCION CON RESPECTO AL GROSOR DE LA CAPA
ACTIVA

La Figura 13 muestra una grafica de la longitud de onda efectiva de absorcion (Aes) y longitud de onda
de emisién de la PL (A,) con respecto el ancho del QW. La longitud de onda de absorcion efectiva se
calcul6 utilizando la ecuacion Agf = 1.24/(Eg + E1n + Elp). De la Figura 13 se observa que A aumenta
a medida que incrementa el ancho de la capa activa en el QW, esto es debido a la disminucidn de los
niveles de energia E1, y E1p de la banda conduccidn y de la de valencia. Inversamente, A, disminuye a
medida que aumenta el ancho de la capa activa del QW. Este comportamiento permite observar un
corrimiento hacia el azul de A, con respecto a At @ partir del punto de interseccion entre las dos
curvas el cual se da en un ancho de 1.1 nm del QW. Por lo tanto, el fotdon emitido acarreara calor del
material ya que la energia emitida serd mads alta que la energia absorbida. Como resultado, el
material se enfriara.

La Figura 14 muestra el ancho de la capa activa del QW contra la longitud de onda de emisién y
la densidad espectral de fotoluminiscencia de un QW de CdSe/CdTe. Para obtener la Figura 14 el

ancho del QW se varié desde 0.5 nm a 10.5 nm en el calculo de fc(E) y se usé la ecuacion (33). En la
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Figura 14 se puede observar un pico de densidad PL superior a 5 x 10" cm’ para un ancho de 9 nm
en la capa activa del QW. Este pico se da a una longitud de onda de emisién de 0.4 um. El ancho del

QW de 9 nm es un ancho éptimo para emisién de luminiscencia en el rango mostrado en la figura.
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Figura 13. Longitud de onda efectiva de absorcidon (Aeff) y la longitud de onda de emisidn de
fotoluminiscencia (PL) (Ap) versus anchura del QW.
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Figura 14. Ancho del pozo cudntico contra la longitud de onda de emisién y la densidad espectral de
fotoluminiscencia de un QW de CdSe/CdTe.
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3.3.6 CALCULO DE LA DENSIDAD DE POTENCIA CON RESPECTO AL GROSOR DE LA CAPA ACTIVA

La Figura 15 muestra una gréfica de la densidad de potencia neta contra con el ancho de la capa
activa del QW. La densidad de potencia neta se calculdé como la diferencia entre la potencia
absorbida de la luz incidente (P.ys) y la potencia de la luminiscencia que se escapa (Pi). Se observa en
la Figura 15 que la densidad de potencia neta disminuye a medida que aumenta el ancho de la capa
activa del QW. Este comportamiento confirma que se produce enfriamiento déptico cuando se
satisface que P < 0. Esta condicidn satisface una contribucion dominante de la recombinacién
radiactiva con hv < hvf. Ademas, la Figura 15 muestra una Ppe < -5 W/m2 para un ancho de la capa

activa del QW de 9 nm.
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Figura 15. Densidad de potencia neta contra el ancho de la capa activa el QW. La densidad de
potencia neta se calculé como la diferencia entre la potencia absorbida de la luz incidente (P,ys) y la
de la luminiscencia que se escapa (Pje).

3.3.7 CALCULO DE LA DENSIDAD DE POTENCIA CONTRA EL NUMERO DE CAJAS CUANTICAS EN LA
HETEROESTRUCTURA

La Figura 16 muestra una grafica de la densidad de potencia neta contra al nimero de QW en la
heteroestructura completa. El ancho del QW considerado fue 9 nm. En la Figura 17 se observa que la

densidad de potencia neta disminuye a medida que el nimero de QW aumenta en Ia
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heteroestructura completa. Este comportamiento es el esperado ya que el drea de absorbancia
aumenta a medida que se incrementa el nimero de QWSs. Por otra parte, también se observa que por
cada cinco capas activas adicionales de CdTe, disminuye relativamente de 0.5 x 102 W/m? la

densidad de potencia neta.
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Figura 16. Densidad de potencia neta contra el nimero de QWs en la heteroestructura completa. El
ancho del QW considerado fue 9 nm.

3.3.8 CALCULO DEL GRADIENTE DE TEMPERATURA ALCANZADO CONTRA EL GROSOR DE LA CAPA
ACTIVA

El comportamiento descrito anteriormente, donde la densidad de potencia neta disminuye a medida
que el ancho del QW y el nimero de QWs se incrementan en la hetero-estructura completa, sugiere
reduccion en la temperatura del material. Para investigar esta hipdtesis, calculamos el cambio de
temperatura del material y la eficiencia de enfriamiento como funciones del ancho de la capa activa
del QW. El ancho del QW se varié de 0.1 a 11 nm. La Figura 17 muestra una grafica del gradiente de
temperatura contra el ancho de la capa activa del QW para un volumen de heteroestructura
completa de 10 mm? suponiendo €. = 1. De la Figura 17 se observa que a medida que el ancho de

capa actica del QW aumenta el gradiente de temperatura también aumenta.
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Figura 17. Gradiente de temperatura contra el ancho del QW.

3.3.9 CALCULO DE LA EFICIENCIA DE ENFRIAMIENTO CONTRA EL GROSOR DE LA CAPA ACTIVA

La Figura 18 muestra una grafica de la eficiencia de enfriamiento (n.) contra el ancho de la capa
activa del QW. Se observa que la eficiencia de enfriamiento aumenta a medida que el ancho de la
capa activa del QW aumenta. Por otra parte, se predice una eficiencia de enfriamiento superior al
100% cuando el ancho de la capa activa del QW se aproxima a 9 nm. Se espera una eficiencia de

enfriamiento > 100% cercano a 9 nm ya que A es el doble de Ay, por lo tanto hvf> 2hv.
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Figura 18. Grafico de la eficiencia de enfriamiento (n..ol) contra el ancho de pozo cuantico.

39



CAPITULO 4.

PRESENTACION DE LAS PUBLICACIONES REALIZADAS

Los métodos, resultados y conclusiones de los diferentes articulos cientificos publicados en este
trabajo, pueden ser consultados en los anexos correspondientes. En el anexo uno se encuentra el
articulo titulado “Low-dimensional CdS/CdTe multiple-quantum well heterostructure for optical
refrigeration” en el anexo dos se encuentra el articulo titulado “Comparison of Bamboo and Cotton
Performance in Warm Environment”. El primero publicado en el Journal of Nanophotonics de la
asociacion internacional del éptica y fotdnica (SPIE), y el segundo se encuentra actualmente en
revisidon por pares expertos en la revista DYNA editada por la Universidad Nacional de Colombia

facultad de Minas.

4.1 LOW DIMENSIONAL CdS/CdTe MULTIPLE-QUANTUM WELL HETEROSTRUCTURE FOR OPTICAL
REFRIGERATION

En este articulo, realizamos una investigacién numérica de las condiciones de enfriamiento dptico en
hetero-estructura de baja dimensién de CdS/CdTe con simple y multiples cajas cuantica (MQW). En
estas estructuras los portadores inyectados en la regién activa son limitados a moverse
mecdnicamente en una dimensién (1D). Los efectos del confinamiento cudntico de cargas en el
proceso de absorcidn de fotones y fotoluminiscencia se analizaron bajo condiciones de enfriamiento.
AUn mas importante, los espectros de absorcidon y fotoluminiscencia de la heteroestructura de
CdS/CdTe para condiciones de enfriamiento se definieron en términos del espesor de la capa
absorvedora (capa activa) y el nimero de pozos cudnticos en la heteroestructura completa.

La realizacion de la investigacion para este articulo estd basado en el hecho de que en la
actualidad el mayor desafio para lograr temperaturas por debajo de 10° kelvin en materiales
semiconductores a través de la conversion ascendente de fotoluminiscencia, es que a estas
temperaturas, en los semiconductores los componentes de fonones-acusticos predominan y la tasa
de dispersion de estos se vuelve comparable a la tasa de transicion radiactiva de banda a banda. Este
problema puede ser aliviado significativamente mediante el empleo de sistemas de confinamiento
cuantico, donde la relajacion de la conservacién del vector de onda en la direccidon de confinamiento

reduce la magnitud de la conductividad del material casi tres veces su valor original. A pesar de que
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estudios previos han reportado analisis tedricos y experimentales de las caracteristicas de
enfriamiento éptico en materiales semiconductores burdos, la transicion de electrones de banda a
banda debido a la absorcién y emisidn de fotones en condiciones de enfriamiento dptico en sistemas
de confinamiento exhiben efectos cuanticos debido a sus dimensiones de escala manométrica. Estos

efectos no han sido completamente analizados en los estudios tedricos convencionales.

4.1.1 PARTICIPACION DE CADA AUTOR EN LA PUBLICACION

Para la obtencién de los resultados publicados en este articulo, se conté con la colaboracidn de otros
investigadores. El articulo cientifico elaborado fue sometido a un proceso de revision arbitrada ante
los comités de evaluacion y edicidn de las revistas correspondientes. A continuacién se presenta para

el nombre de los autores participantes y las contribuciones realizadas por cada uno de ellos:

Revista: Journal of Nanophotonics
Editorial: SPIE, International Society for Optics and Photonics

SPIE (E-ISSN: 1934-2608)

AUTOR RESPONSABILIDAD

Planteamiento de los modelos matematicos,
analisis de los mismos e implementacién en
Julio César Tarin Cordero computadora para simulaciéon de desemperio,
interpretacidon de resultados y redaccién del

articulo.

Director de tesis, asesoria en el planteamiento
de los modelos matematicos del sistema de
Carlos Villa Angulo
absorcién fotdnica y revision del contenido de

la publicacién.

Apoyo en el planteamiento de los modelos de
implementacién por computadora de los
Rafael Villa Angulo mismos, asesoria en el manejo de las
diferentes técnicas de andlisis asi como

revision de analisis de informacion.
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Asesoria en el manejo de las diferentes
José Ramén Villa Angulo técnicas de andlisis asi como revision de

articulo.

4.2 COMPARISON OF BAMBOO AND COTTON PERFORMANCE IN WARM ENVIRONMENT

Diferentes materiales se han utilizado para fabricar ropa para ambiente cdlido. Por ejemplo, algoddn,
nailon, neopreno, poliéster y 100% fibras sintéticas. De cualquier manera, debido a propiedades
mecdnicas y térmicas, la ropa de nailon y poliéster tiende a irritar la piel en condiciones de alta
humedad. Igualmente, ropa de neopreno hacen a algunos usuarios sentirse incomodos debido a la
alta sudoracidn alcanzada por el cuerpo. Por otro lado, bambu y algoddén tienen baja conductividad
térmica, por lo que son excelentes materiales para fabricar ropa de verano. En este estudio, las
propiedades térmicas de tres estructuras producidas a partir de tres mezclas de fibras (100% bambu,
100% algoddn y 50:50% bambu: algoddn) son utilizadas para comparar el desempeio de bambu y
algodén en ambiente cdlido. Resultados tedricos muestran que el grosor de la ropa y la tasa de

almacenamiento de calor en el cuerpo se reducen significativamente usando 100% bambu.

4.2.1 PARTICIPACION DE CADA AUTOR EN LA PUBLICACION

Para la obtencidon de los resultados publicados en este articulo, se contd con la colaboracién de otros
investigadores. El articulo cientifico elaborado fue sometido a un proceso de revisién arbitrada ante
los comités de evaluacién y edicién de las revistas correspondientes. A continuacidn se presenta para

el nombre de los autores participantes y las contribuciones realizadas por cada uno de ellos:

Revista: DYNA
Editorial: Universidad Nacional de Colombia, Medellin Faculta de Minas

DYNA (E-ISSN: 2346-2183)

AUTOR RESPONSABILIDAD

Planteamiento de los modelos matematicos,
Karina Solorio-Ferrales analisis de los mismos e implementacién en

computadora para simulaciéon de desemperio,
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interpretacion de resultados y redaccion del

articulo.

Rafael Villa-Angulo

Apoyo en el planteamiento de los modelos de
implementacion por computadora de los
mismos, asesoria en el manejo de las
diferentes técnicas de analisis asi como

revision de analisis de informacion.

José Ramon Villa-Angulo

Asesoria en el manejo de las diferentes
técnicas de analisis asi como revisién de

articulo.

Julio C. Tarin-Cordero

Asesoria en el manejo de las diferentes
técnicas de analisis asi como revisién de

articulo.

Carlos Villa-Angulo

Director de tesis, asesoria en el planteamiento
de los modelos matematicos y revisidon del

contenido de la publicacidn.
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CAPITULO 5.

CONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO

5.1 CONCLUSIONES

En este trabajo de tesis presentamos los resultados obtenidos en la investigacién numérica de las
caracteristicas de enfriamiento dptico de una heteroestructura de CdS/CdTe con multiples cajas
cuanticas (MQW), asi como los procedimientos y metodologias utilizadas durante el desarrollo de la
misma. Los efectos del confinamiento cuantico en la absorcién de fotones y la luminiscencia bajo
condiciones de enfriamiento también son analizados y reportados. Los espectros de absorcion y
luminiscencia para condiciones de enfriamiento fueron definidos en términos del ancho y numero de
pozos cudnticos en la heteroestructura completa.

La heteroestructura de CdS/CdTe con multiples cajas cuanticas analizada muestra un incremento
relativo de 0.5 x 10* cm™ en la absorcidn de fotones por cada capa activa adicional de CdTe en la
estructura completa. Un corrimiento de la absorcién de fotones hacia longitudes de onda mas cortas
(blueshift) a medida que el nivel de Fermi penetraba en la banda de conduccidon también fue
observado. Adicionalmente, resultaron incrementos en la longitud de onda efectiva (Ae5) @ medida
gue el ancho de la capa activa en el pozo incrementa, esto es debido al decrecimiento de los niveles
de energia en la banda de conduccion y valencia, Ei, Yy Ezp (tal como se muestra en las Fig. 4 y 5). De
manera contraria, la longitud de onda de luminiscencia (4,) decrece a medida que el ancho de la
capa activa en el pozo cuantico incrementa. Este comportamiento resulta en un corrimiento hacia
longitudes de onda mas cortas (blueshif) de A, con respecto a Aef que empieza en el punto de
interseccién dado en 1.1 nm del acho del QW (tal como se muestra en figura 8). De aqui que el fotén
emitido removera calor hacia fuera del material dado que la energia emitida serda mayor que la
energia absorbida. Por lo tanto la temperatura del material descendera.

Para un QW con ancho de 9 nm a una longitud de onda de emision de 0.4 um, se encontrd una
densidad de luminiscencia mayor a 5 x 10** cm™ (tal como se muestra en la figura 9). El ancho de 9
nm en el QW puede ser considerado como éptimo para emisidon de luminiscencia y enfriamiento
optico debido al corrimiento en longitud de onda (blueshift) obtenido mayor a 400 nm de A, con
respecto a Aeg. Adicionalmente, a medida que ancho del QW incrementa el gradiente de temperatura

y la eficiencia de enfriamiento también incrementan. Pero de lo mas significante es el hecho de que
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eficacias de enfriamiento mayores a 100% son precedidas con un ancho en fa capa activa del QW
cercano a 9 nm. Eficiencias de enfriamiento mayores a 100% resultan cuando A4 es por lo menos dos
veces Ap. De aqui que hvg> 2hv.

Aun cuando los resultados numéricos de este trabajo de tesis son para el sistema de materiales
CdS/CdTe, el procedimiento propuesto en este trabajo puede ser utilizado para otros sistemas de
materiales. Pero aln mads importante, mas alld de mejorar las técnicas existentes de andlisis de
enfriamiento 6ptico en materiales semiconductores puede ser usado para explorar las siguientes

generaciones de este tipo de dispositivos.

5.2 TRABAJO FUTURO

Debido a que este trabajo de tesis se concentré en el andlisis numérico de los efectos de
enfriamiento éptico en heteroestructuras de CdS/CdTe de baja dimension, no se ha probado de
manera practica los resultados encontrados. Por lo que el trabajo futuro planteado con mayor
importancia es el crecimiento de las estructuras estudiadas. Sintetizar CdS y CdTe bajo la técnica
solvotérmica para la sintesis de esferas coloidales aprovechando la reaccién que se da entre una
matriz polimérica (PVP), una sal de cadmio/telurio/sulfuro y la tiourea en una soluciéon tampon
amoniacal alcalina; técnica que permite controlar tamafios y distribucion de particulas, por lo que es
posible la obtencién de peliculas de CdS y CdTe que sean delgadas, homogéneas, duras, adherentes
y transparentes. Posteriormente, caracterizar las propiedades 6pticas de los materiales y las peliculas
mediante técnicas de espectrofotometria FTIR, UV-visible y Fotoluminiscencia (PL) para estudiar de
manera tedrico - practica su capacidad para absorber fotones en diferentes espectros de emision asi

como su capacidad practica de enfriamiento éptico.
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Abstract. The major challenge for semiconductors to achieve temperatures below 10 K by lumi-
nescence upconversion, is that at these lattice temperatures the acoustic phonon component
dominates and the scattering rate becomes comparable to the band-to-band radiative transition
rate. This problem can be significantly alleviated by employing quantum-confined systems,
where relaxation of wave-vector conservation in the confined direction reduces material con-
ductivity by nearly three orders of magnitude. Although previous studies have reported theo-
retical and experimental analyses of cooling characteristics for bulk semiconductors, the electron
band-to-band transition due to photon absorption or photon emission under cooling conditions in
quantum-confined semiconductor systems which exhibit quantum effects at the dimensions of
several nanometers have not been completely analyzed in conventional theoretical studies. We
realized a numerical investigation of optical cooling conditions for a low-dimensional CdS/CdTe
multiple-quantum well heterostructure where injected carriers in the active region are quantum
mechanically confined in one dimension. Effects of such quantum mechanically confined car-
riers on photon absorption and photoluminescence (PL) were analyzed under cooling conditions.
Most importantly, the CdS/CdTe heterostructure absorption and PL spectra for cooling condi-
tions were defined in terms of the active layer width and number of quantum wells in the com-
plete heterostructure. © 2015 Society of Photo-Optical Instrumentation Engineers (SPIE) [DOL 10
.1117/1.JNP.9.093085]

Keywords: quantum-confined system; optical refrigeration; low-dimensional CdS/CdTe
heterostructure.
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1 Introduction

In 1929, it was recognized by Pringsheim that thermal vibrational energy could be removed
by anti-Stokes fluorescence if the material is excited by photons with an energy lower than
the mean fluorescence energy.! This is known as laser cooling (optical refrigeration) by
luminescence upconversion. However, optical refrigeration was not observed in ytterbium-
and thulium-doped glasses until 1995.>* In 1997, Gauck proposed optical refrigeration in semi-
conductors by fabricating self-cooling semiconductor devices, where a semiconductor device
and a semiconductor cooler can be grown on the same substrate.’ In the upconversion mecha-
nism for bulk semiconductor luminescence, as shown in Fig. 1, electrons from the valence band
make the transition to the conduction band by absorbing a photon with energy hv from the
incident light. The electrons in the conduction band experience energy exchange through inelas-
tic collision, absorbing thermal lattice vibrations in the material. After getting energy during
collisions, electrons from the conduction band move down to the valence band emitting an
incoherent blue-shifted photon with energy hv, which is generated through radiative recombi-
nation and carries heat away from the material. As a result, the material is cooled by the incident
light.®

*Address all correspondence to: Carlos Villa-Angulo, E-mail: villac@uabc.edu.mx

1934-2608/2015/$25.00 © 2015 SPIE

Journal of Nanophotonics 093085-1 Vol. 9, 2015

Downloaded From: http://spiedigitallibrary.org/ on 03/03/2015 Terms of Use: http://spiedl.org/terms


http://dx.doi.org/10.1117/1.JNP.9.093085
http://dx.doi.org/10.1117/1.JNP.9.093085
http://dx.doi.org/10.1117/1.JNP.9.093085
http://dx.doi.org/10.1117/1.JNP.9.093085
http://dx.doi.org/10.1117/1.JNP.9.093085
mailto:villac@uabc.edu.mx
mailto:villac@uabc.edu.mx
mailto:villac@uabc.edu.mx

Tarin-Cordero et al.: Low-dimensional CdS/CdTe multiple-quantum well heterostructure. ..

Absorbed /\ /\_, Blueshifted
photons /\/\, % emitted
/

hvyf  photons

Fig. 1 Schematic of the cooling cycle in the light refrigeration of a bulk semiconductor.

Semiconductors obey Fermi—Dirac statistics; thus, the lower energy valence band remains
populated even at absolute zero. Therefore, semiconductors have the potential to achieve temper-
atures lower than those achieved by doped glass. The major challenge for semiconductors to
achieve temperatures below 10 K is that at these lattice temperatures, the acoustic phonon com-
ponent dominates and the scattering rate becomes comparable to the band-to-band radiative tran-
sition rate. This allows for band-to-band radioactive transition before complete thermalization of
the lattice. This problem can be significantly alleviated by employing quantum-confined sys-
tems, where relaxation of wave-vector conservation in the confined direction reduces material
conductivity by nearly three orders of magnitude.” Although previous studies have reported
theoretical and experimental analyses of cooling characteristics for bulk semiconductors,® the
electron band-to-band transition due to photon absorption or photon emission, under cooling con-
ditions in quantum-confined semiconductor systems, which exhibit quantum effects at the dimen-
sions of several nanometers have not been completely analyzed in conventional theoretical studies.
When an electron is confined within a nanometer semiconductor structure of size comparable to
the de Broglie wavelength of the electron, its propagation is limited in one direction, and the elec-
tron can be described by a standing wave. The electron energy in the confining direction is no
longer continuous; instead, its spectrum consists of a set of separate energy levels.”

In the literature, low-dimensional heterostructures of a single quantum well (QW) and multi-
ple-quantum wells (MQWs), where injected carriers in the active region are quantum mechan-
ically confined in one dimension (1D), have been reported as potential alternatives to circumvent
the acoustic phonon component scattering rate becoming comparable to the band-to-band radi-
ative transition rate.'® In addition, a net cooling by about 40 K using nanoribbons and nanobelts
has been reported.!! However, precise understanding and design of these low-dimensional het-
erostructures for semiconductor cooling require accurate calculation of fundamental parameters,
such as static energy levels within QWs, effective absorption wavelength, quasi-Fermi level posi-
tions, photon absorption coefficient (), photoluminescence (PL) density (R), and power cooling
density (P).'">!*7 In addition, the optimum choice of absorber layer thickness in these low-
dimensional heterostructures, which determines the cooling efficiency, relies on the exact deter-
mination of the above-mentioned parameters. Hence, theoretical models for the determination of
the above-mentioned parameters would be of great importance to experimentalists, who are
interested in obtaining numerical estimates and correlating these theoretical results with practical
measurements.

In this paper, we report a numerical investigation of the optical cooling characteristics of a
CdS/CdTe MQW heterostructure. The effects of 1-D quantum mechanical confinement in the
calculation of fundamental parameters such as photon absorption coefficient, PL density, and
power cooling density were analyzed. Most importantly, the CdS/CdTe heterostructure absorp-
tion and PL spectra for cooling conditions were defined in terms of the active layer width and
number of QWs in the complete heterostructure.
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2 Energy Diagram of a CdS/CdTe Multiple-Quantum Well
Heterostructure

Figures 2(a) and 3(a) show the schematic energy-momentum diagrams of the analyzed CdS/CdTe
MQW heterostructures grown on an S, O, : F substrate in equilibrium and under the influence of an
incident light, respectively. The structure consists of a set of CdS/CdTe QWs surrounded by a p-
doped CdTe layer and an n-doped CdS layer. The n-type CdS with a bandgap of 2.4 eV is a suitable
window material that permits the incident light to reach the absorber. However, p-type CdTe has a
direct bandgap of 1.45 eV that makes it a nearly ideal absorber material.'* To illustrate the photon
absorption mechanism, Figs. 2(b) and 3(b) show an enlarged image of the QW region. These
diagrams show only the first QW since for most parameters it is the principal contributor.
However, the effects of the other QWs may also be involved as we discuss later.

The presence or absence of free carriers in the QWs depends on the position of the quasi-
Fermi level energies EF, and EF,, and thus, the ability to obtain an absorption response. The
energy E is assumed to be zero at the conduction band edge, and increases as we move up into
the conduction band. The energy E’ is assumed to be zero at the valence band edge, and
increases as we move down into the valence band. The rate of band-to-band absorption is
the rate at which electrons in the valence band at energy E’ make the transition to the conduction
band at energy E by absorbing a photon with energy hv. Conversely, the rate of band-to-band PL
emission is the rate at which electrons in the conduction band at energy E make the transition to
the valence band at energy E’ by emitting a photon with energy hv. In addition, AE, and AE,,
which show the discontinuities (offsets) of the conduction and valence bands, respectively, are
shown in Figs. 2(b) and 2(d). AE,. and AE, are the energies required for the carriers to escape
from the QW.

3 Theoretical Formulation

Electron-hole pair generation due to photon absorption in a semiconductor material can be
described by considering a flux of photons with intensity / at photon energy hv impinging

(o7l CdS — (p) CdTeCdTe N cas CdTeCdTe CdTe — (n)
db [ Lz d

I
— — — — —

I AEc
3.7eV 2.4 eV —a — . . —
T 1.45 eV
_l_ EF
pr— — — ﬁ 7777777
I AEv
Ih_{ — _— _— |
, ——————————————————— SXCAS/CdTe QWS -
(a)
CdS CdTe CdS E
Lw
AEc E2n \ /
Ein
Evett | Enaw| k
geff | Egqw| =3 e Er ,
Eyp
AEy RN
(b) Aw/2a 0 Lw2

Fig. 2 Energy-momentum diagram for a CdS/CdTe multiple-quantum well (MQW) heterostructure
grown on a S,,0, substrate. (a) Structure in equilibrium condition and (b) expanded QW region in
equilibrium.
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on the material. Once the flux of photons passes through the surface of the material, the electron-
hole pair generation is determined by the nonradiative (AN) recombination rate, radiative recom-
bination rate (BN?), and Auger (CN?) rate. Furthermore, we assume that only a fraction 7, of the
total luminescence can escape the material while the remaining fraction (1 —#,) is trapped and
recycled. By conservation of energy, the net electron-hole generation rate must balance the net
recombination to photons. This can be written as”'’

dN _a(v)I
dt  hv

— AN — BN? - CN? + (1 —,)BN?, (1)

which describes the change in electron-hole pair density as a function of time. Here a(v) is the
inter-band absorption coefficient. The last term represents the increase in N due to reabsorption
of the trapped luminescence.

Additionally, when a semiconductor QW heterostructure is under the influence of an electric
field due to a uniformly irradiated light, the presence or absence of free carriers in the QWs
depends on the position of the quasi-Fermi level energies EF, and EF,, and this determines
the ability to obtain an absorption response. Once the static energy levels at the well of a quantum
absorber are known, EF,, and EF, can be obtained by numerically solving the charge neutrality
equation [Eq. (2)] applied to the QW'°

(1 + eEF/ATY(1 4 e(EF,,—AEn)/kT)) = (14 FFP/FTYZ(1 + e(EFp—AE,,)/kT)Z’ )

where Z = my,,,/m;,,, while AE, and AE,, are the first-to-second electric sub-band spacing for
electrons and heavy holes, respectively. Then the volume rate of absorption at the absorber layers
must be proportional to the number of filled electron states in the valence band and the number of
empty electron states in the conduction band. The number of filled electron states in the valence
band is equal to the density of states that are available at energy E’ denoted as Ny (E') times the
probability of occupancy given by the Fermi—Dirac distribution for the valence band, fy(E’).
Similarly, the number of empty electron states in the conduction band is given by the density of
states that are available at energy E, denoted as N.(E), times [1 — f.(E)],which is the probability
of the conduction band state being empty. Hence, the QW absorption coefficient is written as'’

oz(v)zi B(v)hT 4 (E) + L ©)

v g Tloss

and has units of cm™'. Here B(v) = A, C3/8x1? is the Einstein coefficient for photon absorption
with units of cm®j~! s72, A, is the Einstein coefficient for the probability of spontaneous recom-
bination which has units of cm?s™!, ¢ is the speed of light, 7)., = ['zp(v) is a time constant
defining photon losses, I' is the photon confinement factor, and zp(v) is the photon lifetime for
photons with frequency v, and

[ D,,(E) Dy, (hv — E) 1 1
Tap(E) = / lLZ L,  1+exp[(EF, —E)/KT] 1+ exp|(EF, — hv + E) /KT]
1 [hév(EF,))?

X7 [E — E;(EF,))? + [hév(EF,) /2]

dE, “)

with the Fermi-Dirac distributions given by f.(E)=1/[1 +exp(E — EF,)/kT] and
1 - f.(E)=1/[l +exp(E’' — EF,)/kT], where 6v represents the full width at half maximum
of the function defined by 6(v) = 1/(2z7;,), where 7;, is the intra-band scattering or relaxa-
tion time.

Since photon lifetime (7, ) defined by Eq. (5) depends on the number of QWs [Eq. (3)], Tjoss
can be used to illustrate the increase in photon absorption as the number of wells increases in a
multiple-coupled-well structure:'®
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1 1 (1-T,) -1
Tloss — l—‘mTp = {Ug |:FmL In (R> + aab(v) =+ l—‘masc(v):| } . )
Here, 7, is the photon lifetime, I',, is the confinement factor for the m’th well given by
I, = \/2/zx[mL,/Wy], R is the facet reflectivity, a,,(v) is the free-carrier photon loss, and

a,.(v) is the scattering loss, while W, and L are the width and length, respectively, of the com-
plete absorber structure.
Under steady-state conditions, Eq. (1) can be rewritten as
a(v) ) 3
0=—+I-AN -yn,BN° - CN”, ©6)

hv
where spontaneous emission appears only through #,B that is inhibited by fluorescence
trapping.'” It is important to note that 7, is a quantity averaged over the entire luminescence
spectrum:

[ S(v)R(v)dw
e = W, (7

where S(v) is the geometry-dependent escape probability of photons with energy A, and R(v) is
the PL spectral density, also known as the Kubo-Martin—-Schwinger relation:>**!

7[7121)2 —Ju
!

c

where 7 is the index of refraction. The net power density that is deposited in the semiconductor is
the difference between the power absorbed from the incident light (P,,,) and that of the lumi-
nescence that escapes (Py):

Pnet = Pabs - Ple = [(Z(U)I + AP] - [neBNzhﬁf}’ (9)

where the absorbed power density includes the resonant absorption [a(v)I] and a term AP that
accounts for undesirable effects such as free-carrier absorption and other parasitic absorptive
processes. The second term gives the escaped luminescence power density at a mean lumines-
cence energy hvy, defined as

S(v)R(v)hvd
hvfz—f (0)R(v)hvdy, (10)
J S(v)R(v)dv
It is important to note that the escaped mean luminescence energy can deviate (i.e., redshift)
from its internal value (S = 1) depending on the thickness or photon recycling conditions. With
the aid of Eq. (1), we can rewrite Eq. (9) as

Py = 1.BN*(hv — hv;) + ANhv + CN*hv + AP. (11)

Equation (11) describes the optical cooling of a semiconductor in a simple form by intro-
ducing inhibited radiative recombination (,B) and a shifted mean photon energy iv, for the
escaped luminescence. In addition, this equation indicates that optical cooling occurs when
Pye; <0, requiring a dominant contribution from radiative recombination with hv < hvy. The
cooling efficiency 7, is defined as the ratio:

_ 7.BN*(hv—hy) + ANhv + CN*hv + AP 12)
e = n.BN?hv + ANhv + CN3ho + AP

Equation (12) indicates that cooling efficiency >100% can be obtained if the energy of the
emitted photon is blue shifted to at least two times the energy of the absorbed pho-
ton (hvy > 2hv).
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Fig. 3 Energy-momentum diagram for a CdS/CdTe MQW heterostructure grown on a S,0, sub-
strate. (a) Structure under the influence of an incident light and (b) expanded QW region under the
influence of an incident light.

The observed temperature change is defined as AT = T — Ty, where Ty and Ty are the
temperatures of the sample and environment, respectively. AT is an expression that relates
the steady-state temperature attained by the sample to the net heat load from the surroundings
at that temperature. Hence, Eq. (9) can be related to the heat load derived from the net absorption
of room temperature blackbody radiation:**?3
[a(v)I + AP] — [n,BN*hiy]

T=- .
4Av€eff°'BT}e

. (13)

where A, is the net volume of the sample, €. is the effective emissivity, and op is the Stefan—
Boltzmann constant.

4 Calculations and Results

For calculations, a bandgap difference between CdS and CdTe of gAEc = 654 meV for the
conduction band and gAEv = 436 meV for the valence band, which respectively correspond
to 60% and 40% of the total difference, were used. In addition, the energy levels shown in
Fig. 4, Ey,, and E,, for the conduction band, and energy levels shown in Fig. 5 E;, and
E,, for the valence band were obtained by solving the standard Schrodinger equation under
both the effective mass and envelope function approximation using typical values from
Table 1. The quasi-Fermi level energies, EF,, and EF,, were obtained by numerically solving
the charge neutrality equation [Eq. (2)] applied to the QW.

Figure 6 shows the absorption spectra calculated using Eq. (3) for two different values of
Er,. The absorption edge starts increasing at 1.58 eV, which is the effective bandgap for the first
sub-band. In addition, Fig. 6 shows the rigid blue-shift of the absorption edge as the Fermi level
moves into the conduction band. In the calculations, g(E) was considered with a constant
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Fig. 4 Conduction-band energy levels E;, and E,, as a function of well width.

scattering time 7;, = 1 X 1075, and E; = ahv, where a = (m,/m,+1)"', and ho =
hv — E, — Ey, — E;,,. Figure 7 shows the absorption coefficient for the photons versus the num-
ber of QWs in the heterostructure. It was observed that for each additional active CdTe layer, a
relative increase of 0.5 X 10* cm™! in photon absorption can be achieved. In addition, for all
analyzed QW widths, a significant increase in absorption was predicted before the complete
heterostructure reaches 25 QWs.

Figure 8 shows a plot of the effective absorption wavelength (4.¢) and PL emission wave-
length (4,;) versus the QW width. The effective absorption wavelength was calculated using the
equation Ay = 1.24/(E, + Ey, + E; ). It was observed from Fig. 8 that . increases as the
well width increases due to the decreases of the conduction and valence band energy levels E;,,
and E, [Figs. 4 and 5]. Inversely, 4, decreases as the well width increases. This behavior allows
a blue-shift of A, with respect to A starting from the intersection point given at a QW width of
1.1 nm. Hence, the emitted photon will carry heat away from the material since the emitted
energy will be higher than the absorbed energy. As a result, the material will cool down.
Figure 9 shows the QW width versus emission wavelength versus PL spectral density of a
CdS/CdTe QW. To obtain Fig. 9, the QW width was varied from 0.5 to 10.5 nm in calculation
of f.(E) and Eq. (8). In Fig. 9, a PL density peak higher than 5 x 10'* cm=3 for a QW width of
9 nm can be observed. This peak is given at an emission wavelength of 0.4 ym. The 9 nm QW
width is an optimal width for luminescence emission in the shown QW width range.

1000
900

800
700
600
500
400
300
200
100

E1p, Ezp (mev)

0 25 5.0 7.5 10 125 15
Lz (nm)

Fig. 5 Valence-band energy levels E;, and E;, as a function of well width.
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Table 1 Typical values in calculations.

Parameter Symbol Value

Planck constant h 4.13566733x 107'° eV - 5 6.63x 1073 m? - Kg - s~'
Dirac constant h 6.582118x 10" eV - s
CdTe electron effective-mass Mpy 0.1my

CdS electron effective-mass Mpp 0.2my,

CdTe hole effective-mass Mpw 0.4mq

CdS hole effective-mass Mpp 0.7my

Free electron mass in vacuum mo 9.1093 x 10~3" Kg
CdTe group index ng 3.2

Loss time Tloss 25x10 "' s
Intra-band scattering time Tin 1x10712 g
Speed of light c 299792458 m - s~
Facet reflectivity R 0.3

Einstein coefficient for the probability Ap 2x10°cm=2 .1

of spontaneous recombination

Nonradiative recombination coefficient B 4x107® m3 .1
Auger coefficient c 4x10%2 mb . g
Stefan—Boltzmann constant oB 567x108W.m=2.K*

Figure 10 shows a plot of the net power density versus the QW width. The net power density
was calculated as the difference between the power absorbed from the incident light (P )
and that of the luminescence that escapes (P.). It was observed from Fig. 10 that the net
power density decreases as the QW width increases. This behavior confirms that optical cooling
occurs when P, < 0, satisfying a dominant contribution from the radiative recombination with

Absorption
7
6 CdS CaTe CuaS
EF: E2n
5 n Ein Vo = gAE:
s
I
§ 4
)
c
w EFn =645 meV
3
2
EFn =175 meV
1

0 02 04 o066 08 10 12 14 16 18 20
a (1/cm) x10%

Fig. 6 Calculated absorption coefficient fora 5 nm CdS/CdTe QW as the Fermi level moves above
the band edge.
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Fig. 7 Absorption coefficient («) versus number of CdTe active layers for different active layer
widths Lz.
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Fig. 8 Effective absorption wavelength (1) and photoluminescence (PL) emission wavelength
(Apr) versus QW width.
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Fig. 9 Quantum well width versus emission wavelength versus photoluminescence spectral den-
sity of a CdS/CdTe QW.
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Fig. 10 Net power density versus quantum well width. The net power density was calculated as

the difference between the power absorbed from the incident light (P,,s) and that of the lumines-
cence that escapes (P)e).
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Fig. 11 Net power density versus the number of QW in the complete heterostrcuture. The con-
sidered QW width was 9 nm.
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Fig. 12 Temperature gradient versus the QW width.
hv < hvy. In addition, Fig. 10 shows a Po < =5 W/m? for a QW width of 9 nm. Figure 11
shows a plot of the net power density versus the number of QWs in the complete heterostructure.
The QW width considered was 9 nm. It was observed from Fig. 11 that the net power density

decreases as the number of QWs in the complete heterostructure increases. This behavior is as
expected since the absorbance area increases as the number of QWs increases. Moreover, it was
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Fig. 13 Plot of the cooling efficiency (1c00) Versus the quantum well width.

also observed from Fig. 11 that for each five additional active CdTe layers, a relative decrease of
0.5 x 102 W/m? in the net power density can be achieved.

The previously described behavior, where the net power density decreases as the QW width
and the number of QWs in the complete heterostructure increases, suggests reduction in material
temperature. To investigate this hypothesis further, we plotted the temperature change of the
material and the cooling efficiency, as functions of the QW width. The QW width was varied
from 0.1 to 11 nm. Figure 12 shows a plot of the temperature gradient versus the QW width for a
complete heterostructure volume of 10 mm?® assuming e, = 1. It was observed from Fig. 12
that as the QW width increased the temperature gradient also increased. Figure 13 shows a plot of
the cooling efficiency (7.) versus the QW width. It was observed that the cooling efficiency
increased as the QW width increased. Moreover, we predicted cooling efficiency higher than
100% when the QW width approaches 9 nm. Cooling efficiency >100% near 9 nm is expected
since gy is twice Ay (Fig. 8), hence hvy > 2hv.

5 Conclusions

In this paper, we reported a numerical investigation of optical cooling characteristics of a MQW
CdS/CdTe heterostructure. The effects of the quantum mechanical confinement on photon
absorption and luminescence under cooling conditions were also analyzed. The CdS/CdTe het-
erostructure absorption and luminescence spectra for cooling conditions were defined in terms of
the active layer width and number of QWs in the complete heterostructure.

The analyzed multiple-coupled CdS/CdTe QW structures show a relative increase of 0.5 X
10* cm™! in photon absorption for each additional active CdTe layer in the complete hetero-
structure. Further, a rigid blue-shift of the absorption edge was observed as the Fermi level
moved into the conduction band. Additionally, A,y increased as the well width increased
due to the decrease in the conduction and valence band energy levels E,, and E;, (Figs. 4
and 5). Inversely, A, decreased as the well width increased. This behavior results in the
blue-shift of 4, with respect to A starting from the intersection point given at 1.1 nm of
QW width (Fig. 8). Hence, the emitted photon will carry heat away from the material since
the emitted energy will be higher than the absorbed energy. Therefore, the material will
cool down.

For a QW width of 9 nm at an emission wavelength of 0.4 um, a PL density peak higher than
5x 10" cm™ was predicted (Fig. 9). The 9 nm QW width can be considered optimal for lumi-
nescence emission and optical cooling due to the shown blue-shift >400 nm of 4, with respect
to Aegr- In addition, since net power density is dependent on photon absorption [Eq. (9)], and
photon absorption is not significant beyond 25 QWs, a significant reduction in net power density
will not be attained by increasing the number of QWs beyond 25. Also, as the QW width
increases, the temperature gradient and the cooling efficiency also increase. Most importantly,
cooling efficiency higher than 100% is predicted for QW width near 9 nm. Cooling efficiency
>100% is the result of A being at least twice Ay, hence hvy > 2hv.
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Abstract

Different materials have been use to fabricate summer (warm environment) clothing, i. e. cotton, nylon, neoprene, polyester and 100%
synthetic fibers. However, due to mechanical and thermal properties, nylon and polyester cloth have a tendency to rot and chafe in damp
conditions. In addition, close-fitting synthetics fiber and neoprene make some wearers feel uncomfortable due to the rapidly body skin
sweat. Besides that, bamboo and cotton have demonstrated to have low thermal conductivity. Hence, they are excellent materials to
fabricate summer clothing. In this study, thermal properties of three different rib knitted structures produced from a 30 tex yarn of three
blends of fibers (100% bamboo, 100% cotton and 50:50 bamboo: cotton) were used to compare bamboo and cotton performance in warm
environment. Theoretical results show that garment thickness and heat storage rate in the human body can significantly be reduced by
using 100% bamboo, without compromising comfort.

Keywords: warm environment clothing; protective materials; Bamboo garment; modeling behavior.

Resumen

Diferentes materiales se han utilizado para fabricar ropa para ambiente calido. Por ejemplo, algodén, nailon, neopreno, poliéster y 100%
fibras sintéticas. De cualquier manera, debido a propiedades mecénicas y térmicas, la ropa de nailon y poliéster tiende a irritar la piel en
condiciones de alta humedad. Igualmente, ropa de neopreno hacen a algunos usuarios sentirse incomodos debido a la alta sudoracion
alcanzada por el cuerpo. Por otro lado, bambu y algodén tienen baja conductividad térmica, por lo que son excelentes materiales para
fabricar ropa de verano. En este estudio, las propiedades térmicas de tres estructuras producidas a partir de tres mezclas de fibras (100%
bambu, 100% algodén y 50:50% bambu: algodon) son utilizadas para comparar el desempefio de bambu y algodén en ambiente calido.
Resultados tedricos muestran que el grosor de la ropa y la tasa de almacenamiento de calor en el cuerpo se reducen significativamente
usando 100% bambu.

Palabras clave: ropa para clima calido; materiales protectores; ropa de bambu; modelado.

1 Introduction

The human body to maintain its temperature between a
safety interval needs to eliminate the excessive warm. To
eliminate the excessive warm it changes the amount of
blood circulating through the body as well as increases the
amount of liquid transpiration on the body skin. These
actions are commonly self-activated once its average
internal temperature overpasses the 98.6 ° F (37 ° C) [1, 2].
Also, when the environmental temperature is close to the
temperature of the body skin, the internal temperature
regulation becomes more difficult. If the air temperature is
equal or higher than the temperature of the body skin, the
blood that circulates close to the body skin can’t help to
descend the human body temperature [3]. In addition, if the
environmental humidity increases the evaporation of the

liquid transpiration on the body skin decreases. Hence the
effort of the body to maintain a safety temperature is
affected, excessive blood arrives to the body skin and less
arrives to the active muscles, the brain and other internal
organs [4]. As a consequence, the body capacity to work
decreases and a premature exhaustion due to the heat stress
arrives.

The previously described conditions are commonly
found in seaside cities and also in many jobs in
industrialized countries [5]. Different approaches have been
used to prevent and minimizes the effects of premature
exhaustion due to heat stress in hot and warm environment.
On one hand, supplements such as drinks specially designed
to replace body fluids and electrolytes have been used. They
may be of benefit for workers who have very physically
active occupations but they may add unnecessary sugar or
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salt to the diet [6]. On the other hand, protective clothing
have been used to reduce the effects of environmental stress
factors. The materials used in clothing which has been
designed for warm and hot weather must be able to give
comfort, durability, it must to allow air to circulate freely
across the skin, which can help to keep the body cool. In
addition, the material needs to resist the sun’s rays in order
to help delay the onset of sunburn.

Materials such as cotton, nylon 6, nylon 6.6,
neoprene, polyester, and 100% synthetic fibers have been
used for warm and hot environment clothing fabrication.
However, pure nylon and polyester cloth have a tendency to
rot and chafe in damp conditions. In addition, close-fitting
lightweight of 100% synthetics fiber and neoprene make
some wearer feels uncomfortable due to the rapidly body
skin sweat. On the other hand, beside of cotton, bamboo that
is a tribe of flowering perennial evergreen plants in the
grass family Poaceae [7] is an excellent candidate for warm
environment clothing fabrication due to its mechanical and
thermal properties [8 - 10].

In this study, thermal properties of three different
rib knitted structures produced from a 30 tex yarn of three
blends of fibers (100% bamboo, 100% cotton and 50:50
bamboo: cotton) were used to compare bamboo and cotton
performance in warm environment. Standardized values of
metabolic rate, for different physical activities, were used in
the calculations. The heat storage rate in the human body vs
clothing insulation for the considered yarn blends was
calculated. In addition, the relation of clothing thickness and
clothing isolation was established. Theoretical results show
that the garment thickness can significantly be reduced as
well as heat storage rate in the human body can also be
reduced by using 100% bamboo, without compromising
comfort.

2 Heat Balance and Exchange Modeling of Human
Body and Clothing

The interaction of heat with a dressed human body can be
described from an arbitrary flux of heat impinging with the
dressed body. Once the flux of heat is inside the front
surface of the dressed body, the behavior of the flux of heat
is determined by the rates of storage, production and losses.
By conservation of energy, the net heat storage must
balance the net production and losses within the unit volume
of the dressed body. This can be written as: [11, 12]

S=M-W)—(R+CH+E+K)— (Cres + Eres) 1)

where S is the heat storage rate, M is the metabolic energy
production rate, W is the external mechanical work, R, C
and E are the radiation, convective and evaporative heat
loss from the skin respectively. K is the conduction to the
surfaces by direct contact with skin or clothing, C,.; and
E,.s are the convective and evaporative heat loss from
respiration respectively. The units of the rate of storage,
production and losses are energy per second, that is joules

per second (J-s%) or watts (W). It is useful to standardize
over persons of different sizes by using units of watts per
squatter meter (W-m?) of the body surface area.

The energy balance components, M and W
describe heat production in the human body. The other
components (R, C, E, K, C,., Er) describe heat
consumption. Thermal energy balance is given when the
heat storage rate is equal to zero (S = 0). In addition, when
the heat storage rate is positive (S > 0) the body
temperature increases and there exist a heat gain, hence the
body needs to be cooled. On the other hand, when the heat
storage rate is negative (S < 0) the body temperature
decreases and there exist a heat loss, hence the body needs
to be heated.

2.1 Heat production components.

In heat production components the metabolic rate M is
defined as the rate at which the body utilizes food to
produce energy. The units of metabolic rate is the Met,
where 1Met = 58.15Wm™2. An accepted approximation
for the calculation of this component is the equation of

Table 1. Nomenclature used in the theoretical modeling.

A, Fraction of skin surface involved in heat exchange by
Apy radiation. .........ooeeiiiiii i AAr ~ 0.77 nd.
C Convective heat loss from skin...........c..ccceeneiininin
CORR Correction factor to clothing insulation
Cres Convective heat loss from respiration...........

E Evaporative heat loss from skin...............

Ep Emissivity of the human body.....................

Eres Evaporative heat loss from respiration.......................

Fe Reduction factor for sensible heat exchange due to

the clothes warm..............oooiiiiiiiiiiiii n.d.
o Clothing are factor............coeuviiiiiiiiiniinneienl n.d.
he Convective heat transfer coefficient..................... wm?c?

h, Radioactive heat transfer coefficient.................... wm?C?!
Ig Intrinsic insulation of the clothing.............................. clo
Tmdyn Dynamic permeability index for the clothing................ n.d
imst Static permeability index of the clothing..... i,,;; = 0.38 n.d
L, Lewis relation...............cccccoeeeeeeen. .. L,=1665 °C kPa™
M Metabolic Tate. ... ...o.vuiuiniiii e Wm
Pa Vapor pressure of the environment.............ccccoveeveeenne. kPa
o Stefan-Boltzmann constant
Psat Saturation Vapor Pressure.............co..oeeuneiunneinnennnnnnn
P« Saturated vapor pressure at mean skin temperature.........

R Radiation heat loss from skin
Ra Static insulation of boundary air layer....R, ~ 0.11 m*°CW™
Retayn Dynamic total water vapor resistance of the clothing system
............................................................... m?kPaw*
RH Relative humidity............c..cooiii (%)
Rigyn Dynamic thermal resistance of the clothing system
................................................................ m2°CW™
Rist Static insulation of the clothing......................... mZ°CW™?
S Rate of body heat storage..............ccocoeviiiiinnninnn. Wm?
T. AN tEMPETATULE. ...t °C
Te Globe temperature. ............oeeueeeiineiiiieieeieieieene °C
Toort Mean radiant temperature. .............coeoevevereneeeieneenannnnn °C
Ts DIy teMPEIatUIe. ... e.veieieeiiete et eeeeeen e °C
T SKin temperature. ...........ouueeueineieieieiiie e °C
Va Al VEIOCIEY . .. eeeeii e ms™*
w Mechanical POWET..........ocvveuiiiiiiiiniiiiniieeeens Wm?
WS Walking speed...........cocoiiiiiiiiiiiiii ms*

Source: Adapted from [X]
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Harris—Benedict [13] given by eq. (2) for males and eq. (3)
for females.

M=66+137-w+5-h—68-a )
M=655+96-w+17-h—47-a ©)

here w is the human weight given in kg, h is the human
height given in meters, and a is the human age given in
years. In addition, standardized values of metabolic rates for
different physical activities are given by the norm 1SO8996
[14]. The other heat production component, the external
mechanical work W is defined as the realized body
mechanical work that does not add internal heat. For most
activities it can be made equal to zero.

2.2 Heat consumption components.

The difference in temperature between the environment and
the surface of the body with the cloth isolation participate in
the heat interchange. The radiation heat loss from the skin R
is given by eq. (4)

R=h,- Fy - (Tsk - Tmrt) (4)

where the mean radiant temperature T,,, is given in °C and
its value can be calculated using eq. (5). The skin
temperature Ty, is also given in °C and can be calculated
using eg. (6).

Tore = Tg + 1.9 JV, * [T — T4 ®)
Ty = 35.7 — 0.0285 - M (6)

The radioactive heat transfer coefficient h, and the
reduction factor for sensible heat exchange due to the
clothes F,; are given by eq. (7) and (8) respectively.

Ar . [(Tsk + 273)4 B (Tmrt + 273)4] (7)

h.=0-E,-
" P ADU (Tsk - Tmrt)
1 8
Fcl

~(he +h)-1,- 0155+ 1/f,

Standardized values for the intrinsic insulation of
clothing I are given by the norm 1SO7730 [15]. The
clothing area factor f,; which is dependent on I, and the
convective heat transfer coefficient which depends on air
velocity v, are given by eg. (9) and eq. (10) respectively.

fCl = 1+0311Cl (9)
h, = 8.7+ (v,)%® (10)

The convective heat loss from the skin can be
found using eq. (11) and it is the heat loss due to air flowing
by the skin and carrying away body heat.

C = (Tsk - a) (11)
thyn
here the ambient temperature T, comes from real

measurements and is given in °C. The dynamic thermal
resistance of the clothing system R.;,, that has units
m?-°C/W is depends on the characteristics of wearing
clothes and in environmental parameters. R.q,, is obtained
using eq. (12).
Reayn = Res - CORR (12)
In eq. (12) the static isolation of clothing is given
by Ri: =1,-0.155+ R,/f,;. The correction factor to
clothing insulation CORR can be calculated using eq. (13)
where the walking speed can be found using WS = 0.0052 -
(M — 58).
CORR = e(0.043—0.398-V+0.066-V2—O.378-WS+O.O94-WSZ) (13)
Evaporative heat loss from the skin to the
environment is proportional to the difference between the
saturated vapor pressure at mean skin temperature Pg, and

the vapor pressure of the environment air P,. This
evaporative heat loss can be found using the next equation

ZWI(Psk_Pa)

R etdyn

(14)

In eq. (14) the skin wittedness is found using
w = 0.001-M and the vapor pressure of the environment
using P, = Py, T,*RH where the saturation vapor
pressure at a given temperature P, is calculated using
equation (15) that is known as Antoine’s formula. The
saturated vapor pressure at mean skin temperature P, and
the dynamic total water vapor resistance of the clothing
system Re.qyn are culaculated using eq. (16) and eq. (17)
respectively.

4030.183 15
psat =0.1333" 6(18.6686 Ta+235) ( )
4030.183 16
Py, = 0.1333 - e(18'6686 Tsk+235) (16)
thyn (17)

Retdyn =7

Ly - lmdyn

In eq. (17) the dynamic permeability index for the
clothing is given by imayn = ips — 6.5 CORR + 2.6
CORR?. The conduction K is usually very small relative to
other terms and can safety be neglected.

Heat loss from respiration combines the processes
of evaporation of moisture from the lungs as well as
convection due to displacement of warm air in the lungs by
cold air from the outside environment. Both effects from
respiration, convective heat loss C,.; and evaporative heat
loss E,.s, can be quantified using eq. (18) and eq. (19)
respectively.
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(18)
(19)

Cres = 0.0014 - M(34 — T,)
Eyps = 0.0173 - M(5.87 — P,)

3 Modeling results

To compare bamboo and cotton capacity for warm
environment clothing, we used the warm environment
characteristics shown in Table 2. These characteristics are
found in seaside cities and in many jobs of industrialized
countries. Three different rib knitted structures, as shown in
Fig. 1, were produced from a 30 tex yarn of three blends of
fibers (100% bamboo, 100% cotton and 50:50% bamboo:
cotton). The three fabric samples were prepared in a 1x1 rib
machine. The parameters of the knitted machine are:
number of feeders 24, diameter 30 inch and machine gauge
18. The thermal conductivities, A(Wm™1K~1), defined as
the property of a material to conduct heat flow, were
measured using an Alambeta instrument. Five reading were
taken for each of the knitted fabric and then averages were
calculated. Table 3 shows the calculated averages values
for the three fabric samples. The thermal resistance,
R(m2KW™1), defined as the property of a material to
resists a heat flow, was calculated using eq. 20 [16, 17].

h(m)
A(Wm~1K-1)

R(m2KW™1) = (20)

where h(m) is the garment thickness given in meters. In
addition, from the norm 1SO8996 [14], we used four
standardized values of metabolic rate. The four considered
values of metabolic rate and their associated physical
activities are: M = 9.2 met for heavy construction, M =
9met for gardening, M = 6.61 met for medium weight
construction and M =4.46met for light weight
construction.

Figure 1. Rib knitted structure.
Source: [1]. The authors.

Fig. 2, for different ambient temperatures, shows
the heat storage rate that needs to be eliminated from the
human body to reach thermal energy balance. Thermal
energy balance that is given when the heat storage rate in
the human body is equal to zero, (S = 0), will be referred
as thermal comfort in this study. The curves of Fig. 2 were
obtained by using eq. (1) and the parameter given in Table
1, Table 2 and Table 3. As expected, from Fig. 2 it is

observed that as the temperature increase the heat storage
rate in the human body increases and more heat need to be
eliminated from the body to reach thermal comfort. In
addition, as the metabolic rate increases more heat is storage
in the body.

Table 2 Environmental characteristics used in calculations.

Air temperature T, = 41°C
Vapor pressure of the environment P, = 143.5 kPa
Relative Humidity RH = 45%
Air velocity V, =3.63m/s

Mean radiant temperature
Stefan-Boltzmann constant

T, . = 33.47°C
o = 5.67x10"8w/m?K?

Emissivity of the human body E, =0.97
Fraction of skin surface involved in

heat exchange by radiation Ar/Apy = 0.77
Static insulation of boundary air layer R, =0.11
Static permeability index of the I —038
clothing mst -

Lewis relation

L, = 16.65°C/kPa

Table 3 Thermal conductivities used in calculations.

Material T“E’w‘nﬁh?ﬁ’_‘l‘;ﬂ;g_‘;‘ty
100% cotton 55.27
100% bamboo 45.04
50: 50% bamboo-cotton 49.66

800

700 —— M:92 ///‘L
600 ——— M=9.0
g

b M=6.61

o — A
100 W
e

Heat storage rate, S (w/m?)

V

1] » T ; " " " "

10 20 30 40 50 60 70
Air temperature, Ta (°C)

Figure 2. Heat storage rates in the human body vs air temperature for four
metabolic rates.
Source: The authors.

In order to compare the effect in heat storage rate
by clothing isolation, the thermal properties of the three
fabricated samples were evaluated in the heat balance and
exchange models described in section 2. Fig. 3, for four
different metabolic rates, shows the heat storage rate in the
human body vs clothing insulation for the rib knitted
structure fabricated using 100% Bamboo. The curves of Fig.
3 were obtained using eq. (1) and parameters shown in
Table 2 and Table 3. From Fig. 3 it is observed that for
clothing isolation from 0.05 to 1.4 Clo, which is given by
clothing thickness from 0.1 to 1.18 mm, as the insulation
increases less heat is stored in the human body. On the other
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hand, for clothing isolation greater than 1.4 Clo, which is
given by clothing thickness greater than 1.18 mm as the
insulation increases the heat stored in the human body
increases. This behavior is understandable because for
clothing thickness less than 1.18 mm the mechanical and
thermal properties of 100% bamboo allows air to circulate
freely across the skin, which help to keep the body cool. On
the other hand, increases in clothing thickness until reach 3
Clo of isolation represents a thick and heavy garment such
as winter wear, hence for characteristics shown in Table 2
the heat storage rate should be high. In addition, it is
observed that as the metabolic rate decreases less heat is
stored in the body. Hence, less heat need to be eliminated
from body to reach thermal comfort.

Fig. 4 shows the heat storage rate in the human
body vs clothing insulation for the rib knitted structure
fabricated using 100% cotton and the considered metabolic
rates. In addition, Fig. 4 shows the relation of clothing
thickness and clothing isolation. From Fig. 4 it is observed
that as the clothing insulation increases from 0.05 to 2.75
clo, no significant change on the amount of stored heat in
the human body is obtained. Whiles for clothing isolation
greater than 2.75 clo the heat storage rate in the human body
start drastically increasing. Similar than 100% bamboo,
cotton clothing thickness with isolation close to 3 Clo
represents a thick and heavy garment such as winter wear.
In addition, it is also observed that as the metabolic rate
decreases, due to decrease in physical activity, less stored
heat need to be eliminated from the body.

Clothing Thickness (mm)
0.1 1.0 2.0 3.0 4.0

800 f f j | i
—~ 700 /3//.
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Clothing Isolation, Icl (Clo)

Figure 3. Heat storage rates in the human body vs clothing insulation for
the rib knitted structure fabricated using 100% bamboo and four different
metabolic rates.

Source: The authors.
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Figure 4. Heat storage rate in the human body vs clothing insulation for the
rib knitted structure fabricated using 100% cotton and four different
metabolic rates.

Source: The authors.

Fig. 5 shows the heat storage rate in the human
body vs clothing insulation for the rib knitted structure
fabricated using 50:50% bamboo-cotton. Fig. 5 also shows
the relation of clothing thickness and clothing isolation.
Similar than 100% cotton (Fig. 4), in Fig. 5 it is observed
that as the clothing insulation increases from 0.05 to 2.75
clo, no significant change on the amount of stored heat in
the human body is obtained. Whiles for clothing isolation
greater than 2.75 clo the heat storage rate in the human body
start drastically increasing. The observed difference
between 100% cotton (Fig. 4) and 50:50% bamboo-cotton
(Fig. 5) is that 50:50% bamboo-cotton can reach the same
clothing isolation than 100% cotton with a half of clothing
thickness. In addition, it is also observed that as the
metabolic rate decreases less stored heat need to be
eliminated from the body.

Clothing Thickness (mm)

0.5 4.0 8.0 12 15
900 t t t t t
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Figure 5. Heat storage rate in the human body vs clothing insulation for for
the rib knitted structure fabricated using 50:50% bamboo-cotton and four
different metabolic rates.

Source: The authors.
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Fig. 6 shows clothing thickness vs clothing
isolation for 100% bamboo, 100% cotton and 50:50%
bamboo-cotton yarn blends. As expected, form Fig. 6 it is
observed that clothing isolation increases when clothing
thickness increase. 100% bamboo can reach isolation values
using smaller clothing thickness than 100% cotton and
50:50% bamboo: cotton. I. e. as shown in Fig. 7, 3 clo of
isolation can be given by a 100% bamboo garment with
thickness of 3.16 mm, while a garment of 100% cotton and
50:50% bamboo cotton need 18.61 mm and 14.13 mm of
thickness respectively. Hence, to reach clothing isolation of
3 clo, the garment thickness needed by using 100% bamboo
is more than five times smaller compared with 100% Cotton
and more than four times smaller compared with 50:50%
bamboo: cotton.

21

18 100% cotton
E 50:50%
£ 15 bamboo-cotton
2 ——
2 12 100% bamboo
S ——
E 9
oo
£
S 6
2
o

3

0

0.5 1 15 2 25 3
Clothing Isolation, Icl (Clo)
Figure 6. Clothing thickness vs clothing isolation for 100% bamboo, 100%

cotton and 50:50% bamboo-cotton yarn blends.
Source: The authors.

21

18.61

Clothing Thickness (mm)

100%
cotton

Clothing Material

50:50% 100%
bamboo-cotton bamboo

Figure 7. Clothing thickness vs clothing material, for a 3 clo of isolation.
Source: The authors.

4 Conclusions

In this study, thermal properties of a 30 tex yarn from a
blends of 100% fibre of bamboo, 100% fibre of cotton and
50:50% fibre of bamboo: cotton were used to compare

bamboo and cotton performance in warm environment.
Four physical activities, characterized by their metabolic
rate, were used in the calculations. Theoretical results show
that 100% bamboo has the better isolation performance in
hot environment. The heat storage rate in the human body
can significantly be reduced by using 100% Bamboo. In
addition, the garment thickness can be also significantly be
reduced by using 100% bamboo. l.e, 3 clo of thermal
isolation can be given by a garment with thickness of 3.16
mm, while 18.61 mm and 14.13 mm of thickness is needed
by 100% cotton and 50:50% bamboo: cotton respectively.
In summary, theoretical results show that 100% bamboo can
be used to reduce garment thickness and heat storage in
warm environment clothing, without compromising
comfort.
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