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RESUMO

A crescente demanda por plataformas de deteccao éptica que sejam confiaveis e ao
mesmo tempo faceis de usar e compactas, que requerem baixo consumo de amostra
e fornegam alta sensibilidade e monitoramento em tempo real, proporcionaram ino-
vacoes consideraveis no projeto de sensores Opticos nos ultimos anos. Dentre todos
eles, destacam-se os guias de onda que utilizam o esquema de deteccédo baseado
em intensidade, estes dispositivos tém sido objeto de grande interesse cientifico, pois
fornecem alta sensibilidade e simplicidade no esquema de deteccdo. Com 0 avango
das técnicas de nanofabricacédo, o desenvolvimento de sensores 6pticos baseados em
nanoestruturas de guias de onda tem representado uma excelente forma de integra-
los as plataformas conhecidas como laboratério em um chip (lab-on-a-chip). Nesse
contexto, um sensor com indice de refracao baseado em deteccao de intensidade
de guia de onda é proposto e analisado numericamente. Basicamente, o sensor &
composto por uma estrutura com um guia de onda estrangulado de SisN, sobre um
substrato de SiO, e integrado com uma janela de deteccao. O design do guia de onda
estrangulado tem como objetivo ampliar area de interagdo do campo evanescente, com
o intuito de aumentar a sensibilidade do dispositivo. A fim de verificar o desempenho
do sensor e fornecer uma simulagdo numérica de alta fidelidade, o método de pro-
pagacao de feixe semi-vetorial 3D € utilizado. A maxima sensibilidade homogénea e
de superficie calculadas foram 1701 %/RIU e 1.74%/nm. Os resultados sugerem que
0 sensor proposto pode detectar uma mudanca significativa no indice de refracéo e
na espessura da camada de uma proteina em solugcdes aquosas. Adicionalmente, a
presente investigacao propde um dispositivo 6ptico compacto, estruturalmente simples
e de alto desempenho para andlise bioquimica.

Palavras-chaves: Sensores dpticos, Simulagcdo numérica, Campo evanescente, Guias
de onda, Sensibilidade.






ABSTRACT

The growing demand for optical detection platforms that are reliable, yet easy to use
and compact, which require low sample consumption and provide high sensitivity and
real-time monitoring, have brought about considerable innovations in the design of
optical sensors in recent years. Among them, the waveguides that use the detection
scheme based on intensity stand out. These devices have been objects of great scientific
interest, as they provide high sensitivity and simplicity in the detection scheme. With
the advancement of nanofabrication techniques, the development of optical sensors
based on waveguide nanostructures has represented an excellent way to integrate
them into platforms known as a lab-on-a-chip. In this context, a refractive index sensor
based on the intensity detection is proposed and numerically simulated. The proposed
sensor is composed of a structure with a tapered waveguide of silicon nitride on a glass
substrate, integrated with a sensing window. The tapered waveguide design aims to
expand the interaction area of the evanescent field with the analyte, increasing the
device sensitivity. In order to verify the sensor performance and provide a high fidelity
numerical simulation, a 3D semi-vectorial beam propagation method is employed. Both
bulk and surface maximum sensitivity was computed and the values 1701 %/RIU and
1.74 %/nm were obtained, respectively. The results suggest that the proposed sensor
can detect a significant change on the refractive index and the layer thickness of a protein
on aqueous solutions. Finally, the present investigation proposes an optical device that
is compact, structurally simple and provides high performance for biochemical analysis.

Key-words: Optical sensors, Numerical simulation, Evanescent field, Waveguides,
Sensitivity.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

A aplicacéo dos avancos dos processos de micro e nanofabricacdo na cons-
trucdo de dispositivos para estudar e conhecer sistemas e processos biolégicos vem
sendo um dos principais pilares para evolucdo da area de nanobiotecnologia. A ex-
traordinaria evolugcdo na compreensao dos sistemas bioldgicos aliada a emergéncia
da nanotecnologia abriu portas a possibilidade de detectar e manipular parametros
bioquimicos e moleculares empregando dispositivos de dimensdes reduzidas, que
recebem o nome de biossensores. Esses dispositivos estdo em ascensao no mundo
e, de acordo com dados da Markets and Markets, empresa de pesquisa e consultoria
norte-americana na area de tecnologia da informacéo, o mercado de biossensores foi
avaliado em cerca de US$ 21.2 bilhdes em 2019 e pode alcancar US$ 31.5 bilhdes até
2024 (RESEARCH, 2019).

Os biossensores tém sido amplamente utilizados em muitas aplicagbes como
diagndsticos clinicos, analise quimica, seguranca alimentar e deteccao de patégenos
(XUDONG FAN; IAN M WHITE, 2011; LUAN et al., 2018; PASSARO et al., 2012). A
a nidade dos biossensores depende da interacdo especi ca entre o elemento biore-
ceptor (enzima, antigeno ou acido nucleico) e o analito de interesse. O mecanismo de
transducédo de sinal é responsavel por converter a interagdo biomolecular em um sinal
guanti cavel. Dependendo da natureza do mecanismo de transducao, a maioria dos
biossensores pode ser categorizada como elétrico, mecéanico e optico.

1.1 Visdo Geral de Biossensores

As tecnologias de biossensoriamento englobam um grande nimero de dispositi-
vos distintos, cada um capaz de examinar diferentes propriedades de um analito (indice
de refracdo, massa, absorcéo de luz e condutividade). No entanto, com a nalidade
de caracteriza-los e compara-los, deve-se sempre utilizar medidas de desempenho
similares. Um biossensor de boa performance e requerido na maioria das aplicacoes
e possui as seguintes caracteristicas: baixo custo, portabilidade, alta sensibilidade,
baixo limite de deteccdo, ampla faixa dinamica de operacao, alta seletividade, deteccao
em tempo real, curto tempo de resposta, reprodutibilidade, estabilidade dentre outras
(CHENG et al., 2019; LIU, I.-C. et al., 2018). Tem-se como exemplo 0s biossensores que
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conseguem medir concentra¢cdes minimas de analitos no sangue, como biomarcadores
de cancer, anticorpos ou glicose, sao indispensaveis para a detec¢cdo em estagio inicial
de doencas. Por exemplo os niveis normais de glicose no sangue para uma pessoa
saudavel é de até 140 mg/dl, um aumento acima dessa concentracao pode indicar o
inicio de uma pré-diabete (COMMUNITY, 2019).

Além de classi car os biossensores em termos de seu esquema de transducgéo
de sinal, uma distincdo importante em biossensoriamento € se um ensaio foi reali-
zado label-free ou labeled. Os métodos label-free surgiram como uma forma de evitar
possiveis alteragdes estruturais e funcionais das moléculas alvo, proporcionando sensi-
bilidade e seletividade aceitaveis. Embora os sensores label-free também dependam
da a nidade de moléculas de bioreceptor com o analito alvo, eles ndo requerem um
rotulo. Os sistemas label-free facilitam o monitoramento em tempo real, simpli cam
as etapas de ensaio necessérias e reduzem consumo de reagentes (HOMOLA; YEE;
GAUGLITZ, 1999; ESTEVEZ; ALVAREZ; LECHUGA, 2012). Contudo, os sensores
baseados em ensaios com labeled s&o capazes de detectar uma concentracdo na
ordem de sub-pg/mL, porém apresentam algumas limitacées como: ndo permite o
monitoramento cinético em tempo real do analito alvo, consome reagentes adicionais e
possuem etapas adicionais. (LUCHANSKY; BAILEY, 2010; WIEDERSCHAIN, 2009).

Nessa dissertacéo utiliza-se o esquema de deteccgéo label-free em sensores
opticos de guias de ondas integrados. Na secao a seguir, mostra-se uma visao geral
dos biossensores elétricos, mecanicos e opticos .

1.1.1 Biossensores Elétricos

Dentre os varios biossensores elétricos (e.g. espectroscopia de impedancia
eletromecanica, amperometria, potenciometria, etc (LUO; DAVIS, 2013)) existem os de
transistores de efeito de campo (FETS) que respondem a interagcdes biomoleculares
gue alteram as propriedades elétricas de um nano o semicondutor ou hanotubos de
carbono que conectam o eletrodo da fonte (S) e o eletrodo do dreno (D) do FET. Uma
tensdo aplicada na porta (G) in uéncia a condutividade do canal entre a fonte e o dreno.
Para o biossensoriamento, os eletrodos da fonte e do dreno sé&o conectados usando
um nano o semicondutor ou nanotubos de carbono funcionalizados com um elemento
bioreceptor. Quando as moléculas carregadas do analito se ligam ao nano o0 ou aos
nanotubos de carbonos, a mudanca resultante na condutividade do canal fornece um
sinal a partir do qual se pode medir a concentracdo da molécula alvo (KAISTI, 2017).
Uma desvantagem dos bionsensores FETs é o pequeno tamanho do sensor, 0 que
resulta em um transporte de massa muito pequeno e, portanto, um tempo de ensaio
demorado, as vezes da ordem de dias (ARLETT; MYERS; ROUKES, 2011). Além
disso, biossensores baseados em FET também séo dificeis de integrar com solugcdes
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ibnicas e buffers, devido a triagem de Debye, como a que ocorre quando ions positivos
carregados selecionam as tas de DNA carregadas negativamente (STERN et al.,
2007).

1.1.2 Biossensores Mecéanicos

Os biossensores mecanicos dependem da detec¢éo de forcas mecanicas,
tensdo super cial ou ressonancias mecanicas para quanti car a presenca de um analito.
Os biossensores mecéanicos mais comumente usados incluem microcantilevers (MCs),
gue podem ser operados estatica ou dinamicamente, e microbalancas de cristal de
guartzo (QCMs). Os MCs operados estaticamente sdo usados monitorando a detecc¢ao
do feixe de laser conforme o analito se liga a superficie funcionalizada. A deteccao
do feixe de laser pode ser registrada com uma leitura piezoresistiva ou re etindo um
feixe de laser em sua superficie. Os MCs operados em modo dinamico sao acionados
na frequéncia ressonante do feixe, que muda conforme as moléculas se ligam a sua
superficie. A microbalanca de cristal de quartzo (QCM) também mede a mudanca na
frequéncia ressonante de um ressonador de cristal de quartzo piezoelétrico associado
a adicdo de massa ao sensor. Os biossensores MCs e QCMs tém limites de deteccao
na faixa picomolar (STERN et al., 2007).

1.1.3 Biossensores Opticos

Os biossensores 6pticos funcionam monitorando a interacdo da luz com o
meio ao seu redor e podem ser categorizados em termos das propriedades oOpticas
do analito, como: indice de refracdo, uorescéncia ou absor¢ao de luz. Os sensores
baseados em indice de refracao (RI, Refractive Index) monitoram as mudancas no
RI devido a presenca do analito no meio. Normalmente, as moléculas organicas tém
um RI mais alto do que o meio circundante, de modo que afetam o per | do campo
eletromagnético. Dentre os biossensores 6pticos baseados na mudanca do RI, 0 mais
estabelecido na literatura é o sensor de ressonancia plasménica de superficie (SPR,
Surface Plasmons Resonance), que foi introduzido em 1983 por Liedberg, Nylander
e Lunstrom (1983). Esse sensor baseia-se na geragao de uma onda de plasmon de
superficie em uma na pelicula de metal, geralmente ouro ou prata. Os plasmons de
superficie sdo oscilacdes de carga geradas pelo campo evanescente de luz a medida
gue sofre re exao interna total na interface com o metal. A ressonéancia que ocorre
gquando o momento da luz incidente corresponde ao da onda de plasmon, gera uma
onda de superficie. Na ressonancia, um feixe de luz re etido da superficie do metal
exibe um minimo de intensidade. Quando o indice de refracdo do meio dielétrico de
saida muda devido a ligacao do analito ao metal, 0 momento da onda de superficie
também muda, levando a uma variagdo no angulo de incidéncia da luz incidente em
gue o momento do feixe de luz corresponde aquele da onda de plasmon. Ao monitorar
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0 angulo de incidéncia na ressonancia, a concentra¢do do analito ligado a superficie
do metal pode ser medida (PRABOWO; PURWIDYANTRI; LIU, 2018).

A deteccdo de uorescéncia € geralmente realizada como um teste labeled
no qual um uordéforo € ligado covalentemente ao analito. A radiacao incidente em um
comprimento de onda especi co é absorvida pelo uoréforo, estimulando um estado
eletronico singlete que entdo emite uma luz em um comprimento de onda mais longo.
Embora os testes de uorescéncia tenham excelentes resultados, eles apresentam
uma série de desvantagens. A ligacdo do marcador ao analito adiciona complexidade
a preparacao da amostra e pode in uenciar as propriedades do analito ao obstruir
um sitio de ligac&o ativo ou alterar a cinética de ligacao. Além disso, a deteccao de
uorescéncia é um esquema de deteccdo que ndo monitora em tempo real. Por dltimo, o
uoroforo pode ser destruido devido aos longos tempos de exposicao e alta intensidade
da radiag&o, um processo denominado "fotobranqueamento”. Apesar desses desa 0s,
0s experimentos de uorescéncia sdo amplamente utilizados em ensaios de triagem
de alto rendimento e estudos de dinamica molecular (DEMCHENKO, 2015). Um dos
ensaios mais conhecidos na detecgdo por uorescéncia € o ensaio de imunoabsorgéo
enzimatica (ELISA).

Os hiossensores épticos possuem algumas vantagens em relacéo aos biossen-
sores mecanicos e elétricos, tais como, menores tempos de respostas, baixos valores
de limite de deteccao e custo-beneficio. Por essas razbes os sensores 6pticos serao
explorados nesse trabalho, a m de alcancar o objetivo descrito a seguir.

1.2 Objetivos

De maneira geral, 0 objetivo dessa pesquisa é desenvolver sensores Opticos
de guias de onda com estruturas simples e compactas, a m de garantir alta taxas de
sensibilidade com a otimizacéo da geometria do guia e evitar a necessidade do emprego
de complexos aparatos de caracterizacdo, como lasers sintonizaveis sincronizados
com fotodetectores.

1.3 Estrutura da Dissertacéo

A dissertacdo esta dividida em 4 capitulos. No capitulo 2, apresenta-se uma
visdo geral sobre fundamentos tedricos de guias de onda, necessario para compreen-
sdo dos dispositivos tratados durante a dissertacdo. No capitulo 3, é apresentado um
sensor optico integrado baseado em guia de onda estrangulado de SisN4. Na primeira
secao, e feita uma anélise do dimensionamento do acoplador. O design do sensor, a
simulacéo numérica e o principio basico de funcionamento foram descritos na segunda
secao. Em seguida, os resultados das simulac6es do dispositivo sdo mostrados no nal
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do capitulo, demonstrando o seu potencial para aplicagdes em biossensoriamento. Por
m, o Ultimo capitulo apresenta as conclusées e trabalhos futuros.
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CAPITULO 2

FUNDAMENTOS TEORICOS

Embora o foco principal da dissertagcédo aqui apresentada seja principalmente
os resultados das simulacfes e a analise subsequente do sensor baseado em guia
de onda, isso ndo é possivel sem uma compreensao tedrica dos sensores opticos e
métodos de simulacao, que sdo fundamentais para anélise, compreensao e otimizacao
dos dispositivos foténicos.

2.1 Sensores Opticos Integrados de Guias de Onda

O biossensor 6ptico € um dispositivo que mede reacdes bioldgicas ou quimicas,
gerando sinais proporcionais a concentracao de um analito na reacao (BHALLA et al.,
2016). O esquema de um sensor éptico tipico é mostrado na Figura 1, onde apresenta-
se 0s seguintes componentes: analito, bioreceptor, transdutor, eletrdnicos e monitor.

« Analito: E uma substancia de interesse que precisa ser detectada.

 Bioreceptor: A molécula que reconhece especi camente o analito é conhecida
como bioreceptor, produzindo o bioreconhecimento.

» Transdutor: O transdutor é responsavel por converter uma forma de energia em
outra. Em um biossensor Optico a funcéo do transdutor é converter a interacao
biomolecular em um sinal quanti cavel. Normalmente os transdutores produzem
sinais Opticos ou elétricos que geralmente sdo proporcionais a quantidade de
interagdes biomolecular.

» Eletrbnicos: Processa o sinal convertido e o prepara para exibicdo. Consiste em
circuitos eletrénicos que realizam condicionamento do sinal, como ampli cacdo e
conversao de sinais analogicos para digitais.

* Monitor: Consiste em uma combinac¢ao de hardware e software que gera resul-
tados do sensor Optico de uma maneira amigavel ao usuario. O sinal de saida
no monitor pode ser numérico ou gra co, dependendo dos requisitos do usuario
nal.
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Figura 1 — Representacao esquematica de um biossensor optico.

Fonte: Adaptado de (BHALLA et al., 2016).

2.1.1 Fundamentos de Guias de Onda Dielétricos

O objetivo desta secdo € fornecer ao leitor a base tedrica necesséria para
compreender a fisica por tras dos sensores Opticos de guias de onda estudado nesta
dissertacdo. Existem varios métodos, tanto tedricos como numericos, que podem
ser usados para descrever o comportamento da luz em estruturas de guias de onda.
Como por exemplo, o0 movimento da luz em uma estrutura de guia de onda que
pode ser facilmente compreendido e visualizado usando o modelo de raio Optico
(REED; KNIGHTS, 2004). No entanto, com intuito de descrever e explicar totalmente o
comportamento modal em dielétricos, as equacdes de Maxwell fazem um 6timo trabalho.
As equacOes de Maxwell sdo um conjunto de quatro equacdes diferenciais parciais que,
juntamente com a for¢ca de Lorentz, descrevem completamente o eletromagnetismo
classico. Por meio dessas relacdes, obtém-se uma boa descricdo de como 0s campos
elétrico e magnético se relacionam com suas fontes, densidade de carga e densidade
de corrente, como se desenvolvem com o0 tempo e como interagem com a matéria
(OKAMOTO, 2006; REED; KNIGHTS, 2004; KAWANO; KITOH, 2001). No entanto,
guando se trata de compreender e calcular propriedades caracteristicas de estruturas
complexas, resolver as equacdes de Maxwell analiticamente se torna impraticavel.
Nesse caso, os métodos numéricos podem fazer um trabalho melhor a m de obter
uma maior compreensao sobre como se comportam os dispositivos épticos.

Para o propdsito desta dissertac@o, onde o assunto se refere a propagacao da
luz em guias de onda slab (con nado em uma direcdo) ou retangular (con nado em
duas direc¢des), a luz € melhor descrita como uma onda eletromagnética. Como 0 nome
sugere, uma onda eletromagnética € composta por uma parte elétrica e uma parte
magnética que viajam combinadas através do espaco. Como em outras ondas, as ondas
eletromagnéticas sao caracterizadas por amplitude de onda, fase, velocidade e também
pela sua polarizacdo. Matematicamente, 0 campo eletromagnético é especi cado por
vetores de campo elétrico e magnético, que oscilam perpendiculares entre si e na
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direcéo de propagacao (ver Fig. 2).

Figura 2 — Onda eletromagnética se propagando na dire¢do do vetor de onda k, que € perpen-
dicular ao campo elétrico E e ao campo magnético H .

Fonte: O autor.

A propagacao de um campo eletromagnético no meio pode ser totalmente
descrito pelas equacdes de Maxwell, que tém a seguinte forma geral:

_ @B
r E = “at (2.1)
ro-- H=J+ %t (2.2)
r:D = (2.3)
r:B =0 (2.4)

onde J é a densidade de corrente elétrica € a densidade de carga total (incluindo
cargas livres), que apenas séo diferentes de zero para 0s meios condutores, como
metais. E e H sdo os vetores de campo elétrico e magnético, respectivamente. D e B
sdo os vetores de deslocamento elétrico e de inducdo magnética, respectivamente. Para
0S meios lineares e isotrépicos (ndo necessariamente homogéneos), esses parametros
sdo conectados uns aos outros atraves das seguintes relagdes:

D="E (2.5)

B= H (2.6)
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J= E (2.7)

O parametro representa a condutividade do meio e os parametros " e séo
conhecidos como permissividade e permeabilidade do meio e estéo relacionados aos
seus respectivos valores no vacuo por:

"z g (2.8)

= 0o (29)

onde ", e | sdo a permissividade relativa e a permeabilidade do meio, respectiva-
mente. Materiais ndo condutores com despreziveis sdo chamados de isolantes ou
dielétricos. As propriedades magnéticas e elétricas dos materiais sdo completamente
controladas por ", e |, uma vez que esses parametros descrevem como 0S campos
elétrico e magnético afetam e sdo afetados pelo meio. S&o medidas no qual representa
capacidade de um material em ser polarizado por um campo elétrico ou magnético. A
velocidade da luz (v) no meio é determinada por esses dois parametros e pode ser
calculada usando a seguinte relacéo:

V= p}—_ (2.10)

A velocidade do meio esta relacionada a frequéncia angular, w, e comprimento
de onda eletromagnética, , através de:

W= (2.11)

v
Para materiais dielétricos, a razéo entre a velocidade da luz no vacuo (c) e a
velocidade da luz no meio (v) é conhecida como indice de refracao (n):

n= &= Pr—0 (2.12)

c
v

Na verdade, como serd visto mais adiante, a permissividade e a permeabilidade
sdo funcdes da frequéncia, o que signi ca que o indice de refracdo também dependera
da frequéncia (n(w)). Essa dependéncia é conhecida como dispersao do material e,
como o préprio nome sugere, € uma propriedade apenas do material. A dependéncia
de frequéncia desses parametros indica que a luz com diferentes comprimentos de
onda se comporta de maneira diferente e tem velocidades diferentes ao viajar através
de um meio.

Os materiais como nitreto de silicio ou polimeros podem ser aproximados como
meios dielétricos "sem perdas”, o que signi ca que as equacdes de Maxwell, dadas na
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equacles 2.1, 2.2, 2.3 e 2.4 podem ser expressas de uma forma mais simpli cada. Ao

substituir J = =0 (meio ndo condutor)e = |, o= ¢ ( meio ndo magnético) nas
equacodes, a forma simpli cada das equacdes de Maxwell € obtida:
@
E = —-— 2.13
r 0 ot ( )
@
rr H="— 2.14
ot (2.14)
r:eE=0 (2.15)
r-H =0 (2.16)

Usando o rotacional (r ) nas equacodes 2.13 e 2.14 e aplicando a identidade
vetorialr  (r A)=r (r :A) r 2A, essas equacgdes podem ser transformadas em
duas equacdes de onda que descrevem a propagacao de ondas eletromagnéticas:

.@E

r2e = o a (2.17)
H
r2H = 0"% (2.18)

Resolver as equacdes de ondas possibilita descrever os modos dos guias
de onda. Vale ressaltar que tais equagfes s6 podem ser resolvidas com regides e
condi¢cdes de contorno adequadas. Isso tem uma vantagem sobre o modelo éptico
de raio de descrever os campos modais, permitindo visualizar os modos e ver como
um campo se relaciona com diferentes meios, como por exemplo, em um processo
de biossensoriamento. Existem varias solucdes possiveis para a equacdo de onda,
mas a mais simples esta na forma de uma onda plana, ou seja, € uma onda de
frequéncia constante, cujas frentes de onda (superficies de fase constante) sédo planos
in nitos, paralelos entre si, e com amplitude constante, perpendiculares a dire¢do de
propagacao (REED; KNIGHTS, 2004). Como mencionado anteriormente, uma onda
eletromagnética consiste em um campo magnético (H ) e um campo elétrico (E) que
oscilam perpendiculares entre si (E:H =0) e em relacdo a direcao de propagacgéo (k).
Ambas as partes terdo, portanto, que ser representadas matematicamente como ondas
planas na forma:
E(r;t)= Ege J(kr W+ o) (2.19)

H (nt) = H o€ j(kir wt+ o) (220)
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onde H ( e E o representam os vetores de intensidade de campo (amplitude e polariza-
cdo) das componentes magnéticas e elétricas, respectivamente, r € o vetor posicao, k
€ o vetor de onda e ( € o0 angulo de fase. A magnitude do vetor de onda:

q___
jKj=k= kZ+kZ+k? (2.21)

€ conhecido como numero de onda. Substituindo os campos elétrico e magnético dados
nas equacoes 2.19 e 2.20 nas equacdes de onda dadas por 2.17 e 2.18, a seguinte
forma de equacgdes de onda, conhecidas como equacdes de Helmholtz, s&o obtidas:

r ° + k°E =0 (2.22)

r’H + k®H =0 (2.23)

Usando as equacdes de Helmholtz, o nimero de onda pode ser diretamente
associado a permissividade e a frequéncia da luz por meio de uma relacéo conhecida
como relacdo de disperséo:

k=wP = WP P s kP T = kon = 2= nZ (2.24)
0
2.1.1.1 Velocidade de Grupo e de Fase
A velocidade de grupo, vy, € dada por (BORN; WOLF; HECHT, 2000):
@w
Ve = Gk (2.25)

Da mesma forma, uma velocidade de fase, v, de uma onda pode ser de nida
como a taxa na qual a fase da onda se propaga no espaco. Esta é a velocidade na qual
a fase de qualquer componente de frequéncia da onda viaja. A velocidade de fase é
dada por:

w

Vi = E (226)

e é igual a velocidade da luz mencionada anteriormente (vy = v). Em um meio nao
dispersivo, n é independente de w, ou seja, a velocidade da fase e a velocidade de
grupo séo entéo iguais a c=n. Contudo, em um meio dispersivo, as velocidades de
grupo e de fase, em geral, sdo diferentes (BORN; WOLF; HECHT, 2000). Substituindo
a equacao 2.24 em 2.25, a expressao para a velocidade do grupo pode ser expressa
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como:

n
kcdn
n2 dk
W

d

= v

@w
@k
@ kc
@k n
; (2.27)

k dn
n dk

Esta forma de velocidade do grupo, em alguns casos, pode ser mais conveni-
ente.

2.1.1.2 Atenuacao

Em meios dielétricos de baixa perda, como polimeros, se tem muito pouca ate-
nuacao da onda viajante, que geralmente pode ser desprezada para curtas distancias.
Porém, em outras situacdes, a atenuacao pode se tornar um fator signi cativo. Este €,
por exemplo, o caso de polimeros e metais que ndo sao transparentes ou parcialmente
transparentes opticamente. Mesmo que os fatores de atenuacao sejam distintos entre
os dielétricos e 0s metais, eles aindam podem ser expresso de maneira semelhante.

A atenuacdo no meio se manifesta em uma constante de permissividade com-
plexa, 5 (w) = ", + j" ", onde a parte real (";) esta relacionada a energia armazenada
da onda eletromagnética no meio, enquanto a parte imaginaria (f() esta relacionado
a dissipacédo (ou perda) de energia dentro do meio. Através da relacdo de dispersao
do material, a permissividade complexa resultara em um indice de refragdo complexo
R = n"+ jn”, que em alguns casos pode ser mais conveniente de usar do que a
permissividade complexa. A parte real do indice de refracao (n°) determina a refracao
e 0 espalhamento, enquanto a parte imaginaria (n™) descreve & absorcao da luz.

Voltando a equacdo de Helmholtz 2.22 e 2.23, e tendo em mente a nova
expressao complexa para a permissividade *; observa-se que a presenca do termo
imaginario em “-deve implicar em um nimero de onda que também possui uma parte
imaginaria. Este numero de onda complexo é geralmente denotado por K.

R=K+jk” (2.28)
onde k™ representa a constante de atenuacdo que é geralmente denotada pela letra
_ W 00
—n 2.29
- (2.29)

Normalmente, as equacfes de onda para os campos elétrico e magnético
permanecem como dadas anteriormente (2.19 e 2.20), exceto que agora o numero de
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onda k tera que ser substituido pelo nimero de onda complexo K. Considerando uma
onda eletromagnética viajando na direcdo z, com =0, agora pode ser expressa por:

E(GY;Zit) = Eo(xy)e 1 ") = Eq(x;y)e Ze 162 W) (2.30)

H(xy:zit) = Ho(xy)e (& W0 = H (x;y)e Ze iK'z mw (2.31)

Otermoe “ indica que as intensidades dos campos diminui exponencialmente
com a distancia (z).

2.1.1.3 Guias de Onda Slab

Nesta secéo, a analise da onda eletromagnética feita anteriormente sera utili-
zada para descrever as caracteristicas de propagacéo de onda em guias de onda slab.
Um guia de onda slab conforme representado na Figura 3, as vezes referido como
guia de onda planar, € um guia que apresenta trés diferentes camadas: revestimento,
guia ou nucleo e substrato. Além disso, para que a estrutura con ne a luz, o indice de
refracéo do guia (nyg) deve ser maior do que o de revestimento (Ngjaq) € substrato (Nsyp),
satisfazendo a condi¢&o (Nyg > N ¢ad > N sup)- UM guia de onda desse tipo € conhecido
COMo guia assimétrico, pois 0s materiais de revestimento e do substrato ndo tém o
mesmo indice de refracdo. Por outro lado, uma estrutura com ngag = Ngyp € referida
como um guia simétrico. Essa classi cacdo também indica que os modos guiados na
estrutura tem uma natureza simétrica ou assimétrica.

Figura 3 — Guia de onda slab assimétrico.

Fonte: O autor.

Considerando que os modos guiados estéo viajando sem perda ( = 0), busca-
se solucdes para as equagdes de Helmholtz na forma de ondas planas que propagam
na direcdo de z com uma constante de propaga¢do . Relacionando as equacdes de
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Helmholtz, com as equagdes de ondas planas 2.30 e 2.31 apresentada anteriormente,
sao obtidas as seguintes expressoes:

r2e +(k? ?E=0 (2.32)
r2H +(k* 2H =0 (2.33)
onder { = % + @%. Essas equacdes resultam em seis equacgdes diferenciais de

segunda ordem, uma para cada componente de E e H . As equacdes ndo podem
ser resolvidas independentemente e a solugcdo exata dependerd da geometria e das
condicOes de contorno que uma determinada componente de campo deve satisfazer
nas diferentes interfaces (OKAMOTO, 2006). No entanto, nem todas as componentes
de E e H sao independentes e as seis equacdes nao precisam ser resolvidas simul-
taneamente. Assumindo solucdes na forma de equacfes de onda harménica (2.30
e 2.31) e substituindo-os nas equacfes de Maxwell dadas em 2.13 e 2.14, revelam
outras seis equacdes que descrevem a relacao entre as componentes individuais de
E e H (OKAMOTO, 2006). Como foi veri cado, todas as componentes transversais

de E e H podem ser relacionadas as componentes axiais, 0 que signi ca que todo o

conjunto de equacgdes de ondas pode agora ser separado e designado em dois tipos,
ondas transversais elétricas (TE, Transverse Electric) e ondas transversais magnéticas
(TM, Transverse Magnetic), dependendo se E, ou H, existem ou n&o. Ao considerar
separadamente cada um dos tipos de ondas, a complexidade da solucéo pode ser
reduzida.

Primeiramente sera analisado o modo TE. Nesse caso, ndo ha componente do
campo elétrico na dire¢do de propagacao (E, = 0). Dessa forma, assume que E, =0, 0
gue signi ca que resta apenas uma componente do campo elétrico, a ser determinada,
E,. O campo magnético € sempre perpendicular ao campo elétrico, o que signi ca que
Hy = 0. No entanto, H, e Hy podem ser diferentes de zero. Contudo, como a estrutura
do guia de onda é uniforme na direcdo y, @=@y 0. O modo TE satisfaz a seguinte
equacdao de onda:

dzEy 2 2 —_
G (k JE, =0 (2.34)
onde,
HX = W_oEy (235)
Y
H, = W 5 Ox (2.36)

De maneira semelhante, o modo TM satisfaz a seguinte equacao de onda:

o?H,

0 +(k?  HH, =0 (2.37)
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Ex= ot (2.38)
_j dH,
B = (2.39)

Os modos de propagacao sao frequentemente descritos em termos de indice
de refracao efetivo ness , que esté relacionado a constante de propagacao

= KoNesf (2.40)

O indice de refracéo efetivo representa o indice de refracdo encontrado pelo
modo de propagacédo ao longo da direcao z. A condicao estabelecida para que um
modo seja guiado é dada por (LIFANTE, 2005; OKAMOTO, 2006; REED; KNIGHTS,
2004):

KoNsub < <K oNug (2.41)

gue pode ser reescrita como uma fungéo do indice de refragcéo efetivo como:

KoNsub < Nett < KoNyg (2.42)

Substituindo 2.40 nas equacgbes de onda 2.34 e 2.37, produzem as seguintes
equacdes de onda:

d’E

d zy + ko(n? N )Ey =0 (2.43)
X

d’H

dxzy + ko(n®  nZ)H, =0 (2.44)

2.1.1.3.1 Equag0es de Dispersao para os Modos TE e TM

A constante de propagacéo e as distribuicdes dos campos eletromagnéticos
para os modos TE e TM podem ser obtidas resolvendo as equacgdes 2.43 e 2.44 usando
as condicBes de contorno apropriadas. A solucao sera na forma de uma equacéao de
onda e uma relacéo de dispersao, também conhecida como equacédo de autovalor do
sistema. Considerando a estrutura de nida na Figura 3, as solu¢gdes das equagdes
2.43 e 2.44 devem ser consideradas no guia de onda e no revestimento e devem ser
devidamente relacionadas em seus limites. No guia de onda, a solucéo tem a forma
de uma onda propagando-se na dire¢cdo z sem atenuacéo, e no revestimento a onda
deve decair exponencialmente (onda evanescente). Para cumprir esses requisitos, as
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seguintes solucdes de distribuicdo do campo elétrico de um modo TE sao assumidas
(OKAMOQOTO, 2006):

8
ZAcosa e @ sex>a
Ey= _ Acog( X ) se a X & (2.45)

~ Acoga + )e**®d  sex< a:

onde A é uma constante indeterminada, a € a espessura do guia de onda, € uma
constante de fase que aparece como resultado das condi¢cdes de contornoe € uma
constante de propagacéo transversal para a regiao do guia de onda. Os coe cientes
de atenuacgao para as regioes de revestimento e substrato ( e ) sédo dados por:

q 2
= kOq n\?vg Mot
= k0q gt N (2.46)

2 2
ko Mets Nsub
Note que os termos em exponenciais e , descrevem a profundidade de
penetracdo do campo evanescente, e eles sdo dependentes apenas do ng¢, € dos
indices de refracdo nqag OU Ngy,. Além disso, todos os fatores geométricos da estrutura
estdo incluidos No Negs .

Outra condigdo de contorno a rma que o dEy=dx também precisa ser continuo
em cada interface, o que resulta em um conjunto de equagdes que produzem as
seguinte equacdes de autovalor para a estrutura (OKAMOTO, 2006):

= m— + }arctan - + }arctan —
2 2 2
(2.47)
= m— + }arctan — }arctan —
2 2 2

onde cada solucao discreta corresponde a um modo guiado em particular, de nido
pelo indice do modom =0;1;2;3; ... . As equacdes dadas em 2.47 sdo as equacdes
de dispersao (ou equacdes de autovalor) para o guia de onda dielétrico e devem ser
resolvidas numericamente ou gra camente para obter a constante de propagacao e as
distribuicdes do campo eletromagnético. Em geral, apenas um nimero xo de modos
pode ser suportado por um guia de onda. Um guia de onda que pode suportar apenas
um modo para uma dada polarizacao é referido como um guia de onda monomodo. Se
0 guia pode suportar varios modos, ele é referido como um guia de onda multimodo.

Para um guia de onda slab simétrico, onde ngaq = Nhgy, @ equacgao 2.47
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simpli ca para a seguinte forma:

1
arctan —

+ =
2

as3
(2.48)

m

2

Dessa forma, um guia de onda simétrico apenas pode suportar modos simétri-
COSs ou assimétricos como mostrado na Fig. 4(a), onde o campo varia de forma senoidal
dentro do guia e decai exponencialmente fora.

Na Figura 4 sdo mostrados exemplos de distribuicbes de campos para 0s mo-
dos TE obtidos usando a equacgéo 2.45 para os guias de onda simétricos e assimétricos.
O modo TE, é referido como o modo fundamental. Outros modos sédo simplesmente
chamados de modos de ordem superior.

Figura 4 — Distribuicdo do campo elétrico do modo TEg simétrico e do modo TE; assimétrico.
(a) Guia de onda slab simétrico e (b) guia de onda slab assimétrico.

Fonte: O autor.

Analisando a Figura 4(a) os modos no guia simétrico sdo simétricos ou assimé-
tricos em torno de x = 0. Para uma estrutura assimétrica, como é o caso da Figura 3,
0s modos sdo assimétricos, o que signi ca que as componentes do campo exponencial
gue se estendem para os materiais de revestimento e substrato sdo diferentes para 0os
dois materiais, como pode ser visto na Figura 4(b).

As equacdes de disperséo para o modo TM é obtida de maneira semelhante a
do modo TE que s&o expressos como:
2 2

1 n 1 n
= —+ Zarctan —>— + Zarctan —
2 2 sub 2 NGlad

(2.49)

= m + larctan larctan
2 2 2
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O comportamento dos modos TM em guias de onda slab é muito semelhante
ao dos modos TE. Devido as taxas de indice de refracdo que aparecem nas equacoes,
o diagrama de dispersao é ligeiramente diferente para os modos TM em comparacao
com os modos TE. Normalmente, os modos TE s&o levemente mais con nados no guia
de onda do que os modos TM (OKAMOTO, 2006).

2.1.1.3.2 Condicao de Corte

Conforme mostrado na secao 2.1.1.3, para que os modos sejam bem con-
nados por uma estrutura de guia de onda, as condi¢bes necessarias Sd0: Ngyp <
Nefi < Nywg . NO entanto, € interessante examinar a situagéo em que esses requisitos
nao sao atendidos. Isso fara com que os campos eletromagnéticos nas camadas de
revestimento ou substrato se tornem oscilatérios (ondas de propagac¢éo) na direcéo
transversal (direcao x). Solugfes para a equacéo de autovalor correspondente a tal
con guracao resulta em modos nao guiados, que normalmente sdo referidos como
modos de radiacdo. A Figura 5 mostra uma representacao gra ca dos modos guiados
e modos de radiacdo para diferentes con gurac¢des de indices de refracao.

Figura 5 — O modo a esquerda é um modo TEg guiado. O modo do meio € um modo de radiacéo
TE1. O modo a direita € um modo de substrato TE;.

Fonte: Adaptado de (RICHARD SYMS, 1992)

Normalmente, para uma estrutura de guia de onda slab, existem trés combina-
cOes de indices de refracao possiveis (RICHARD SYMS, 1992):

» Modos Guiados: Para o caso konywg > > K oNsu,, h& um niimero discreto de
modos guiados que variam de forma sinodal dentro do guia de onda e decaem
exponencialmente fora da guia.
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* Modos de Radiagdo: Aqui konsyp > Kongag >, € as solugdes variam de forma
senoidal em todas as trés camadas. Boa parte da energia sera principalmente
perdida através da radiacdo e o modo serd incapaz de se propagatr.

* Modos de substrato: Por m, quando kgngy > > K ghgag @s solugdes variam
exponencialmente no revestimento, e de forma senoidal tanto no guia de onda
guanto no substrato. Uma vez que estes penetram totalmente na regido do
substrato, eles sdo chamados de modos de substrato.

A condi¢do em que um determinado modo ndo € mais guiado e se torna
um modo de radiacdo € conhecida como condicdo de corte. Se for assumido que
Ncad < Nsup, @ Seguinte condicdo para a frequéncia de corte € obtida (OKAMOTO,
2006):

W
¢ = KoNgyp = ?nsub (2.50)

esta condicdo é encontrada considerando que na frequéncia de corte o indice de
refracéo efetivo assume o valor de ngy, (LIFANTE, 2005).

As condi¢cdes de corte para modos individuais de TE,, e TM,, podem ser
calculadas usando as de nigbes mencionadas acima para os numeros de modo e corte.
Substituindo a condicao de corte da equacao 2.50, e as relacbes dadas em 2.46, na
formula de modo dada pela equacéo 2.47, a seguinte expressao para a frequéncias de
corte (Wem) para os modos TE € encontrada:

" s 1 #
1 n2 n?
Wen = —§——— arctan 324 +m (2.51)
2ac n\%,g ngub rlwg Nsub

e uma equacao correspondente para os modos TM:

! ,S S— #
1 n n2, n?
Wen = —§————— arctan s —sb__ded  +m (2.52)
2ac n2, n2, Aelad Mug  Nsub

onde w¢n, Signi ca frequéncia de corte do modo m. Estas sdo expressdes gerais para
a frequéncia de corte do modo m em um guia de onda slab com ngag < ngyp. ESsas
equacdes deduzem que a frequéncia de corte representa a frequéncia minima que
permite a propagacao de um determinado modo para uma espessura de guia de onda
especi co.

2.1.1.4 Guias de Onda Retangulares

Ao invés de con nar a luz em apenas uma dire¢cdo, como é o caso dos guias de
onda slab descritos anteriormente, os guias de onda retangulares, sdo frequentemente
referidos como guias de onda do tipo channel, que con nam a luz em duas direcfes
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(eixos x e y), 0 que signi ca que a luz s6 podera se mover livremente na direcdo z. A
Figura 6 mostra uma secao transversal de um guia de onda, onde o material utilizado no
guia, representado pela cor amarela, pode ser silicio, nitreto de silicio ou um polimero,
como SU-8.

Figura 6 — Esboco da secao transversal de um guia de onda retangular em 2D.

Fonte: O autor.

Os campos modais elétricos e magnéticos que se propagam ao longo dos
guias de onda retangulares podem ser expressos da seguinte forma:

E(y;zit) = Egn(Gy)e™ ™2 (2:53)

H (X;y;Z;t) = Hpm (X;y)ei(Wt 7 (2'54)

onde E ., e H ,, representam a intensidade de campo (amplitude e polarizacdo) das
componentes magnéticas e elétricas, respectivamente, w = 2 f € a frequéncia angular
daondae ., € aconstante de propagacao dos modos n,m. Dessa forma, as solucdes
analiticas para os per s modais E nn(X;y) € H mn (X;y) para uma secc¢do transversal
retangular (por exemplo, Fig. 6) sdo complexas e exigem aproximacodes. Portanto,
geralmente os guias de onda retangulares séo investigados utilizando ferramentas
computacionais.

Os guias de ondas retangulares ndo apresentam modos TE e TM puros,
porém existem duas familias de modos eletromagnéticos transversais hibridos (TEM,
Transverse Electromagnetic). Felizmente, os modos TEM que se propagam em guias
de ondas sao polarizados ao longo da direcdo x ou y, permitindo uma classi cacao
de acordo com a sua componente dominante do campo elétrico (LIFANTE, 2005). Os
modos quasi-TE (Fig. 7(a)) sédo caracterizados por uma componente dominante, jE,j ,
enquanto os modos quasi-TM (Fig. 7(b)) mostram uma componente de campo elétrico
dominante, JEyj.

Para estudar o comportamento dos campos elétricos e magnéticos nos guias de
onda retangulares, diferentes métodos foram propostos na literatura. Os mais comuns
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Figura 7 — Distribui¢Bes de intensidade de campo elétrico dos modos (a) quasi-TE e (b) quasi-
TM em um guia de onda de nitreto de silicio 300 500 nm, operando com um
comprimento de onda de 632 nm.

Fonte: O autor.

sdo o método do indice efetivo (CHIANG, 1986), o método de Marcatili (MARCATILI,
1969), métodos de elementos nitos (RAHMAN; DAVIES, 1984) ou diferencas nitas
(BASSI et al., 1998). Devido sua simplicidade, robustez e aos resultados satisfatérios
encontrados em trabalhos cienti cos, € adotado nesta dissertacdo o método BPM
(Beam Propagation Method). Ele é baseado em um método de propagacao de feixe de
diferencas nitas, e é discutido em detalhes na secéo 2.2. Esta técnica usa métodos
de diferencas nitas para resolver a conhecida aproximagao parabdlica ou paraxial da
equacgao de Helmholtz (SCARMOZZINO; OSGOOD, 1991; SCARMOZZINO; GOPI-
NATH et al., 2000).

2.1.1.5 Fator de Con namento

Observa-se na Figura 8 que nem toda a poténcia de um modo propagante em
um guia de onda esta contida dentro do guia de onda. Portanto, sabendo que parte
dessa poténcia viaja fora do guia, como veremos mais a frente que é fundamental
para interacdo com o analito durante o sensoriamento, € importante saber o quanto de
poténcia esta sendo guiada no interior do guia. Isso pode ser mensurado por meio do
fator de con namento, que é de nido como (YARIV, 1997; STEWART, 2004; REED;
KNIGHTS, 2004): RR

b ptia Re(E H )2dxdy _ Pguia (2.55)

o RE(E H )2dxdy Py '
onde Py € @ Soma da poténcia no substrato, no guia e no revestimento e 0 Py €
a poténcia apenas no interior do guia. O fator de con namento é um aspecto chave
no projeto de sensores otimizados para aplicacdes especificas, uma vez que € uma

medida da sobreposicdo do campo elétrico com as moléculas alvos de interesse. Para
aplicagbes de sensoriamento, 1- € a fragcdo de poténcia no substrato e no revestimento,
onde pode ser explorado para aplicagées de biossensoriamento.

A Fig. 8 mostra a distribuicdo normalizada do campo elétrico das componentes
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dominantes |Ey| e |Ey| para os modos fundamentais quasi-TM (Fig. 8(a)) e quasi-TE
(Fig. 8(b)). Utiliza-se como exemplo um guia de onda retangular com espessura h = 250
nm e largura w = 400 nm a um comprimento de onda de 632 nm. A estrutura do guia
de onda consiste de um material de nitreto de silicio (nsj,n, = 2.04) em um substrato
de 6xido de silicio (nsjp, = 1.46) e 4gua (ny,0 = 1.33) como material de revestimento.
Todos os indices de refracdo sédo dados para o comprimento de onda de 632 nm.

Figura 8 — Per s modais investigados por simulagdes BPM. (a) Quasi-TM e (b) quasi-TE.

Fonte: O autor.

Para polarizacédo quasi-TM no guia investigado foi calculado um fator de con -
namento ( ) de 0.81 no guia de onda, utilizando a equacao 2.55. Para o célculo foi
utilizado um monitor de poténcia parcial, ou seja, um monitor responsavel em monitorar
apenas a poténcia no interior do guia de onda (Pgia). Ja para monitorar a poténcia
total no dominio da simulacéo utiliza-se o monitor de poténcia total (P ). 1SS0 indica
que 12% da energia do modo propaga-se no substrato (SiO,) e 7% no revestimento
(H,0), esse valores foram calculados usando o monitor de poténcia parcial. Ja para
polarizagéo quasi-TE o fator de con namento € de 0.84. Portanto, mostra que 10% da
energia viaja no substrato e 6% no revestimento. Isso tem consequéncias importantes
para melhorar o desempenho de deteccao, onde visa-se maximizar a sobreposi¢cao do
campo elétrico na solucéo (H,O), modi cando a geometria do guia.

2.1.1.6 Deteccao por Onda Evanescente

A deteccéo por onda evanescente é baseada na perturbacdo do modo causada
por uorescéncia, absor¢cdo ou mudancas no indice de refracdo do meio (SHI; MA; DAI,
2016). Lembrando que nessa dissertacao foca-se o estudo em sensores Opticos de
guia onda com base em medi¢cdes de indice de refracdo. A Fig. 9 descreve como a
intensidade do campo elétrico decai proximo a superficie do guia de onda. Portanto, a
onda guiada em um sensor de guia de onda tem um alcance limitado no revestimento,
dependendo das suas dimensdes.



48

Figura 9 — Interac&o da onda evanescente com o analito.

Fonte: O autor.

Para uma slab de guia de onda (a onda evanescente tem restricdo apenas
na direcao y), o decaimento do campo elétrico perto da superficie pode ser expresso
como (REED; KNIGHTS, 2004; GUASTO; HUANG; BREUER, 2008):

P—¥5—
E(y) = Ege y&" % iy (2.56)

onde E, € o campo elétrico na superficie. A profundidade de penetracdo da onda
evanescente é de nida como:

G (2.57)

2 2
neff nclad

d= —
2
Contudo, para situacao onde ha a presenca de um bio Ime na superficie do guia de
onda, um aumento na espessura desse bio Ime causard uma diminuicédo da sensibili-
dade e a sua espessura ndo mudara mais as propriedades de propagacdo do modo
optico dentro do guia de onda, como sera mostrado no Capitulo 3.

2.1.1.7 Principio de Deteccédo baseado em Onda Evanescente

Os sensores Opticos integrados mais simples e capazes de compor chips
diminutos séo baseados na distribuicdo de um campo elétrico e magnético con nado
em um guia de onda, geralmente fabricado em nitreto de silicio, silicio ou polimeros.
A interacdo desses campos com analitos presentes na superficie do guia de onda
garantem a esses sensores a capacidade de deteccdo. O principio basico de operacdo
destes sensores pode ser explicado da seguinte forma: quando uma parte da onda
eletromagnética esta viajando para fora do guia de onda (onda evanescente) parte dela
pode interagir com 0 meio para criar uma regido externa sensivel a mudanca de RI (ver
Fig. 10). Quando as moléculas alvos se ligam aos receptores na superficie do guia de
onda, o acumulo de moléculas alteram o indice de refracdo externo e perturba o campo
evanescente, que entdo modi ca o indice de refracdo efetivo do guia de onda (SHI;
MA; DAI, 2016; WANGUEMERT-PEREZ et al., 2019). No entanto, o indice de refracio
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efetivo do modo propagante no guia de onda ndo é uma quantidade efetivamente
mensuravel, portanto, deve ser convertido em uma quantidade que possa ser facilmente
detectada. Isso pode ser alcancado por meio do monitoramento do comprimento de
onda propagante, do deslocamento na fase ou da variacéo da intensidade de luz na
saida do guia, uma vez que todos sdo dependentes do indice de refracao efetivo.

Figura 10 — Principio de deteccéo de sensores de guia de onda baseado em campo evanes-
cente.

Fonte: O autor.

2.1.1.8 Perdas em Guias de Onda

Outra propriedade importante de um modo é a perda, ou atenuacao de poténcia,
a medida que o modo viaja pelo guia de onda. As perdas em um guia de onda podem
ser atribuidas a diferentes fontes, incluindo espalhamento, radiagcéo e absorcdo (REED;
KNIGHTS, 2004).

» Perda por espalhamento: A perda por espalhamento em um guia de onda 6ptico
pode ser de dois tipos: espalhamento de volume e espalhamento de interface. O
espalhamento de volume é causado por imperfeicdes no material dos guias de
onda, como espacos vazios, atomos contaminados ou defeitos cristalinos. Ja o
espalhamento de interface € devido a rugosidade na interface dos guias de onda.
Para a maioria dos processos de fabricacao, as perdas devido a rugosidade da
parede lateral e espalhamento dominam (DUMON, 2007). A rugosidade da parede
lateral depende diretamente dos processos de fabricacéo e, consequentemente,
um esforgo consideravel tem sido investido em estratégias que suavizem as
rugosidades nas paredes laterais (JOHNSON et al., 2005). A rugosidade da parte
superior do guia de onda é muito menor devido a sua origem no crescimento do
cristal, enquanto as paredes laterais sdo formadas a partir de corrosao seca ou
Uumida, que seguem o padréo gravado por litogra a éptica, a laser ou por feixe de
elétrons.
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» Perda por absorcéo: As principais fontes de perda de absorc¢ao para os guias de
onda semicondutores sdo a absorcao entre bandas e a absorcéo de portadores
livres. A absorcao entre bandas ocorre quando os fétons com energia maior do
gue o gap sdo absorvidos para excitar os elétrons da banda de valéncia para
a banda de condugao. A absorcdo de portadores livres, no entanto, pode ser
signi cativa em guias de onda semicondutores. A concentracdo de portadores de
cargas livres afetara os indices de refracéo reais e imaginarios. A perda originada
da absor¢cdo de material € geralmente insigni cante para estruturas passivas,
pois tanto o nitreto de silicio ou SU-8 quanto o oxido de silicio apresentam perdas
insigni cante no espectro de luz visivel (SHAKOOR et al., 2017; LI JIN et al.,
2016). No entanto, para outras faixas de comprimento de onda, como por exemplo
o infravermelho, pode ocorrer absorgao.

» Perda por radiacdo: um modo con nado em um guia de onda de nitreto de silicio
ou silicio, por exemplo, dependendo das suas dimensdes e do comprimento de
onda que propaga nesse guia, pode ser irradiado para as camadas de revesti-
mento e substrato. Nesses casos, 0 vazamento do modo para o substrato pode
ser controlado modi cando a espessura da camada de Oxido de silicio enterrada,
evitando que a onda evanescente alcance o substrato que geralmente € de Silicio.
Para um wafer SOl tipico, a camada de 6xido tem 2-3 um de espessura, 0 que
resulta em perdas de vazamento de substrato despreziveis para os modos TE e
TM (DUMON, 2007).

2.1.2 Meétricas de Desempenho

A de nicdo de um conjunto de métricas de desempenho para sensores de
indice de refracao, tem sido uma tarefa complicada. A falta de padrdes comparativos
di culta as comparacgdes de desempenho entre diferentes tipos de sensores fotbnicos.
No entanto, existem métricas que geralmente sdo mais utilizadas na literatura, tais
como a sensibilidade e o limite de deteccio (WANGUEMERT-PEREZ et al., 2019).
Ambos serdo descritos a seguir e utilizados amplamente ao longo desse trabalho, a m
de comparar 0s sensores aqui projetados com os presentes na literatura.

2.1.2.1 Sensibilidade

A sensibilidade se refere a menor concentracdo do analito que pode ser de-
tectada com seguranca. Ao longo desta dissertacdo, o termo sensibilidade descreve a
resposta do sensor Optico as alteracdes do indice de refracdo (causadas pela interacao
do analito ao sensor). Existem dois tipos de sensibilidade: sensibilidade homogénea
(bulk sensitivity) e sensibilidade de superficie (surface sensitivity), como € mostrado na
Fig. 11 (LIU, 1.-C. et al., 2018; CHAO; GUO, 2006).
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 Sensibilidade homogénea: A sensibilidade homogénea € de nida como:

Spulk = (2.58)

onde ngag € avariacao do indice de refracédo do revestimento. A Spyx para um
sensor de guia de onda é de nida como a variacao de poténcia ( Poy) por uma
variacdo no indice de refracdo ( Ngjaq)-

 Sensibilidade de superficie: A sensibilidade de superficie é de nida como:

(2.59)

onde t,q é avariacdo da espessura de uma camada homogénea na superficie.
A Sqi para um sensor de guia de onda é de nida como a variagcdo de poténcia
( Pout) por uma variacao de espessura de uma camada ( tgaq)-

Figura 11 — Dois mecanismos de sensibilidade. (a) Sensibilidade de superficie e (b) sensibili-
dade homogénea.

Fonte: O autor.

A sensibilidade homogénea refere-se a resposta do sensor a uma mudanca
uniforme no revestimento e pode ser calcula pela equacéo 2.58, enquanto a sensibi-
lidade da superficie refere-se a resposta do sensor a interacdes biomoleculares na
superficie do sensor (ver equacgao 2.59), por exemplo a adsor¢cédo de um bio Ime de
proteina. O revestimento nesse caso, refere-se ao meio aquoso ao redor do dispositivo,
com a presenca do analito.

2.1.2.2 Limite de Deteccéo

O termo limite de deteccédo (sLOD) é baseado na con guracédo de dispositivos
externos ao sensor, tais como lasers e detectores, e leva em consideragéo o nivel
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de ruido presente nesses equipamentos. O sLOD é utilizado para descrever a menor
quantidade detectavel do analito alvo (LIU, |.-C. et al., 2018; WANGUEMERT-PEREZ
et al., 2019). Ele representa a quantidade minima de variacdo do indice de refracdo
detectavel (ou espessura) e pode ser de nido como:

sLOD = g (2.60)

onde R € aresolucéo de con guracdo do sistema e S é a sensibilidade homogénea ou
de superficie. Nesse trabalho para o calculo do sLOD € assumido alteracdo de 1% na
poténcia de saida (R = 1%). Esse valor € utilizado frenquentemente na literatura para
analise do limite de deteccao dos dispositivos 6pticos (TAKASHIMA; HARAGUCHI;
NAOI, 2018; SHAKOOR et al., 2017; RODIONOV; REMNEV; KLIMQOV, 2019).

2.1.3 Con guracdes de Sensores Opticos

Nesta secdo sera realizada uma revisdo geral das principais con guracoes de
sensores Opticos que foram propostas na literatura e que sdo amplamente utilizadas
em aplicacdes de biosensoriamento.

2.1.3.1 Sensores baseados em Guias de Onda

Os guias de onda Opticos existem em varias con guracdes, diferenciando-
se tanto no material quanto na geometria, e oferecendo uma grande exibilidade
e variabilidade no projeto, producéo e otimizacdo de sensores (LAMBECK, 2006).
Normalmente, os guias de onda sao depositados em um substrato, que geralmente
e feito de baixo indice de refracdo (por exemplo, polimeros ou SiO,), e podem ser
classi cados, de acordo com sua morfologia, em: guia de onda do tipo slab e guia de
onda do tipo channel (KOZMA et al., 2014). Como ja mencionado na sec¢éo 2.1.1, 0s
guias de onda do tipo slab sdo estruturas com geometria plana, que guiam a luz em
apenas uma direcao transversal. Ao contrario dos guias de onda do tipo slab, os guias
de onda do tipo channel atuam como um conduite para a luz em ambas as dire¢des
transversais com um con namento optico bidimensional.

Os guias de onda do tipo channel podem ser subdividido em strip-loaded,
buried, ridge, rib e diffused (Fig. 12). O guia de onda strip-loaded é formado por um
guia de onda slab (n;), que fornece um con namento Optico na direcdo y e na sua
parte superior € depositado um guia de onda dielétrico strip (n3) com indice nz < n;. O
guia de onda buried é formado por um guia de onda de alto indice (n;) enterrado em
um meio de baixo indice (n;). O guia de onda ridge tem uma estrutura que se parece
com um guia de onda strip ou ridge, no entanto, essa estrutura apresenta um forte
con namento éptico porque é cercado em trés lados por materiais de baixo indice (ar
ou material de revestimento). O guia de onda rib tem uma estrutura semelhante aos
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guias de onda strip ou ridge, sendo que o guia de onda strip tem o mesmo indice que a
camada plana de alto indice abaixo dela que faz parte do nucleo do guia de onda. Por
m, o guia de onda diffused é formado pela criacdo de uma regido de alto indice em
um substrato por meio da difusédo de dopantes, os guias de onda LiNbO3, que possuem
nucleos formados a partir da difusdo de Ti (KASAP, s.d.).

Figura 12 — Representagdo esquematica tridimensional de diferentes con guragdes de guias
de onda. (a) slab. (b) buried. (c) diffused. (d) strip-loaded. (e) ridge. (f) rib.

Fonte: Adaptado de (KOZMA et al., 2014)

Em geral, os guias de onda ridge e rib sdo comumentes usados como trans-
dutores em biossensores 6pticos (WANGUEMERT-PEREZ et al., 2019; LUAN et al.,
2018).

Como seré visto no capitulo 3 a onda evanescente é fortemente dependente
da dimenséao e do material do guia de onda. Contudo, esse mecanismo de deteccao
baseado em evanescencia promove o desenvolvimento de guias de onda Gpticos com
uso de novas geometrias como estrategia para melhorar o desempenho de deteccéo
dos sensores 0Opticos. A saber, guias de onda do tipo slot, suspenso, com dimensodes
reduzidas ou curvados séo frequentemente utilizados para incrementar a sensibilidade
e o limite de deteccéo dos sensores baseados em guias de onda.

2.1.3.1.1 Guias de Onda Slot

O guia de onda slot é formado normalmente por dois guias de onda do tipo ridge
de alto indice de refracdo separados por uma fenda ou slot de baixo indice (CARLBORG
et al., 2010). Em virtude da alta concentracédo da intensidade do campo elétrico no
interior da fenda, as estruturas baseadas em guias de onda de fenda se destacam
pelo seu potencial de aumentar a sensibilidade dos biossensores 6pticos. Conforme
apresentado na Fig. 13(a), a luz é fortemente con nada na regido da fenda. Dessa
forma, em comparacgéo com os guias de onda tradicionais, uma interagao luz-analito
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mais intensa pode ser obtida nesta regido, promovendo uma melhor sensibilidade
dos dispositivos opticos. Além disso, as estruturas baseadas em guias de onda slot
também sdo compativeis com CMOS, o que permite a miniaturizacéo e integracao a
uma plataforma lab-on-a-chip com baixo custo (BARRIOS, 2009).

Figura 13 — (a) Distribui¢céo de intensidade do campo elétrico de uma secéo transversal de um
guia de onda slot imerso em ngjag = 1.44. (b) Biossensor de microcavidade baseado
em slot. A esquerda: vista superior de uma microcavidade de anel ressonante de
guia de onda de Si3N,. A direita: imagem do microscopio eletrdnico de varredura
(MEV) da regido de acoplamento. (c) Biossensor de micro-anéis de guia de onda
baseados em slots. (d) Biossensor de guia de onda multi-slot. (e) Biossensor
baseado em um guia de onda de slot cruzado.

Fonte: (a) Adaptado de (BARRIOS, 2009). (b) Adaptado de (BARRIOS et al., 2007). (c) Adaptado de
(CARLBORG et al., 2010). (d) Adaptado de (KHODADAD et al., 2014). (e) Adaptado de (PAN; RAHMAN,
2017).

Barrios et al. (2007) foi o pioneiro no desenvolvimento de biossensores de
guia de onda de slot usando ressonadores de micro-anéis baseados em SizN, (Fig.
13(b)). Durante o experimento foram adicionadas gotas de solugdo com indices de
refracdo variaveis na janela de deteccao com auxilio de uma micropipeta. Ao monitorar
o deslocamento da ressonancia, a sensibilidade obtida foi 212 nm/RIU e o sLOD foi 2

10 4 RIU. Em 2010, Carlborg et al. (2010) demonstraram uma matriz de sensores
integrados com ressonadores de micro-anéis de guia de onda baseados em slots (Fig.
13(c)) que foram usados para biossensoriamento em tempo real sem roétulo . O sLOD
homogéno encontrado durante seus experimentos foide 5 10 ® RIU e 0 sLOD de
superficie de 0.9 pg/mm?. Anos posteriores, um ressonador baseado em multiplos slots
(Fig. 13(d)) para deteccao bioquimica foi teoricamente demostrado (KHODADAD et al.,
2014). Este sensor foi capaz de atingir o valor de sensibilidade de 912 nm/RIU. Pan e
Rahman (2017) projetou um sensor baseado em um guia de onda de slot cruzado (Fig.
13(e)), que consiste de slots verticais e horizontais e, portanto, suporta polarizagao
dupla na regido do slot. Esta nova con guracdo é superior a maioria dos guias de
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ondas de slot que eram fortemente dependentes da polarizagao.

2.1.3.1.2 Guias de Onda Suspensos

Outra maneira para aumentar a interacdo entre 0 campo evanescente e 0
analito é o desenvolvimento de guias de onda suspenso, substituindo o substrato
por substancias de interesse que precisam ser detectadas. Veldhuis et al. (2000)
demostraram teoricamente que o desempenho de deteccao pode ser melhorado usando
uma estrategia de guia de onda de silicio suspenso, onde a sensibilidade é aumentada
por um fator de 1.35. Posteriormente, muitos sensores suspensos foram relatados
na literatura. Os pesquisadores Wang et al. (2013) desenvolveram um micro-disco
suspenso (Fig. 14(a)) ultrapequeno com um raio de 0.8 m em um pedestal de SiO,
para deteccdo Optica, apresentando uma sensibilidade medida de 130 nm/RIU. Os
pesquisadores Taha et al. (2017) desenvolveram recentemente um sensor MZI em
escala centimétrica baseado na plataforma SOI, introduzindo um guia de onda como
0 brago de deteccédo totalmente suspenso (Fig. 14(b)), obtendo uma sensibilidade
homogénea de 740 nm/RIU com um iLOD de aproximadamente 4 10 ° RIU.

Figura 14 — Imagens do MEV do (a) micro-disco suspenso e (b) guia de onda com o brago de
detec¢do suspenso.

Fonte: (a) Adaptado de (WANG et al., 2013). (b) Adaptado de (TAHA et al., 2017).

2.1.3.1.3 Guias de Onda com Dimensdes Reduzidas

O uso de guias de onda com dimensdes reduzidas pode levar a um con na-
mento Optico inferior do modo guiado, resultando em uma penetracdo mais profunda
da onda evanescente no analito em estudo, como representado na Figura 15. Adam
Densmore et al. (2006) demostraram teoricamente que os guias de onda SOI com
dimensoes reduzidas tém maior sensibilidade em relacdo aos sensores de guia de onda
planar tanto para solugdes homogéneas quanto para camadas de bio Ime adsorvidas.
Posteriormente, Fard et al. (2014) investigaram um sensor ressonador de micro-anel
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ultra no usando uma espessura de 90 nm (Fig. 15), obtendo uma sensibilidade acima
de 100 nm/RIU com 0 iLOD na ordem de 5 X 10 “RIU.

Figura 15 — DistribuicGes de intensidade de campo elétrico do modo TE fundamental para
espessura de silicio de 90 nm, calculado usando MODE Solutions do software
Lumerical.

Fonte: Adaptado de (FARD et al., 2014).

2.1.3.1.4 Guias de Onda Curvados

Outro método utilizado para aumentar sobreposicdo da onda evanescente
no analito é a utilizacdo de guias de onda curvados. Embora os sensores de bras
Opticas em forma de U tenham sido usados por pesquisadores anteriores para varias
aplicagles, ou seja, deteccao de umidade (KHIJWANIA; SRINIVASAN; SINGH, 2005),
medicOes de pH (SURRE et al., 2009) e biossensoriamento (SAl; KUNDU; MUKHERJI,
2009), aparentemente foi feito um menor esfor¢co para se adaptar e tirar vantagem
destes esquemas de deteccdo usando sensores integrados de guias de onda com
caracteristicas semelhantes. Contudo, os pesquisadores Prabhakar e Mukherji (2010)
propuseram um sensor de guia de onda de polimero na forma de U (ver Fig. 16(a)).
Os resultados encontrados pelos pesquisadores indicaram que o sensor pode detectar
com sucesso a uma mudanca de 0.00028 unidades em RI, permitindo que essas
estruturas possam ser utilizadas facilmente para aplicacdo de deteccéo fisica, quimica
e biolégica. Anos mais tarde, Prabhakar, Mishra e Mukherji (2017) demostraram que
era possivel aumentar a sensibilidade do trabalho anterior em aproximandamente 3
vezes, devido a menor &rea de interagdo do campo evanescente com analito no projeto
anterior, usando formas para simpli car e modi car o design do dispositivo (ver Fig.
16(b)) para melhorar a sua sensibilidade. Utilizando a mesma estratégia, I-Chen Liu
et al. (2018) desenvolveram um sensor de guia de onda ridge curvado de polimero (ver
Fig. 16(c)) baseado em deteccao de intensidade em tempo real e de baixo custo. Os
experimentos demonstram um valor de sSLOD homogéneo de 5.31 10 4 RIU.
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Figura 16 — Propostas de sensores 6pticos. (a) Sensor de guia de onda com curva em forma de
U (vista superior). (b) Sensor de guia de onda com curva em forma de U modi cado
(vista superior). (c) Sensor de guia de onda ridge curvado (vista em perpectiva)

Fonte: Fonte: (a) Adaptado de (PRABHAKAR; MUKHERJI, 2010). (b) Adaptado de (PRABHAKAR;
MISHRA; MUKHERUJI, 2017). (c) Adaptado de (LIU, I.-C. et al., 2018)

2.1.3.2 Interferbmetros

Os sensores baseados em interferbmetros constituem uma das abordagens
opticas integradas mais sensiveis, uma vez que combina duas técnicas: guiamento de
onda e interferometria (KOZMA et al., 2014). Em um sensor interferométrico comum, a
luz guiada é dividida por uma juncdo em Y em dois caminhos, um contendo o analito de
interesse, que é considerado como um brago de deteccéo e o outro € usado como um
braco de referéncia. O campo evanescente do braco de detecgéo interage com o analito
e detecta a mudanca de indice de refracdo na superficie, provocando um deslocamento
de fase Optica. Apds uma certa distancia, as ondas de luz se recombinam novamente e
causam uma interferéncia construtiva ou destrutiva na saida, conforme mostrado na
Fig. 17(c). A modulacédo da intensidade na saida do dispositivo corresponde a diferenca
de indice de refracdo entre os bracos de deteccao e referéncia.

Os interferdmetros de Young (Y1) e Mach-Zehnder (MZI) séo os formatos mais
comuns para técnicas de deteccéo interferométrica (GAVELA et al., 2016; KOZMA et al.,
2014), conforme mostrados na Figura 17. Desde o primeiro experimento de dupla fenda
por Young (1804), e a demonstracéo da deteccéo de deslocamento de fase entre dois
feixes colimados por Ludwig Zehnder (ZEHNDER, 1891) e Ernst Mach (LUDVIG, 1892).
Apesar que ambos os interferdbmetros usarem jungdes Y para dividir a onda de luz, a
recombinacdo de saida dos interferémetros Young e Mach - Zehnder sao diferentes.
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