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Resumo

As Fibras Opticas Anti-Ressonantes de Niicleo Oco sao um novo tipo de fibra de niicleo
oco com baixo indice de refracdo no ntcleo e alto indice de refracdo na casca. Diferente
das fibras opticas de nucleo sélido, onde o confinamento da luz acontece pela reflexao
interna total, nas fibras 6pticas de nucleo oco este confinamento pode ser explicado pelos

mecanismos de bandgap fotonicos e pela teoria dos modos vazados.

Nesse sentido, esse trabalho descreve as simulagoes deste tipo de fibra éptica utilizando
o método dos elementos finitos visando sua aplicacdo em sensoriamento éptico. Simulacoes
numéricas foram realizadas usando o software COMSOL Multiphysics para estudar as suas
caracteristicas de propagacao. Anadlises relacionadas a simulacao foram realizadas, tais
como as condigoes de contorno, tamanho dos elementos de malha adequados para serem

usados e métodos para reduzir o esforco computacional.

Além disso, este trabalho demonstra o potencial de aplicagdo das fibras opticas anti-
ressonantes de nicleo oco como sensores eficientes para deteccdo simultanea de trés gases:
metano (CHy), monéxido de carbono (CO) e mondxido de nitrogénio (NO). Duas fibras
foram projetadas, uma feita de 6xido de silicio (SiO2) e outra composta por trifluoreto
de indio (InF;), para demonstrar o impacto do material da fibra no desempenho em uma
ampla faixa de comprimento de onda. Para possibilitar a entrada de gas no nucleo da
fibra, foi considerada nas simulacdes a insercao de pequenos furos perpendiculares ao
comprimento da fibra.

Os resultados de simulacao mostram que as fibras projetadas apresentam baixas per-
das nos comprimentos de onda das raias de absorcao dos trés gases. O maior valor de
atenuagao obtido nas simulagoes foi de 5,76dB/m para a fibra de SiOy e de 0,06dB/m
para a fibra de InF3, para A = 5262,95nm. Além disso, foi obtido nas simula¢ées um
comportamento linear da atenuacao em funcao da concentracao de gas para os trés gases

de interesse nas duas fibras projetadas.

A sensibilidade obtida pelo sensor utilizando uma fibra de InF3 com comprimento de
10 metros foi de 3,8 x 1072 (mV /ppm), 31 x 1072 (mV/ppm) e 11 x 1072 (mV /ppm) para



os gases CHy, CO e NO, respectivamente. Para o sensor utilizando uma fibra de SiO,
com comprimento de 5 metros a sensibilidade estimada neste trabalho foi de 1,9 x 1072
(mV /ppm), 15 x 1072 (mV/ppm) e 5,5 x 1072 (mV /ppm) para os gases CHy, CO e NO,
respectivamente.

Em termos de limites de detecgdo, a fibra constituida de material InF3 é capaz de
detectar concentragoes de 13,2 até 87117 (ppm) de CHy, 1,6 até 10587 (ppm) de CO e 4,5
até 29649 (ppm) de NO. J& os limites de deteccao para a fibra constituida de SiOy foram
de 26.5 até 165798 (ppm) de CHy, 3,2 até 20410 (ppm) de CO e 9,1 até 33672 (ppm) de
NO.

Palavras-chave: fibras 6ticas, fibras 6ticas de ntcleo oco, fibras 6ticas anti-ressonantes,

sensores Oticos, fibras opticas microestruturadas, sensores de gases.



Abstract

Hollow-Core Anti-Resonant Optical Fibers (AR-HCF) is a novel hollow-core fiber with
a low refractive index in the core and a high refractive index in the cladding. Unlike
conventional solid-core optical fibers, where light confinement occurs by total internal
reflection, in hollow-core fibers, this confinement can be explained by photonic bandgap
mechanisms and by the theory of leaky modes.

This work describes the simulations of AR-HCF using the finite element method
(FEM), aiming its application in optical sensing. We performed numerical simulations
using COMSOL Multiphysics software to study the propagation characteristics of AR-
HCF. Also, we made simulation-related analyses, such as boundary conditions, size of
mesh elements suitable to be used, and methods to reduce computational effort.

Furthermore, this work demonstrates the potential application of AR-HCF as efficient
sensors for the simultaneous detection of three gases: methane (CH,), carbon monoxide
(CO), and nitrogen monoxide (NO). We investigated two fibers, one made of silicon oxide
(Si03) and indium(III) fluoride (InFj), to demonstrate the impact of the fiber material
on performance over a wide wavelength range. We also considered in simulations the
insertion of small holes perpendicular to the fiber length to enable the gas entry in the
fiber’s hollow core.

The simulation results show that the designed fibers present low losses in the wave-
lengths of the absorption lines of the three gases. The highest attenuation value obtained
in the simulations was 5.76dB/m for the SiOy fiber and 0.06dB/m for the InFj fiber,
for A = 5262.95nm. Also, a linear behavior of the attenuation as a function of the gas
concentration for the three gases of interest in the two designed fibers was obtained in
the simulations.

The sensitivity obtained by the sensor using an InFj fiber with a length of 10 meters
was 3.8 x 1072 (mV/ppm), 31 x 1072 ( mV/ppm) and 11 x 1072 (mV/ppm) for the gases
CHy4, CO and NO, respectively. For the sensor using a SiO, fiber with a length of 5 meters,
the sensitivity estimated in this work was 1.9 x 1072 (mV/ppm), 15 x 1072 (mV /ppm)



and 5.5 x 1072 (mV/ppm) for the gases CH;, CO and NO, respectively.

In terms of the detection limits, the fiber made of InF3 material is capable of detecting
concentrations of 13.2 to 86271 (ppm) of CHy, 1.6 to 10473 (ppm) of CO and 4.5 to 29340
(ppm) NO. The limits of detection for the fiber constituted of SiOy were 26.5 to 163990
(ppm) of CHy, 3.2 to 20175 (ppm) of CO and 9.1 to 33034 (ppm) of NO.

Keywords: optical fibers, hollow core optical fibers, anti-resonant optical fibers, optical

sensors, microstructured optical fibers, gas sensing.
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Capitulo 1

Introducao

Esse Capitulo traz em sua primeira parte uma visao geral das fibras 6pticas de ntcleo
oco, discutindo-se desde guias de onda cilindricos metalicos e dielétricos, fibras de band-
gap fotonico, chegando nas fibras anti-ressonantes de nucleo oco. Em seguida, as fibras
anti-ressonantes sdo apresentadas com mais detalhes acerca das suas caracteristicas de
propagacao e geométricas. Na terceira parte desse Capitulo, demonstra-se os beneficios
dessas caracteristicas das fibras anti-ressonantes de niicleo oco para diversas aplicacoes
encontradas na literatura, finalizando com nossa proposta para empregar esse tipo de

fibra como um sensor eficiente para monitoramento simultaneo de trés gases.

1.1 Visao Geral das Fibras de Nucleo Oco

Em 1841, Daniel Colladon, um professor da Universidade de Genebra, demostrou pela
primeira vez o guiamento da luz, utilizando uma lente que focalizou a mesma através
do tanque de dgua e ao longo de um jato que esguichava por um orificio do outro lado.
Quando os raios de luz na agua atingem a borda do jato em um determinado angulo, a
Reflexao Interna Total, do inglés "Total Internal Reflection” (TIR), os confinam no liquido
[1]. Mesmo que a lei TIR fosse conhecida pelos cientistas desde o século XIX, somente
em 1950 a primeira fibra 6ptica moderna foi obtida através da utilizacao de uma camada

de indice de refragdo menor ao redor de um niicleo de indice de refragao maior [2].

A partir disso, os estudos de fibras 6pticas se desenvolveram rapidamente com o cres-
cente interesse para aplicagao em telecomunicagoes de longas distancias. Em 1965 C. K.
Kao e G. Hockham previram que a purificagdo do vidro usado na fabricacao das fibras

Opticas poderia controlar a perda pela absor¢do deste material e, desta forma, reduzir a
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perda para menos de 20 dB/km [3]. Em 1970, a empresa Corning Glass Works fabricou

a primeira fibra com atenuagao abaixo de 17 dB/km [3].

No final da década de 1970, a tinica fonte de luz e fotodetectores disponiveis operavam
a 850 nm, sendo assim 850 nm era o comprimento de onda que permitiria que os sistemas
de fibra éptica operassem com a atenuagao da fibra de 4 dB/km [4]. Na década de 80,
a atenuac¢do minima atingida foi de 1,5dB/km utilizando a janela de comprimento de
onda centrada em 1300 nm [4]. Posteriormente, o comprimento de onda da portadora
em aplicacoes de telecomunicagoes migrou de 1,31 para 1,55 pum, para corresponder ao
comprimento de onda para o qual a perda do material do niicleo de silica é minimizada.
A partir disso, o progresso adicional na tecnologia de fabricacao de fibra éptica reduziu a
perda de transmissao para 0,2 dB/km na faixa de comprimento de onda de 1,55 ym em
1979 [5].

A producgao em massa e difusao das fibras 6pticas de baixa perda, comercializada com
sucesso, iniciou a era da comunicagao éptica [6]. Além disso, possibilitou diversas outras
aplicagoes. Sendo assim, as fibras Opticas hoje sao uma ferramenta indispensavel em um
laboratério de éptica e um fundamental objeto de estudo [6]. Por este motivo as pesquisas
relacionadas as fibras pticas também levaram ao desenvolvimento das Fibras Opticas
de Nicleo Oco, do inglés "Hollow-Core Fibers" (HCF), uma outra classe importante de
fibras. As HCF apresentam nucleo com vacuo ou ar, mas a luz ainda pode ser efetivamente
confinada e transmitida com baixa perda. Como o indice de refragao do vacuo ou ar sao
menores do que o do material solido de revestimento, a lei da reflexdao interna total nao é

mais valida para descrever a propagacao da luz.

Em 1936, Bell Telephone Laboratories publicou um estudo teérico de guias de ondas
metalicos cilindricos e ocos, onde mostrou-se que ondas eletromagnéticas podem propagar
com baixas perdas em um guia de onda oco metélico [7]. Na década de 1960, Marcatili
e Schmeltzer realizaram o primeiro estudo sistematico de um guia de onda oco dielétrico
operando na faixa de frequéncia éptica [8]. Neste artigo, foi usado um método analitico
para estimar o nivel de atenuacao do guia de onda de niicleo oco dielétrico pela primeira

vez.

Inicialmente, a motivacao para o desenvolvimento de HCF foi diminuir o limite de
atenuacao das fibras para um nivel mais baixo que o estado da arte das fibras conven-
cionais de nucleo solido, as quais tém uma atenuacao fundamentalmente limitada pelo
espalhamento de Rayleigh na faixa de comprimento de onda curtos e absor¢ao de féonon
na faixa de comprimentos de onda longos [9]. Uma vez que a luz é guiada principalmente
no ar/vacuo nas HCFs, esta absor¢do do material seria muito reduzida, pois a sobreposi-
¢ao entre luz e material é extremamente pequena, ocorrendo apenas na regiao da casca.
Assim, as HCFs, em teoria, podem guiar a luz com perda varias ordens de magnitude

menor do que a fibras convencionais [6].

Porém, o desenvolvimento dos guias de onda dielétricos de niicleo oco foi lento devido
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aos desafios de fabricagdo destas estruturas em fibras épticas na escala de micrometros
[6].

Em 1987 o conceito de Bandgap Fotonico, do inglés "Photonic Bandgap" (PBG), e de
Fibras de Cristais Fotonicos, do inglés "Photonic Crystal Fiber" (PCF), foram apresen-
tados em [10] e [11], um exemplo de PCF de niicleo sélido é mostrado na Figura 1(a).
Um PBG ¢é uma faixa do espectro de frequéncia na qual as ondas eletromagnéticas sao
proibidas de propagarem em um material ou meio, similar ao conceito de bandgap ele-
tronico da fisica de estado solido, que diz respeito a uma faixa de energia proibida para
elétrons [6]. Somente em 1999 [12] foi demonstrada experimentalmente pela primeira vez
a transmissao de luz em uma fibra 6ptica de nicleo oco de bandgap fotonico, do inglés
"Hollow-Core Photonic Bandgap Fiber" (HC-PBG). Desta forma, houve o ressurgimento
do desenvolvimento de guias de ondas de ntcleo oco dielétricos, como os mostrados na
Figura 1, onde em (a) é mostrado uma PCF de ntcleo sélido, em (b) uma PCF de nicleo
oco, em (c¢) é mostrada uma PCF de nucleo oco do tipo Kagome e em (d) é mostrada

uma fibra de ntcleo oco anti-ressonante.

Figura 1 — Representagdo esquematica de diferentes fibras micro-estruturas. As regioes
pretas sao ocas, as regioes brancas sao compostas de um material sélido. (a)
Fibra de cristal fotonico de ntcleo sélido. (b) fibra de cristal fotonico de nticleo
oco. (c) fibra 6ptica de nicleo oco do tipo Kagome e (d) fibra éptica de nicleo
oco anti-ressonante.
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Em 2010 [16] a importancia da curvatura do limite do niicleo nas HCFs foi mostrada
pela primeira vez nas fibras Kagome. Uma fibra Kagome com curvatura negativa do
limite do nticleo apresentou uma atenuacgao inferior as fibras regulares. Uma série de ex-
perimentos subsequentes confirmou a funcao da parede do niicleo com curvatura negativa
na redugao da atenuacdo nas fibras de Kagome [16].

A partir destes experimentos foi entao desenvolvido um novo tipo de HCF, as chama-
das fibras épticas de ntucleo oco anti-ressonantes, do inglés "Anti- Resonant Hollow-Core
Fiber" (AR-HCF). A segao seguinte ird mostrar mais detalhes das AR-HCF, como suas

caracteristicas de propagacao e geométricas.

1.2 Fibras Opticas Antirressonantes de Nicleo Oco
(AR-HCF)

Algumas imagens de microscopia eletronica de varredura das fibras AR-HCF sao mos-
tradas na Figura 2. Estas fibras, sao um tipo de HCF que possuem uma curvatura

negativa na interface nucleo-casca, como mostrado na Figura 3.

Figura 2 — Imagens microscopia eletrénica de varredura de AR-HCFs tipicas (a) AR-HCF
constituida de silica com capilares em contato (b) AR-HCF constituida de silica
com capilares ndo em contato (¢) AR-HCF feita de silica com capilar em forma
de cone de sorvete (d) AR-HCF feita de silica, com capilares que nio se tocam.
Capilares extras sao adicionados para reduzir o acoplamento entre os modos
de ntcleo e casca.
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Fonte: [15]



1.2. Fibras Opticas Antirressonantes de Nicleo Oco (AR-HCF) 27

Figura 3 — Definicao de curvaturas positiva, negativa e de uma estrutura plana.
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Fonte: Adaptado de [17]

Em 2011, foi demostrada a aplicacdo de uma AR-HCF de silica para transmitir luz
com comprimento de onda de 3um, mesmo com a silica apresentando uma absorcao
extremamente alta nesta regiao do espectro [18]. Posteriormente, em [19], foi feita a
transmissao de um comprimento de onda ainda mais longo, de 10,6um, usando vidro
calcogeneto no lugar de silica na fabricagdo da AR-HCF. Em 2012, [20] foi projetado,
fabricado e caracterizado uma AR-HCF de silica na regiao do infravermelho médio, do
inglés "mid-Infrared" (MIR), de 3um a 4pum com uma atenuagdo minima de 34dB/km.
No mesmo ano, em [21] foi demonstrado guiamento na regido de THz em uma AR-HCF

fabricada com polimetilmetacrilato.

As AR-HCFs podem ter diferentes formas, no entanto, todas elas possuem um nu-
cleo oco e a interface entre os capilares e o nicleo forma uma curvatura negativa, como
exemplificado na Figura 3. A AR-HCF explorada neste trabalho (Figura 4) possui um
nicleo oco com um diametro D.,,.. e oito tubos capilares que circulam o nicleo, seguindo
o trabalho desenvolvido em [6]. Cada capilar tem um didmetro externo, d,,; um didmetro
interno, d;,, e uma espessura capilar, £. Todos os capilares sao circundados por uma casca
externa com espessura de 1. Além disso, os capilares sao separados uns dos outros com

uma distancia de §.

O confinamento da luz nas AR-HCF nao ocorre por TIR, como nas fibras 6pticas de
nucleo sélido, mas pelo efeito anti-ressonante, conforme descrito pelo modelo de guia de
onda éptico reflexivo anti-ressonante, do inglés "Anti- Resonant Reflecting Optical Wave-
guide" (ARROW) [6]. Neste modelo, os guias de ondas possuem uma camada de alto
indice de refracao na casca em torno do ntcleo que funciona como um ressonador Fabry-
Perot, capaz de gerar uma reflexdo que aumenta o confinamento de luz no niicleo do guia,
consistindo em um indice de refracao mais baixo. Quando o comprimento de onda da luz
em propagacao no nucleo corresponde a um comprimento de onda ressonante da cavidade
de Fabry-Perot, ela vaza pela casca. Os comprimentos de onda que sao refletidos pela

casca sao confinados no nicleo da AR-HCF, sendo chamados de anti-ressonantes [6].
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Figura 4 — Representacao esquematica da estrutura AR-HCF, onde d,,; é o didmetro ex-
terno dos capilares, d;, é o diametro interno dos capilares, D.,.. ¢ o diametro
do niucleo, T é a espessura do revestimento, t é a espessura dos tubos capilares
e 0 ¢ a distancia entre os capilares. Em detalhes, sdo mostradas as dimensoes
dos capilares e as cores associadas aos indices de refracao do nucleo ny e do
revestimento ns.
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Fonte: Autor

O comprimento de onda antirressonante pode ser calculado pela eq. (1) [6].

4t

m ny — nj (1)

>\am§i =

Na eq. (1), t representa a espessura dos tubos capilares, conforme mostrado na Fi-
gura 4, ny é o indice de refracdo do revestimento, n; é o indice de refragdo do nicleo
e m é um numero inteiro que representa a ordem de ressonancia. De forma similar, o

comprimento de onda ressonante pode ser calculado pela eq. (2) [6].

2t
Ares = — n% - n% (2)
m

1.3 Aplicacoes de HCFs

A principal caracteristicas das HCFs é o seu nticleo oco, que possibilita usar estas
fibras para aplicacdo de transmissao de lasers de alta poténcia. Esta aplicagdo foi uma
das motivagoes iniciais para fabricar e estudar estas fibras e alcancar designs de baixa
perda. Desde o surgimento do guia de onda de nicleo oco de metal de baixa perda, o
guiamento da luz em um nicleo de ar ou vacuo demonstrou ser um método bem-sucedido
para transmitir luz com alta poténcia. Tanto a absor¢ao do material quanto efeitos nao
lineares sao muito reduzidos se aplicadas HCFs na transmissao de alta poténcia optica.

Isto ocorre devido a baixa interacdo da luz com o material da casca, fazendo com que
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HCFs sejam muito mais adequadas para transmissao de alta poténcia Optica se comparada
as fibras tradicionais [6]. Além disso, como nao hé reflexdes de Fresnel nas extremidades
da fibra, uma alta eficiéncia de acoplamento entre a fonte do laser e o HCF se torna

possivel [22].

Por esse motivo, as fibras HC-PBG e HCFs vém sendo estudadas para transmissao
de pulsos de laser com alta poténcia desde seu surgimento. As fibras de Bragg [23], HC-
PBG [24, 25, 26] e Kagome [27] demostraram transmissoes de laser de alta poténcia e
comprimento de onda do infravermelho préximo, do inglés "near-infrared” (NIR). As HC-
PBG podem proporcionar um guiamento monomodo com uma perda de curvatura muito
menor em comparagao com outras HCFs [25, 26]. Essas vantagens trazem flexibilidade
e acessibilidade em aplicagoes praticas como cirurgia a laser [28], usinagem a laser [25],
transmissao ultra-rapida de pulsos de lasers na faixa de femtossegundos [29], aplicacoes
em Tera-hertz [30], espectroscopia e processamento de materiais [6] e lasers baseados em
fibra [31].

Além disso, uma grande vantagem das HCFs é que, por possuirem um nucleo oco,
possibilitam ser preenchidas com gés ou liquidos. Desta forma, fornecem um meio para
estudar a interagao destes fluidos com a luz que se propaga no nicleo da fibra [6]. Como
exemplo, em 2002, uma fibra Kagome com comprimento de um metro foi preenchida
com gas hidrogénio e uma luz de comprimento de onda de 532 nm foi bombeada através
da fibra e permitiu estudar o espalhamento Raman estimulado, do inglés "Stimulated
Raman Scattering” (SRS) [32]. Posteriormente, diversos outros estudos de SRS usando
as HCF foram realizados, como geragao de pente de frequéncia [33], demonstragoes de
auto-similaridade [34], amplificacdo de pulso por SRS reverso [35] e espalhamento Raman

anti-Stokes coerente [36].

Outra aplicacao muito importante das HCF é em sensoriamento 6ptico. Com o recente
avanco dos estudos nas AR-HCF, fibras especiais com estruturas ocas oferecem uma forma
para obter sensores de fibra optica ultracompactos e altamente precisos, com grandes
faixas de medigdo [37]. Por exemplo, em [38] foi utilizada uma AR-HCF fabricada com
borossilicato para monitorar monoéxido de nitrogénio no comprimento de onda de 5,26um
com uma concentragao minima de 20partes por bilhao (ppb). Da mesma forma, em [39]
foi utilizada uma AR-HCF com tubos aninhados para deteccao de NO com um limite de
deteccao de aproximadamente 5,4 ppb. Em [40] uma AR-HCF de silica foi pds-processada
com um laser de femtossegundo para facilitar o acesso ao nicleo oco, demonstrando seu
potencial para deteccao de gas na regiao de MIR. O efeito fototérmico foi explorado
em [41], onde uma AR-HCF foi usada como sensor de monéxido de carbono cujo efeito
fototérmico foi induzido pela raia de absor¢ao de CO de A = 2327nm. A espectroscopia
de absorc¢ao direta foi usada em [42] e [43]. Em [42], a detec¢do de CO em niveis abaixo de
partes por milhdo (ppm) foi demonstrada por espectroscopia de absor¢do direta usando
um AR-HCF capaz de transmitir luz em A = 2, 3pum. Além disso, em [43] uma AR-HCF foi
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usada para detectar NoO usando espectroscopia de absor¢ao direta em um comprimento
de onda de A = 3, 6um.

Neste contexto, na secao seguinte é apresentada a proposta deste trabalho o qual
aproveita as caracteristicas de niicleo oco e baixas perdas 6pticas em amplo espectro que
as AR-HCFs possuem para desenvolver um sensor capaz de detectar a presenca de trés

gases concomitantemente.

1.4 Proposta do Trabalho

O desenvolvimento de sensores eficientes, capazes de detectar substancias prejudiciais
a saude e ao meio ambiente tem chamado a atencao de diversos pesquisadores nas tultimas
décadas [44, 45, 46]. Uma das principais demandas nesta drea sao os sensores que permi-
tem a detecgao de diferentes tipos de gases em baixa concentracao, com alta velocidade
e alta precisao [47]. Tais sensores sdo de fundamental importancia nas areas industriais,
saude e meio ambiente. Isso é demonstrado pelo crescente interesse de agéncias governa-
mentais e estaduais em detectar e quantificar as emissoes de varios gases de industrias
baseadas no petréleo, como o metano (CHy) que pode contribuir para a intensificagao das
mudancas climéticas, pois seu potencial de aquecimento global é 21 vezes maior do que o
di6xido de carbono [44]. As emissoes de CH, também representam uma perda de produto,
uma reducgao na eficiéncia energética das usinas e um risco de explosoes que podem levar
a eventos graves [44].

Outro gas que também requer monitoramento eficiente é o monoéxido de nitrogénio
(NO). Este gds ¢ muito comum em ambientes industriais envolvendo processos de com-
bustao e pode ser prejudicial a saide se inalado em concentragoes acima de 100 ppm. O
Instituto Nacional de Seguranca e Satide Ocupacional, do inglés "National Institute for
Occupational Safety and Health" (NIOSH), estipula que um limite seguro de exposi¢ao ao
gas NO é de 25 ppm.

O mondxido de carbono (CO), um gés incolor, inodoro e extremamente inflaméavel
que pode ser encontrado em ambientes industriais envolvendo processos de combustao,
¢ outro gas nocivo devido a combustao incompleta de combustiveis fosseis. Este gas
esta entre os mais importantes a serem monitorados, pois sua exposi¢ao aguda e cronica
estd associada a eventos cardiopulmonares adversos que podem levar a morte [48]. Além
disso, esses dois gases (CO e NO) sao critérios de poluentes de acordo com a Organizacao
Mundial da Satde (OMS) e com a Agéncia Ambiental dos EUA, do inglés "United States
Environmental Protection Agency" (US-EPA).

Desta forma, novos métodos de deteccao e sensores que permitem o monitoramento
desses trés diferentes gases sao de grande interesse cientifico e tecnolégico. Sensores
semicondutores e eletroquimicos se destacam como sensores eficientes para detecgao de

gases. Enquanto o primeiro permite a deteccao de gases em baixas concentracoes - embora
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sejam afetados por mudangas na umidade do ambiente e sensibilidade cruzada com outros
gases [49] - o ultimo tem uma boa seletividade, mas um tempo de vida relativamente baixo
[50].

O advento das fibras 6pticas foi responsavel por uma revolugao na area de deteccao ao
permitir a criacao de novos sensores de alta sensibilidade baseados no guiamento da luz,
bem como sua interagdo com os gases presentes no ambiente [51]. Sendo assim, diversos
sensores baseados em fibras épticas funcionam de forma que quando um determinado
comprimento de onda ¢ transmitido por meio gasoso, parte de sua energia é absorvida,
reduzindo a poténcia transmitida. Varios trabalhos na literatura tém explorado essa
técnica de detec¢ao usando varios tipos de fibras, desde as convencionais [49] até as fibras
complexas, como as fibras de cristal foténico [51]. Uma limitagdo das fibras dpticas
convencionais para aplicacdo no campo de deteccdo de gas esta relacionada a sua janela
de transparéncia (0,5 até 2,0um), cobrindo uma porgao relativamente pequena das linhas
de absor¢ao das moléculas de gés [47]. Além disso, as fibras convencionais ndo possuem
nucleo oco, impossibilitando interagao da luz propagantes com o gés no ntcleo da fibra.

No entanto maioria das AR-HCFs sdo fabricadas com silica (SiO3), o que pode limitar a
janela de transmissao da fibra, devido a forte absor¢ao deste material para comprimentos
de onda mais longos. Alguns trabalhos apresentam diferentes materiais para expandir
esta janela de absor¢ao, como em [52] onde o telurito é usado para obter transmissao de
até 6um.

Neste trabalho, considerando as caracteristicas de ampla largura de banda e ntcleo
oco das AR-HCFs, foram propostos dois projetos destas fibras para aplicacao em espec-
troscopia Optica de absor¢ao direta. Em cada um dos projetos, cada gas ird interagir com
um comprimento de onda diferente no nicleo da fibra, como apresentado no esquemaético
da Figura 5, onde as raias de absorcao de trés gases de interesse sao posicionadas na

regiao de baixa perda do espectro de absor¢ao de uma AR-HCF.

Figura 5 — Esquematico do posicionamento das raias de absorcao de trés gases nas regioes
de baixa perda do espectro de absor¢ao de uma AR-HCF.
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As raias de absorcao escolhidas para este trabalho sao: 3291, 10nm, 4587,63nm e
5262, 95nm correspondendo as raias de absor¢ao mais fortes dos gases CH,, CO e NO,
respectivamente, na regiao do infravermelho médio, sem a influéncia de sensibilidade cru-
zada com outros gases. Para considerar a entrada dos gases no ntcleo da fibra foi proposto
usar pequenos furos feitos perpendicularmente a fibra como mostrado na Figura 6. A re-
alizagdo destes tipos de furos foram observadas na literatura. Por exemplo, em [40, 53]
foi utilizado um laser de femtossegundos para a realizacao dos furos perpendiculares a
uma fibra AR-HCF, como mostrados na Figura 7(a) e (b). J4, em [54], foi utilizado um
feixe de ions focalizados, do inglés "focused ion beam" (FIB), para a realizagao dos furos
de 50um, com alta precisao e repetibilidade em uma fibra AR-HCF, como mostrado na
Figura 7(c).

Figura 6 — Vista de uma estrutura tipica de AR-HCF (a) antes de realizar os furos para
entrada de gas e (b) depois de realizar os furos. Estes furos sao essenciais para
assegurar a entrada de gas no nicleo da fibra. Em (c) é mostrada uma vista
isométrica da fibra com a presenca destes furos

(a) (b)
@@@ @

Fonte: Autor

Esse trabalho propoe dois projetos de fibra pois foram considerados dois materiais para
a fabricacao da AR-HCF, o 6xido de silicio (SiOs) e fluoreto de indio(III) (InFj3). A escolha
do InF3 é devido a sua baixa absor¢ao na regiao do MIR se comparado ao SiOs [55, 56, 57].
A janela de transparéncia mais ampla faz com que este material seja comumente utilizado
na fabricacao de fibras opticas de ntcleo sélido para aplicacao no MIR. Entretanto, os
materiais fluoretados, como o InF3, sdo sensiveis a umidade do ambiente [58, 59]. Sendo
assim, deve-se realizar uma andlise de durabilidade do material ao ambiente no qual se
deseja instalar a fibra 6ptica. Por outro lado, o SiO5 é um material com alta estabilidade
e resisténcia quimica, além disso, é amplamente utilizado na fabricacao dos mais diversos
tipos de fibras opticas, desde as tradicionais até as micro-estruturadas.

Ademais, foram realizadas simula¢bes para determinar o tamanho da malha de si-
mulacao e as condigoes de contorno adequadas e foram obtidos graficos de convergéncia

para a escolha destes pardmetros. Também foi feita uma redugdo do dominio computa-
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Figura 7 — Exemplos da realizacao de furos em fibras AR-HCFs presentes na literatura.
(a) e (b) furos realizados com laser de femtosegundos, (c) furos realizados
utilizando FIB.

Hollow core

Fonte: [40, 53, 54]

cional utilizando condigoes de contorno de condutor elétrico perfeito, do inglés "Perfect
FElectric Conductor" (PEC), e condutor magnético perfeito, do inglés "Perfect Magnectic
Conductor" (PMC).

Por fim, simulagbes para analisar a resposta da fibra com a presenca dos gases de
interesse no nucleo foram realizadas, permitindo obter as curvas de atenuac¢do em funcao
da concentragao de cada gas, confrontando a eficiéncia de cada fibra projetada em SiO5 e
InFs.

1.4.1 Objetivo

O objetivo deste trabalho é demonstrar o projeto de duas fibras AR-HCFs compostas
de materiais distintos, SiOs e InF3, para aplicacao em sensoriamento de trés gases (CHy,
CO e NO) simultaneos utilizando espectroscopia por absor¢ao direta. Para isto foram
realizadas simulacoes por elementos finitos para projetar as fibras e garantir que elas
tenham baixas perdas de transmissao nas regides espectrais onde os gases possuem alta
absorcao 6ptica. Por meio deste estudo foram determinadas caracteristicas importantes
para esses sensores projetados, como a sensibilidade, os limites superior e inferior de

deteccao.
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Capitulo 2

Principios Basicos de Espectroscopia

A deteccao e medicao de concentragoes de gases usando a absorcao Optica especifica
de determinada espécie de gas é importante tanto para entender quanto para monitorar
uma variedade de fendmenos da industria e mudancgas climaticas. Na primeira parte deste
Capitulo serao apresentados alguns dos principios basicos da absor¢ao de luz por moléculas
de gas, definindo alguns termos fundamentais para o melhor entendimento do trabalho
relacionado a sensores de gases, como espectro de absorcao e a lei de Beer-Lambert. Na
segunda parte é discutida a importancia de avaliar a sensibilidade cruzada com outros
gases presentes no ar atmosférico, principalmente com o vapor de dgua. Na terceira parte

sao definidos outros termos que sao usados para caracterizar diversos sensores.

2.1 Principios de Absorcao de Gas

Métodos épticos para a deteccao e classificacao de diferentes espécies quimicas, in-
cluindo gases, sao bem conhecidos e foram amplamente utilizados muito antes do advento
das fibras Opticas. A maioria dessas técnicas é baseada na medicdo da absorcdo éptica
pelas espécies quimicas. Esta absorcao optica é tnica para cada espécia quimica e pode
ser usada como “impressao digital” para identificar diferentes substancias. A energia de
um sistema microscépico, como em um atomo ou em uma molécula, é quantizada. Em
uma certa aproximacao, pode-se dizer que a energia total de uma molécula é a soma
das energias eletronica, vibracional e rotacional. As transi¢oes entre diferentes niveis de
energia podem ocorrer por absorcao ou emissao de luz. Correspondendo a diferentes ti-
pos de transicoes, os espectros de absor¢ao molecular podem ser classificados em quatro
categorias: rotacionais, vibracionais, vibracionais-rotacionais e eletronicos [60].

Diversas espécies de gases apresentam forte absor¢ao 6ptica nas regides espectrais do
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Ultravioleta (UV), visivel, NIR e MIR. A origem da absor¢ao da luz pelos gases sao
diferentes para diferentes regidoes do espectro, como mostrados na Tabela 1. As raias
de absor¢ao presentes na regiao do NIR sao harmonicas das vibragdes fundamentais que
ocorrem no MIR, sendo assim, as raias de absor¢do presentes no NIR sao significativa-
mente mais fracas se comparadas as raias do MIR (por exemplo, cerca de 100 vezes menor

para o gas metano) [49].

Tabela 1 — Origem da absorcao 6ptica dos gases em diferentes regioes do
espectro eletromagnético

Regiao espectral Causa da absorgao
UV (200 - 400 nm) Transicoes eletronicas
NIR (700nm - 2,5 pm) Vibragoes e rotagoes moleculares, primeira harmoénica
MIR (2,5 - 14 pm) Vibragoes e rotagdes moleculares, frequéncia fundamental
Fonte: [49]

A forca das raias de absorcao de gas pode ser usada para realizar medi¢oes quanti-
tativas da concentracdo de gas. A relagao entre a intensidade da luz incidente em uma
célula de gas (Ip) e a intensidade de saida (I) é dada pela lei de Beer-Lambert mostrada
na eq. (3) [60].

I = Ipe ™ (3)

Na eq. (3) a é o coeficiente de absorgao da amostra (tipicamente em unidades de
cm™ 1) el é o comprimento do caminho 6ptico da célula de gés, ou seja, o comprimento de
interagao entre luz e gas. E importante destacar que a lei de Beer-Lambert é vélida para
uma fonte de luz monocromatica. Caso seja utilizada uma fonte de luz de banda larga, a
largura de linha da fonte deve ser considerada [49].

Para pequenos valores de al a eq. (3) pode ser aproximada como uma equacao linear

que depende de @ como é mostrado nas equagoes (4), (5) e (6).

Al =Ty—1T=1Iy—Ie ™ =Iy(1—e™) (4)
(1—e) ~al (5)

AT
A=""=w~al (6)

I

O coeficiente de absorcao o de uma amostra varia tanto com a concentracao de gas

quanto com o comprimento de onda A da luz incidente. A absorbancia A é definida como

%I, além disso, o coeficiente de absor¢cao o pode ser escrito em termos da absorvidade
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molar € (dB/(ppm-m) e da concentragao ¢ (ppm). Assim, é possivel definir a absorbancia

em termos destas varidveis, como mostrado na equacao (7).

A=al=ced (7)

O espectro de absorcao de uma determinada espécie quimica é um grafico de o em
fungao do comprimento de onda A [49]. Espectros de absor¢ao de dominio ptblico estao
disponiveis no banco de dados, "high-resolution transmission molecular absorption data-
base"(HITRAN) [61] e alguns destes espectros sdo mostrados na Figura 8, para uma série
de gases no infravermelho médio, e na Figura 9, para um tnico gés (metano). Na Figura 10
¢ mostrado um exemplo do perfil de uma raia de absorcao de metano no comprimento de

onda A = 3,291um a pressao atmosférica e temperatura T = 25°C.

Figura 8 — Espectro de absor¢do de cinco diferentes gases na regiao do infravermelho
médio a uma concentracao de 100%.
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Fonte: Adaptado de [49]

Figura 9 — Espectro de absor¢do do metano na regiao do infravermelho médio a uma
concentracao de 100%.
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Figura 10 — Raia de absorcao do metano com alta resolucao em A\ = 3.291pum com con-
centracao de 100%.
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2.2 Sensibilidade Cruzada

Para aplicar a espectroscopia por absorcao direta em um ambiente relevante, como o
ar atmosférico, é essencial identificar as raias de absorcao de outros gases atmosféricos
proximos ao comprimento de onda de absorcao do gas de interesse. Os gases atmosféricos
tém uma concentracao muito baixa no ambiente ou raias de absor¢ao muito fracas. Desta
forma, a influéncia destes gases pode ser desprezada em uma analise de espectroscopia do
ar atmosférico [62].

Embora o vapor de agua também tenha um coeficiente de absor¢ao muito pequeno no
infravermelho, ele possui uma concentracdo muito elevada na atmosfera, o que significa
que sua influéncia ndo pode ser desprezada. Além disso, o impacto desta sensibilidade
cruzada espuria esta ligada a temperatura ambiente que, por sua vez, determina a umidade
relativa maxima que o ambiente permite. Ou seja, a absor¢do méaxima possivel devido ao
vapor aumenta com o aumento da temperatura. Um grafico mostrando a concentragao
de saturacao de moléculas de agua no ar em relacao a temperatura ambiente ¢ mostrado
na Figura 11 [62].

Sendo assim, o vapor de agua representa uma significativa fonte de sensibilidade cru-
zada, pois sua concentracao pode estar sujeita a grandes variagoes, especialmente em
aplicagoes de alta temperatura, onde a concentracao de vapor de dgua pode ser bastante
elevada. Entretanto, esta interferéncia pode ser minimizada por uma escolha adequada
das raias de absor¢ao analisadas. Na Figura 12 (a) sdo mostradas as raias de absor¢ao do
gas metano com uma concentracao de 1000 ppm e do vapor de 4gua com uma concentra-
¢ao de 100% (a pressao atmosférica e temperatura 25°C). Na Figura 12 (b) é mostrada
como seria feita uma selecdo de raias de absorcao de metano com baixa influéncia do

vapor de dgua em A\ = 3291.10nm [63].
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Figura 11 — Concentracao de saturacdo de moléculas de agua no ar dependente da tem-
peratura ambiente.
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Figura 12 — (a) Espectro de absor¢ao de CHy com concentragao de 1000ppm e 100% de
H,0. (b) Escolha da raia de absor¢ao de CHy para evitar sensibilidade cruzada

com H5O.
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Fonte: Adaptado de [62]

2.3 Limite de Deteccao e Sensibilidade

Alguns termos sdo comumente utilizados para descrever propriedades de diversos tipos

de sensores [64], por este motivo sdo apresentados alguns destes termos nesta segao.
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No caso dos sensores de gases, a figura de mérito que caracteriza a capacidade de um
instrumento de diferenciar entre a auséncia de uma substancia (um valor em branco) e
medigoes com baixa concentracao do gas de interesse ¢ o limite de deteccao, do inglés
"Limit of Detection" LOD. O LOD é geralmente relatado em unidades de concentracao,
sendo extremamente relevante para os sensores de gases, pois somente instrumentos com
LODs abaixo dos limites especificados para os gases-alvo podem satisfazer os requisitos
das suas aplicagoes [65].

Outro termo importante que é aplicado aos sensores de gases é a sensibilidade. A
sensibilidade é dada pela inclinagdo da reta de caracterizagao do sensor [65]. Isto é, dada
uma funcao de calibragao analitica y = f(z) que relaciona o resultado das medidas (y) com
a concentracao do gas a ser determinado (z), a sensibilidade (S) é obtida pelo quociente
S = dy/dx. A Figura 13 ilustra o conceito de sensibilidade mostrando trés sensores de
concentracao de ferro com trés diferentes sensibilidades, onde é possivel observar que o

sensor 1 apresenta maior sensibilidade se comparado aos sensores 2 e 3 [66].

Figura 13 — Curvas de calibracao para um sensor 6ptico de concentragao de ferro. As sen-
sibilidades S calculadas por AAbsorbancia/AConcentragao dos trés sensores
foram 0,18 (U.A./£4), 0,14 (U.A./29) ¢ 0,028 (U.A./E%), para os sensores 1,
2 e 3, respectivamente.
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A faixa na qual a sensibilidade pode ser considerada constante (curva de caracterizagao
linear) tem um limite inferior e um limite superior. Por defini¢ao, o limite inferior é dado
pelo LOD e o limite superior de deteccao é definido como o ponto do gréafico onde a
sensibilidade comega a ser nao linear [66]. Na Figura 14 é mostrada a representagao

grafica dos conceitos de limite inferior e superior de deteccao e sensibilidade.

Figura 14 — Representacao grafica das defini¢oes de sensibilidade, limite inferior e superior
de deteccao.
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Capitulo 3

Simulacoes

Neste Capitulo, sdo discutidos os pardmetros considerados nas simulacoes da AR-
HCF. Na primeira parte é exposto como foram escolhidos os parametros geométricos da
fibra utilizando o modelo ARROW e a equacao de Marcatili e Schmeltzer para guias de
onda de nucleo oco. Na segunda parte, é discutido como foram escolhidas as condi¢oes
de contorno do modelo computacional. Foram feitas simula¢oes variando parametros da
condigdo de contorno dispersiva, do inglés "Scattering Boundary Condition" (SBC) e da
camada perfeitamente casada, do inglés "Perfectly Matched Layer" (PML). Desta forma,
foram obtidos graficos de convergéncia de atenuacgao calculada pelo software em funcao
da variacdo dos pardmetros das condi¢oes de contorno. Além disso, também é mostrado
como o dominio computacional foi reduzido para 1/4 da fibra através das condigdes de
contorno de condutor elétrico perfeito, do inglés "Perfect Electric Conductor" (PEC) e
condutor magnético perfeito, do inglés "Perfect Magnetic Conductor” (PMC). Na terceira
parte do capitulo é mostrado como escolher o tamanho maximo do elemento de malha

para que fossem obtidas medidas de atenuacao confiaveis.

3.1 Parametros Geométricos e do Material

A AR-HCF considerada neste este trabalho deve apresentar baixa perda de confina-
mento na regiao espectral de interesse, ou seja, onde os trés gases em estudo apresentam
fortes raias de absor¢dao. As AR-HCF constituidas de SiO, e InF3 deverao possuir dife-
rentes estruturas geométricas, pois os materiais possuem diferentes indices de refracao.
Assim, para obter baixas perdas nas mesmas regides do espectro, usamos a eq. (1) para
ajustar as caracteristicas geométricas das fibras.

Para projetar as dimensoes da AR-HCF também foi considerada a eq. (8) desenvolvida
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por Marcatili e Schmeltzer para estimar a atenuagao em guias de onda («) de ntcleo oco.
Nesta teoria, a estrutura da casca do guia de ondas foi simplificada assumindo que a onda
se propaga em um ntucleo de indice de refracao inferior rodeado por uma casca infinita e
uniforme de indice de refracao maior. Algumas aproximacoes matematicas foram feitas

na derivacao das expressoes analiticas dos modos [6].

o= (%) X ®)

27 a3
Na eq. (8) a é a atenuagao do guia de onda, u,, é uma constante modal. wu,,, = 2,405
para HEq; e u,,, = 5,52 para HE15; a é o raio do ntcleo oco; A é o comprimento de onda;

v, ¢ uma constante para modos diferentes sendo dado pela eq. (9) [67].

\/% para TEOm

Vp = 7#2271 para TMg,, (9)
%\7% para EH,,,

A eq. (8) indica que a atenuagao nas fibras HCF ¢é consideravelmente influenciada
pelo tamanho do ntcleo e a ordem do modo. O modo fundamental propagando em um
nicleo suficientemente grande terd uma atenuacao muito menor do que outros modos.
Entretanto, aumentar muito o didmetro do nicleo traz também um aumento na perda
por curvatura, e assim limita o funcionamento dos guias de onda de nticleo oco [6]. Sendo
assim, a sele¢ao do didmetro do nicleo foi feita considerando o maior didmetro encontrado
na literatura de uma fibra AR-HCF fabricada. Desta forma, sao asseguradas a possibi-
lidade de fabricagao e de obtencao de uma perda por curvatura que nao impossibilite a
aplicacao. O didmetro do nucleo selecionado foi D.,.. = 119um conforme mostrado em
[68].

Outro parametro a ser selecionado é a espessura dos tubos capilares t. Este parametro
foi selecionado de acordo com as equagdes do modelo ARROW, eq. (1), considerando
as regides de baixa perda desejadas para coincidir com as raias de absorcao dos gases
selecionados. Os parametros geométricos dos dois tipos de AR-HCF sao apresentados na
Tabela 2. No caso da fibra de SiO, a espessura da casca T e espessura dos tubos capilares
t foram diminuidas, para diminuir a perda causada pela absorcao do material SiOs, que

é muito alta na regiao do infravermelho médio.

Tabela 2 — Pardmetros Geométricos das AR-HCF contituidas
de SiOy e InFs5.

Pardmetro  Deore (pm) T (um)  doye (pm)  dyp (pm) ¢ (pum)

5103 119 33 63 59 2
InFs 119 100 63 o1 6

Fonte: Autor
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Para aumentar a praticidade na alteracao dos parametros fisicos da fibra, foi realizada
uma parametrizagao utilizando a geometria da fibra. O diametro capilar externo, d,,;, foi
parametrizado em termos de didmetro do niicleo, D¢, € nimero de capilares, N, como
mostrado na eq. (10).

dout = L%WDC(M (10)
I —sin

Para considerar a dispersao cromatica nas simulagoes, o indice de refragao em funcgao
do comprimento de onda dos materiais foi calculado através da eq. (11), conhecida por
equagao de Sellmeier cujos pardmetros u,, foram obtidos de [69] e [70] e podem ser visu-
alizados nas Tabelas 3 e 4 para InF3 e SiO,, respectivamente. O indice de refracdo dos
materiais em funcao do comprimento de onda ¢ mostrado na Figura 15 e este resultado é

considerado para compor o material na simulagdo por elementos finitos.

n()\>:\/ ’ZJ/O)\2 u1>\2 u2)\2

A 11
A2 —ui A2 -] )\2—u§+ (11)
Figura 15 — Indice de refracio do InF5 e SiO, calculados através das tabelas 3 and 4,

respectivamente.
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Tabela 3 — Coeficientes de Sellmeier para InF's

Coeficientes Uug Uy Us u3 Usg Uus A

Valores 0,4762733  0,7693689 5,0183549 0,0179549 0,1186509 43,645457 1

Fonte: [69]
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Tabela 4 — Coeficientes de Sellmeier para SiO,

Coeficientes UuQ U1 Ug U3 m Uus A

Valores 0,6961663 0,4079426 0,8974794 0,0684043 0,1162414 9,896161 1

Fonte: [70]

3.2 Condicoes de Contorno

Para analisar a influéncia das condigoes de contorno e selecionar corretamente as mais
adequadas, foram realizadas simula¢des modais utilizando o software COMSOL Multiphy-
sics 5.4 alterando os parametros destas condigoes de contorno e calculando a atenuacgao
do modo fundamental HE;; em funcdo do parametro de estudo. Foram consideradas
duas condigoes de contorno, a camada perfeitamente casada, do inglés "Perfectly Matched
Layer" (PML), e a condi¢ao de contorno dispersiva, do inglés "Scattering Boundary Con-
dition" (SBC), posicionadas como mostrado na Figura 16. Tanto a SBC quanto a PML
foram implementadas com coordenadas cilindricas. Foram considerados duas implemen-
tagoes da PML, polinomial e racional, ambas as implementagdes possuem um fator de

escala definido por s [71].

Figura 16 — Posicionamento da regiao de PML e de SBC nas simulagdes da AR-HCF.
A regido externa na cor azul corresponde a PML e a linha de cor vermelha
corresponde a SBC. Além disso, Tpyr € a espessura da camada de PML
considerada.

— SBC
0 PML

Fonte: Autor
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A primeira simulacao realizada nesta etapa considerou somente a SBC cilindrica no
limite externo da fibra. Nesta simulagao nao foi considerada a PML, desta forma, a regiao
Tparrp = 0um e Ty, é variavel. Posteriormente, foi considerada uma SBC mais uma PML
polinomial com Tpy;;, = 50um. A simulagao consistiu em variar o tamanho do dominio
externo T, e medir a atenuacdao da luz na fibra. O resultado é mostrado na Figura 17
onde ¢é possivel notar que utilizando apenas SBC a atenuacao da fibra varia com uma
amplitude de 3,03dB/m. Com a adi¢do da camada de PML polinomial, a atenuagao
continua variando, porém com uma amplitude menor, de 1,61 dB/m. Desta forma, nota-
se que as condigdes de contorno ainda estao influenciando no resultado do célculo de

atenuacao da fibra pela simulacido. Sendo assim, outros estudos foram realizados.

Figura 17 — Simulagao considerando somente a SBC (azul) e considerando SBC + PML
polinomial com s = 1 (vermelho).
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A préxima etapa de simulagdo consistiu em considerar uma SBC mais PML com
Tpyr, = 50um, porém alterando o tanto o tipo de PML quanto o seu fator de escala
s. Foram obtidos resultados usando PML polinomial com fator de escala s = 1,3,6 e
9, também utilizando uma PML racional com s = 3. O resultado desta simulagao é
mostrado na Figura 18 e na Tabela 5 onde é possivel notar que a PML do tipo racional
apresentou uma melhor estabilidade nos resultados com a variagao da camada de T zr se
comparado a PML polinomial.

Fixando uma SBC no limite externo da fibra e o tipo de PML racional com fator

de escala s = 3 foi feita uma simulagao variando tanto a espessura da camada de ar T4,
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Figura 18 — Simulagao considerando SBC e PML polinomial e rotacional para diferentes
valores de s.
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Tabela 5 — Resultados das simulagoes variando o tipo da
PML e o fator de escala s e medindo a variacao
da atenuacao calculada.

Tipo de PML Fator de Escala Variacdo da Atenuagdo (dB/m)

Polinomial 1 0,7956
Polinomial 3 0,2215
Polinomial 6 0,0603
Polinomial 9 0,0179

Racional 3 0,0051

Fonte: Autor

quanto o nimero de elementos de malha na PML. O resultado desta simulacao ¢ mostrado
na Figura 19. E possivel notar que para uma camada de ar de 50pm, quando ha poucos
elementos de malha na PML, a variacdo do resultado final é alta, porém quando essa
camada passa para 80um o nimero de elementos de malha necessario para amortecer a

variacao ¢ menor.

Por meio dos resultados mostrados nessa secao, foram escolhidas as condigoes de con-
torno que melhor se adequaram a esta aplicagdo. Dessa forma, optou-se por utilizar SBC
cilindrica no limite externo do dominio computacional, PML racional com fator de escala

s =3, Tar = 80um, Tpprr, = 50um e 20 elementos de malha presentes na PML.
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Figura 19 — Simulag¢ao considerando SBC e PML polinomial e racional para diferentes
valores de s.
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3.2.1 Reducgao do Dominio Computacional

Sempre que modelamos campos eletromagnéticos em estado estacionario, transiente
ou dominio de frequéncia, queremos reduzir o tamanho do modelo o maximo possivel para
minimizar os recursos computacionais e o tempo de processamento necessario para resolver
o modelo. Nesta se¢ao é mostrado como foi feita a redugdo do dominio computacional
para o modo fundamental (HE;) utilizando condigées de contorno disponiveis no software
de simulagao, PEC e PMC [71].

A PEC ¢é uma condicao de contorno que define a componente tangencial do campo
elétrico igual a zero. Ela é usada para modelar uma superficie metalica sem perdas ou
simetria. Ela define uma simetria para campos magnéticos e anti-simetria para campos

elétricos como mostrado na Figura 20.

Figura 20 — Esquemaético das condi¢oes de campo elétrico e magnético quando aplicada
uma camada PEC.
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Fonte: Autor
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Similarmente, a PMC é uma condi¢ao de contorno que define a componente tangencial
do campo magnético igual a zero. Em limites externos, isso pode ser interpretado como
uma condi¢ao de limite de alta impedancia de superficie ou usado como uma condigao de
contorno de simetria. Ela impde simetria para campos elétricos e correntes elétricas como

mostrado na Figura 21.

Figura 21 — Esquematico das condi¢bes de campo elétrico e magnético quando aplicada
uma camada PEC.

Dominio de Simulagéo

B CH
E, H,

PMC .0 Hmo
-----

Dominio da Imagem

Fonte: Autor

As condigoes de contorno PEC e PMC entao foram aplicadas no modelo da AR-HCF
no simulador para reduzir o dominio computacional para 1/4 do dominio original. A
Figura 22 mostra como foi aplicada a simetria de campo elétrico utilizando PMC no eixo

x e a simetria de campo magnético aplicando a PEC no eixo y para o modo fundamental.

Figura 22 — Esquemético mostrando como foi aplicada a simetria de campo elétrico e
magnético usando a PMC e PEC no eixo = e y, respectivamente. O vetor
H na cor preta representa o campo magnético e o vetor E em vermelho
representa o campo elétrico.

PEC

Fonte: Autor
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A redugao do dominio computacional representou uma melhora significativa da quan-
tidade de memoéria RAM utilizada no modelo e no tempo computacional. Utilizando um
computador com 32GB de meméria RAM a 3200MHz e um processador AMD Ryzen 7
1700X, o modelo completo alocava 20,5GB de memoria, levava 203 segundos para cons-
truir a malha e calcular o modelo. Ja o modelo reduzido aloca 5,6GB e leva 47 segundos
para construir a malha e calcular cada ponto de uma simulagdo. Com isso houve uma

reducdo de 73% na alocacdo de memoria e de 77% no tempo de processamento.

3.3 Selecao do Tamanho dos Elementos de Malha

Foi realizado um estudo para determinar a malha de simulac¢ao adequada para obter os
resultados mais confiaveis possiveis do modelo de elementos finitos construido para a AR-
HCF. Em todas as regioes da fibra foi considerada uma malha triangular com diferentes
propriedades, exceto para a regiao de PML, onde foi considerada uma malha do tipo
"Mapped'. A malha do tipo "Mapped" é uma malha de estrutura em quadrilatero que
permite o controle do niimero, tamanho e distribuicdo de elementos usados. O elemento
de malha triangular no software de simulacdo possui quatro parametros a serem ajustados,
sendo estes o tamanho maximo dos elementos, tamanho minimo dos elementos, a taxa
de crescimento maxima do elemento e a resolucao em regioes estreitas. Para cada regiao

mostrada na Figura 23 foram consideradas as propriedades mostradas na Tabela 6.

Tabela 6 — Defini¢coes de parametros de malha de elementos triangu-
lares no COMSOL Multiphysics.

Parametro Regiao
Ntcleo Sélida Ar
Tamanho maximo Mo 2Mgire 3,03(um)*
Tamanho minimo 0,0061(um)*  0,00001(um)*  0,00605(um)*
Taxa de crescimento méaxima 1,08 1,07 1,1*
Resolugao em regides estreitas 5 3* 1*

Fonte: Autor

Nota: * Valor padrao da op¢ao de malha "Extremly Fine" do COMSOL

A malha da regiao de PML foi definida do tipo "Mapped" como consequéncia dos
estudos realizados na secao 3.2 para controlar o nimero de elementos de malha nesta
regiao. A Figura 24 mostra um exemplo da malha para a AR-HCF feita no COMSOL
Multiphysics e em destaque esta a malha "Mapped" na regidao de PML com o ntimero de
elementos de malha npy g, = 20.

O parametro de tamanho maximo do elemento da malha M,;,. foi refinado para as
regides do ntcleo e sélida da fibra, pois estas regides sao onde acontece o guiamento da

luz. Para determinar um valor maximo adequado foi realizada uma variacao do parametro
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Figura 23 — Diferentes regides consideradas na construcao da malha de simulagdo. Foi
usada uma malha triangular em todas as regides com os parametros mostra-
dos na Tabela 6, exceto na regiao de PML onde foi considerada uma malha
"Mapped".

Nucleo m Sélida Ar | PML

Fonte: Autor

Figura 24 — Exemplo da malha para a AR-HCF modelada no simulador. Em Destaque
estd a malha "Mapped" na regiao de PML com npy, = 20.

Fonte: Autor
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M,;.. com os demais parametros constantes e A = 3291nm. O resultado desta simulacao
¢ mostrado na Figura 25 onde é possivel notar que para M;,. < 1lum o erro do célculo
de atenuacado fica dentro do limite de 5%. Desta forma o parametro M;.. foi escolhido

como lum.

Figura 25 — Resultado de atenuacao da fibra em fun¢do da variacdo do parametro Mg,

(a) para Mg, = 0,5um até 10um (b) para M., = 0,5um até 2um, em
lum onde a variacao de atenuacao fica

vemelho estd o ponto de M.,
dentro do limite de 5%.

10 - - - : - 1073 - - — : -
(a) | - - \Variagao Relativa de 5% (b) : ©| == Variacdo Relativa de 5%
’ ' '
N i
1 LN 1
I’ ~ T
—_ ? b4 ! —_ ||
€ 102} no A " ; 1 € |
=~ I I ~ LN
Ira) p \ ] I o) . Pt )
o T \ FE " I o N o
~ oy ~ 4 ’
PYs \ h \ ! , \ ,
'§ ! .\ ! ‘. Il \\ ,® x% /, AN
© i N Ve R ¥ § T el ll¥lIIIIIeIIITIIIIIIIIIIIC]
5 10 : \.1 [ 2e \\ //i a:)
E 3 : \" 1 :’(
I
o
o
b“‘::::::::::::::::Z:::::::::::::::::
104 H H i H 104 i H H H i i i
2 4 6 8 10 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0
Miize (pm) Mjize (pm)

Fonte: Autor

Por meio dos estudos realizados nesta secao foi possivel escolher o tamanho maximo
de elementos de malha Mj;,. = 1um para que o resultado da simulagao variasse em uma

faixa pequena de 5%. Este resultado é importante, pois a malha nao deve influenciar nos

resultados obtidos pelo modelo.
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Capitulo 4

Resultados

Neste Capitulo, sao mostrados alguns resultados relacionados a aplicacao das AR-HCF
como sensores de gas. Na primeira parte, é mostrado o espectro de transmissao das fibras
feitas de silica e de fluoreto de indio. Na segunda parte, sao mostradas curvas de atenuagao
em funcao da concentragdo de gds para os trés gases de interesse (CHy, CO e NO). Na
terceira parte, ¢ mostrado um método de interrogacao dos sensores utilizando caminho
optico de referéncia. Na quarta parte, é mostrado como foi feita uma estimativa de
sensibilidade e limite superior de deteccao dos sensores projetados utilizando componentes
comerciais, como fontes de luz e fotodetectores do infravermelho médio e amplificador

logaritmico.

4.1 Espectro de Transmissao da AR-HCF

Por meio dos pardmetros de simulagao apresentados no Capitulo 3 foi possivel cons-
truir um modelo utilizando o COMSOL Multiphysics para realizar a simulacao das fibras
projetadas. Inicialmente, foi realizada uma simulagao do espectro de transmissao das fi-
bras de SiO5 e InF3 que foram projetadas com as dimensoes mostradas na Tabela 2. Esta
simulagao foi realizada em uma faixa de comprimento de onda A = 3,0um até 5, 5um. A
Figura 26 (a) mostra o espectro de transmissao do modo fundamental das fibras construi-
das pelos materiais InF3 e SiO, obtidas por meio de simulagoes e a Figura 26 (b) mostra
o indice de refracao efetivo para ambos os casos. E possivel observar nas Figura 26(a) e
(b) a existéncia de regides do espectro de baixas perdas (comprimento de onda de anti-
ressonancia) e regides de alta perda (comprimento de onda de ressonancia), conforme
previsto pelo modelo ARROW.

Para realizar a simulagao modal da fibra 6ptica AR-HCF contendo um tipo de gas e
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Figura 26 — (a) Espectro de transmissao das AR-HCF feitas de SiOs (vermelho) e InFj
(azul). (b) Indice de refracio efetivo para as AR-HCF feitas de SiO, (verme-
lho) e InF3 (azul). As regides de alta perda (ressonancia) foram destacadas.
O modo fundamental para as fibras feitas de SiO, e InF3 sdo mostrados em
(c) e (d), respectivamente.
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Fonte: Autor

determinar a transmissao para cada concentragao de gas, é essencial conhecer o coeficiente
de absorcao («). Este coeficiente de absorgao esta relacionado ao espectro de absorgao de
um determinado gas, de acordo com a eq. (3). O espectro de transmissao dos gases de
interesse é obtido nas bases de dados [61] e mostrado na Figura 27 para concentracao de
1000 ppm. Além disso, o espectro de absor¢ao de H,O com 50% de concentragao também

¢ mostrado na Figura 27.

Figura 27 — Coeficientes de absorcao dos gases CHy, CO, NO (1000 ppm) e H,O (50%)
na regiao do mid-IR. Estes dados sao considerando temperatura ambiente e
pressao de 1[atm].
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Fonte: Elaborado pelo autor com dados de [61]
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Para evitar grandes influéncias da sensibilidade cruzada do HyO com os gases de inte-
resse, foram selecionadas as raias de absorcao de 3291, 10nm, 4587,63nm e 5262, 95nm,
correspondentes as linhas de absorcao de CHy, CO e NO, respectivamente. Essas raias
foram escolhidas por terem pouca ou nenhuma influéncia da adgua, como mostrado na

Figura 28.

Figura 28 — Detalhes das regides escolhidas para medir CHy, CO e NO em (a), (b) e
(c), respectivamente. A seta vermelha representa o comprimento de onda
escolhido para deteccao de gas. A curva cinza representa a absor¢ao de agua
que pode causar sensibilidade cruzada em certas linhas de absorcao.
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Fonte: Elaborado pelo autor com dados de [61]

4.2 Resultados para Sensores de Gas

Antes de avaliar o comportamento do AR-HCF na presenca dos gases de interesse no
nicleo da fibra, foi realizado um estudo sobre o material que constitui a fibra. Levando em
consideracao que as fibras épticas de nucleo solido possuem uma janela de transparéncia

limitada pela absor¢ao da silica na regiao do infravermelho médio [47], simulagoes foram
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feitas para comparar o desempenho de AR-HCFs com diferentes materiais. Os materiais
usados aqui foram SiO,, que é muito comum em fibras 6pticas de nicleo sélido, e InFs,
que tem uma janela de transparéncia muito ampla e constitui fibras épticas especiais para
operar na regiao do infravermelho médio.

Mesmo que a fabricacao de fibras épticas de fluoreto seja conhecida por ser muito de-
safiadora devido & mudanca extremamente rapida na viscosidade do vidro com o aumento
da temperatura (o que significa que a temperatura de extrusao deve ser controlada dentro
de uma faixa estreita [72]), varias referéncias mostram fibras fluoretadas sendo fabricadas
com sucesso. Pro exemplo, em [72, 73] foram mostradas dois tipos de fibras de cristal
fotonico de nucleo sélido feitas com vidro a base de fluoreto de zirconio. Em [74], foi
fabricada uma fibra 6ptica microestruturada baseada em vidro de aluminio-zirco-cloro-
fluoreto, usinada diretamente na haste da pré-forma usando uma broca ultrassonica ao
redor de um grande nucleo sélido. Em [75] a fabricagao de fibras microestruturadas de
fluorozirconato foi proposta para aplicacgao no MIR.

O projeto do sensor aqui proposto possui dimensoes semelhantes as estruturas relata-
das na literatura, sendo entao considerado viavel. Além disso, tem a vantagem de permitir
a detec¢ao simultanea dos trés gases em estudo (CHy, CO e NO) em uma regiao espec-
tral geralmente dificilmente explorada em fibras convencionais. Esta regido contém as
linhas de absorcao mais fortes dos gases de interesse, aumentando a sensibilide do sensor
proposto, que funciona por espectroscopia de absorcao direta.

Os resultados da simulacao sao mostrados nas Tabelas 7 e 8, onde é possivel ver o
indice efetivo calculado e a perda de confinamento para cada comprimento de onda de

interesse para ambas as fibras projetadas.

Tabela 7 — Indice de refracio efetivo e atenuacio para a fibra de

Si0s.
Mnm) Gés Indice de refragio efetivo Atenuagio da Fibra (dB/m)
3201,10 CH,  0,9998 — 53,90 x 108 0,65
4587,63 CO  0,9996 — j4,20 x 10~ 0,50
5262,95 NO 0,9995 — j5,55 x 1077 5,76

Fonte: Autor

Tabela 8 — Indice de refracdo efetivo e atenuacio para a fibra de

IHF3.
Anm) Gés Indice de refracio efetivo Atenuacdo da Fibra (dB/m)
3291,10 CH,  0,9998 — 51,57 x 101 0,00026
4587,63 CO  0,9996 — 55,26 x 10710 0,00625
5262,95 NO 0,9995 — j5,72 x 1077 0,05937

Fonte: Autor
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Simulacoes modais foram realizadas para os trés gases propostos neste trabalho, e para
cada géas foi necessario selecionar uma linha de absorcao. As linhas de absorcao foram
selecionadas de acordo com sua forca de absorcao e a auséncia de outros gases na mesma
regiao espectral para evitar sensibilidade cruzada e garantir que o sensor monitore os trés
gases simultaneamente. Além disso, para deteccao simultanea, foi necessario que a mesma
AR-HCF apresentasse baixas perdas de transmissao para os trés comprimentos de onda
de detecgao. Isso s6 foi possivel por causa das largas e multiplas bandas de transmissao
das AR-HCF, conforme demostrado em [76, 15, 77].

Para a AR-HCF feita de SiO, foi selecionado A = 3290, 10nm para CHy, A = 4587, 63nm
para CO e A = 5262, 95nm para NO. Em seguida, uma simulagdo sem a presenca de gas
no interior da fibra foi realizada para determinar a perda de confinamento da AR-HCF
nos comprimentos de onda mencionados. O resultado dessas simula¢des é mostrado na
Tabela 7.

Usando o coeficiente de absorgao [61], & temperatura ambiente e 1[atm]| de pressao,
na Figura 29 para os trés comprimentos de onda e trés gases considerados, foi possivel
realizar a simulacao modal com a presenca de gas dentro do AR-HCF. Para considerar a
presenca do gds no simulador, o coeficiente de absor¢ao afcm™!| foi convertido na parte
imaginaria do indice de refracdo do meio (k) através da relagdo entre k, atenuacao do
guia de onda A[m~!] e a constante de propagacao (27/)). Esta relacio é mostrada nas
eq. (12), (13) e (14) [78].

Figura 29 — (a) Coeficientes de absor¢ao dos gases CHy, (b) CO, e (¢) NO para concen-
tragoes de 1 até 1000ppm.
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Apés as simulagdes modais serem realizadas, foi possivel obter-se a Figura 30, onde é
mostrado o grafico da perda de propagacao em func¢ao da concentragao para os trés gases
e uma faixa de concentragao de 1 a 1000 [ppm]. As curvas de atenuagido em funcao da

concentragao de gas foram ajustadas por uma equacao do tipo f(y) = a x v+ b, onde

, . . . ~ dB , ~ ’ ,
a é o coeficiente de inclinagao em | pp{;n |, v é a concentragao de gas em [ppm| e b é o

coeficiente linear em [dB/m).

Figura 30 — Resultados da simulacao da fibra de SiO, variando a concentracao de gas de
1 até 1000 ppm..
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Fonte: Autor

O mesmo procedimento foi aplicado para a AR-HCF composta por InF3. Usando
o coeficiente de absorcao da Figura 29 foi possivel realizar a simulacdo modal com a
presenca de gas dentro da AR-HCF e a Figura 31 mostra o grafico de atenuacdo em
funcao da concentragao para os trés gases e uma faixa de concentracao de 1 a 1000ppm.

Como o estudo aqui desenvolvido é predominantemente tedrico e realizado por meio de
simulagoes, é importante destacar alguns detalhes que podem ocorrer em sua implemen-
tacgao pratica. Os orificios para a entrada de gas podem influenciar o sensor, alterando sua
resposta temporal, uma vez que o tamanho desses orificios influenciaré a difusao do gas
no nicleo da fibra. Em [60], foi demonstrado que o aumento de microcanais para entrada
de gas perpendicular a uma Hollow-Core Photonic Bandgap Fiber (HC-PBG) favorece a
rapida difusdo do gas em seu nicleo. Nos resultados medidos em [60] uma fibra HC-PBG
com 7 microcanais, sendo cada um separado por 1 cm, mostra um tempo de resposta de
difusdo limitado de 3 s. Porém, de acordo com [60, 79] quanto maior o ntimero de furos
ao longo da fibra, maior sera a perda de transmissao, que nao é um problema para a fibra

proposta nesse trabalho pois, uma vez que os furos nao afetem a estrutura dos capilares,
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Figura 31 — Resultados da simulacao da fibra de InF3 variando a concentracao de gas de
1 até 1000 ppm.
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Fonte: Autor

conforme mostrado na Figura 6, a perda optica adicional serd desprezivel. Adicional-
mente, o projetista deve estar atento a escolha da estrutura do AR-HCF e ao tamanho
dos furos, a fim de evitar a ocorréncia de efeitos de cavidades Fabry-Perot adicionais e

permitir que o sensor responda o mais rapido possivel.

4.3 Meétodo de Interrogacao dos Sensores

Observando os resultados obtidos para perda devido a concentragao dos trés gases de
interesse nas Figuras. 30 e 31, para SiOy e InF3, respectivamente, é seguro dizer que as
curvas apresentam um comportamento linear. Conclui-se, entao, que a AR-HCF utilizada
nas simulacoes possui grande potencial para deteccao desses gases. Além disso, o fato
de operar na regiao mid-IR torna o elemento sensor altamente sensivel, pois é possivel
trabalhar na linha de absorcao mais forte dos gases de interesse.

Para realizar a deteccao simultanea dos trés gases de interesse, a configuracao experi-
mental da Figura 32 baseada em [80] é proposta. Esta configuragao consiste no uso de trés
fontes de luz centradas em \; = 3291, 10nm, Ay = 4587,63nm e A3 = 5262, 95nm. Essas
fontes de luz precisam ter uma largura de banda mais estreita que a raia de absor¢ao do
gas detectado, para que a luz seja posicionada apenas em uma raia. Posteriormente, os
sinais dessas trés fontes de luz sdo multiplexados e acoplados em um separador de feixe,
ou"Beam Splitter". Na saida do "Beam Splitter", uma pequena parte da poténcia dptica é

conduzida para um caminho 6ptico de referéncia, enquanto a outra parte é levada ao AR-
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HCF para entrar em contato com os gases presentes no ambiente. O caminho 6ptico de
referéncia pode consistir de uma fibra éptica monomodo convencional, porém, neste caso
é importante realizar uma corre¢ao do comprimento desta fibra para evitar que o sinal de
referéncia esteja defasado em relagdo ao sinal proveniente do sensor de gas. Apds passar
pelo AR-HCF e pela referéncia, os sinais sdo de-multiplexados e comparados. Compa-
rando o sinal da célula de gas com um sinal de referéncia, é possivel mitigar flutuagoes de

poténcia na fonte de luz [80].

Figura 32 — Diagrama de blocos do sensor CH4,CO e NO, onde A;, Ay e A3 s@o os com-
primentos de onda de absor¢ao do trés gases, respectivamente. MUX é um
multiplexador para acoplar os trés comprimentos de onda no "Beam Splitter’.
DEMUX é um de-multiplexador usado para separar os trés comprimentos de
onda. PDs sao os fotodetectores que fornecerao a tensao de referéncia, Vi e
a tensao dos sensores, V;
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Fonte: Autor

4.4 Sensibilidade e Limites de Deteccao

Como mencionado no Capitulo 2, algumas figuras de mérito sao importantes para
classificar o funcionamento de sensores para diferentes aplicagoes. Sendo assim, foram
realizadas algumas estimativas de limite superior de deteccao e sensitividade a partir
dos resultados simulados na se¢ao anterior, informagoes de folha de dados de dispositi-
vos comerciais, como lasers, fotodetectores e amplificadores em conjunto com scripts em
Python. Primeiramente os componentes comerciais foram selecionados com base nas suas
especificagoes, como comprimento de onda e poténcia da fonte de luz, sensibilidade do
fotodetector e ganho do amplificador. Foram consideradas duas fontes de ruido neste

estudo, o ruido do fotodetector e o ruido térmico.
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4.4.1 Escolha de Componentes Comerciais

Para iniciar as estimativas das figuras de mérito dos sensores em uma aplicagao pratica
futura, é necessario realizar a definicao dos componentes comerciais que podem ser utiliza-
dos. Primeiramente, para as fontes de luz foram escolhidos lasers da fabricante nanoplus
GmbH. Esta escolha foi feita, pois a empresa é especializada no desenvolvimento de lasers
para aplicagbes em sensores de gases, projetando e produzindo lasers com comprimento
de onda de 760nm até 14000nm.

Posteriormente, foi realizada a selecao dos fotodetectores. Foram escolhidos fotode-
tectores de arseneto de indio (InAs) e de arseneto de indio e antiménio (InAsSb) da
empresa Hamamatsu. Estes dispositivos foram selecionados pela alta sensitividade nos
comprimentos de onda que os sensores funcionam.

Por fim, foi selecionado o amplificador que ird converter um sinal de corrente elétrica
proveniente do fotodetector em um sinal de tensao que serd medido e sera equivalente a
uma determinada concentracao de gas. O amplificador escolhido é do tipo logaritmico,
pois a equacao de Beer-Lambert é exponencial. Desta forma, um amplificador logaritmico
resultard em uma resposta linear entre a tensao de saida do amplificador e a concentracao
de gas presente no ambiente medido.

As folhas de dados dos dispositivos comerciais escolhidos estao disponiveis nos anexos

e eles sao discretizados abaixo:

1. Lasers

O A = 3291,10 nm: nanoplus DFB 3240 nm & 3270 nm [81]
A A = 4587,63 nm: nanoplus DFB Interband Cascade Laser (ICL) [82]
[ A\ = 5262,95 nm: nanoplus DFB Interband Cascade Laser (ICL) [82]

2. Fotodetectores

O A = 3291,10 nm: InAs P7163 Hamamatsu [83]
d A = 4587,63 nm: InAsSb P1291-201G Hamamatsu [84]
[ A = 5262,95 nm: InAsSb P1291-201G Hamamatsu [84]

3. Amplificador

1 Logarithmic Converter AD8304 Analog Devices [85]

4.4.2 Definicao do Ruido do Fotodetector

Os fotodiodos convertem a luz em uma corrente elétrica, que pode ser medida como

uma tensao dependente de um resistor de carga (Ry). Existe uma relacdo linear entre a
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poténcia da luz incidente e a tensao gerada pelo fotodiodo. Diversos fatores podem influ-
enciar no limite de ruido deste componente, como temperatura do sensor, resistividade,
tensao de polarizacao reversa, responsividade e largura de banda do sistema.

Uma maneira tipica de definir a poténcia minima detectavel por um fotodiodo é através
da poténcia equivalente de ruido, do inglés "Noise Equivalent Power" (NEP). O NEP é
uma métrica comum que quantifica a sensitividade de um fotodetector ou a poténcia
gerada por uma fonte de ruido, definida como a poténcia incidente sobre o detector que
produz uma relacao sinal-ruido (SNR) de 1. Para calcular a corrente elétrica causada pelo
ruido do fotodiodo é usada a eq. (15), onde PDy.,s é a sensibilidade do fotodetector em
A/W, BW é a largura de banda do sinal em Hz, NEP é a poténcia equivalente de ruido

e Ingp ¢é a corrente elétrica causada pelo ruido do fotodetector.

Ingp = NEP-BW - PD,.,, (15)

Outra fonte de ruido que esta presente no fotodetector é o ruido térmico, que é causado
pela movimentacao das particular em elementos resistivos. A corrente elétrica de ruido

térmico pode ser calculada pela eq. (16) e (17).

Vems = \/4kgT BW Ry, (16)

Vrus

Ry
Na eq. (16) Vras ¢ a tensao gerada pelo ruido térmico em uma carga de resisténcia
Ry, kg ¢ a constante de Boltzmann (1,38 x 1072*J/K), T é a temperatura (K), BW ¢ a

largura de banda do sinal (Hz). Na eq. (17) Irpermar € & corrente elétrica correspondente

(17)

IThermal -

ao ruido térmico em um fotodetector.

Através das equagoes (15), (16) e (17) foi possivel estimar o nivel do ruido que esta
presente no fotodetector utilizado neste estudo, sendo este I,pise = INgP + IThermar =
38pA. A Figura 33 mostra o esquema utilizado para se estimar o ruido no sinal do
fotodetector, onde sao considerados o ruido intrinseco do fotodetector (representado por
Ingp e oruido térmico da carga Ry, (representado por Ijpermar). Os valores dos pardmetros
utilizados para os cdlculos foram obtidos pelas folhas de dados dos componentes [81, 82,

83, 84, 85| e sdo mostrados a seguir:
O NEP = 20 x 10~ ?[W/VHZ]
Q PDyny = 1[A/W]
Q BW = 1[H/]
O R = 5[kQ)]

0 kp = 1,38 x 1073[J/K]
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O T =298, 15[K]

Figura 33 — Esquema utilizado para estimativa dos valores de ruido. A linha preta repre-
senta a parte optica do circuito, ja as linhas vermelhas representando circuitos
elétricos. Neste esquema sdo considerados uma fonte de luz nanplus, um fo-
todetector Hamamatsu e um amplificador logaritmico AS8304. Além disso,
o ruido intrinseco do foto detector é representado por Inygp e o ruido térmico
da carga R ¢é representado por Iipermal-

AR-HCF

L?ser W PD
T

Nanoplus

lihermal AD8304

Hamamatsu
InAsSb

+1

noise = INEP

thermal

Fonte: Autor

4.4.3 Sensibilidade e Limites de Deteccao

Através dos resultados simulados de absor¢ao da luz em funcao da concentracao de gas
mostrados na se¢ao 4.2, em conjunto com os dados dos componentes comerciais discutidos
na se¢ao 4.4.1 e do ruido do fotodetector calculado através das equagoes da se¢ao 4.4.2, foi
possivel determinar caracteristicas fundamentais dos sensores tratados aqui: sensitividade
e limite superior de deteccao dos gases.

Como discutido no Capitulo 2, a sensibilidade é dada pela inclinagdo da curva de
tensao de saida do amplificador em fun¢ao da concentragao de gas. Para obter esta curva,
foi definido que a poténcia dos lasers utilizados seria de 5dBm e o comprimento das fibras
seria de 10 metros para a fibra feita de InF3 e de 5 metros para a fibra de SiO,. A curva
de caracterizagao é mostrada na Figura 34 para o sensor utilizando uma fibra de InFj e
na Figura 35 para um sensor utilizando uma fibra de SiOs.

Observando os graficos das Figuras 34 e 35 é possivel notar que a partir de certa con-
centracao de gas o sinal de saida do amplificador logaritmico é dominado pelo ruido do
fotodetector. Desta forma, o limite superior de detec¢ao nao foi definido como a concen-
tracdo a qual gera uma tensao de saida do amplificador que nao pode ser diferenciada do

ruido do sistema. Esta tensao foi definida como 0,5V para ter uma margem de seguranca.
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Figura 34 — Curva de caracterizagdo da tensao de saida do amplificador logaritmico em

funcao da concentracao de gas para uma fibra de material InFs. A reta
trastejada preta representa o limite de deteccao estipulado de 0,5V para a
saida do amplificador. As linhas trastejadas azul, laranja e verde representam
a reta de sensibilidade para os gases CHy, CO e NO, respectivamente. As
pontilhadas azul, laranja e verde representam o limite superior de deteccao
de concentracao dos gases CH4, CO e NO, respectivamente.

T T T T T

CH4

Co

NO

Limiar de Dejtecgéo

Saida do Amplificador (V)
o

20000 60000 80000 100000

Concentracao de Gas (ppm)

0 20000
Fonte: Autor

As Tabelas 9 e 10 mostram as caracteristicas dos sensores obtidos em termos de sen-

sibilidade e limite superior de deteccao.

Tabela 9 — Figuras de mérito do sensor utilizando uma fibra de

Ian.
Gés Sensitividade (mV/ppm) Limite Superior de Detecgao (ppm)
CHy4 0,03775 87117
CcO 0,31026 10587
NO 0,10992 29649

Fonte: Autor

Para comparar as sensibilidades dos sensores obtidas neste estudo com trabalhos pre-

sentes na literatura, foram considerados os trabalhos publicados em [86, 87]. Em [86] foi

obtido um sensor de metano com sensibilidade de 2,4 x 1072 (mV /ppm) utilizando a raia

de absor¢ao de metano em 1650 nm. Em [87] foi desenvolvido sensores potenciométricos

para deteccao de CoHy e CO. Esses sensores apresentaram uma sensibilidade 9.4 x 1072

(mV/ppm) e 8.8 x 1072 (mV /ppm), respectivamente. Desta forma, se comparado ao sensor

utilizando uma fibra de InF3 desenvolvido neste trabalho a sensibilidade teve um ganho

de 40,7 vezes e 3,5 vezes para os gases CHy e CO, respectivamente. Da mesma forma,
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Figura 35 — Curva de caracterizagdo da tensdao de saida do amplificador logaritmico em

Saida do Amplificador (V)

funcao da concentracao de gas para uma fibra de material SiO,.

A reta

trastejada preta representa o limite de deteccao estipulado de 0,5V para a
saida do amplificador. As linhas trastejadas azul, laranja e verde representam
a reta de sensibilidade para os gases CHy, CO e NO, respectivamente. As
pontilhadas azul, laranja e verde representam o limite superior de deteccao

de concentracao dos gases CHy, CO e NO, respectivamente.

Al _— —— CH4 —— CO —— NO|]
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Fonte: Autor

Tabela 10 — Figuras de mérito do sensor utilizando uma fibra

de SiOs.
Gés  Sensitividade (mV/ppm) Limite Superior de Detecc¢do (ppm)
CHy4 0,01887 165798
CcO 0,15513 20410
NO 0,05489 33672

Fonte: Autor

para o sensor utilizando uma fibra de SiO, o aumento da sensibilidade se comparado as

referéncias [86, 87] foi de 7,9 vezes e 1,8 vezes para os gases CHy e CO, respectivamente.

Para estimar o LOD foi considerada a equagao (7) de absorbancia (A). Além disso,

foram considerados os mesmo comprimentos de fibra determinados anteriormente, 10

metros para a fibra feita de InF3 e de 5 metros para a fibra de SiO,. Um valor de poténcia

minima detectével foi considerado como 0,01dB e a absorvidade molar (¢) dos gases foi

obtida pelo coeficiente angular dar curvas da Figura 30 e Figura 31. A concentragao

minima detectavel entdo foi calculada e os resultados sao apresentados na Tabela 11.

E importante mencionar que, embora nao computado aqui, o limite inferior de de-

teccao para os sensores estudados podem depender de diversos fatores em uma aplicacao
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Tabela 11 — Limite inferior de deteccao estimados para as fibras
de InF3 (I = 10m) e para a fibra de SiO2 (I =
bm), considerando uma poténcia minima detectével

de 0,01dB.
Gas ¢[dB/(ppm-m)] LOD [ppm|
InF3 SiO,
CH,4 0,755 x 10~* 13,2 26,5
CcO 6.210 x 1074 1,6 3,2
NO 2.200 x 1074 45 9,1

Fonte: Autor

real, como os relacionados ao aparato experimental utilizado na coleta de dados, o ruido
eletromagnético presente na eletronica e a nao linearidade da resposta dos componentes

eletronicos com a temperatura.
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Conclusao

Este trabalho apresentou s simulagao e a proposta de utilizacao das fibras opticas de
nucleo oco anti-ressonante como sensores de gas. Foram feitas simulagoes para obtencao
de graficos de convergéncia de atenuacao em funcao de diversos parametros de simulagao,
como condigoes de contorno e tamanho do elemento de malha, para se alcancar resultados
mais confiaveis. Foi também demostrado um método para reduzir o dominio computaci-
onal usando as condi¢oes de contorno de condutor elétrico perfeito e condutor magnético
perfeito. A reducao do dominio computacional representou uma melhora significativa da
quantidade de meméria RAM utilizada no modelo e no tempo de processamento, visto que
houve uma reducao de 73% na alocacao de memoria e de 77% no tempo de processamento.

Este trabalho propos e analisou teoricamente dois sensores 6pticos baseados em um
AR-HCF composto por SiO, e InF3 com alto potencial para aplicacdo na deteccao si-
multanea de pequenas concentracoes de trés gases: CHy, CO e NO. Os resultados de
simulagao mostram que as fibras projetadas apresentam baixas perdas intrinsecas nos
comprimentos de onda das raias de absor¢ao dos trés gases. O maior valor de atenuacao
intrinseca da fibra éptica obtido nas simulagoes foi de 5,76dB/m para a fibra de SiO; e
de 0,06dB/m para a fibra de InF3, para A = 5262, 95nm.

A sensibilidade obtida pelo sensor utilizando uma fibra de InF3 com comprimento de
10 metros foi de 3,8 x 1072 (mV /ppm), 31 x 1072 (mV /ppm) e 11 x 1072 (mV /ppm) para
os gases CHy, CO e NO, respectivamente. Para o sensor utilizando uma fibra de SiO,
com comprimento de 5 metros a sensibilidade estimada neste trabalho foi de 1,9 x 1072
(mV/ppm), 15 x 1072 (mV/ppm) e 5,5 x 1072 (mV/ppm) para os gases CH,, CO e NO,
respectivamente.

Em termos de limites de deteccao, a fibra constituida de material InF3 é capaz de
detectar concentragoes de 13,2 até 87117 (ppm) de CHy, 1,6 até 10587 (ppm) de CO e 4,5
até 29649 (ppm) de NO. Ja os limites de detecgao para a fibra constituida de SiOy foram
de 26.5 até 165798 (ppm) de CHy, 3,2 até 20410 (ppm) de CO e 9,1 até 33672 (ppm) de
NO.
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Vale destacar que, esse tipo de sensoriamento s6 é possivel porque a fibra aqui proje-
tada tem baixa perda na regiao do infravermelho médio e os gases possuem fortes raias
de absorcao nesta regiao espectral. Ademais, como a exposi¢do a esses gases pode ser
prejudicial a satude, a deteccdo rapida de pequenas concentracoes desses gases é extre-
mamente importante para as areas da saude, industrial e ambiental. Além disso, este
trabalho pode ser expandido para varios outros gases uma vez que o espectro de absorcao
de gés desejado seja conhecido e uma AR-HCF de baixa perda em um comprimento de
onda com forte absorcao de luz pelo gas de interesse seja projetada.

Minhas contribui¢oes académicas ao longo do desenvolvimento deste trabalho foram:

a) Em 2019 foram projetadas e simuladas trés AR-HCF para aplicagbes em senso-
riamento de trés gases, metano (CHy), monodxido de carbono (CO) e (NO). Foi

demostrado a aplicagdo das AR-HCF como sensores [79)].

b) Mais tarde em 2019 foram apresentadas simulagoes que indicam a potencial apli-
cagdo de uma tnica AR-HCF para detectar simultaneamente trés gases hidrocar-
bonetos, acetileno (CyHs,), etileno (CoHy) e metano (CHy) [88].

¢) Em 2021 foram apresentadas simulagoes que indicam a potencial aplicagdo de uma
unica AR-HCF para detectar simultaneamente trés gases muito comuns em am-
binetes industriais, metano (CH4), mondxido de carbono (CO) e mondxido de
nitrogénio (NO).

Através dos resultados apresentados neste trabalho pode-se determinar algumas ativi-
dades futuras que podem ser realizadas. Sendo elas a fabricacao das fibras com dimensoes
mencionadas aqui e os dois diferentes materiais. A realizagao de furos perpendiculares ao
comprimento das fibras utilizando um feixe de ions focalizados para possibilitar a entrada
de gas no ntcleo das fibras. A obtencao do espectro de transmissao destas fibras e com-
paragao com os resultados simulados. Também, a obtencao da curva de caracterizagao de

perda em funcao da concentracao de gas, para comparacao com os resultados simulados.
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