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RESUMO

O fenbmeno de Ressonancia de Plasmons de Superficie (RPS) tem sido utilizado para
a producdo de biossensores por apresentar vantagens, como a possibilidade de
miniaturizagao, baixo custo, alta sensibilidade, alta seletividade e velocidade de
resposta. Este trabalho tem como objetivo realizar um estudo computacional dos
biossensores RPS em fibra 6ptica convencional (silica e/ou polimero). Neste caso, a
casca da fibra é removida na regido sensora, e o nucleo é recoberto por uma camada
fina de metal, formando o biochip éptico. A analise computacional € realizada com o
auxilio do software MATLAB, em que foi implementado o modelo de multicamadas de
Fresnel, e o software COMSOL Multiphysics, baseado no método dos elementos
finitos, para a modelagem do biochip. O objetivo € modificar e investigar os parametros
geométricos (dimensdes da fibra, espessura da camada metalica) e eletromagnéticos
(comprimento de onda, indice de refracdo, angulo de incidéncia, dentre outros) do
biochip. Além disso, o tipo de metal utilizado é de fundamental importancia, uma vez
gue sua oxidacao pode implicar na diminuicdo do desempenho do biossensor, em
contato com o analito (solugéo aquosa). O uso de metais nobres, como Ouro e Prata,
na configuragdo do biossensor oferece bons resultados, observados por meio dos
valores de FWHM e refletividade, tanto para a ocorréncia do fenbmeno RPS, quanto
ao se analisar os parametros de desempenho do biossensor. Analises foram
realizadas utilizando os modos de interroga¢cédo angular e espectral. Por fim, também
sdo consideradas configuracées de biochip com camadas de grafeno dispostas nas
interfaces metal-fibra e metal-analito, com o fito de estudar a possibilidade de aumento
da transmissividade do campo elétrico evanescente. Os resultados das andlises sédo

mostrados e discutidos.

Palavras-Chave: Biossensor. Fibra Optica. Ressonancia de Plasmons de Superficie.



ABSTRACT

Surface Plasmon Resonance (SPR) phenomenon has been used for the development
of biosensors due to several advantages, such as the possibility of miniaturization, low
cost, high sensitivity, selectivity, and fast response. This work aims to perform a
computational analysis of SPR biosensors in conventional optical fibers (silica and/or
polymer). In this case, the fiber cladding at the sensing region is removed and the core
Is covered by a thin metal layer to constitute the optical biochip. The computational
analysis is performed using MATLAB software to simulate Fresnel multilayer model
and COMSOL Multiphysics software, based on the finite element method, to model the
biochip. The purpose is to modify and investigate the biochip geometrical (fiber
dimensions, thickness of the metal layer) and electromagnetic (wavelength, refractive
index, angle of incidence, among others) parameters. Moreover, the type of metal used
IS very important, since oxidation may result in biosensor performance decrease, when
in contact with the analyte (aqueous). The use of noble metals such as gold and silver
provides satisfactory results, which can be observed through the FWHM and
reflectance values, not only for the occurrence of the SPR phenomenon but also when
analyzing the biosensor performance parameters. The analysis were performed
considering both the angular and spectral interrogation modes. Ultimately, graphene
layers are introduced at the metal-fiber and metal-analyte interfaces, in order to
investigate the possibility of increasing the transmissivity of the evanescent electric
field. The results of the performed analysis are presented and discussed.

Keywords: Biosensor .Optical Fiber. Surface Plasmon Resonance.
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1. INTRODUCAO

A engenharia biomédica em conjunto com a engenharia de precisdo tem
empreendido esforcos herculeos com o fito de melhorar a qualidade de vida da
populacdo mundial, concebendo nas ultimas décadas instrumentos de analises e
tratamento que vém aumentando a eficiéncia de tratamentos médicos, assim como
antecipando diagndsticos que no passado sO seriam possiveis em estagios mais
adiantados das doencgas [1].

Nesse contexto, o fendbmeno de Ressonancia de Plasmons de Superficie tem
sido muito pesquisado nos ultimos anos para 0os mais diversos fins [2], uma vez que
sao muito sensiveis a pequenas alteracdes no indice de refracdo, presentes na regido
de interface do fenG6meno, portanto, sdo considerados de interesse na aplicagdo em
sensoriamento e biossensoriamento. Uma area que, indubitavelmente, os
pesquisadores tém dado bastante énfase € a area médica. Nesta area, tal fendmeno
é utilizado no desenvolvimento de biossensores empregados na analise laboratorial,
a fim de detectar doencas com mais rapidez e com um nivel de confiabilidade maior.
Um exemplo claro dessas questdes foi a vinculacdo na midia nacional de sua
aplicacdo na deteccdo de doencas como a dengue, zika e chikungunya, que tém
apavorado e deixado o pais em panico, em especial, as mulheres gravidas, uma vez
gue os efeitos dessas mazelas séo devastadores para 0s nascituros [3].

Com a introducéo das fibras 6pticas nos sensores RPS, por Jorgenson e Yee
[4] em 1993, foram abertas novas possibilidades para a utilizacdo desses sensores,
no que tange a: reducdo do material utilizado na sua fabricacdo, insercdo em
ambientes de dificil acesso para sensores usando prismas como substratos Opticos,
possibilidade de sensoriamento remoto e condicdo da regido sensora situar-se na
parte central ou na extremidade da fibra, o que implicaria na possibilidade de inser¢éo
em locais de dificil acesso.

A evolucdo dos sensores RPS tem sido uma constante [4]. Inicialmente, o
prisma foi utilizado como substrato para esse tipo de sensor, baseado nas
configuracbes de Otto e Kretschmann [1]. Apds alguns anos surgiram novas
propostas, como a de Jorgenson e Yee [4], que apresentaram um trabalho utilizando
fibra Optica, dando origem a diversas formas de arranjo para a deposi¢cédo da camada
metalica sobre a fibra [5] - [6], além do uso de outros tipos de fibras opticas como as
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fibras de cristais fotonicos (Photonic Crystal Fiber, PCF) [7]. Desta forma, surge a
necessidade da utilizacdo de modelos para equacionar as dificuldades de
operacionalizacdo e aprimorar as configuracbes ja existentes e as ainda em
desenvolvimento [5], [8], [9].

Portanto, considerando a evolugdo da tecnologia desses sensores, assim como
as novas demandas que essa tecnologia impde, faz-se necesséaria a implementacao
de modelos que possam apontar, ou predizer com certo grau de confiabilidade, o
comportamento das novas configuragdes que venham a surgir para 0s novos biochips.
Para tanto, definir quais investigacoes realizar para que se possa atingir a proposta
desse trabalho € passo fundamental da pesquisa, 0 que sera feito na préxima secao.

1.1 OBJETIVOS E JUSTIFICATIVA

Este trabalho propde realizar um estudo paramétrico das caracteristicas do
sensor em fibra Optica baseado no fendbmeno RPS, por meio de uma andlise
computacional para, por meio de modificacbes na conformacdo e constituicdo da
estrutura das camadas que compdem o biochip, seja apontado um cenério de melhor
resposta do dispositivo 6ptico em um ponto de operacdo definido, em que valores de
parametros, como FWHM (Full Width at Half Maximum) e sensibilidade serdo
utilizados para comparar o desempenho das estruturas estudadas, a fim de se obter,
ao final dos estudos, os melhores constituintes das camadas do dispositivo, as
melhores condi¢des topoldgicas e morfoldgicas e, assim, possibilitar a analise do
desempenho apresentado pelo sensor nas diversas configuracdes testadas.

Com base no objetivo geral, foram determinados os seguintes objetivos
especificos para este trabalho:

e Realizar uma reviséo bibliografica acerca (i) da técnica RPS, (ii) dos tipos de
biossensores RPS existentes e suas aplicagdes, (iii) dos tipos de fibras dpticas mais
utilizados/adequados as aplicacbes de sensoriamento e (iv) dos modelos
computacionais que envolvam as técnicas de elementos finitos e diferencas finitas
voltadas as aplicacbes de sensoriamento;

e Estudar ferramentas computacionais, para auxiliar e validar a analise

computacional proposta;
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e Realizar o modelamento de um biossensor RPS utilizando fibra éptica como
substrato, ressaltando a analise paramétrica desenvolvida e justificando a escolha dos

tipos e dimensdes dos componentes escolhidos para modelar o sensor;

e Estudar o efeito de camadas adicionais (grafeno, polimeros organicos, etc.) ao

biochip, para melhoramento das caracteristicas de desempenho do dispositivo;

e Buscar uma configuracdo mais adequada para aplicacdes biossensoras.

1.1.1 Justificativa

A caréncia da aplicacdo de modelos computacionais existentes, que apontem
o comportamento de sensores RPS em fibras Opticas para biossensoriamento é
notdria e pode ser justificada pela diversidade de fibra épticas disponiveis no mercado,
ou pela multiplicidade de configuracdo desses tipos de dispositivos, uma vez que sua
implementacdo completa, a priori, ndo € algo muito barato nem muito rapido. Esta
implementacéo envolve uma gama de estudos especificos, por exemplo, a influéncia
de cada modo que se propaga dentro da fibra sobre os parametros do sensor, a
interacdo entre os modos, a possibilidade da fibra 6ptica manter ou ndo a polarizacéo
do feixe luminoso incidente, dentre outros aspectos. Logo, a possibilidade de simular
o fenbmeno RPS nesse tipo de dispositivo torna-se atraente, jA que a analise
computacional permite resolver uma gama de problemas que venham a surgir no
momento de elaboracao, reduzindo custos e o tempo de obtencéo de resultados. Além
disso, a possibilidade de dispor de um modelo computacional para diversos tipos de
conformacao desses sensores fornece uma ideia dos resultados de seu desempenho,
0 que facilita muito o trabalho dos pesquisadores deste tema.

Muitos sdo os estudos da aplicacdo de métodos numéricos na resolucédo de
problemas em escalas nanométricas [10], [5]. Devido a complexidade das estruturas
em tal escala, torna-se necessaria a utilizacdo de métodos que considerem as
singularidades e as caracteristicas que essas estruturas possuem. Métodos como o
das Diferencas Finitas no Dominio do Tempo (Finite-Diference Time Domain, FDTD)
e 0 Método dos Elementos Finitos (Finite Element Method, FEM) sao incorporados
por programas comerciais como o Lumerical Solutions®, e 0 COMSOL Multiphysics®,

dentre outros.



INTRODUGAO 12

A utilizacdo desses métodos traz vantagens [11] sobre alguns problemas em
que alteracbes nanométricas em estruturas sao cruciais, possibilitando ainda um
estudo detalhado do campo eletromagnético em cada recanto da estrutura, mesmo
em um ambiente 3D. A complexidade da estrutura aumenta o esforco computacional
exigido e associado aos inumeros célculos efetivados. Consequentemente, conduz a
um tempo relativamente alto para o processo de simulagéo.

O Método FDTD basicamente resolve as equacfes diferenciais parciais no
dominio do tempo. Para isso, ele discretiza a estrutura em estudo em subunidades
menores e entdo utiliza equacdes que fornecam os valores naturais para cada
elemento discretizado. O método FEM, por sua vez, procura uma solucao aproximada
das equac®es diferenciais parciais.

No intuito de estudar os sensores em fibra Optica baseados no fenébmeno RPS,
foram utilizadas ferramentas computacionais reconhecidas pela comunidade
académica, como os programas comerciais MATLAB® e COMSOL Multiphysics®,
sendo este Ultimo baseado no Método dos Elementos Finitos (Finite Element Method
— FEM) [12]. O MATLAB foi escolhido devido a sua larga utilizacdo pela comunidade
académica dentre outras facilidades, como o fato da Instituicdo possuir licenca. J&4 o
COMSOL Multiphysics® torna-se atraente por utilizar um método que apresenta
vantagens na resolucdo de problemas relacionados com tecnologias
nanoestruturadas.

O aperfeicoamento constante dos biossensores RPS procura aumentar a
eficiéncia e eficacia desses dispositivos, sendo a introducdo das fibras épticas uma
forma de simplificar e reduzir os custos, além do que, permite realizar operacdes antes
improvaveis com os dispositivos disponiveis [5]. Desta forma, dois fatores sao levados
em consideracgao neste trabalho: o custo-beneficio e a simplificacdo, visando a menor
relacdo custo computacional versus melhores resultados, para alcangcar um
modelamento que forneca resultados para a melhoria do desempenho, aumento da
faixa dindmica e miniaturizagdo do biochip. Os modelamentos analitico e numérico
permitem simular variacdes nas dimensfes, no material e na fisica envolvida no
fenbmeno RPS do biochip em estudo, permitindo o alcance teérico da melhor relacéo
custo-beneficio e a maior simplificagéo teorica possivel.

O presente trabalho aponta o desenvolvimento de um modelo proposto para
um biossensor RPS em fibra dptica multimodo, por meio da analise dos parametros

que o constituem, com o auxilio de programas como o MATLAB® e o COMSOL
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Multiphysics®. As razdes pelas quais foram escolhidas as fibras multimodo séo, dentre
outras, a maior facilidade de acoplamento, pois possuem dimensdes maiores e a
presenca de um numero maior de modos de propagacao, o que garante que havera
modos que chegardo a regido da casca, assegurando, portanto, a ocorréncia do
fendmeno RPS. Serao realizadas simulagdes em ambos os programas, visando o
aprimoramento dos parametros do biossensor, como os relacionados a topologia e ao
tipo de material do substrato (fibra 6ptica convencional de silica ou polimero) e do
filme fino metéalico, que resultem em uma configuracdo que apresente a melhor
resposta em termos de sensibilidade, relacéo sinal-ruido, FWHM (Full Width at Half
Maximum - Largura Total a Meia Altura) e refletividade.

Como os biochips baseados em RPS apresentam uma elevada sensibilidade,
baixa susceptibilidade a interferéncias eletromagnéticas, inercias térmicas e
mecanicas baixas, resistentes a altas temperaturas, resistentes a oxidagdo e nao
emitem centelhas durante seu funcionamento [13] sdo considerados boas alternativas
para aplicacdo na deteccdo de quantidades minimas de analitos em solucdes.
Ademais, ha possibilidade de coleta de material em tempo real, com o sensoriamento
de forma remota, tendo ainda a vantagem de apresentar uma alta precisao quando
comparados a outros tipos de chips, ou biochips para aplicacdes similares [14] - [15].
Dito isto, este trabalho configura um tema de interesse, com possibilidades
multifacetadas de desdobramentos, como a escolha do tipo de material ideal da fibra
Optica, a forma de insercdo do metal na fibra, 0 comprimento de onda desejado, a
modelagem que mais se adeque a resultados experimentais, etc.

Este trabalho esta divido em sete capitulos. O Capitulo 2 versa sobre os tipos
de biossensores e os principios que norteiam os fenbmenos de ressonancia de
superficie. No Capitulo 3, é apresentada uma pequena abordagem acerca da
propagacao da luz em fibras 6pticas. No Capitulo 4, sdo analisados os modelos que
descrevem o comportamento dos metais utilizados nos biossensores RPS, como 0s
modelos de Drude e Lorentz. O Capitulo 5 aborda os tipos de biossensores RPS em
fibra Optica e 0 modelo multicamadas da matriz de transferéncia, para calculos da
refletividade e transmissividade. No Capitulo 6, é apresentada a metodologia
desenvolvida e utilizada neste trabalho, apontando as variaveis e 0s parametros
introduzidos no programa computacional COMSOL® e no MATLAB®, para a realizacédo
das simulagbes computacionais. No Capitulo 7, sdo apresentados os resultados e as

discussbes das simulacdes realizadas nos dois programas comerciais e, por fim, no
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Capitulo 8, sédo postas as conclus@es finais do trabalho, assim como sugestdes para
pesquisas futuras, em relacdo ao tema de estudo.

Desta forma, com o objetivo principal do presente trabalho definido e
apresentada a sua justificativa, a préxima etapa do processo é compreender o
mecanismo e a fisica envolvida no fenbmeno de RPS, bem como suas aplicacdes em

sensores com fibras Opticas.



2. BIOSSENSORES RPS EM FIBRA OPTICA

Os biossensores sao ferramentas analiticas que utilizam um elemento bioativo
e um transdutor para a detecgdo/quantificacdo de substancias bioquimicas nas mais
variadas aplicacdes. Em outras palavras, os biossensores séo dispositivos analiticos
gue consistem em uma biocamada e um transdutor elétrico com elementos de
condicionamento e processamento de sinais elétricos [3].

Os trabalhos de vérios autores tém atraido a atencdo para a utilizagdo das
fibras Gpticas nos biossensores que empregam a técnica RPS, por elas apresentarem
algumas vantagens em relacdo a outros tipos de substratos, como, baixo peso,
flexibilidade, pequenas dimensdes imunidade a interferéncia eletromagnética e a

possibilidade de multiplexacao do sinal [14], [16] - [17].

2.1 TIPOS DE POLIMEROS ORGANICOS PARA A CONFECCAO DA
FIBRA OPTICA

O biochip especifico desse estudo € um biochip RPS baseado em fibra éptica
polimérica convencional (Polymer Optical Fiber, POF), como as feitas de
polimetilmetacrilato  (Polymethylmethacrylate, PMMA), que ¢é um material
termoplastico rigido e apresenta uma resisténcia a solu¢cdes aquosas, acidos
inorganicos diluidos ou ndo, hidrocarbonetos alifaticos, amoniaco, alcalinos, 6leos e
gorduras. Porém, ndo resistem ao contato com hidrocarbonetos aromaticos,
halogénios, cetonas, ésteres, acidos organicos, alcool etilico e metilico [18].

As fibras POF de PMMA, apresentam ainda outras caracteristicas bem
interessantes como baixa densidade, variando de 1,150 a 1,190 kg/m? (menos 0,5 da
densidade do vidro), resisténcia ao impacto muito maior que o vidro, maior
flexibilidade, menor consumo de energia em sua produc¢ao, dentre outras. Possuindo
uma estabilidade bem maior que a do policarbonato [7], o PMMA é um polimero
termoplastico produzido a partir de monémeros de metil-metacrilato (metil metacrilato,
metacrilato de metila ou 2-metilpropenoato de metila, ou ainda éster metil propeonato

de metila, ou MMA), como pode ser visto, entre parénteses, na Figura 1.
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(@
Figura 1. Férmula Estrutural do PMMA.

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Outras POF foram utilizadas no estudo, tais como as de Policarbonato, o polimero
TOPAS COC que foram utilizadas para efeito de comparagdo com os resultados
obtidos com a fibra de PMMA.

O Policarbonato (Polycarbonate - PC), que € um termoplastico muito semelhante
ao vidro, mas altamente resistente ao impacto e a chama, porém, fragil frente aos
mesmos agentes que prejudicam o PMMA e também a alguns &cidos inorganicos,
além do que sua base é o bisfenol. E contraindicado para a fabricacédo de brinquedos

ou produtos para criancas [19], com uma estrutura mostrado na Figura 2.

NeRewi

Figura 2. Férmula Estrutural do Policarbonato (PC).
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Topas COC (Copolimero de Olefinas Ciclicas — COC), € um nome comercial para
Topas Advanced Polymers [15], sendo um polimero amorfo de COC, considerando
propriedades como absorcdo de agua, transmitancia da luz, indice de refracéao,
coeficiente de expanséo linear, estabilidade quimica e birrefringéncia. Este polimero
apresenta coeficientes similares aos anteriores, possuindo em alguns dos itens
citados valores mais atraentes, como, por exemplo, como uma transmitancia e uma
estabilidade quimica maior que a do PMMA [15], sua estrutura pode ser observada na

Figura 3.
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X Y

Figura 3. Formula Estrutural do TOPAS.
Fonte: Elaborada pelo Autor

O proximo topico tratara dos tipos de biossensores, dentre eles, 0s
biossensores RPS, e das diversas conformagfes possiveis utilizando a fibra optica

como substrato desses sensores.

2.1 TIPOS DE BIOSSENSORES

Existe uma diversidade de tipos de biossensores classificados de acordo com
parametros como o tipo de biocamada e o transdutor utilizado na detec¢cdo. Com
relacdo ao tipo de biocamada, podem ser citados os biossensores enzimaticos,
caracterizados por serem utilizados como biorreceptores; os imunobiossensores, que
utilizam o mecanismo de interagdo anticorpo-antigeno; e os biossensores celulares,
que utilizam organismos vivos para monitoramento [15].

Por outro lado, se o parametro para classificacdo for o tipo de transdutor,
existem 0s biossensores eletroquimicos, em que o transdutor analisara a corrente
gerada por uma interacdo de ions ou substancias quimicas e as convertera em sinal
elétrico; os biossensores calorimétricos, que analisam as mudancas de temperaturas
gue ocorrem em reacdes quimicas; os biossensores acusticos, que se baseiam em
cristais anisotrépicos e suas propriedades piezoelétricas; e os biossensores opticos,
que se baseiam nas alterac6es das propriedades 6pticas, com a vantagem de ndo
necessitar de elementos ativos na biocamada. Dentre os biossensores o6pticos,
destacam-se os biossensores RPS, apresentando uma maior sensibilidade, medida
em termos de Unidades de indice de Refracéo (UIR).

O estudo dos biossensores RPS intensificou-se nas ultimas décadas, mesmo
que o fenbmeno tenha sido descoberto desde o inicio do século XX por Wood,
especificamente no ano de 1902, ao realizar medi¢Oes da refletividade da luz em redes
de difragcdo metalicas [20]. A primeira explicacdo para essas anomalias de Wood foi

proposta por Rayleigh dois anos depois, mas, sO0 puderam ser descritas
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matematicamente meio século apds isso, por David Payne, com o nome “plasmons
de superficie”. Esse termo foi cunhado por R. H. Ricthie em 1957 e, na época de sua
primeira publicacdo, gerou muitas criticas [21].

Passaram alguns anos até que “o primeiro modelamento computacional” fosse
proposto por Maystre [20], utilizando célculos numéricos e ferramentas modernas da
época. As aplicacdes no campo da deteccdo foram realizadas mais tarde por Otto e
Kretschmann nos anos 70, utilizando prismas como substratos [1], sendo aplicado no
biossensoriamento a partir do trabalho de [22], ja a fibra Optica so foi utilizada pela
primeira vez em 1993, por Jorgenson e Yee, enquanto substrato desses biossensores
[4].

As conformagfes mais comumente utilizadas para os sensores RPS em fibra
Opticas [23] - [24], de um modo geral, sao:

v Fibras em formato de D, em que ocorre a remog¢éao da casca em apenas
um lado da fibra, no qual é depositada a camada metalica;

v" Na regido terminal da fibra com ou sem a aposicédo de um espelho de
prata no fim da fibra;

v" Formato cdnico em uma das extremidades da fibra;

v" Formato bicbnico na regido medial.

Outras conformacdes utilizam as estruturas ja citadas e acrescentam a
combinacdo de varios metais postos em camadas sobre a fibra, ou a utilizacdo de
outra camada acima da camada metélica, ou antes da camada metéalica, como

mostrado na Figura 4.
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(a) (b)

Analito Casca Analito
| Metal

Nucleo
Nucleo

(©) (d)
[ Metal | Metal

Ndcleo |-~ Espelho
(A9)

(e) (f)
analito
Metal
Nucleo

Casca

Metal

Figura 4. Tipos de Conformagdes de Sensores RPS em Fibra Optica: a — multicamadas
metdlicas; b — formato D; ¢ — formato c6nico no centro; d —regido terminal com espelho de
Prata; e —remocé&o de toda a casca, no centro; f —formato cdnico no final da fibra.

Fonte: Elaborada pelo Autor.

2.2 PRINCIPIO DA RESSONANCIA DE PLASMONS DE SUPERFICIE

A técnica de Ressonancia de Plasmons de Superficie (RPS) € fundamentada
nas propriedades Opticas, sendo empregada em estudos de fenbmenos de superficie,
podendo ser utilizada como sensor de altera¢des no indice de refragcdo em diferentes
meios. Também pode ser entendida como uma oscilacao da densidade de carga que
pode existir na interface entre dois meios com constantes dielétricas de sinais opostos,
um metal e um dielétrico [25].

A técnica RPS vem sendo desenvolvida como uma tecnologia viavel que
atende a uma ampla gama de aplicacdes. O fen6meno RPS permite a realizacéo de
analises de superficies e interagcdes moleculares sobre elas [11]. A técnica RPS é uma
ferramenta valiosa para investigar um grande numero de eventos dinamicos, e sua
diversidade permite realizar analises interfaciais em muitas superficies. Além disso, é
possivel determinar propriedades dielétricas e fisicas (indice de refracdo ou espessura
do filme metalico), bem como monitorar processos interfaciais [26] [27].

Existem varias conformacfes para gerar o fendbmeno RPS utilizando prismas,
guias de ondas tradicionais e fibras opticas. A partir do mesmo principio do fendmeno
RPS, uma variante desse fenébmeno ocorre quando, ao inveés de ser depositado um
filme metalico sobre a fibra, sdo depositadas nanoparticulas para as quais as

oscilagbes plasmonicas sdo localizadas. Neste caso, o fendmeno € denominado
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LSPR (Localized Surface Plasmon Resonance) [25]. As nanoparticulas metalicas que
estdo junto a materiais dielétricos exibem uma forte extingdo (absorcdo +
espalhamento) da luz incidente no comprimento de onda onde ocorre o fendbmeno
LSPR.

A viabilizagdo dos estudos e desenvolvimento de biossensores Opticos
baseados em RPS s06 é possivel gracas a um trabalho conjunto de diferentes areas
do conhecimento humano, como as engenharias com outras areas como a medicina,
quimica e biologia, resultando no desenvolvimento de dispositivos que apresentem
aos futuros usuarios possibilidades aprimoradas de configuragfes, técnicas de
andlises tedricas e experimentais, nos processos de concepc¢do, modelagens e
producao [11] [25].

O préximo item trara uma exposicao da teoria acerca do fenébmeno RPS.

2.2.1 O Fendbmeno de Ressonancia de Plasmons de Superficie

Ao incidir um feixe luminoso sobre um substrato (prisma, fibra 6ptica ou outro
guia de onda) que partilha de uma interface com um filme fino metalico, como Ouro,
ou Prata, o angulo de incidéncia na interface nucleo-casca, “p”, deve ser superior a
um determinado limite, chamado de angulo critico, para que o fenbmeno RIT
(Reflexédo interna Total) ocorra, conforme mostrado na Figura 5, na qual, ¢ = 6spg , OU
seja 0 angulo em que o fenbmeno de ressonancia de plasmons de superficie ocorre.
Espera-se, normalmente, que a energia oriunda da fonte luminosa seja refletida
totalmente, contudo, como ja foi descrito anteriormente, Wood e outros pesquisadores
gue se seguiram perceberam que ocorre uma reflexdo total atenuada (Attenuated
Total Reflection, ATR), ou seja, parte da energia da onda eletromagnética é absorvida
e/ou dissipada pela interface entre o metal e o dielétrico, provocando o surgimento de
um campo elétrico evanescente que interage com o campo dos elétrons livres da

superficie do metal, originando a chamada ressonancia de plasmons de superficie.
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Luz Refletida

Figura 5. O Fendbmeno RPS.
Fonte: Elaborada pelo Autor

Quando h& a ocorréncia desse fenbmeno a refletividade ou refletividade da
onda eletromagnética é reduzida a um minimo (dip), que pode ser detectado por um
espectrofotdbmetro ou por uma camera que, em geral, € uma camera CCD (Charge-
Coupled Device), mas que sempre ha a possibilidade de utilizacdo da uma CMOS
(Complementary Metal-Oxide Semiconductor). Quando o valor do minimo tende a
zero, a sensibilidade do dispositivo € maxima. Como a penetracdo do campo elétrico
evanescente € pequena, ou seja, da ordem de uma dezena de nanémetros e esta
diretamente relacionada com o comprimento da onda eletromagnética emitida pela
fonte luminosa, qualquer pequena alteracdo nos indices de refracéo entre o metal o
analito sera detectada.

Quando a ressonancia ocorre, o vetor de onda da onda eletromagnética, (k,),
p-polarizada e a parte real do vetor de onda dos plasmons de superficie, (ksp), S€

igualam, ou seja:
1

" W[ EE€m \2
ky = = Mn_fibra sen(fspr) = Re(ksp) = ?<€d+gm> ?

Em que, w € a velocidade angular da fonte luminosa que incide na interface metalica,
nn_ripra € O indice de refracédo do nucleo da fibra, (6spr) € 0 angulo formado entre o
raio incidente e uma normal a interface metal-fibra, como mostrado na Figura 3, ¢, €
a funcéo dielétrica complexa do metal e ¢; € a funcéo dielétrica complexa do dielétrico
(analito).

Tal condicdo k, = Re(kgp) SO Ocorrera nos metais que apresentam a parte real

da constante dielétrica complexa (€,,.;) MUuito Maior que sua parte imaginaria
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(Emimag): 1S10 €, €mrear >> Emimag- DeENtre 0s metais que atendem a essa condicao

imposta, destacam-se o Ouro, a Prata, o Cobre e o Aluminio, cada um com suas

vantagens e desvantagens associadas.
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A propagacdo de ondas eletromagnéticas em guias dielétricos pode ser
estudada recorrendo-se a 6ptica geométrica. De acordo com o formalismo matematico
correspondente, devera ser associado a cada modo de propagacéo do guia de ondas
um conjunto de raios (vetores que indicam a direcdo de propagacdo de uma onda
plana) que fazem um determinado angulo como o eixo do z.

Nesse contexto, a fibra éptica [17] é um filamento transparente e flexivel, cuja
constituicdo é a base de plastico, ou de vidro, usada, preponderantemente, para a
transmissdo de luz entre suas duas extremidades, sendo imune a interferéncias
eletromagnéticas, composta de duas camadas, uma interna chamada de nucleo, cujo
indice de refragcdo é superior ao da camada externa, denominada de casca.

O fendbmeno pelo qual a luz propaga-se confinada no interior do nucleo de uma
fibra Optica é a reflexdo interna total (RIT) [26]. Para acontecer a RIT na interface
ndcleo-casca da fibra 6ptica, o angulo de incidéncia nessa interface, (¢), mostrado na
Figura 6, deve ser maior que um valor limite para que o raio de luz permaneca
confinado no interior do nucleo da fibra optica. Além disso, a direcdo de propagacéo
da onda incidente no interior do dielétrico dependera do angulo de incidéncia, (6;), na

interface ar-fibra, como dos indices de refracdo do nucleo e da casca da fibra Optica.

casca__ [n,) .
: b ey
ﬂ : et . a /_,-" ",
q‘:\‘_' ) e I \\\
____ﬂ"'_ __L____T\_____ _;""__{__]_____\T\__ ———————— —
._-'\_\_ x\“‘.f”f{ h
f; | casca .

Figura 6. Reflexdo Interna Total no Interior de uma Fibra Optica.
Fonte: Elaborada pelo Autor

O angulo critico, (6.,i;), pode ser calculado utilizando a lei de Snell, e representa
o angulo de incidéncia na interface nucleo-casca da fibra, assumindo uma refracéo
sobre a superficie, ou seja, fazendo o angulo de refracdo igual a 90°. Assim, obtém-

se:
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nC
sen O,y = E, 2)

Na qual, n. e n,, sdo os indices de refracdo da casca e do ndcleo, respectivamente.
Assim, para haver a RIT nessa interface, o angulo de incidéncia deve ser maior que o
valor de angulo critico e o indice de refracdo do nucleo dever ser maior que o da casca
da fibra Optica, isto €, deve ser assumida a propagacéo do meio mais refringente para
0 meio menos refringente [17].

Utilizando a Equacéao (2) e admitindo que o meio do acoplamento fonte-fibra
seja o ar com ng,. = 1, 0 angulo de incidéncia na interface nacleo-casca é ¢ = 90° —
0,, e esté relacionado com o angulo de incidéncia pela expresséo cos ¢ = sen6;/n,,.
O angulo de transmissao para casca pode ser calculado usando a lei de Snell, sendo
dado por [17].

senf, = n, senq@/n, 3)

Nas condi¢des descritas nos paragrafos anteriores nada sera transmitido para
a casca, e a onda se propagara ao longo do nucleo da fibra éptica, mas isso néo
implica que o campo eletromagnético seja nulo na casca da fibra. Na realidade, os

elementos fasoriais do campo eletromagnético na casca sdo proporcionais a
expressao [28] e JkeT em gue, o vetor k. assume a direcdo de propagacao da onda

e seu modulo é igual a:
ke = wucec =wne/c 4)
De acordo com a definicdo do angulo 6., obtém-se [28]:

ke = (wng)/c[cos(6;) y +sen(6y) 2] (5)

Na condicdo de reflexdo interna total, ou seja, quando ¢ > 6., pode-se

observar que: senf; >1 e cos(d) == ’1—sen(9t)2, tornando-se imaginario. E

também importante mencionar que para garantir o decaimento exponencial associado

aos campos evanescentes presentes nesta situacdo, deve ser escolhido o sinal
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negativo na expressdao de cos(d,), podendo escrever-se cos(d,) =

—j \/n,zl sen 8, — nZ /n.. Escolhendo a raiz associada ao sinal negativo e simplificando
o resultado, conclui-se que o campo eletromagnético na casca € proporcional a [29]
exp [—%\/m y] exp [—j%nn sen @ z], o que significa que a amplitude da onda
decresce exponencialmente com y. E interessante notar que este € o resultado obtido
quando se estudam estes campos recorrendo as equacdes de Maxwell [17].

Pode-se entdo concluir que, para que uma onda seja guiada pela fibra optica,

€ necessério que ¢ = 0., isto €&, sing = sen 6. = n./n,. Isto singifica que

cosp < [1-— (E)Z.

Nn
O resultado anterior, impoe restricées ao valor de 8, permitido, o qual devera

satisfazer [29]:

sen 0; < \/n,% —n,? (6)

A guantidade +/n,2-—n.2 é conhecida como abertura numérica, e é
habitualmente representada como NA (Numerical Aperture). Uma outra forma de

representar essa caracteristica da fibra é considerando a diferenca relativa entre os

2 2
n—Nc

indices de refracdo (A) da casca e do nucleo, ou seja, como A = nan , entdo [17]:

n

NA = n,/2A (7)

O angulo de incidéncia méaximo, conhecido como angulo de aceitacao, é entédo
dado por [29]:

0, = arcsen (\/nnz - ncz) = arcsen(NA) (8)

A explicacdo para a propagacao da luz na fibra optica também pode vir pela

teoria eletromagnética com a utilizacdo das equagfes de Maxwell [17]:

dB(r,t)

VX E(rt) =— 5% (9)
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oD(r,
VX H(r,t) =](r,t)—$ (10)
V-D(r,t) = p(r, 1) (11)
V:B(r,t)=0 (12)

Em que E, B, H, D e J sdo campo elétrico, indugcdo magnética, campo magnético,
inducao elétrica (ou densidade de fluxo elétrico) e densidade de corrente elétrica,
respectivamente. J& o r representa as coordenadas cilindricas (r, ¢ e z) da fibra no
espaco, t representa o tempo e p representa a densidade de carga elétrica [17].
Como a fibra éptica é um guia de onda de geometria cilindrica, a propagacéao
de uma onda eletromagnética com frequéncia angular definida por “w” em um meio
linear sem fontes, ou seja um meio cujas correntes elétricas inexistem e cuja
densidade de carga elétrica € zero (p = 0, J = 0), de parametros (€ e u) sera governada

pelas equacdes de onda de Helmholtz [30]:
V2E 4+ w?ucE =0 (13)
V2H + w?ueH =0 (14)

Nas quais E e H sdo os vetores dos campos elétrico e magnético da onda
eletromagnética respectivamente, sendo u e € a permeabilidade magnética e a
permissividade elétrica.

Considerando a propagacao da onda em um guia cilindrico sem perdas, isto &,
que o guia € homogéneo em relacdo aos parametros de permeabilidade magnética e
permissividade elétrica, com possibilidade de limitacdo por um condutor elétrico
perfeito, ou seja, com condutividade elétrica infinita (o = «), tem-se uma condi¢do de
contorno de modelagem que define a componente tangencial do campo elétrico
tendendo a zero [29].

Nas fibras épticas, assim como em outros guias de onda, também se faz

necessario considerar as condi¢cdes de fronteira nas interfaces que constituem as
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camadas do guia. Desde ja € importante considerar que as densidades de carga e de

corrente séo nulas, em outras palavras [17]:

Eiqn = continuo
Borm = continuo
Dy, orm = continuo

H;,n = continuo

Figura 7. Guia de Onda Cilindrico.
Fonte: Elaborada pelo Autor

Na Figura 7, é ilustrada a configuracdo de um guia de ondas cilindrico basico,
que sera considerado no estudo da fibra éptica polimérica convencional empregada
como substrato do biossensor RPS. Também serdo considerados, por simplificacéo,

que os materiais de casca e do ndcleo néo sdo magnéticos, ou seja, n, = \[eg ., €
ne = /€r,,.n NAO apresentam perdas, ‘R~ € 0 raio do guia de ondas (considerando

seu diametro total) e que serdo desprezados os efeitos de borda.

Como a fibra ndo esta limitada por superficies metalicas, as ondas
eletromagnéticas nao serdo nulas no espaco que rodeia o dielétrico central, sendo por
iSs0 necessdario resolver as equacdes de onda que permitem determinar 0s
componentes longitudinais dos campos nos dois meios considerados. Como tais
componentes sdo paralelas as interfaces existentes, deve-se garantir que a
continuidade das solugbes das equacdes encontradas seja satisfeita nessas
interfaces.

Ao resolver as equacdes (13) e (16) aplicando as condi¢gbes de contorno e da
geometria da fibra, sédo obtidas véarias solugbes possiveis para a luz propagar-se no
interior da fibra Optica. Essas solugcbes possiveis denominam-se modos de

propagacéo da fibra, ilustrados na Figura 8.



3. A FIBRA OPTICA 28
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Figura 8. Modos de Propagacdo em Uma Fibra Optica.
Fonte: Elaborada pelo Autor

Os grandes determinantes do numero de modos de de propagacdo em uma
fibra Optica sdo os seus parametros geométricos (diametro do nucleo, NA, etc.), os
indices de refracdo da casca e do nucleo e o comprimento de onda de operacéo da
fonte luminosa [29].

Contudo, nem todas as ondas planas que incidem no guia com um angulo
menor do que o angulo de aceitacdo correspondem a ondas que efetivamente serao
propagadas ao longo do guia de onda. Na verdade, o fendbmeno de interferéncia
(construtiva ou destrutiva) entre os diferentes raios sucessivamente refletidos nas
interfaces devera ser considerado [17].

Para descobrir quais modos estdo se propagando na fibra Optica, aplicam-se
as equacOes de Bessel, obtidas por meio das equacOes de Maxwell, e permitem
determinar a propagacdo da onda eletromagnética luminosa em todas as camadas
gue compdem a fibra éptica.

As componentes longitudinais do campo elétrico e do campo magnético na

fibra 6ptica podem ser obtidas por meio de R, (r) [29]:

Rv(r) = C]v(x) + DNv(x) (15)

Em que, C e D séo valores de amplitudes relacionadas com a poténcia carregada por
cada modo que se propaga na fibra, J, é a funcédo de Bessel de primeira ordem e N,
€ a funcao de Bessel de segunda ordem.

A Figura 9 apresenta a variagéo de J,, com x para valores escolhidos.
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Jx)

Figura 9. Funcéo de Bessel de 12 Ordem para v=1,2,3 e 4.
Fonte: Elaborada pelo Autor

Na Figura 9, é possivel observar algumas caracteristicas das funcées de Bessel [29]:

v' Para x =0, tem-se que:
v#0—J,(0)=0
v=0-/,00)=1
v Estas funcdes sao alternadas, tém amplitude decrescente, anulando-se em
pontos cada vez mais proximos.
Na Figura 10, pode-se verificar a funcdo de Bessel de segunda ordem
assumindo valores infinitos quando x = 0. Isto quer dizer que, quando a regido de

interesse incluir a origem, a solu¢do néao pode envolver N, (x) [29].

0.5+

— N, (x)] |
— N, (x)
—N,(x)
— Ny (x)[]

N, (X

16 18 20

Figura 10. Funcdo de Bessel de 22 ordem, parav =1,2,3 e 4.
Fonte: Elaborada pelo Autor
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Com o uso das equacdes de Bessel, sdo encontrados os modos que podem se
propagar na fibra 6ptica, tanto os modos que se propagam pelo nucleo da fibra, quanto
0S que estdo presentes na sua casca. Nesta regido, os modos apresentam
decaimento exponencial, tornando-se infimos, quicd nulos na interface casca-ar.
Essas iformacfes sdo muito Uteis para este trabalho, uma vez que trata de um
fendbmeno que ocorre na interface nucleo-casca, logo, h4 um interesse real na
determinacao de quantos e quais os modos que se estendem até tal interface.

Ao se trabalhar com a fibra Optica, é conveniente utilizar o parametro V,

chamado também de ndmero V ou frequéncia normalizada, definido como [29]:

2 wa 2 2 2
vi=(—) (i —n (16)
Ou, alternativamente:
2ma
—_ 2 _n2
V= /10 ny ng (17)

f . Lo . :
Na qual, 1, = o sendo o numero de modos possiveis na fibra relacionados com o

parametro V e o tipo de fibra e sendo a o raio da fibra, com n,, e n. sendo os indices
de refracdo do nucleo e da casca, respectivamente. Considerando as condi¢des de
corte dos modos TE, TM e os modos hibridos HE e EH, se V < 2,405, s6 um modo
estara se propagando na fibra e essa fibra € chamada de fibora monomodo, porém se
V' > 2,405, outros modos estardo se propagando na fibra e essa fibra recebe o nome
de fibra multimodo [29].

No caso de fibras multimodo de perfil de indice em degrau pode-se calcular o
namero de modos que se propagam na fibra por meio da aproximacéao:

N

R

VZ
> (18)
Esta aproximacao é valida se o valor de V for maior que dez, V > 10; ja no caso de
uma fibra com perfil gradual, o nimero de modos de propagacdo dessa fibra é

aproximadamente a metade do numero de modos de propagacdo de uma fibra

multimodo, se o perfil de indice de refracao for parabdlico (a = 2) [29].
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Nas fibras dpticas, as componentes de campo elétrico e magnético, em geral,
sao diferentes de zero, mesmo na direcdo de propagac¢édo da onda, resultando em
uma quantidade superior de modos hibridos se propagando na fibra. Tais modos
podem ser agrupados em série e podem ser chamados de modos Linearmente
Polarizados (PL), definidos por dois parametros: azimute (v) e numero de modos

radiais (j), com os quais obtém-se a constante de propagacéo da fibra igual a [17]:

vj = ’(koni)z - kgj (19)

Com n; sendo indice de refracdo da camada em que o modo se propaga, k, 0 nimero
de onda no espaco livre e k,,; 0 nUmero de onda da camada da fibra.

Para este estudo, considerou-se uma fibra de PMMA de indice em degrau, com
didmetro total de 2 mm e abertura numérica NA = 0,5, acoplada a uma fonte luminosa
monocromatica, de 650 nm de comprimento de onda, para simular os modos de
propagacéo dentro da fibra. O célculo do numero de modos utilizando as Equacdes
(19) e (20) resultou em um valor de, aproximadamente, 11,26 x 10° modos, com V =
4,75 x 103,

A Figura 11 mostra a simulacdo dos modos de propagacéo nesta fibra, para

visualizagéo.
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Figura 11. Modos de Propagacdo em uma Fibra POF, de raio do nacleo R, = 1,96 mm.
Fonte: Elaborada pelo Autor



4. CONSIDERACOES SOBRE OS METAIS UTILIZADOS EM
BIOSSENSORES PRS

O entendimento e o emprego das propriedades Opticas dos metais sao
essenciais para a realizagdo do estudo computacional proposto neste trabalho. E na
camada metélica que estdo os elétrons livres que sofrerdo as oscilagbes e daréo
origem aos plasmons de superficie, portanto, € fundamental rever os modelos tedricos
gue sao utilizados para descrever o comportamento dos metais em relacdo a sua

interagdo com a luz.
4.1 AS PROPRIEDADES OPTICAS DOS METAIS

O que caracteriza um metal € a existéncia de elétrons livres. Os elétrons
deslocam-se livremente para qualquer parte no interior da banda de conduc¢éo, sendo
considerado que sua energia total € de natureza cinética, desprezando a energia
potencial [31], [32]. Essa é a propriedade que influencia a resposta dos metais, de
forma mais impactante, frente a presenca de um campo eletromagnético, conferindo
propriedades como a alta condutividade elétrica [32], [33]. O modelo de Drude aponta
a descricdo da resposta desses elétrons livres na presenca de um campo elétrico que
varia no tempo, como o que ocorre com a luz visivel. No caso especifico dos metais,
os elétrons oscilam completamente fora de fase em relacdo ao campo elétrico
incidente. Essa caracteristica é perceptivel devido a alta refletividade na camada
metalica [34].

Com o intuito de detalhar um pouco mais esse fenbmeno, sera abordada a
teoria da interacdo da onda eletromagnética com os metais.

O modelo de Drude € o modelo fundamental que trata das propriedades épticas
dos diferentes metais. Quase todos os demais modelos derivam ou sao melhorias do
modelo de Drude, com abordagem experimental ndo paramétrica, como exemplo,
podem ser citados, além do modelo de Drude [30]: o modelo de Lorentz, o modelo de
Brendel-Bormann e o modelo Multioscilador. Apesar da confiabilidade dos resultados
desses modelos, a literatura indaga a falta de variedade de estudos quanto a

variabilidade das condi¢cbes de aplicacéo.
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O modelo de Drude, considera um metal tipico, com um dos seus elétrons livres
(ou quase livre) sujeito a um campo elétrico E,,(t) = E,e'®t, cuja frequéncia de
oscilacdo é dada por w. Esse elétron estard sujeito a uma forca decorrente desse
campo elétrico. A equacao de movimento do elétron para a posicéo r sera dada por
[30]:

o%r, or,
me _atz + meFD E =

Egce'®* (20)
Na qual, m, € a massa do elétron e I, € o termo de amortecimento das oscilagées
(frequéncia de colisdes) que esta relacionado ao livre caminho médio, [, € a
velocidade de Fermi dos elétrons, vy, com Iy = 2n(vp/l,). O termo de amortecimento
das oscilagdes, I'p, € inversamente proporcional ao tempo médio entre colisbes dos
elétrons.

Uma possivel solugéo para a Equacéo (20) é obtida por: r.(t) = r.e '“t. Essa
oscilacdo representa uma informacdo de como o elétron se desloca em relagdo ao

nucleo positivo do 4tomo, devido ao campo elétrico E(t) da luz incidente [29]:

re(t) = E..(t) (21)

Mme(w? + iwlp)

Nota-se que r.(t) estd associada a um momento de dipolo, p = —er,(t). Esse
efeito pode ser considerado microscOpico uma vez que é a resposta de apenas um
atomo do metal ao campo elétrico oscilante. A resposta macroscoépica é a polarizacéao
e é encontrada considerando a resposta coletiva dos atomos [17]:

Ee (22)

Na qual, p é a densidade de elétrons livres por unidade de volume.
Utilizando a relacdo: gye(w)E . (w) = €gEqx(w) + P(w), € possivel determinar a

funcéo dielétrica do metal [30]:
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2 2 2
Wy Wy . Thw,

- P _1-
w(w? +ilp) w? + Ip? ti w(w? +Tp)

ep(w) =1 (23)

Na qual, w, = \/m € a frequéncia de plasmons, ou frequéncia de oscilacbes
coletiva dos elétrons. A parte imaginéria de e,(w) esta relacionada a dissipacéo de
energia.

Nesse modelo, fétons de baixa energia sdo absorvidos pelas transicdes dentro
da banda de conduc¢éo do metal. Ocorre que, para fétons de energias menores do que
a correspondente a frequéncia de plasmons, o metal comporta-se como refletor; ja
para frequéncias maiores, o comportamento do metal é similar a um dielétrico [35].

O Modelo de Lorentz esté representado na Equacéo (23) e € um modelo que
procura ampliar o modelo de Drude [36], inserindo um termo de frequéncia de
oscilacdo natural dos elétrons na Equacéo (20). Essa frequéncia de oscilagdo natural
equivale ao processo de transicao interbanda, comum na regido do visivel para metais
como Ouro e Cobre e ligeiramente deslocado para o ultravioleta no caso da Prata.
Assim, obtém-se [35]:

0%r,

Mo ———+m F%+m wr = E et 24
ef ot2 ef'L ot efWol — YLex ( )

Em que, m,rwir, é o termo de oscilagdo natural do sistema na frequéncia w.
Observa-se que a energia média necessaria para promover uma transi¢ao interbanda
€ dada por E = hw,, onde h € a constante reduzida de Planck.

Na Equacdo (24), a massa, m,.f, representa a massa efetiva dos elétrons
promovidos a banda de conducao e € normalmente diferente daquela dos elétrons
livres, representado por m,. O coeficiente de amortecimento ou frequéncia de
colisdes, I}, também apresenta diferenca do coeficiente de amortecimento de Drude.

Derivando a funcéo dielétrica de Lorentz da mesma forma que no modelo de
Drude, obtém-se a contribuicédo interbanda na funcéo dielétrica do metal, por meio da
expressao [37]:

w2

al0) =1~ o) 1w

(25)
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Na qual, w, =/p.e?/m.se,, com p, representando a densidade de elétrons ligados,
€ o termo analogo a ressonéancia de plasmons no modelo de Drude.

De acordo com [38], adicionar um termo constante em frequéncia, &, que diz
respeito a contribuicdo ao nucleo atdbmico positivo para a fungéo dielétrica do metal
melhora tanto o modelo de Drude quanto o de Lorentz.

Tanto o modelo de Drude quanto o de Lorentz [39] podem ser utilizados para
descrever as propriedades Opticas dos metais de interesse neste trabalho, como € o
caso do Ouro. As transicdes das bandas de interesse podem ser descritas pelo
modelo de Drude, sendo o equivalente as mudancas de estado de um elétron dentro
da mesma banda, saindo de um estado abaixo do nivel de Fermi para outro acima. Ja
o modelo de Lorentz descreve as transicdes interbanda, que correspondem a energia
necessaria para excitar um elétron por meio do féton, de acordo com a expressao E =
hw,, como consonante com a Equacao (25).

No préximo Capitulo, serdo tratadas com mais detalhes as camadas que
formam o biochip éptico RPS, incluindo os calculos de refletividade e transmissividade
de filmes finos por meio matricial. As equacdes apresentadas serdo utilizadas nas

simulacdes deste trabalho.
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5. BIOSSENSORES RPS EM FIBRA OPTICA E MODELO
MULTICAMADAS

Os primeiros sensores RPS feitos a partir da interacdo da luz guiada com um
filme metélico fino foram discutidos na década de 1990. Alguns anos depois, estes
dispositivos foram reduzidos a sensores RPS construidos a partir de fibras Opticas
[40]. Fibras Opticas séo estruturas que podem ser utilizadas como substratos épticos
para biossensores, capazes de atuar em locais hostis ou de dificil acesso, mantendo
confiabilidade e eficiéncia nas medic¢des realizadas [15], [11], [25].

Na Figura 12 [41], pode ser visto o diagrama de blocos de um biossensor onde
o0 biochip é formado pelo substrato éptico e um filme fino metalico [25]. Para aplicar a
técnica RPS em fibras opticas, basicamente o que se faz € remover uma porcéao da
casca da fibra e, em seguida, preencher o espaco com um filme fino metélico, por
exemplo, o Ouro (Au) ou a Prata (Ag), que sao, em geral, utilizados por apresentarem
uma certa estabilidade quimica, sendo o Ouro muito mais estavel que a Prata. Além
disso, estes metais apresentam a melhor relagdo n,,,/n;,, €m comparacdo aos
outros metais, em que n,,, representa a parte real do indice de refracéo e n;,, a parte

imaginéria.

BRiocamada
Filme Fino Metalico

Substrato Optico /9<

Detector
Optico

Sistermna de Aquisicao

[=3
Processamento

Figura 12. Diagrama de Blocos de um Biossensor com Substrato Optico.
Fonte: Elaborada pelo Autor

Para obter um modelo matematico adequado que descreva o sistema de um
sensor RPS, sao utilizadas as equacbes de Fresnel [42], em seu modelo
multicamadas. Com este modelo, é possivel analisar a excitacdo Optica da
ressonancia de pldsmons de superficie com variacdo de caracteristicas da camada

sensivel, como espessura e indice de refracdo. Com um dado angulo de incidéncia
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entre dois meios com diferentes indices de refracdo, sédo calculados os coeficientes
de reflex@o e transmisséo da luz incidente em uma estrutura de vérias interfaces. A

Figura 13 mostra um sistema de quatro camadas, com diferentes indices de refracéo

[2].

4| ny agua d,
3| ng analito d,
N3 real + N2imag Filme Metilico ds

1| ng Substrato d
1

Figura 13. Modelo de Quatro Camadas de um Biossensor Optico.

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Neste trabalho, foi utilizada uma configuracdo de quatro camadas, em que o
substrato é composto por uma fibra optica cuja casca foi removida na regido central,
por meio de um processo quimico/mecanico, para a deposi¢cdo de um filme fino
metdlico. Isso permite a interacdo do campo eletromagnético propagante na fibra com
o filme metalico e o analito a ser analisado.

Esse tipo de configuracdo € muito sensivel a variacdes no analito, o que
representa uma condicao de fronteira (indice de refracao do analito), ou seja, minimas
alteracdes nessa regido, como no caso em que variacdes no indice de refracao
resultam em variacdes significativas nos resultados finais. Para esse problema de
valores de fronteiras, deve haver uma solucéo Unica que, por sua vez, depende da
continuidade das condicbes envolvidas no problema. No caso em estudo, as
condicdes de fronteira sao referentes ao campo eletromagnético dentro do nicleo da
fibra 6ptica, na interface fibra-metal, fora do nicleo e dentro do metal, nas superficies
do metal, na interface metal-analito e no analito, regiées cruciais para os célculos
realizados pelo modelo adotado.

Dentre as varias configuracdes apresentadas no corpo desse trabalho, a Figura
14 ilustra a configuracéo do biochip RPS, escolhida para modelagem do biochip em
estudo, formado pela fibra 6ptica, com o ntcleo em contato com um filme fino de Ouro
na regiao central, envolvendo todo o nucleo da fibra 6ptica nessa regiao, o que garante
que os feixes de luz entrem em contato com o metal em algum ponto radial da interface

nacleo-metal [43].
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Figura 14. Fibra Optica Recoberta com Metal (biochip).

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Essa é uma estrutura utilizada com maior frequéncia por apresentar uma das
configuracbes mais faceis de producéo, além de ter sido a primeira utilizada por [4].

Uma das dificuldades dos biossensores RPS é a adsorcdo do elemento
biolégico e a consequente sensibilidade do dispositivo. Algumas estratégias envolvem
0 uso de elementos adicionais, que aumentem essa capacidade de adsorcdo do

elemento bioldgico a camada metélica, como o grafeno [44] e os polimeros organicos

[7].

5.1 CONDICOES PARA A OCORRENCIA DO FENOMENO RPS EM
FIBRA OPTICA

Para que ocorra o fendbmeno RPS em uma fibra multimodo, considera-se que
ha contribuicdo de todos os modos de propagacéo guiados no nucleo da fibra cujos

angulos de incidéncia compreendam o intervalo 6, < ¢ < 90°. Assim, obtém-se [45]:

2
21 ny, fgrz/ p(p) sengdy

KSP(real) = 1 fn/zp( ) (26)
SP 0, ¢

Em que, n, é o indice de refragdo do nucleo, p(¢) é a distribuicdo de poténcia
associada a fonte de luminosa e Asp € o comprimento de onda dos pldsmons de

superficie.



5.BIOSSENSORES RPS EM FIBRA OPTICA E MODELO MULTICAMADAS

Também se considerando que, basicamente, sdo utilizados dois tipos de fontes
luminosas, dependendo do modo de interrogacao utilizado, qual seja, AIM (Angular
Interrogation mode) ou WIM (Wavelength Interrogation Mode), na excitacdo de
plasmons de superficie em fibras dpticas e em prismas: fontes de espectro amplo, ou
policrométicas e fontes coerentes monocrométicas, sendo suas distribuicdes de
tensao calculadas de acordo com [46] :

v" Fontes Lambertianas:

p(p) « n sen g cos @ (27)

v Fontes N&o Lambertianas:

n2 sen ¢ cos @
1 —n2 cos? ¢)?

p(ep) x C (28)

E possivel perceber nas Equacdes (27) e (28) que o valor da ressonancia dos
plasmons depende basicamente das caracteristicas da camada metalica, das
caracteristicas da camada do analito e também das caracteristicas no nucleo da fibra,
como a NAe o indice de refracdo do nucleo, além das caracteristicas da fonte
luminosa utilizada.

A seguir, seré descrito o modelo de multicamadas incluindo os célculos dos

valores de transmissividade e refletividade.

5.2 MODELO MULTICAMADAS E APLICACAO DA LEI DE SNELL

O tratamento matricial [41], [47], [48] ou MMT (Método da Matriz de
Transferéncia) € um método geral para calcular a transmissividade e a refletividade,
tendo interferéncia entre os multiplos feixes envolvidos.

Para auxiliar o entendimento do tratamento matricial, a Figura 15 apresenta
camadas sobre um substrato, de maneira similar ao que ocorre em uma das

configuragdes apresentadas neste estudo.
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Figura 15. Propagacédo de um Feixe de Luz na Estrutura em Camadas.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Na estrutura da Figura 15, o indice f refere-se a fibra Optica, o indice cola é
referente a camada utilizada para melhorar a aderéncia do metal a fibra, ‘m’ refere-se
ao metal, os coeficientes de refletividade (r) e transmissividade (t) de Fresnel
dependem do campo elétrico (E;,,.) € magnético (H;,.) no meio inicial ou de incidéncia

(no caso da Figura 13, considera-se o ar), e sdo dados por [41]:

r= NincEinc = Hine

nincEinc + Hinc (29)
£ = 2T]incEinc
77incEinc + Hinc (30)

Nas quais, 1;,., € a admitancia do meio de reflexao/incidéncia, que no caso da Figura
15 é o ar, mas que poderia ser a fibra, como o considerado neste trabalho.

A admitancia para qualquer um dos meios € dependente da polarizacdo da
onda em relacédo ao plano de incidéncia. Neste caso, como a luz é p-polarizada a

admitancia é dada por [41]:

\/njz — (n, sen @,)>?

nj = 2
n;

(31)
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Em que, n; representa o indice de refracdo de cada camada e ¢ € o angulo de refragéo
nessas camadas. Pode-se determinar ¢ pela lei de Snell (Equacdo 3), bastando
apenas que se conheca o angulo de incidéncia inicial ;.

O valor do campo eletromagnético no meio de incidéncia, presente nas
Equacdes (29) e (30), € obtido por meio do produto das matrizes de cada camada do
biochip [41], por meio das equacdes da (32) a (34):

j-1
myj; My
MTotal = HMJ = [m21 mZZ] (32)
j=1
Com M; dada por:
i
cos 6j —sen 6]-
M; = n; (33)

injsend;  cosd;

Sendo M; a matriz para a j-€sima camada do arranjo. O termo §; representa a variagao

da fase da onda na camada e € dado por [41]:

2
0j = = mjd; cos(g;) (34)

A refletividade (R) e a transmissividade (T) para o filme sobre o substrato

podem ser entédo calculadas com o conjunto de Equacdes (31) a (36) e por:

_ (mn + m1277j)771 — (my + My, + mzz)ﬁj

(m11 + m1277j)771 — (my + My, + mzz)’lj

(35)

Na qual, r é o coeficiente de refletividade de Fresnel [41], que considera uma

sobreposicao de refletividade ponderada da luz no comprimento de onda especificado.

R = |r|? (36)



5.BIOSSENSORES RPS EM FIBRA OPTICA E MODELO MULTICAMADAS

T:ﬂmZ

sgua (37)
As Equacoes (31) e (38) podem ser aplicadas a qualquer quantidade de camadas,
mesmo para aquelas em que os indices de refracdo sdo complexos, como no caso
das camadas de filmes finos metalicos, como é o caso deste trabalho.

Um outro pardmetro importante que se deve conhecer é o angulo de
ressonancia dos plasmons de superficie. De acordo com [2] e [41], pode-se calcular

esse angulo de ressonancia por meio de [41]:

1 Nanalito Em

Nfipra [Em T+ n’ (38)

analito

Op = sin~

Na Equacédo (40), é possivel observar que o angulo de ressonancia é
dependente dos indices de refracdo da fibra 6ptica, do analito, ou biocamada e de
parametros elétricos presentes no filme metalico escolhido para se trabalhar.

Outros parametros como a sensibilidade, ou sensitividade, devem ser levados
em consideracdo quando da escolha da configuracdo do biochip. Coforme [15], a

sensibilidade de um biochip pode ser determinada por [43]:

00,
Se = o, (39)

A Equacéo (41) é utilizada para determinar a sensibilidade do biochip quando
utiizado o modo de interrogacdo AIM, por meio da qual varia-se o angulo de
ressonancia (6z) da configuracdo em funcao da variacdo do indice de refracédo (n;),
mantendo-se o comprimento de onda constante.

Para o Modo AIM, cacula-se o indice de refragdo do analito segundo a relacao

Eqnatito = Nenalito, SENAO entdo possivel calcular o indice de refragdo do analito pela

1/2
em(nfiprasen(Ores)?) /

em—(nfibrasen(Bres)?)

expressédo dada por [15], ngnatito =

A sensibilidade consiste em um parametro de desempenho muito importante,

pois, quanto maior a sensibilidade, maior a capacidade de a configuracédo utilizada
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detectar a presenca de um composto em uma concentracdo muito baixa na amostra
a ser analisada, o que é muito Util para situacées em que o0 agente patégeno encontra-
se no inicio de sua infestacdo no organismo, ou mesmo em um periodo muito depois
do pico maximo de sua reproducdo no corpo do hospedeiro. A unidade da
sensibilidade no modo AIM é dada em °/UIR (graus por unidades de indice de
refracéo). No caso da utilizacdo do modo WIM, a expressao a ser utilizada deve ser
[41]:

S, — (a/lres> 40
=
an] ( )

Na qual, a sensibilidade do modo WIM, S,, é encontrada pela variacdo do indice de
refracdo do analito (biocamada), n;, em fungéo da variagdo do comprimento de onda
de ressonancia 1,.;. A unidade da sensibilidade no modo WIM é dada em nm/RIU
(nanémetros por unidades de indice de refracdo).

Outro parametro de desempenho importante € a relacao sinal ruido (Signal to

Noise Ratio, SNR), calculada para o modo WIM por [46]:

Ores )‘1

SNR = (FWHM

(41)

Em que, o pardmetro FWHM representa a meia largura a meia altura da curva de
ressonancia, di,.; € a variagcdo do comprimento de onda de ressonancia do biochip,
0 que determina se um sensor pode ou nao distinguir a diferenca de um sinal puro de
interesse e o ruido de fundo (background).

Um outro fator de referéncia utilizado é a qualidade do parametro [46]:

FWHM

P ( S, ) (42)

Esse fator procura informar se os elementos formadores das camadas

escolhidas do sensor sdo ou ndo uma boa escolha. Autores como Fontana [42] gostam

de utilizar essa métrica. Por analogia, pode-se considerar uma meétrica similar

utilizando a sensibilidade para o modo AIM no lugar da sensibilidade para o modo
WIM.



5.BIOSSENSORES RPS EM FIBRA OPTICA E MODELO MULTICAMADAS

Outra métrica similar a sensibilidade € a FOM (Figure Of Merit) [49], [50], que &
o inverso da qualidade do parametro:

S

FoM = wim (43)

Ha outros parametros que costumam ser utilizados por outros autores como é
caso da detectividade [41], entre outras, que procuram mensurar a qualidade da
resposta do biossensor independentemente do modo de operacdo (WIM, AIM).

A seguir, sera feita uma pequena discussao acerca da polarizacdo das

fontes luminosas utilizadas no biochip em estudo.
5.3 POLARIZAQC)ES DA LUZ EMITIDA PELA FONTE LUMINOSA

Dizer que a luz é polarizada (em um meio isotrépico) significa que a radiacdo
eletromagnética apresenta campos ortogonais entre si e transversais a direcao de
propagacéo na fibra. Denomina-se luz p-polarizaOda (ou TM — Transversal Magnética)
quando a luz incidente, ou radiacao, tem o vetor campo elétrico oscilando no plano de
incidéncia. Quando a radiacdo apresenta o campo magnético oscilando no plano de
incidéncia, a luz denomina-se s-polarizada (ou TE - Transversal Elétrica).

Na Figura 16, pode-se observar a condicéo de polarizacdo P e S de uma onda

luminosa (ou eletromagnética) considerando a oscilagdo no plano de incidéncia.

Polarizagédo H Polarizagédo
PouTM E SouTE

JOP k@E

Figura 16. Polarizagcdo P ou S de uma Onda Incidente.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

5.4 GRAFENO E POLIMEROS CONDUTORES

Nesta secédo, sao feitas algumas consideragbes sobre o grafeno, que sera

utilizado para facilitar a transferéncia do campo elétrico entre as camadas do biochip
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RPS como em [51] e [52], para fins de melhoria na sensibilidade e na faixa dinamica
do dispositivo em estudo.

O grafeno € um composto, descoberto em 2004, que tem apenas um atomo de
espessura [44]. A estrutura do grafeno esta ilustrada na Figura 17, em que os circulos
nos vértices dos hexagonos séo as posi¢cdes que os atomos de carbono ocupam na
estrutura planar do grafeno.

Figura 17. Estrutura Planar do Grafeno.

Fonte: Elaborada pelo Autor.

O grafeno possui como vantagens flexibilidade de manuseio, alta
condutibilidade elétrica, bandgap igual a zero, ou seja, a energia necessaria para que
nesse material os elétrons pulem da banda de valéncia para banda de conducéo é
nula (inexisténcia da banda proibida para a transicdo dos seus elétrons),
comportamento de um semimetal, alta condutividade térmica, sendo mais forte que o
aco, além de apresentar algumas propriedades materiais exéticas, como a curva de
disperséo linear e o fato de os portadores de carga agirem como particulas sem massa
[53]. Por essas propriedades, o grafeno é capaz de movimentar os portadores de
cargas por distancias interatbmicas sem que haja espalhamento. A sua opacidade
constante em relacdo ao comprimento de onda da fonte luminosa e variavel em funcéo
da espessura, fornece a possibilidade de trabalhar com esse material para melhorar
0 processo de adsorcao do analito, com o intuito de incrementar a sensibilidade do
dispositivo, independente do comprimento de onda da fonte emissora de luz utilizada.
Todas essas caracteristicas tornam o grafeno interessante para uso nos biossensores
RPS.
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Os polimeros orgéanicos, de uma forma geral, sdo estruturas que apresentam
periodicidade em sua morfologia, formando longas cadeias organicas. No passado
eram conhecidos por apresentarem propriedades elétricas isolantes, contudo, as
pesquisas avancaram e surgiu uma possibilidade de produzir novos polimeros com
possibilidade de conduzir corrente elétrica, chamados de polimeros condutores. Estes
polimeros pertencem a classe dos polimeros conjugados [54], [55]. Em ultima andlise,
pode-se pensar no grafeno como uma camada adesiva do metal que se deseja
impregnar no substrato. Para tanto, faz-se necessario um estudo para a verificacao

da sua capacidade de aderéncia nos materiais poliméricos e nos metais.
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6. MODELAGEM COMPUTACIONAL

A metodologia utilizada neste trabalho utilizou uma modelagem computacional
para realizar a investigacdo da analise paramétrica e os efeitos das modificagdes nos
materiais que constituem as camadas do sensor, bem como de sua geometria,
visando o melhoramento das caracteristicas de desempenho do biochip.

O processo de modelagem aplicado neste trabalho € descrito a seguir:

6.1 ETAPAS DA MODELAGEM

Para realizar o modelamento do biochip, ou qualquer outro modelamento, pode-
se langcar mao de um Model Wizard, que o programa posua, que guia 0 modelador em
todo o processo, fazendo-o escolher caracteristicas da modelagem em uma
sequéncia de etapas que culminam com o esqueleto da modelagem.

O modelador escolhera a dimenséo na qual o modelo sera efetivado, ou seja,
se ird utilizar uma, duas ou trés dimensdes, o tipo de fisica para estudo do
comportamento do objeto de estudo e, por fim, escolhera o tipo de estudo a ser
aplicado ao problema investigado.

Neste trabalho, foi utilizada a fisica denominada RF (Radiofrequéncia), sendo
essa fisica um pacote que permite aos modeladores realizar o estudo das ondas
eletromagnéticas no dominio da frequéncia. Foi realizado o estudo em regime
estacionario das equacdes de ondas eletromagnéticas em meios lineares. Nesse caso
especifico, a modelagem foi realizada em uma geometria 2D.

Definido o espaco 2D e a fisica que estuda as ondas eletromagnética no
dominio da frequéncia, com um estudo estacionario, sendo 0s meios lineares,
homogéneos, ndo magnéticos e isotrépicos, 0 passo seguinte € construir a geometria
adotada no modelo, independente do programa escolhido para a realizacdo das
simulacdes. No caso em estudo, considerou-se uma regido de alguns micrémetros
gue contemple as camadas da fibra 6pitca, do filme fino metélico, do analito e da 4gua.

Uma vez que o esqueleto da modelagem encontra-se pronto, 0 passo seguinte
é determinar quais parametros serao introduzidos no modelo. O espaco bidimensional
foi pré-estabelecido com o intuito de reduzir os esforcos computacionais, em virtude

das caracteristicas da maquina disponivel na InstituicAo para a realizacdo dos



calculos, que apresenta um processador AMD A8-5500B APU, uma memoria RAM de
8 GB, rodando em um sistema operacional de 64 bits Windows 7 Professional. E
necessario inserir os parametros na modelagem, para que seu estudo seja
paramatrizado e facilite 0o manuseio do modelo no momento em que se deseja realizar
alteracdes. Alguns programas reservam uma area especifica para introducdo dessas
variaveis de interesse, precisando apenas que se digite-se 0s parametros e seus
valores, em um editor de texto, com uma extensao .txt, e importa-los para o programa.

Na Tabela 1, encontram-se os parametros utilizados na modelagem.

Tabela 1. Parametros Inseridos no software COMSOL para o comprimento de onda de 650 nm.

Parametro Valor Definicéo

Nagua 1,3310 indice de refragéo da agua

Nnfibra 1,4881 indice de refragéo do nicleo da fibra
Ncfibra 1,4036 indice de refracéo da casca da fibra
Nanalito 1,3310 indice de refracéo do analito

Tetainc 70,39° Angulo de incidéncia no filme metélico
Lambda 650 nm Comprimento de onda da fonte luminosa
Nrealmetal 0,1255 indice de refracéo real do metal

Nimagmetal 3,7923 indice de refracdo imaginario do metal

Para realizar a importacdo de um arquivo .txt, nesses programas, em geral, é
necessario que, ao abrir a aba dos parametros, se acione o icone que faz leitura de
arquivos para insercdo dos mesmos. O icone que realiza a leitura dos parametros é
variavel de programa para programa. Esses parametros podem ser solicitados a
qualguer momento que o modelador deseje utiliza-lo no seu modelo.

Como ha uma necessidade de comparacgédo entre o Método dos Elementos
Finitos e o Método Matricial de Transferéncia, também sera mostrada uma tabela com
valores para os parametros dos elementos da matriz de transferéncia, como, por
exemplo, a admitancia e a fase de cada camada, determinadas por meio das
Equacoes (31) e (36), respectivamente.

Em geral, a Tabela 2 pode ser inserida no mesmo processo de modelagem
do software, como curva de controle, e deve ser utilizada para validagéo dos valores
obtidos na simulac&o do programa, em relacéo a ja conhecida matriz de transferéncia,

cujos parametros sdo encontrados em fungéo das Equacdes (31) a (37).



Tabela 2. Parametros da Matriz de Transferéncia para o Comprimento de Onda de 650 nm.

VARIAVEL VALOR DEFINICAO
B1 (1,5708-0,3261%) Fase da 12 camada
B2 (0,056895+1,9541*) Fase da 22 camada
B3 (0+0,042514*) Fase da 3% camada
Q1 0,22543 Admitancia da 1*
Q2 (0,010408-0,2807) Admitancia da 27
Q3 0,24826 Admitancia da 3
Q4 0,24946% Admg:rr;]ca'zsa 4
B1 (1,5708-0,3261%) Fase da 12 camada
B2 (0,056895+1,9541*) Fase da 22 camada
B3 (0+0,042514%) Fase da 3% camada
m211 cos_B2 Elemento da matriz
m212 -i*sen_ B2/Q2 Elemento da matriz
m221 -i*Q2*sen_ B2 Elemento da matriz
m311 Cos_B3 Elemento da matriz
m312 -i*sen_B3/Q3 Elemento da matriz
m321 -i*sen_B3 Elemento da matriz
M11 m211* m311+ m212* m321 12 matriz
M12 m211* m312+ m212* m311 22 matriz
M21 m221* m311+ m211* m321 32 matriz
M22 m221* m312+ m211* m311 42 matriz
* -
Ref (M21+M22*Q4))/((§§I'\l/li+ll-\'-/ll\l/g*2()2§*lQl+(M21+M22*Q4) Refletividade

Outro ponto de mesma importancia € a insercdo das variaveis utilizadas nas

simulacdes, sobretudo os nimeros de onda dos materiais.

Tabela 3. Variaveis Inseridas no SOFTWARE e Utilizadas na Simulagdes.

VARIAVEIS VALOR VARIAVEIS VALOR
Knfibra Nnfibra*emw. k0 KXanalito Kanalito*sin_B1
KXnfibra Knfibra*sin_Tetainc KYanaito Kanaito*cos_B1
KYnfibra Knfibra*COS_Tetainc KZnfibra 0
Kanaiito Nanalite*emw.kO KZanalito 0

As variaveis que correspondem aos numeros de onda no nucleo da fibra e no

analito, nos trés eixos, sdo necessarias para determinar o campo elétrico nas

camadas do biochip.

As equacles utilizadas para a obtencdo de tais varaveis neste estudo

descrevem os campos eletromagnéticos, em funcéo das seguintes distribuicbes de

campo [12]:



E(r,t)= E(r,w)e (44)
H(r,t) = H(r,w)e J®t (45)

Nas Equacgbes (46) e (47), oS campos possuem componentes reais e
imaginarias, sendo a componente real a representacdo fisica do campo
eletromagnético.

Como a modelagem supBe meios lineares, isotropicos e também néo
magneéticos, ou seja, u, = 1, as relacdes a seguir, oriundas das Equacdes (13) e (14),

sdo validas:
D(r,t) = go&, E(r,w)e /@t (46)

B(r,t) = po H(r,w)e 7 (47)

Nas quais, a permissividade elétrica e a permeabilidade magnética do vacuo e a

permissividade relativa do material séo representadas, respectivamente, por &, u, € &,.

A equacdo utilizada na fisica da radiofrequéncia (RF) da modelagem no

programa que sera resolvida nas simulacfes € dada por:

Vx,u‘l(VxE)—k2<e —j—a>=0 48
r 0 r we, ( )

Em que, o termo k, € igual a w/c e representa 0 numero de onda no vacuo, sendo ¢
a velocidade de propagacédo da luz no vacuo e ¢ a condutividade elétrica da camada.

Na configuragdo da Equacao (50), pode-se escolher entre as opcoes
disponiveis no programa escolhido para calcular o deslocamento do campo
eletromagnético, que dentre outras pode conter: permissividade relativa, indice de
refracdo, tangente de perda, perdas dielétricas, modelo de dispersao de Debey ou
utilizar o modelo de Drude-Lorentz. Neste trabalho, foi utilizado o indice de refracao
para a realizacdo dos célculos dos deslocamentos dos campos.

Na modelagem, também foram levados em consideracdo os modos de

propagacdo a serem guiados na fibra éptica. Foi escolhido o modo TM, por ter sido



demonstrado por [35] que esse modo produz a ressonancia de pladsmons de
superficie. Assim, deve-se formatar a porta da fonte geradora da onda
eletromagnética (porta 1, ativa), ou seja, a fonte geradora da onda eletromagnética
qgue € guiada na fibra Optica, e outra porta € configurada como inativa (porta 2), ou

seja, a porta que monitora a onda emitida na porta 1.
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7. RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste trabalho, foram realizadas simulacfes das equacbGes de Fresnel,
voltadas a um modelo de trés camadas, utlizando o software MATLAB® e,
paralelamente, esse modelo também foi desenvolvido em 2D, com o auxilio do
software COMSOL Multiphysics®. Foram feitas varias tentativas no software COMSOL
Multiphysics®, partindo de modelos pré-estabelecidos, adequando-os as
necessidades do projeto. Neste Capitulo, sdo apresentados os resultados da anélise
tedrica desenvolvida. Foram realizadas simulacdes com metais escolhidos para
verificar qual deles apresenta o melhor desempenho na obtencdo do fenbmeno RPS,
sendo eles: o Ouro (Au), a Prata (Ag), o Aluminio (Al) e o Cobre (Cu). Também foram
verificadas as possibilidades da utilizacdo do grafeno como um fator de melhoria no

acoplamento do campo elétrico com o campo plasmonico.

7.1 SIMULACOES DE UM BIOCHIP RPS UTILIZANDO MABTLAB® E COMSOL
MULTIPHYSICS®.

Foram realizadas simulagGes das equacGes de Fresnel no MATLAB® e no
COMSOL Mutiphysics®, assim como a modelagem em 2D no segundo software
modificando o tipo de metal, o material do substrato 6ptico e a espessura do filme fino
metalico.

Essas simulagbes foram essenciais para a escolha do material do substrato
Optico, considerando fibras 6pticas compostas por:

¢ Polimetilmetacrilato (Polymethylmethacrylate, PMMA);
e Policarbonato (Polycarbonate, PC);

e Topas COC (Copolimero de Olefinas Ciclicas, COC);
e Vidros como BK7 e silica fundida.

As simulagdes efetivadas com os varios materiais para a fibra e o filme metalico
possibilitaram observar quais os metais e substratos que, em conjunto, apresentam o
melhor desempenho [54], considerando-se, como ponto de operacdo, uma fonte
emissora de luz de comprimento de onda (A) 650 nm, para utilizacdo do modo AlIM.
Para facilitar a apresentacdo dos resultados, as simulacbes foram divididas em

subitens.
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7.1.1 Variacdo do indice de Refragéo da Fibra Optica

O tipo de substrato para utilizagdo no biochip RPS e em qualquer sensor é de
alta relevancia, pelo fato de que o acoplamento do campo elétrico da fonte emissora
de luz com os plasmons de superficie do metal dependeréd das caracteristicas do
dielétrico sobre o qual o metal se encontra depositado. Em virtude desse fato, foram
realizadas algumas simulac6es do comportamento do indice de refracdo de materiais
usados para a fabricacéo de fibras Opticas, em relacdo a variacdo do comprimento de
onda. Utilizou-se a formula de dispersao de [56], baseada nas relacdes de dispersao
de Sellmeier.

Para o polimero PMMA, além de [56], outros autores [57] - [58] realizaram
medicdes cada vez mais precisas visando a aproximacao dos valores simulados com
os valores experimentais. A Figura 18 retrata o comportamento da fibora de PMMA, PC
e TOPAS.
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Figura 18. Variacdo do indice de Refracdo do PMMA, TOPAS e PC em Relacéo a Variagcdo do
Comprimento de Onda.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

O comportamento do indice de refracdo em refracdo do PMMA em relacéo a
variacdo do comprimento de onda é inversamente proporcional, ou seja, a medida que
se aumenta o comprimento de onda, diminui-se o indice de refracdo. Para a faixa de
luz visivel, o indice de refracdo apresenta valores entre 1,48 e 1,5.

E perceptivel, ao comparar as variacbes do indice de refracdo, na Figura 18,
gue o valor do indice de refracao, para qualquer comprimento de onda, € maior para

o policarbonato (PC), do que para o polimetilmetacrilato (PMMA), ou para o TOPAS,
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e que a variagao no policarbonato ocorre depois da quarta casa decimal, bem mais
proximo ao PMMA do que o policarbonato.

Em relacéo ao polimero TOPAS, foram utilizados os dados de [15] nas suas
simulacdes, sendo efetuada uma interpolacdo para a obtencdo de valores extraidos
da referéncia. E possivel verificar para o polimero TOPAS uma proximidade maior
com o comportamento do PMMA, pois o TOPAS varia o valor do indice de refracao
na segunda casa decimal, bem mais préximo ao PMMA do que o policarbonato.

Uma outra possibilidade é a utilizacéo de fibras de vidros, como substrato do
biochip. Foram escolhidas para fazer os testes a fibras de vidros feitas de silica e vidro

BK7, que se comportam como o mostrado na Figura 19.
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Figura 19. Variac&o do indice de Refracdo do BK7 (a) e da Silica (b), em Relago a Variacdo do
Comprimento de Onda.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

A Figura 19 mostra que a variacdo do indice de refracdo, tanto do vidro BK7,
como da silica fundida, é muito pequena, na faixa do visivel, em relacdo a variacdo
dos polimeros PC e PMMA. Isto pode justificar a escolha das fibras épticas poliméricas
ao invés das fibras de vidro como substrato do biochip, j& que ha uma maior variacdo

do indice de refracdo dos polimeros em relacdo ao comprimento de onda.

7.1.2 Variacdo do indice de Refrac&o dos Metais: Ouro, Prata, Cobre
e Aluminio

Os metais da familia do Cobre, também conhecidos como grupo 1, ou ainda o

grupo dos metais nobres, apresentam, em sua Ultima camada, 1 elétron no subnivel

mais externo “s” e um subnivel “d” completo. Sao eles: Cobre, Prata, Ouro e Platina
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[59]. A literatura aponta esses metais, como 0s metais que apresentam o melhor
desempenho em fendmenos RPS na faixa do visivel [33], [46].

Com o objetivo verificar o comportamento dos metais nobres e o do Aluminio,
frente ao fenbmeno RPS, simulou-se o comportamento do indice de refracdo em
relacdo a variacdo do comprimento de onda, considerando, primeiramente, a parte
real do indice de refracdo dos metais nobres e o do Aluminio, como mostrado na

Figura 20.
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Figura 20. Variacdo do indice de Refragdo Real dos Metais Nobres e do Aluminio com a
Variacdo do Comprimento de Onda.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Pela Figura 20, observa-se que os valores da parte real do indice de refracao
do Ouro decaem para valores inferiores a 0,5 ap6s 0,5 ym, aproximando-se de zero
apo6s 0,6 um, enquanto que, para a Prata, os valores ja sdo proximos de zero bem
antes de 0,5 ym. O Cobre possui comportamento assintotico em relacdo ao Ouro e,
ap6s 0,6 um, ambos se mantém proximos em relagao aos valores, que sao superiores
aos da Prata. J& os metais Aluminio e Platina apresentam valores elevados da parte
real do indice de refracdo, comparados com os metais nobres Ouro, Prata e Cobre.
Porém, a Platina apresenta uma curva crescente, na faixa do visivel e do
infravermelho préximo, enquanto que o aluminio, apés o comprimento de onda de 800
pm, vai reduzindo esse valor. Vale ressaltar que, nos comprimentos de onda de 450
pgm a 1000 ym, o valor da parte real do indice de refragédo do Aluminio fica acima de
1.
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O comportamento da parte imaginaria dos metais nobres e do Aluminio é
apresentado na Figura 21, em que é mostrado que na faixa de 640 ym a 800 um, os
valores da parte imaginaria do indice de refracdo do Cobre e do Ouro, sdo muito
préximos, pouco divergindo nesse intervalo, sendo superados pela Prata em toda a
faixa do visivel. O Aluminio, por sua vez, apresenta valores maiores em todo o
espectro analisado, divergindo da Platina que s6 supera os demais metais nobres no

intervalo do ultravioleta até o valor aproximado de 743 um, sendo superado pelo Ouro.
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Figura 21. Variacdo do indice de Refragdo Imaginario dos Metais Nobres e do Aluminio com a
Variacdo do Comprimento de Onda.
Fonte: Elaborada pelo Autor.
Foram realizadas simulacbes com outros metais que ndo apresentaram um
desempenho satisfatério em relacéo a presenca da curva caracteristica do fenémeno

RPS. Essas simulagfes se encontram em uma Unica figura nos anexos.

7.1.3 Variacao da Espessura da Camada Metalica (WIM)

Como o grupo de pesquisa de sensores e biossensores Opticos RPS do IFPB
Campus Joao Pessoa tem realizado estudos com a fibora POF multimodo de PMMA,
simulacdes deste trabalho foram voltadas, inicialmente, para esse tipo de fibra,
variando-se a espessura do filme fino metalico. Foi usado o modo WIM para a
descoberta do comprimento de onda de operacgéo do sensor e a espessura da camada
metalica, conforme mostra a Figura 24. Como o algoritmo gerador do indice de
refracdo do PMMA para utilizagdo na curva da Figura 22, € encontrado em [60].
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Figura 22. Variagdo da Espessura do Filme Fino Metalico (Ouro).
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Como é possivel observar na Figura 22, o dimensionamento do filme fino
metalico apresenta melhor desempenho, em termos de refletividade, para a dimensao

de 50 nm, como j& preconizado na literatura [11], [15], [41].

7.1.4 Variacao do Material da Fibra no Biochip

A Figura 23 apresenta as simulacfes da curva RPS com o0s substratos
poliméricos PMMA, PS, PC e o vidro BK7, mostrando uma certa equivaléncia na
refletividade dos diversos substratos utilizados, todos apresentando refletividade igual
a zero, considerando uma casa decimal. Como o esperado, 0s polimeros com maiores
indices de refracdo apresentaram um angulo de ressonancia menor, no caso o PS e
o PC, na configuracdo em que o Ouro é o elemento da camada metalica. Esses

valores foram encontrados utilizando uma configuragédo com o modo AlM.
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Figura 23. Simulacéo dos Tipos de Fibras com Au e Analito (n = 1,3310) para o Comprimento
de Onda da Fonte Emissora de Luz de 650 nm.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Os resultados mostrados na Figura 23 e reforcados na Tabela 4 confirmam a
literatura ao demonstrar que para a utilizacdo dos substratos escolhidos ha uma
variagdo no valor do FWHM, logo a escolha do substrato da fibra € fundamental na
confeccéo do biochip.

Tabela 4. Valores de Refletividade e FWHM (4 = 650 nm), no modo AIM com o Metal Ouro .

PARAMETROS PC PMMA PS SiLICA BK7
Refletividade 0,00 0,00 0,00 0,01 0,00
0z (°) 64,22 72,31 63,71 78,43 72,82
FWHM 2,32 3,16 2,25 5,26 3,23
Ny fibra 1,5791 1,4903 1,5862 1,4565 1,5145

Alternativamente, pode-se observar a Figura 24, que apresenta a variagao da
refletividade (Figura 24(a)) em funcédo da variacao do indice de refracdo caracteristico
da fibra escolhida, a variacdo do FWHM (Figura 24(b)) em funcdo dos indices de
refracdo das fibras e, na Figura 24(c), € mostrada a variagéo do angulo de ressonancia
em funcdo da variacdo do indice de refracdo das fibras analisadas. Todas as
simulacdes foram realizadas com o comprimento de onda de 650 nm e o filme fino de

Ouro.
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Figura 24. Variacédo da Refletividade (a), Variagao do FWHM (b) e a Variagao do Angulo de
Ressonéancia (c), Todos em Funcéo do Indice de Refragdo da Fibra Utilizada.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Foi considerado o mesmo valor de abertura numérica para todas as fibras
simuladas, tomando como referéncia o valor de NA = 0,5 (abertura numérica da fibra
de PMMA). Ainda na Tabela 4, o angulo de ressonancia esta em graus € n, i
representa o indice de refrac@o do ndcleo da fibra. Pelos resultados obtidos, percebe-
se que o aumento do indice de refracdo do nucleo da fibra provoca uma reducéo no
angulo de ressonancia.

Também foram realizadas simulac6es com um substrato feito a base de silicio
puro, com indice de refracdo de 3,5, e foi obtida uma curva cujo FWHM é da ordem
de 0,15°, utilizando-se um filme fino de Prata, e da ordem de 0,5° para a utilizacdo de
Ouro como metal. Como todas as fibras possuem a mesma NA, as fibras de PC e PS
nao forneceram angulo superior ao angulo de corte, logo, conclui-se que para a
utilizagdo dessas fibras com o metal Ouro, deve-se adaptar o valor da abertura

numeérica NA para um valor diferente do valor da fibra de PMMA utilizada.

7.1.5 Variacdo do Material do Filme Metalico no Biochip

De acordo com as simula¢des de diversos tipos de metais, foi observado que
alguns materiais apresentam uma curva RPS que indica a ocorréncia desse fenbmeno

com bom desempenho, sendo eles: Ouro (Au), Prata (Ag), Cobre (Cu) e Aluminio (Al),
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podendo ser visualizados valores minimos de refletividade, o que os torna
interessantes para uso com sensores RPS.

Pela Figura 25, observa-se que o Cobre (Cu) e o Ouro (Au) apresentam um
angulo de ressonancia que satisfazem a condicao de RIT na fibra de PMMA. Por outro
lado, o Ouro apresenta o menor valor de refletividade, o que o torna mais apropriado
para a construcéo do biochip em estudo. Vale ressaltar ainda que o parametro FWHM
da Prata € bem menor que o apresentado pelos demais metais, sendo seguido pelo
Cobre (Cu) e depois pelo Ouro (Au), porém, a Prata possui uma alta capacidade de
oxidacdo frente aos produtos sulfurados e o Cobre tem uma oxidagdo bem mais
acentuada frente ao oxigénio, sendo descartado para a andlise. Entre o Ouro (Au) e a
Prata (Ag), a escolha recai sobre o Ouro por apresentar maior estabilidade quimica
em solucdo aquosa e apresentar menor refletividade na simulagéo realizada. A Figura

25 foi gerada utilizando os dados de [30], para os metais e de [58] para 0 PMMA.
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Figura 25. Simulacéo da Fibra (PMMA) e 50 nm de filme metalico com Trés Metais, Ouro, Prata
e Cobre para A =650 nm.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

A Tabela 5 mostra os valores dos angulos de ressonancia para os metais
simulados, considerando uma fibra de PMMA, uma espessura metélica de 50 nm e o
comprimento de onda da fonte emissora de luz em 650 nm (modo AIM). Alguns dos
metais testados ndo apresentam uma curva RPS interessante sob a Otica dos
parametros FWHM e Refletividade no ponto de operacgéo utilizado, como o Aluminio,

cuja curva gerada nos dois softwares apresentou uma variacdo de refletividade
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minima e uma largura de banda de dimensdo muito grande, portanto, optou-se por

nao apresentar os resultados para eles neste documento.

Tabela 5. Valores do Angulo de Ressonancia e Refletividade dos Principais Metais Simulados,
utilizando a Fibra de PMMA e com Comprimento de Onda de 650 nm.

METAL (COMS&/(Q ATLAB) FWHM(nm) | Reflet. | SNR | S4(°/UIR) | S;(nm/UIR) | @,
Ag 69,59/69,61 35,6 0,08 | 36,7 4,9 27,5 0,008
Au 72,56/72,39 40,04 0,002 | 51,8 14,5 203,797 | 0,018
Cu 72,65/72,48 38,1 0,023 | 4,15 13,7 205,063 | 0,037

7.1.6 Variacao do Analito

Com a escolha do Ouro como elemento para formacédo da camada metalica, €

necessario verificar o seu comportamento frente a variacdo do indice de refracdo do

analito, com o intuito de verificar qual a maxima taxa de variagdo do minimo da

refletividade e do angulo de ressonancia para aplicacbes em biossensoriamento. Na

Figura 26, observa-se a variacdo do indice de refracdo do analito de 1,3310 até

1,3910, com passo de 0,01. Essa faixa foi escolhida pelo fato de a maioria dos

compostos utilizados apresentarem valores de indices de refragdo compreendidos

nesse intervalo e para efeito de comparacao com resultados encontrados na literatura

[33], [43]. Assim, torna-se possivel diferenciar o angulo de ressonancia de cada curva

para o Ouro e a fibora de PMMA, com caracteristicas ja citadas, assim como é

perceptivel o aumento no FWHM e da refletividade com o aumento do indice de

refracao.
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Figura 26. Variacdo do indice de Refracdo do Analito utilizando a Fibra de PMMA e 50 nm de
Au, com uma Variagao do Indice de Refragdo do Analito de 1,3310 a 1,3910.
Fonte: Elaborada pelo Autor.
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Fazendo o mesmo para a camada metélica de Prata, percebe-se que se obtém
um FWHM maior para a Prata e para o indice de refracdo do analito em 1,3310, do
gue o obtido como o Ouro. Além disso, 0 uso da Prata reduz a refletividade, embora
de forma menos acentuada, o que permite concluir que sendo possivel eliminar a
instabilidade do metal frente & presenca de produtos sulfurados ou outros que possam
fazé-lo reagir facilmente, a Prata seria uma melhor op¢ao para a construgéo do biochip
em estudo, pelo fato de a sensibilidade do dispositivo ser diretamente afetada pelo
valor do FWHM.

Investigando-se a variacdo do angulo de ressonancia com o analito,
considerando Ouro, Prata e Cobre, de acordo com a Figura 25, consegue-se perceber
gue o coeficiente de inclinacdo da curva do Ouro € um pouco menor que o coeficiente
de inclinacdo da curva da Prata, porém, como a solucdo em estudo € aquosa, espera-
se que o valor do indice de refracdo do analito seja maior que 1,3310, que é o valor
da agua pura. Para esse valor, especificamente, o biochip de Prata apresenta um
angulo de ressonancia de 69,37°, ou seja, ndo satisfaz a condicdo de RIT da fibra,
que para essa fibra especifica € de 70,39°, angulo obtido com a Equagéo (2).

Os resultados obtidos mostram que houve uma concordancia com os ja
existentes na literatura e permitem o ajuste fino das dimensdes da camada metélica
(Ouro) que, em gqualquer comprimento de onda da luz visivel, € de 50 nm, para a
configuracdo que envolve o Ouro e a fibra de PMMA especificada.

Pelos resultados mostrados nas Figuras 23, 24, 25 e 26, observa-se, de acordo
com o apresentado na Equacao (40) que indica a relacdo entre o indice de refracédo
do analito e o angulo de ressonancia do fenbmeno RPS, a relacdo entre o
comprimento de onda da fonte luminosa e o angulo de ressonéancia, de tal forma que,
a medida que o comprimento de onda aumenta, ha uma tendéncia no deslocamento
do angulo de ressonancia para esquerda e, com os valores dos comprimentos de onda
utilizados, a fonte de 650 nm é a que apresenta o menor valor de refletividade,
apontando a regiao do vermelho como sendo a melhor resposta ao fenébmeno RPS.

Os resultados mostrados na Figura 28, ou seja, a variacao do indice de refracao
do analito, conforme a Equacdo (40), conduzem a um aumento no angulo de
ressonancia. Percebe-se também a proximidade dos resultados entre o Cobre e 0

Ouro.
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Figura 27. Variacdo do Angulo de Ressonancia em Func&o da Variac&o do indice de Refracéo
do Analito em uma Fibra de PMMA com 50 nm de Ouro, Prata ou Cobre a 650 nm.
Fonte: Elaborada pelo Autor.

Ainda pela Figura 28, observa-se que a condicdo do angulo critico € satisfeita
para qualquer valor do analito, acima de 1,3310, para os metais Ouro e Cobre, sendo
satisfeita pela Prata, apenas para valores de indice de refracdo do analito superiores
a 1,3510. Esse problema seria facilmente resolvido, se o ponto de operacéo fosse

com um comprimento de onda inferior a 600 nm.
7.1.7 Utilizagcdo de Camadas de Grafeno Antes e Depois do Ouro

De posse do comprimento de onda de melhor ressonancia para a configuragao
da fibra com Ouro, partiu-se para a possibilidade da utilizacdo de camadas de grafeno
antes e depois da camada metalica com o intuito de verificar a possibilidade de sua
aplicacdo na producdo do biochip, assim como a influéncia da aposicdo de uma
camada de cola (grafeno) para aumentar a aderéncia do Ouro ao nucleo da fibra.

Para verificar a influéncia das camadas de grafeno no desempenho do biochip
em estudo, foram realizadas varias simulag@es, utilizando para isso a o algoritmo
criado no ambiente Matlab® e o modelo gerado no software COMSOL Multiphysics®,
os resultados do grafeno colocado antes e depois da camada metalica e os valores

das simulacdes realizadas no COMSOL Multiphysics® encontram-se na Tabela 6.
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Tabela 6. Fibra de PMMA com uma Camada de 50 nm de Ouro e Camadas de Grafeno com
Comprimento de Onda de 650 nm.

CAMADAS DE GRAFENO ANGULO () REFLETIVIDADE

SEM Grafeno 72,56 1,9x 1073

1 (Antes do Ouro) 72,57 1,41 x 1073
2 (Antes do Ouro) 72,57 1,4x 1073
3 (Antes do Ouro) 72,57 7,51 x 1074
4 (Antes do Ouro) 72,58 4,96 x 107*
5 (Antes do Ouro) 72,58 3,01 x 107
6 (Antes do Ouro) 72,59 1,58 x 107
7 (Antes do Ouro) 72,59 5,77 x 107°
8 (Antes do Ouro) 72,6 1,68 x 1075
9 (Antes do Ouro) 72.59 3,58 x 1075
10 (Antes do Ouro) 72,60 4,78 x 1073
1 (Depois do Ouro) 72,90 5,08 x 1073
2 (Depois do Ouro) 73,25 2,73 x 1072
3 (Depois do Ouro) 73,61 5,92 x 1072
4 (Depois do Ouro) 73,99 9,61 x 1072
5 (Depois do Ouro) 74,37 1,35 x 1072
6 (Depois do Ouro) 74,77 1,75 x 1071
7 (Depois do Ouro) 75,18 2,14 x 1071
8 (Depois do Ouro) 75,60 2,53 x 1071
9 (Depois do Ouro) 76,01 2,91 x 1071
10 (Depois do Ouro) 76,43 3,27 x 1071

Ao aplicar camadas de grafeno sobre a superficie da camada de Ouro, é
possivel observar que, a medida que se adiciona um incremento de camada, ocorre
um deslocamento do angulo de ressonancia para valores maiores, saltando de 72,89°
para 76,38°, e uma consequente reducao no valor da refletividade, como se pode
observar na Tabela 6.

Ainda conforme a Tabela 6, é observado que na adicdo de um incremento no
namero de camadas de grafeno, antes do metal, ndo ha uma alteracdo muito grande
no angulo ressonante, este basicamente se mantém a 72,5° e 72,6°. Aléem disso, a
refletividade permanece em “0,00”.

Também é possivel ver como o nimero de camadas de grafeno ap0s a camada
metalica altera a refletividade e o angulo ressonante do biochip. De fato, dependendo

da configuracdo de modelo adotada colocando-se as camadas de grafeno entre a fibra
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e 0 metal, ou entre 0 metal e o analito, podera haver um deslocamento no angulo de
ressonancia e uma variagao significativa na refletividade.

A Figura 28 apresenta o comportamento do campo elétrico no momento em
qgue ocorre o fendbmeno RPS (interface metal-analito), estabelecendo concordancia
com a modelagem desenvolvida nos programas COMSOL Multiphysics® e a
implementagcdo do método da matriz de transferéncia [61] no MATLAB®. Os
resultados obtidos no COMSOL Multiphysics® foram importados para os programas
Excel ou Matlab® para a extragdo de parametros como sensibilidade, SNR, qualidade

de fator e outros parametros de interesse.

Campo Elétrico em SPR

A 1.46x10%
x10°

1.4
Fibra optica
1.2

Grafeno (0,34 nm)

Camada Metalica 0.8

0.6

Analito

Figura 28. Comportamento do Campo Elétrico Observado na Modelagem Desenvolvida no
COMSOL Multiphysics®, para uma Fibra de PMMA com Ouro e Uma Camada de Grafeno, para A
=650 nm, com os indices de refracdo de cada camada como indicado no texto.

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Para a geracado da Figura 28, foi utilizada a espessura de 50 nm para o Ouro
(n =0,15557 + 3,6024), uma camada de grafeno (n = 2,7444 + 1,3773) e uma
camada de 10 nm de analito (n = 1,3310), utilizando o programa COMSOL
Multiphysics®. Ao observar a escala de cores, & possivel verificar o campo
evanescente interagindo como a camada de analito que é posicionada apds a camada
metalica, como também se observa que nesse instante a refletividade do campo é
praticamente zero, o que corrobora com os valores descritos na Tabela 6, mostrando
gue ao se aplicar uma camada de grafeno antes da camada metélica n&o ira ocorrer

grandes alteracdes na refletividade do biochip modelado.
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Uma das propostas do trabalho foi a implementagdo de um modelo
analitico/numérico desenvolvido no MATLAB® e COMSOL Multiphysics®, para a
otimizacdo de um biochip RPS baseado em fibra dptica. Para tanto, foi realizada uma
analise analitica/computacional, por meio de modelagem, nos dois programas

citados, para produzir os resultados, mostrados no Capitulo anterior.

Algumas consideracbes sobre o desenvolvimento das simulacbes fazem-se

necessarias e serdo elencadas a seguir:

v' Os valores para o comprimento de onda da fonte emissora de luz, utilizada
compreenderam a faixa de luz visivel na regido do vermelho, pois, nesses
comprimentos a refletividade € minima para a configuracdo que utiliza o metal
Ouro e a fibra de PMMA,;

v" Dos metais analisados, o Ouro, a Prata e o Cobre, que ja sdo reconhecidos
pela literatura, se mostraram os mais indicados para aplicacdo na camada
metalica, por apresentarem o0s melhores resultados nas simulacdes
realizadas. Porém, na faixa de comprimentos de onda utilizada, outros metais
produzem curvas RPS de interesse, como € o caso do Aluminio que, apesar
de apresentar uma curva com dois pontos de ressonancia, ou dois pontos de
interesse, em que o fenbmeno de ressonancia € encontrado, na regido do azul
ao ultravioleta, mas com a questdo de apresentar FWHM bem maior que os
demais metais, o Ouro, a Prata e o Cobre;

v' Ha uma pequena discrepancia nos resultados dos dois programas, quando se
utiliza o grafeno depois da camada metélica, da ordem da primeira casa
decimal, o que pode ser explicado pelos valores de angulo de ressonancia
obtidos para o biochip sem o grafeno. No MATLAB®, esse angulo foi de 72,39°
e no COMSOL Multiphysics®, o valor obtido foi da ordem de 72,56°. Essa
diferenca nos valores do angulo de ressonancia pode ser proveniente do fato
de que ao modelar no MATLAB, se faz uso de uma quantidade de casas
decimais bem maior que a quantidade utilizada ho modelamento no COMSOL

Multiphysics;
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v' Nas simulacdes realizadas com o grafeno, foi verificado que uma maior
quantidade de camadas colocadas acima da camada metalica, apresenta um
deslocamento para valores maiores do angulo de ressonancia e uma reducéao
consideravel na refletividade, mas, esse fato parece ser abonado pela sua
capacidade de adsorcéo de bioestruturas e ions presentes na solugéo aquosa,
como consta na literatura. Por outro lado, a aposicdo de camadas de grafeno
entre a fibora e a camada metalica ndo provoca grandes alteracbes no
deslocamento do angulo de ressonancia e nem tao pouco causa prejuizo ao
minimo de refletividade, conforme apontado na Tabela 6;

v" Nos resultados com os célculos dos parametros sensibilidade, SNR e
qgualidade do parametro, destacou-se o fato de a sensibilidade do modo AIM
apresentar um valor superior para o Cobre em relacdo ao valor da
sensibilidade da configuracdo com o Ouro. Além disso, a qualidade do
parametro foi superior para o Cobre em relacdo ao Ouro e a relagdo sinal ruido
do Cobre foi inferior a do Ouro e da Prata, como apresentado na Tabela 5;

v" Ao considerar os valores do parametro de sensibilidade com a aposicao das
camadas de grafeno antes da camada metalica, observou-se uma pequena
diferenca na configuracdo em que a camada de grafeno aparece, contudo,
quando é posta a camada de grafeno ap6s a camada metalica, o uso de uma
camada de grafeno aumenta a sensibidade do dispositivo sensor de forma
acentuada. Portanto, a utilizacdo de uma camada de grafeno ap6s a camada
metélica demonstra ser uma boa opc¢ao, se o intuito do pesquisador for a
melhoria da sensibilidade do dispositivo.

Observa-se uma boa concordancia entre os resultados obtidos na modelagem
realizada com os dois programas, o que valida o modelo de biochip proposto.

Por fim, vale ressaltar o fato de que ainda nao se realizou nenhuma simulacéo
utilizando polimeros condutores, ficando como uma das propostas de continuidade

do trabalho.

8.1 TRABALHOS FUTUROS
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Como sugestdes para trabalhos futuros, pode-se considerar a implementacéo
de um modelo 3D do problema abordado neste trabalho, o que envolve a
disponibilidade de uma maquina de estrutura mais robusta para a realizacdo das
simulacdes, bem como, a possibilidade de refinamento da malha, o que possibilita
resultados mais precisos.

Uma outra sugestdo é a realizacdo pratica da deposicdo de camadas de
grafeno antes e depois do filme fino metalico, para a realizacdo de medic¢des utilizando
o modo WIM e o modo AIM, para efeito de comparacédo com os resultados tedricos.

Por fim, pode-se ainda investigar os limites das equacdes de Fresnel em uma

modelagem para sensores baseados no fenémeno RPS, comparando-os com outros

modelos.
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ANEXO A

Algoritmo para Implementacdo da Matriz de Transferéncia (Implementacéo das
Equacdes de Fresnel) feito no Matlab®. A verséo utilizada foi a MATLAB R2015a, outra

versao podera ndo executar 0s scripts.

Para o Modo AIM
%%
%

%
clear('variables"); close('all); clc;

%"Modo de Interrogacéo Angular'%
% Angulo de incidéncia em GRAUS%

theta_i =50:0.0001:83; % Otimizado para o comprimento de onda de 650nm
dN =0.001;

% Comprimentro de onda em micrometros%

comprimentos_de_onda = 0.65; % em comprimento de onda em micrometros

% Espessura das camadas em metros;

espessura.camadal = 0.002; % Espessura da camada da fibra 6ptica
espessura.camada2 = (10:20:100).*1e-9;% Espessura da camada metalica
espessura.camada3 = 10.0e-9; % Espessura da camada do analito

espessura.camada4 = 1; % Espessura da camada de agua

% Camada da fibra

indice.camadal =sqrt(1+1.1819./(1-0.011313./comprimentos_de_onda.*2)); %Sultanova PMMA
% Indice do metal%

load('Au_McPeak.mat");

indice.camada?2 = interpl(abs(Au_McPeak(:,1)),Au_McPeak(:,2),comprimentos_de_onda);

% Indice do analito%
indice.camada3_limpo=sqrt(1+0.75831./(1-0.01007./comprimentos_de_onda.”2)+0.08495./(1-
8.91377./comprimentos_de_onda.*2));

indice.camada3_contaminado = indice.camada3_limpo + dN;

% Indice da camada de agua acima do analito%

indice.camada4 = sqrt(1+0.75831./(1-0.01007./comprimentos_de_onda.*2)+0.08495./(1-
8.91377./comprimentos_de_onda.”2));

% Conversao do angulo para radianos%

theta_i_rad = deg2rad(theta_i);

% Admitancias de cada camada%
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gl = sqgrt(indice.camadal.”2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).~2)./indice.camadal."2;
g2 = sqrt(indice.camada2.”2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).*2)./indice.camada2.”2;
g3_limpo = sqrt(indice.camada3_limpo."2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).*2)./indice.camada3_limpo."2;

g3_contaminado = sqrt(indice.camada3_contaminado.”2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).”2)./indice.camada3_contaminado."2;

g4 = sqrt(indice.camada4.”2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).~2)./indice.camada4."2;

figure(‘'Position’, get(0, 'Screensize");
ref_limpo = zeros(length(espessura.camada?),length(theta_i_rad));
ref_contaminado = ref_limpo;

for i = 1:length(ref_limpo)

beta2 = 2.*pi.*espessura.camada2.*sqrt(indice.camada2.”2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad(i))).~2)./(comprimentos_de_onda*1E-6);

beta3_limpo = 2.*pi.*espessura.camada3.*sqrt(indice.camada3_limpo."2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad(i))).~2)./(comprimentos_de_onda*1E-6);

beta3_contaminado = 2.*pi.*espessura.camada3.*sqrt(indice.camada3_contaminado.”2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad(i))).~2)./(comprimentos_de_onda*1E-6);

M2 = [cos(beta2),-1i*sin(beta2)/q2(i);-1i*q2(i)*sin(beta2),cos(beta2)];

M3_limpo = [cos(beta3_limpo),-1li*sin(beta3_limpo)/q3_limpo(i);-
1i*q3_limpo(i)*sin(beta3_limpo),cos(beta3_limpo)];

M3_contaminado = [cos(beta3_contaminado),-1li*sin(beta3_contaminado)/q3_contaminado(i);-
1i*q3_contaminado(i)*sin(beta3_contaminado),cos(beta3_contaminado)];

M_limpo = M2*M3_limpo;
M_contaminado = M2*M3_contaminado;

ref_limpo(i) = (M_limpo(1,1)+M_limpo(1,2)*q4(i))*q1(i)-
(M_limpo(2,1)+M_limpo(2,2)*g4(i)))/(M_limpo(1,1)+M_limpo(1,2)*q4(i))*q1(i)+(M_limpo(2,1)+M_limpo
(2,2)*q4(i)));

ref_contaminado(i) = ...(M_contaminado(1,1)+M_contaminado(1,2)*g4(i))*q1(i)-
(M_contaminado(2,1)+M_contaminado(2,2)*q4(i)))/((M_contaminado(1,1)+M_contaminado(1,2)*q4(i))*
gq1(i)+(M_contaminado(2,1)+M_contaminado(2,2)*q4(i)));
end
hold(‘on");

[~, iTheta_limpo] = min(ref_limpo);
[~, iTheta_contaminado] = min(ref_contaminado);

vl = abs(ref_limpo.*conj(ref_limpo));vc = abs(ref_contaminado.*conj(ref_contaminado));
dN = abs(mean(g3_limpo - q3_contaminado));

dTheta = abs(theta_i(iTheta_limpo) - theta_i(iTheta_contaminado));

Sensibilidade = dTheta/dN;

HM_limpo = (max(vl) + min(v1))/2;



HM_contaminado = (max(vc) + min(vc))/2;
lim1_limpo = find(vl(1:iTheta_limpo)>HM_limpo,1,'last’)+1;

% Limite inferior da banda%
lim2_limpo = find(vl(iTheta_limpo:end)>HM_limpo,1,first")+iTheta_limpo-2;
% Limite superior da banda%

lim1_contaminado = find(vc(1:iTheta_contaminado)>HM_contaminado,1,'last")+1;
% Limite inferior da banda%

lim2_contaminado =
find(vc(iTheta_contaminado:end)>HM_contaminado,1,'first')+iTheta_contaminado-2;

% Limite superior da banda%

if ~ ((isempty(lim1_limpo) || isempty(lim2_limpo)) || (isempty(lim1_contaminado) ||
isempty(lim2_contaminado)))

FWHM_limpo = (theta_i(lim2_limpo) - theta_i(lim1_limpo));
FWHM_contaminado = (theta_i(lim2_contaminado) - theta_i(lim1_contaminado));

line([theta_i(lim2_limpo) theta_i(lim1_limpo)], ...
[VI(lim2_limpo) vi(lim1_limpo)],' Marker',".",'LineStyle',"--",'color',[0 0 1], ...
'‘DisplayName’,sprintf(FWHM = %.1f | HM = %.5f', FWHM_limpo,HM_limpo));
line([theta_i(lim2_contaminado) theta_i(lim1_contaminado)], ...
[vc(lim2_contaminado) vc(lim1l_contaminado)],'Marker',".",'LineStyle’,--",'color',[1 0 1], ...

'‘DisplayName’,sprintf(FWHM = %.1f° | HM = %.5f',FWHM_contaminado,HM_contaminado));
end
SNR = (dTheta/abs(FWHM_limpo - FWHM_contaminado));%"(-1);

title(sprintf('S = %.5f Graus/RIU | dN = %.4f RIU | dTheta = %.4f | SNR = %.4f | Q = %.4f',
Sensibilidade, dN, dTheta,SNR, Sensibilidade / dTheta));
plot(theta_i,vl,'b-",'LineWidth’,2,'DisplayName’,'Analito Limpo");

hold('on";

plot(theta_i,vc,'r-','LineWidth',2,'DisplayName’,’Analito Contaminado’);

legend('Location’,'best");

xlabel('Angulo (graus)";

ylabel('indice de Reflexdo");
set(gcf,'color','w');grid('minor');
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Neste ponto, é preciso esclarecer que para a utilizacdo desse e dos demais

algoritmos listados, € necessério realizar o download dos arquivos de um banco de

dados para os metais e nomea-los da forma como se encontram no algoritmo, a saber:

e Para o Ouro “Au_McPeak”, ou “Au_Rakic”;
e Para o Cobre “Cu_McPeak”, ou “Cu_Rakic”;

e Para a Prata “Ag_McPeak”, ou “Ag_Rakic”;
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Esses arquivos serdo utilizados para os calculos da camada metélica,
denominada de “indice.camada2”. Para isso, foi implementado um algoritmo que
formatasse um banco de dados.

Algoritmo usado para os valores de indices de refracdo das camadas metalicas,

implementado para os dados extraidos de “reflatictiveindex.info”:

%%

%

%

clear all;

fullURL = 'https://refractiveindex.info/tmp/main/Pt/Rakic.txt';
filename = 'Pt_Rakic’;

urlwrite(fullURL, [filename,".txt);
web([filename,".txt7);

fip = fopen([filename,".txt],'r");

tmpl = textscan(fip, %f %f','HeaderLines',1);
tmp2 = textscan(fip, %f %f','HeaderLines',1);
X = tmp1{1};

x1 = tmp1{2};

X2 = tmp2{2};

Pt_Rakic =[x, x1 + x2*1i];

fclose(fip);

clear x x1 x2 tmpl tmp2 filename fullURL fip ans

O algoritmo acima é simples, rapido e eficiente, no que diz respeito a realizacédo
do download dos dados do site supracitado para o metal Platina e nomea-lo como
“Pt_Rakic”. Para realizar a mesma coisa para os demais metais, basta trocar Pt da
URL, pelo simbolo quimico do metal e no lugar de Pt_Rakic, substituir o Pt pelo
simbolo do elemento quimico do qual se deseja obter os dados, por exemplo, para o
Ouro, a URL e o nome do arquivo ficariam com as seguintes configuragoes:

Ly

“fullURL = 'https://refractiveindex.info/tmp/main/Pt/Rakic.txt';
“Au_Rakic = [x, x1 + x2*1i];”

Se for desejavel trocar a base de dados de Rakic para McPeak, é so trocar 0s
termos na ordem em que aparecem. Dessa forma, € obtida a base de dados desejada.
Também se houver o interesse em trocar a base de dados para a agua, ou para o

material da fibra Optica, pode-se utilizar uma formula baseada na de Sellmeier, ou uma
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outra férmula citada na referéncia bibliografica, ou mesmo um outro banco de dados
que se tenha acesso.

Para a simulacdo do Modo WIM, foi utilizado o algoritmo a seguir:

%%
%
%

clear('variables'); close(‘all’); clc;

% Angulo de incidéncia em GRAUS%
theta i =72.37,;

dN = 0.001;%Variacéo fixa NAO ALTERAR(Variacao do indice de refracdo do ANALITO)
dcomprimento_de_onda = 0.001;%Variacao Fixa NAO ALTERAR(VARIACAO DO COMPRIMENTO
DE ONDA)

% Comprimentro de onda em micrometros
comprimentos_de_onda = 0.40:0.00001:1; % em comprimento de onda em micrometros

% Espessura das camadas em metros;
espessura.camadal = 0.002;%(FIBRA)
espessura.camada2 = (10:10:100).*1e-9;%(METAL)
espessura.camada3 = 10.0e-9;%(ANALITO)
espessura.camada4 = 0.01;%(AGUA)

% Cada da fibra

indice.camadal = sqrt(1+1.1819./(1-0.011313./comprimentos_de_onda."2));
%Sultanova PMMA

% Teste de veriticidade

figure(1);
plot(comprimentos_de_onda,real(indice.camadal));
xlabel('Wavelength, \mum’);

ylabel('n");

set(gcf,'color','w");

grid(‘'minor’);

legend('Indice de Refracdo do PMMA");

% Indice do metal

figure(2);

load('Cu_McPeak.mat");

indice.camada?2 = interpl(abs(Cu_McPeak(:,1)),Cu_McPeak(:,2),comprimentos_de_onda);
plot(comprimentos_de_onda,real(indice.camada?2),'b-
‘,comprimentos_de_onda,imag(indice.camada?2),'r-";
xlabel('Wavelength, \mum’);

ylabel('abs(n)");

set(gcf,'color','w');

grid('minor");

title('Indice de Refracdo do Ouro')
legend(‘abs','Imaginario");

% Indice do analito

figure(3);

indice.camada3 = sqrt(1+0.75831./(1-0.01007./comprimentos_de_onda.*2)+0.08495./(1-
8.91377./comprimentos_de_onda.”2));
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plot(comprimentos_de_onda,real(indice.camada3),'b-
‘,comprimentos_de_onda,imag(indice.camada3),'r-";
xlabel('Wavelength, \mum");

ylabel(‘abs(n)?;

set(gcf,'color','w");

grid('minor");

title(Indice de Refracdo da Agua’)
legend(‘abs','Imaginario’);

% Indice do analito

figure(4);

indice.camada4 = sqrt(1+0.75831./(1-0.01007./comprimentos_de_onda.*2)+0.08495./(1-
8.91377./comprimentos_de_onda."2));
plot(comprimentos_de_onda,real(indice.camada4),'b-
‘,comprimentos_de_onda,imag(indice.camada4),'r-");
xlabel('Wavelength, \mum’);

ylabel('abs(n)");

set(gcf,'color','w');

grid(‘'minor’);

title(Indice de Refracdo da Agua’)
legend(‘abs','Imaginario’);

%

theta_i_rad = deg2rad(theta i);

gl = sgrt(indice.camadal.”2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).~2)./indice.camadal."2;
g2 = sgrt(indice.camada2."2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).~2)./indice.camada2."2;
g3 = sgrt(indice.camada3.”"2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).”2)./indice.camada3."2;
g4 = sqrt(indice.camada4.”2-(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).*2)./indice.camada4.”2;

figure('Position’, get(0, 'Screensize'));
ref = zeros(length(espessura.camada?2),length(comprimentos_de_onda));
for k = 1:length(espessura.camada?2)

for i = 1:length(ref)

beta2 = 2.*pi.*espessura.camada2(k).*sqrt(indice.camada2.”2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i _rad)).”2)./(comprimentos_de_onda*1E-6);

beta3 = 2.*pi.*espessura.camada3.*sqrt(indice.camada3.”2-
(abs(indice.camadal).*sin(theta_i_rad)).*2)./(comprimentos_de_onda*1E-6);

M2 = [cos(beta2(i)),-1li*sin(beta2(i))/q2(i);-1i*g2(i)*sin(beta2(i)),cos(beta2(i))];
M3 = [cos(beta3(i)),-1li*sin(beta3(i))/q3(i);-1i*g3(i)*sin(beta3(i)),cos(beta3(i))];
M = M2*M3;
ref(k,i) = ((M(1,1)+M(1,2)*q4(i))*q1(i)-
(M(Z,§)+M(2,2)*q4(i)))/((M(1,1)+M(1,2)*q4(i))*q1(i)+(l\/|(2.1)+M(2,2)*q4(i)));
en

% Transfere para um valor temporario
v = abs(ref(k,:).*conj(ref(k,:))); % ~

cor = rand(1,3); % Gera cores aleatorias

HM = (max(v) + min(v))/2; % Calcula o FWHM

[~, fW] = min(v); % Encontra o ponto de ressonancia
lim1 = find(v(1:f\W)>HM, 1, last)+1; % Limite inferior da banda

lim2 = find(v(fw:end)>HM, 1, first')+fW-2; % Limite superior da banda

if ~ (isempty(lim1) || isempty(lim2))
FWHM = (comprimentos_de_onda(lim2) - comprimentos_de_onda(lim1)); % Largura de banda
%SNR = (FWHM/dcomprimento_de_onda);
SNR = (FWHM/dcomprimento_de_onda);
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Sens = abs(dN/dcomprimento_de_onda);
line([Tcomprimentos_de_onda(lim2) comprimentos_de_onda(lim1)].*1E+3, ...
[v(lim2) v(lim1)],'Marker',".",'LineStyle','--','color',cor, ...
'DisplayName',sprintf('Sens = %.2fx10"3 nm/UIR | FWHM = %.0f nm | HM = %.5f | SNR_{dB}
= %.4f',Sens,FWHM*1E+3,HM,107(0.1*SNR)));
end

hold('on’);
plot(comprimentos_de_onda*1E+3,v,'color’,cor, ...
‘Linewidth',2, ...
'‘DisplayName',['Esp. do Metal: ',num2str(espessura.camada2(k)*1E9)," nm');

end

legend('Location’,'best’);
xlabel('Comprimentos de Onda (nm)");
ylabel('indice de Reflex&o');
set(gcf,'color','w');grid(‘'minor’);

Todas as observacoes feitas para o modo AIM séo validas para o modo WIM.
Nota-se que em ambos os algoritmos foi realizada uma otimizacdo da espessura

metélica, que pode ser alterada para refinar a espessura desejada para o filme fino

metalico.
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ANEXO B

A modelagem no COMSOL Multiphysics® requer uma certa pratica no software.
A seguir, é mostrada uma sequéncia de passos para a modelagem escolhida na

representacdo do fendbmeno RPS no software.

1 FAODELAGEM NGO COMSOL Multiphysics

2. Utilizar o Model build:
- Escolher 2 Geometriz 20
-Escolher a Fisica Redic Freguaency
-Escolher o estudo frequency domain

3. Em Glabal ir para -» Definitions -= Parameters:
Inserir o5 parametros da Tabela 1 = 2 {35 mesmas serdo utilzadas para comparar os resultados analiticos com os numericas).

4. Modell-= REﬁDil‘iﬂl‘lE - Wariables 1:

ot

Inserir a5 Variaveis da Tabela 3.

5. Desenhar 2 Geometriz
Madel 1-= Geometry 1 -» Rectanglel:

(EETE T T Y

Definic os valores da regiao a ser analisada & a5 dimensdes das camadas.

8. Definir os Materiais das Camadas do Fiochip
Wiodsl 1-»Materials-» Blank Materizl
-shlaterial Properties -» Electromagnietic Modsls -»Refractive Index

Para cada camada Escalha um nova Blank Material & utilize o3 parametros definidas no inicio.

7. Ma fisica:
- Em Eletromagnetic Waves -»Settings salver for full fizld
- Wave equation -=Analyses Methodalogy -» Robust

- Eletrict Displacement Field -»Refractive Index -»
From miaterial
- Crie uma parta ativa 1= tyoe -xUser defined

A s
- Wave sucitation -» n
el e AT e

- Port Mode Settings -» Magnetic field = d=fina 0 moda do ampe magnetico = 2 constants de propagagao.

i

- Crie uma parta inativa -»trogue Wave excitstion pars off, repetindo 3 demais aperagdes d= forma igual para esta port,

oo

-Insira uma condigdo pericdica e use 3 Floguet periadicidade, cam K = Kax [em «)

8. No Mash:
- Em size -»Element size parametrize com o menar elemento do tamanho de 0,1 da espessura da menor da menor camada e o
;;;:imn:l caom a a.i-ll-l';ensiu de 0.1 da sua maior camda, uma tasas de orescimento de 1,3 & umn raio d= curvatura de 8,3,
- Inserir uma distribuicao Mapeads, pois & geometria € regular.

9. Mao Study:
- Em Parametric Sweep -» selecionar Teta, = usar: ra ngzn:l:l[d:&]. 0.04[d EE' .E'E'IdeE]:l. O programa ira fazmr uma varredura no

angulo & informar qual o angulo de ressonancia.
- Step 1:Frequency Damain -»f0 regular.
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Ap6és realizar a simulacéo, é preciso solicitar ao programa que informe como é

0 comportamento da curva RPS, e isso é feito por meio dos seguintes passos:

1.

o 0 b~ w DN

Abra a aba de Results -> 1D Plot Group (sera criado um grafico de uma
curva);

Na aba de 1 D Plot Group aparecera o gréfico Gobal, adicione esse gréafico;
Em Data set insira ‘Solution 1’;

Em Y-Axis Data insira ‘abs(emw.S11)"2;

Em x-Axis Data ->Parameter ->Expression insira ‘Tetainc*180/pi’;

Em 1 D Plot Group -> Axis insira X minimum = 0, x maximum = 90, y

minimum = 0, y maximum = 1,0.

Ao completar as etapas anteriores, ira aparecer um grafico do campo elétrico,

como o gréfico a seguir:

Graphics
a a M v | @
alpha(38)=1.2915 Surface: Electric field norm (V/im) [ ]
X107 [ ' | ' | ' "] A1.42x10°
x10°
0.8 1 m1.4
0.6
Metal
0.4 1.2
0.2 1
or 1 1{0.8
0.2 0.6
04+ - .
0.6 Analito i 0.4
0.8 . 0.2
-1
1.5 -1 05 0 0.5 1 x10™° ¥ 1321

Esse grafico mostra a distribuicdo do Campo Elétrico na regido simulada no

momento da ressonancia. E perceptivel a intensidade do campo evanescente na

regido do analito, logo abaixo do filme fino metalico.

O outro grafico que aparecerd, se seguidos 0s passos anteriores, sera o grafico

da curva RPS, como mostrado a seguir.
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Graphics
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Lembrando que a curva podera ser mais suave se o intervalo escolhido para os
valores do parametric sweep for menor, 0 que equivale a aumentar o niamero de
pontos, levando um gasto computacional maior. Dai a importancia de utilizar uma

magquina robusta na hora da realizacdo das simulagdes.
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ANEXO C

Figura com os resultados da simulacdo de varios metais

com o substrato optico de PMMA e um analito com indice de

ao de 1.3310.
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