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INVESTIGACAO DE PROPRIEDADES OPTICAS PARA PROJETO DE
BIOSSENSORES FOTONICOS

RESUMO

Este trabalho apresenta um estudo tedrico sobre os efeitos das propriedades da prata, ouro e
grafeno na sensibilidade e precisdo de biossensores dpticos. Esses biossensores sdo baseados
em guias de ondas com diferentes configuragdes geométricas e diferentes meios dielétricos. O
objetivo deste estudo € desenvolver um modelo de biossensor, o qual faga uso das
propriedades otimizadas desses materiais para melhorar tanto a sensibilidade quanto a
precisdo. Para se atingir esse objetivo & feito uma andlise utilizando os principios da
Ressonancia Plasmonica de Superficie (SPR), mais especificamente analisando o
comportamento da refletancia (R), com a incidéncia de ondas do modo TM (Transversal
Magnética) sobre a estrutura. O intuito é verificar o comportamento que se estabelece ao
incluir novos tipos de materiais para isso foi utilizado o Método da Matriz de Transferéncia, o
qual € o modelo de simulagdo utilizado no Matlab. Os resultados foram obtidos através de
anélises numeéricas, no simulador Comsol e do pacote cientifico Matlab. As estruturas foram
baseadas na configuracdo de Kretschmann com o uso de cinco camadas. Os numeros dos
resultados fornecem novas compreensdes sobre as respostas observadas na refletancia dos

biossensores com a utilizagdo do grafeno.

PALAVRAS CHAVE: SPR. Biossensor. Grafeno. Matlab



ABSTRACT

This work presents a theoretical study about the effects of silver, gold and graphene properties
on the sensitivity and accuracy of optical biosensors. These biosensors are based on
waveguides with different geometric configurations and different dielectric media. The aim of
this study is to develop a biosensor model that uses the optimized properties of these materials
to improve both sensitivity and accuracy. In order to achieve this objective, an analysis using
the principles of surface plasmon resonance (SPR), more specifically analyzing the
characteristic of reflectance (R), with the incidence of TM (magnetic transverse) mode waves
on the structure. The intention is to verify the characteristic that is established when including
new types of materials for this was used the Transfer Matrix Method, which is the simulation
model used in Matlab. The results were obtained through numerical analysis, in the Comsol
simulator and in the Matlab scientific package. The structures were based on the Kretschmann
configuration with the use of five layers. The results numbers provide new insights on the
observed responses in biosensor reflectance with the use of graphene.

KEYWORDS: SPR. Biosensor. Graphene. Matlab.
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Capitulo 1

1. INTRODUCAO

Em geral, ao se deparar com a palavra sensor, que vem do latim “sentire”, o que de
forma concisa significa identificar, € quase que inevitavel ao escuta-la, ndo vir a mente uma
associacdo aos cinco sentidos do corpo humano: audicéo, visdo, paladar, olfato e tato. Essa
habilidade do corpo é generalizada como uma forma de interagir com os sinais e estimulos
advindos do ambiente. Em termos técnicos a definicdo de sensor € incorporada aos
dispositivos que receberdo estimulos do ambiente externo e responderdo a estes (ALI et al.,
2017).

Biossensores sdo pequenos dispositivos que utilizam componentes bioldgicos como
elementos de reconhecimento, os quais sdo ligados a um sistema de deteccdo, transducdo e
amplificagdo do sinal, onde 0 mesmo € gerado através da reacdo do analito-alvo com as
estruturas do biossensor, no qual o analito € um patégeno ou componente quimico em uma
determinada amostra (CALIL; SILVA, 2011).

Para se projetar biossensores, com alta especificidade e sensibilidade, tém sido
investigadas as propriedades de diversas substancias e materiais biologicos para verificar se as
mesmas apresentam potencial para funcionarem como elementos detectores. A escolha do
material biolégico e juntamente com suas combinagdes sdo cruciais para um bom
desempenho do dispositivo e influenciam diretamente nos resultados. Esses materiais séo
basicamente compostos por aptdmeros, nucleotideos, associagfes, arranjos peptidicos e
polimeros impressos em moléculas, os quais tém despertado o interesse dos pesquisadores,
uma vez que por trds do conhecimento e dominio das propriedades dessas substancias e
materiais estd o caminho para o desenvolvimento e inovacdo nos biossensores. (MANI;
VASDEV, 2018).

A industria dos biossensores tem alcangado significativos avangos tecnoldgicos ao
longo dos ultimos anos. O mercado mundial de biossensores € um dos setores que crescem
mais rapido no mundo, mais precisamente a uma taxa anual de crescimento de 7,9%, o qual
tem uma previsdo de alcancar US$ 22,8 bilhdes em 2020. Nesse segmento, os dispositivos
para avaliagdo de enfermos (POC — Point-of-Care) correspondem a cerca de 57% de todo esse
mercado (LOPEZ et al., 2017). Existe também uma demanda crescente na busca de métodos

de deteccdo em areas como seguranca alimentar, desenvolvimento de drogas, monitoramento
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ambiental, diagndsticos e inclusive podendo abranger outras areas. Quando comparado com
outros métodos de deteccdo, biossensores tém um apelo especial para uso em todas essas
areas supracitadas, ja que sdo vistos comercialmente como lucrativos, devido aos seus
potenciais de reprodutibilidade, baixo custo e miniaturizacdo; além de tecnicamente ter
vantagens em relagdo a sensoriamento remoto, apresentar maior precisao, baixo limite de
deteccdo e confiabilidade (BASTOS et al., 2018).

Pesquisas relacionadas a dispositivos que utilizam técnicas de deteccdo com alta
precisdo e com o diferencial de serem mais rapidos que métodos convencionais (PCR ou RT-
PCR, REA, ELISA) tiveram inicio em 1962 com a invencdo do primeiro biossensor criado
por Clark e Lyons (CLARK; LYONS, 1962), o qual tinha o objetivo de mensurar a glicose
por meio de amostras bioldgicas utilizando a técnica de deteccdo eletroquimica de oxigénio
ou peroxido de hidrogénio. Esse trabalho tem sido utilizado como referéncia e quando
comparado a métodos mais atuais como o utilizado por Fracchiolla et al. (FRACCHIOLLA,;
ARTUSO; CORTELEZZI, 2013) e Turner (TURNER, 2013) constata-se que desde entdo
ocorreram avancos notaveis no campo do biossensores (VIGNESHVAR et al., 2016).

Existem diversas estratégias de deteccdo para se projetarem biossensores, as quais Sao
descritas no capitulo 3 deste estudo e nesse trabalho foi escolhido o meio Optico como
estratégia para se modelar, isto é, definir os parametros geométricos e dpticos da estrutura a
ser desenvolvida. O presente trabalho apresenta um estudo teérico sobre os efeitos do grafeno
e do ouro, da prata e do grafeno na sensibilidade e na precisdo de biossensores Opticos
baseados em guias de ondas, com o intuito de fornecer um modelo de biossensor, o qual faz
uso das propriedades otimizadas desses materiais, utilizando para analise principios da
Ressonancia Plasmonica de Superficie (SPR), mais especificamente a refletancia (R), ao ter a
incidéncia de ondas TM (Transversal Magnética) sobre a estrutura e verificar o

comportamento que se estabelece ao incluir novos tipos de materiais.

1.1. JUSTIFICATIVA

Os recentes progressos na area de nanofabricacdo, a demanda crescente por
plataformas POC econdmicas, portéateis e faceis de usar, € um dos motivos que tem tornado o0s
biossensores de grande interesse para o meio cientifico [LOPEZ et al., 2017]. Um exemplo
clinico habitual é o sensor de glicose para diabetes, que se tornou um assunto classico para o
estudo no campo dos biossensores. Nesta condicédo, existe a necessidade de monitorizacao in

vitro e in vivo, com a possibilidade de gerir a doenca de forma totalmente automatizada
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através da bomba de infusdo de insulina [TURNER; KARUBE; WILSON, 1987]. Desde

entdo um grande esforco de pesquisa tem sido realizado através de diversos trabalhos no

sentido de melhorar o desempenho desses dispositivos visando atender as demandas em

diversas areas de aplicacédo tais como:

Clinico/Médico: Atuar na prevencdo da populacdo de males causados por
doencas, que no geral sdo invisiveis nos estdgios iniciais ou demandam um
tempo consideravel para serem detectadas. E o caso das pesquisas voltadas para
diagndsticos preventivos de doencas, as quais necessitam de uma deteccdo
antecipada para tomadas de decisdo na &rea médica. Por exemplo, pode-se
destacar a detecgdo de tumores cancerigenos, que é o caso demonstrado por (FAN et
al., 2014), ndo se limitando apenas a este, podendo também auxiliar na
deteccdo de uma série de outras doencas, como a dengue (JAHANSHAMHI et al., 2014)
e a Doenca de Chagas (PEREIRA et al., 2011).

Industria de alimentos: Na seguranca alimentar os biossensores tiveram um impulso
na sua implementacdo devido a uma maior adogdo das industrias com interesse no
monitoramento em tempo real de sua producgdo, tendo em vista possiveis prejuizos na
producdo e consequente perda irreversivel da matéria de prima por contaminacao.
Quando se trata de escala industrial inconvenientes deste tipo causam perdas
significativas, causando grande transtorno, a atencdo é redobrada em particular na
determinacdo de alguns agentes causadores de doencas alimentares, tais como
Salmonella CHEN e PARK (2018), Escherichia coli, Listeria monocytogenes ZHOU
et al. (2018), Staphylococcus aureus RUBAB et al. (2018), etc. (SKOTTRUP et al.,
2007).

Poluicdo ambiental: Discussdes a respeito de monitoramento ambiental tém tido uma
importancia constante, muito por causa dos efeitos nefastos das a¢des humanas sobre o
meio, tanto na agua, solo e o ar do ambiente em que vive, e as frentes para minimizar
0s impactos nocivos a populacdo sdo muitas, e no que se refere a prevencao e detecgédo
0s biossensores sdo uma das ferramentas aliadas nesse processo.

Atualmente, as legislacdes ambientais apresentam limites na emissédo de
poluentes, o que requer um monitoramento consistente na determinacdo de agentes
compostos, por exemplo: pesticidas, aditivos de gasolina, agentes industriais, metais
pesados, Trinitrotolueno (TNT) e dentre outros que possam afetar a saude humana e 0s

ecossistemas locais. Técnicas analiticas convencionais, embora altamente precisas,
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sofrem das desvantagens do alto custo, da necessidade de pessoal treinado e do fato de
estarem ligadas ao laboratorio. Os biossensores se forem muito especificos e de
resposta rapida, tém baixo custo, sdo portateis e sdo capazes de monitorar in situ
continuamente, podendo apresentar vantagens distintas sobre as técnicas
convencionais (HOMOLA, 2008; MEHRVAR et al., 2000).

Defesa militar: A ameaca de uma guerra bioldgica traz um clima de tensdo para todos
paises. Avancos em microbiologia e engenharia genética tornaram possivel criar
microrganismos extremamente perigosos. Como 0s métodos para deteccdo desses
agentes e tratamentos para infec¢do séo atualmente limitados, o desenvolvimento de
sensores altamente sensiveis para a deteccdo precoce de agentes de guerra bioldgica é
crucial [EDELSTEIN, R. L. et al., 2000].

Neste caso, principalmente, os biossensores podem ser empregados para
detectar os ataques bioterroristas, como 0 uso intencional de entidades bioldgicas
como Bacillus anthracis, Ebola, virus da hepatite C, etc. [ALI, J. et al., 2017]. O uso
de biossensores relacionados a area militar no trabalho de Peng et al. (2016), o uso de
biossensores trata ndo necessariamente sobre doencas nos mais variados ambientes,
como agua, ar e solo, mas sim sobre uma avaliacdo da amilase presente na saliva dos
soldados, com o auxilio de biossensores na verificagdo do bem-estar de soldados
envolvidos em situacOes de estresse continuo, devido ao amplo espectro de fatores de
estresse que operagdes e treinamentos militares exigem.

Dessa maneira, a tecnologia de biossensores Opticos € promissora e com enorme

potencial para intervir de forma proativa em diversas areas citadas anteriormente.

Para se projetar biossensores de alto desempenho uma das principais linhas de

investigacdo consiste na combinacdo e na compreensdo das propriedades dpticas de certos

materiais, 0s quais podem influenciar na sensibilidade e precisdo desses biossensores.

Seguindo esta tendéncia, este trabalho investiga 0 uso das propriedades Opticas de

determinados materiais (ouro, prata e grafeno), pois o estudo dessas propriedades combinadas

as técnicas de projetos de guias de ondas formam a base para se projetar dispositivos com

desempenho superior aos convencionais.

As principais contribuigfes desse trabalho séo:
Desenvolvimento de um modelo de biossensor usando os principios da ressonancia

plasmonica de superficie.
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e Analise da influéncia das propriedades Opticas do Ouro, Prata e Grafeno na precisao e

sensibilidade do dispositivo.

1.2. OBJETIVOS

1.2.1. OBJETIVO GERAL.:
Investigar as propriedades desses materiais (ouro, prata e grafeno) através dos

mecanismos de interagdo entre luz e matéria, com a intencdo de projetar biossensores opticos

de alto desempenho.

1.2.2. OBJETIVOS ESPECIFICOS:

e Estudo dos principios e estruturas indispensaveis para o funcionamento satisfatorio
dos biossensores;

e Investigar tipos de estruturas dielétricas e metalicas em guias de ondas (com multiplas
camadas) para projetos de biossensores;

e Investigar a influéncia de um analito alvo (por meio da interagdo com o meio
sensorizado e consequente alteracdo dos meios dielétricos) na resposta do biossensor;

e Estudo de alguns modelos de simulagao para biossensores 6pticos;

e Investigar e testar estruturas dielétricas especificas e verificar suas possiveis

contribui¢Ges para melhorar a resposta do biossensor.

1.3. METODOLOGIA

Este trabalho tem como intuito contribuir para o desenvolvimento de um modelo de
biossensor que se aproprie das caracteristicas otimizadas dos materiais estudados em questao.

Perante isto, foram utilizados dois simuladores, Comsol e Matlab, que permitiram a
simulagdo das caracteristicas de um biossensor, no primeiro simulador foram utilizados
apenas definicdes de espessura, tipo de materiais, comprimento de onda, geometria e variagéo
do angulo. Tendo em vista que o Comsol é uma plataforma com as equacbes de onda ja
embutidas, entdo ndo foi possivel ver muitos detalhes desse tipo. A maior parte do trabalho
concentrou-se no Matlab onde foi possivel ter maior controle sobre varios parametros, pois foi
desenvolvido um programa para obtencdo dos coeficientes de reflexdo e transmissdo, para

este trabalho apenas a reflexdo foi utilizada. Para se atingir isso foi feito uma modelagem
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utilizando as derivacdes das equacdes de Fresnell com as equacdes de ondas e 0 método da
matriz de transferéncia. Além disso, foram implementadas no programa as métricas de
avaliacdo das curvas que foram a sensibilidade e a precisao.

Algumas rotinas de simulagdes foram realizadas no programa para determinagdo de
pardmetros passiveis de otimizacdo nos ambientes do Matlab e Comsol Multiphysics. O
primeiro para calculos numéricos, analise numérica e producao de graficos, o segundo sendo
um ambiente integrado para resolver sistemas de equacges diferenciais dependentes do tempo
ou estacionarias de segunda ordem no espaco em até trés dimensfes, que neste caso serviu
para comparac¢des de comportamento do modelo apresentado no Matlab e o que foi feito no

Comsol.

1.3.1. METODOLOGIA DE SIMULACOES

Para realizacdo das simulacbes no Comsol foi inicialmente pensado em definir no
simulador a seccdo da estrutura de um biossensor, ou seja, apenas uma parte dessa estrutura
sera analisada, tendo em vista que quando essa analise for expandida ela poderd abranger
corretamente as caracteristicas de funcionamento do biossensor. Essa definicdo de seccédo

pode ser vista na Figura 1, as dimensdes podem ser vistas no Apéndice B.

Figura 1: Definicdo da seccdo com as vérias camadas
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Fonte: elaborado pelo autor (2019)
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Logo apos essa definicdo de geometria é feito a escolha dos materiais e definicdo das
posicdes desses materiais, sendo assim foi escolhido o lado maior sendo preenchido por um
dielétrico no caso o ar, que posteriormente foi substituido por 4gua, o meio ficou preenchido
pelos metais que podem ser 0 ouro ou a prata, a camada mais fina e ndo visivel na figura é a

do grafeno e por fim o prisma sendo a Gltima camada nesta ordem.

Fligura 2: El)istribuigé}o dos matleriais
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Fonte: elaborado pelo autor (2019)

Em seguida é feita uma interpolacdo com os dados de constantes elétricas reais e
imaginarias para 4 comprimentos de onda para o metal e o grafeno, caso esteja sendo

utilizado, como pode ser visto na Figura 3.

Figura 3: Interpolacdo para 0s materiais
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0 autor (2019)
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A seqguir € feita uma definicdo de portas e dominios das estruturas na categoria de

ondas eletromagnéticas disposta na Figura 4:

Figura 4: Paramétros de portas e dominios para as areas
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Fonte: elaborado pelo autor (2019)

A funcdo Mesh ira discretizar toda a area selecionada para realizar os calculos de

ondas atravessando essa estrutura e essa discretizacdo pode ser refinada ou ndo a depender da

estrutura, como mostrado na Figura 5.
Figura 5: Utilizacdo da funcdo Mesh
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Fonte: elaborado pelo autor (2019)

O préximo passo é a definicdo dos elementos que serdo incrementados durante os

ciclos na simulacdo para que se tenham mudancas nos resultados e posterior analise. A funcédo

responsavel pelos incrementos nos parametros é a study onde é possivel tornar todos

elementos da simulacdo incrementaveis como pode ser visto na Figura 6.
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Figura 6: Funcéo study
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Fonte: elaborado pelo autor (2019)
E por fim, para analise dos resultados em graficos existe a funcdo results que torna
todas saidas de resultado do Comsol em graficos customizaveis como mostrado na Figura 7.

Figura 7: Exemplificagdo do uso da funcdo results
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Fonte: elaborado pelo autor (2019)

Para simulacdo no Matlab foi construido o programa, disponivel no Apéndice A, que
deveria trabalhar com os coeficientes de reflexdo e transmissdo em uma estrutura com
camadas de diversos tipos de materiais, assim como no Comsol. Iniciou-se pela definicdo dos

materiais em variaveis com suas caracteristicas inerentes, neste caso a dimensao de espessura
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e o indice de refracdo complexo. Inclui-se a isso o comprimento de onda que sera utilizado
essa disposicdo. Tanto para o Comsol quanto para o Matlab a configuracdo de Kretschmann
foi empregada.

% lambda_0= 633E-9; %Comprimento de onda

% n_prisma = 1.723; %Indice de refracdo do prima SF10
% n_Cr=4.1395-2.3152i; %Indice de refracdo do cromio

% n_Au= 0.18344-3.4332i; %lndice de refracdo do ouro ou prata

% n_Gr=3-1.149i; %Indice de refracdo do grafeno

% d_Cr=1E-9; %Espessura do crémio

% d_Gr=6.12E-9; %Quantidade de camadas de grafeno
% d_Au=d_Au; %Espessura do ouro ou grafeno

O método da matriz foi utilizado em conjunto com essa técnica como forma de
simplificar a estrutura para escrita do programa. Com a inten¢do de incrementos foram
adicionadas variaveis para amostragem e passos no dominio dos angulos, com os devidos

limites: inferior e superior.

% theta_inicio = 45; %Angulo de inicio

% theta_slut = 68; %Angulo final

% thetasteps =10000; %Amostragem

% theta_inicio=theta_inicio/360*2* pi ; %conversdo de angulo

% theta_slut=theta_slut/360*2* pi ;

% deltatheta =( theta_slut-theta_inicio) / ( thetasteps -1);

% for t = 1: 1: thetasteps ;

% theta=theta_inicio+deltatheta *(t -1);  %contador de angulo
% angulo( t )= theta / ( 2* pi ) * 360; %eixo X (ou angulos)

Um ciclo foi utilizado para que todas as caracteristicas de forma e alteracdo do objeto
analisado fossem calculadas, juntamente com os coeficientes de reflexdo e transmissdo, deste
modo a fun¢do com as caracteristicas eram sempre chamadas e alterada internamente pelo
ciclo de um for que terminava a execucdo quando o intervalo de analise acabasse, onde ao
final de cada execucdo é mostrado um grafico que acumula os resultados anteriores.

% for 1 =1.33:0.005:1.35

% n_buffer =I;

% [ Refletancia ] = Valor_de_refletancia(n_buffer ,d_Au , angulo , theta_inicio , theta_final ,
% deltatheta , thetasteps );

% if 1==1.330

Dentro de cada incremento € realizado as medicGes de tamanho da curva, maximo,
minimo e angulo de incidéncia. Com essas medi¢cdes é possivel encontrar as métricas de
sensibilidade e precisao.
plot( angulo , Refletancia, 'k ")



[rminl,xminl] = min(Refletancia);
[rmax1,xmax1] = max(Refletancia);

xminl = (theta_inicio+(xminl*deltatheta))*(180/pi);

indice_refl=l;

% ***Calculo de Precisao***
rmini;

xminl

rmaxi;

Refletancia(end);

Dir = (Refletancia(end)-rmin1)/2
Esq = (rmax1-rminl)/2

idx_yEsq = min(find(abs(Refletancia-Esq)<0.0003))
idx_yDir = max(find(abs(Refletancia-Dir)<0.0002))
idx_Centro = find(Refletancia==rmin1)

x_Dir = angulo(idx_yDir)
x_Esq = angulo(idx_yEsQq)
x_Cen = angulo(idx_Centro)
FWHM = 1/(x_Dir-x_Esq)

plot( angulo , Refletancia , ' k ','LineWidth',1)

hold on

plot (angulo(idx_Centro), Refletancia(idx_Centro), *')
plot (angulo(idx_yDir), Refletancia(idx_yDir), ")
plot (angulo(idx_yEsq), Refletancia(idx_yEsq), '*")
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% SPR minimo

% SPR maximo
%Converséo para graus
%Contador

%Menor amplitude

%Angulo de incidencia minimo
%Maior amplitude da esquerda
% Maior amplitude da direita

%Encontrar o ponto médio
%Encontrar o ponto médio

% angulo médio da direita
% angulo médio da esquerda
%angulo do centro

% FWHM dividido por 1
%Plot do resultado

%Localizacdo do ponto centro
%Localizacdo do ponto Direita
%Localizacdo do ponto Esquerda

O capitulo 1 fez uma breve abordagem sobre 0 que sdo os biossensores, sua histdria,

influéncia e perspectivas, como também elencou os objetivos deste trabalho e logo em

seguida foi disposta a metodologia para alcancar os objetivos.



Capitulo 2
2. GUIAS DE ONDAS OPTICOS

2.1. EQUACOES DE MAXWELL
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Tanto fotons quanto elétrons apresentam comportamento de ondas eletromagnéticas,

tendo em vista as semelhancas de comportamento isso torna as formas de analisa-los

aplicaveis para ambos. Para examinar a propagacdo e descrever as ondas eletromagnéticas,

antes é necessario partir das leis de Maxwell, pois os efeitos de plasmonica, que ocorrem na

interface entre o dielétrico e o metal, sdo na verdade ondas se propagando ao longo destes. Na

descricdo destas leis seguiram-se as notacGes dos livros de SARID; CHALLENER (2010),
KLEIN; FURTAK (1986) e MAIER (2007). As equacgdes de Maxwell na presenca de matéria

sdo descritas na forma diferencial da maneira a sequir:

V'§=£

&

V-H=0
VXE = oH
ot

_, R oF
V XH=poj+ Hogo 7~

(1.1)

(1.2)

(1.3)

(1.4)

Inicialmente, considera-se que as condigBes sdo do espaco livre, isto é, um espacgo

livie de cargas e correntes, logo J =0 e p =0, os campos elétricos e magnético sio

representados por E e H, p € a densidade de carga elétrica, € € a permissividade elétrica sendo

£y € Uo a permissividade elétrica e a permeabilidade magnética no vacuo, ofaqui representa a

densidade de corrente elétrica.
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Utilizando as equacdes para os campos elétrico e magnético, podemos determinar o rotacional

do campo elétrico da seguinte forma:

x vy z
- da a 0 ]
VXE = x @ 32 = iuwH, (1.5)
E., E, E,

Onde w = 2xf é a frequéncia angular da variacao senoidal dos campos eletromagnéticos e f é
a frequéncia. A equacéo (1.5) gera trés componentes do campo magnético H, em funcao das
derivadas parciais do campo elétrico E.

A(& iE) (1.6)

x ay ? 9z V)’
A(iE _iE) (L7
Y \oz" " ox

e “(iE _iE> (1.8)
\ox ™ oy *)°

De modo similar, apenas trocando-se 0s campos, agora teremos trés componentes de E em

funcdo das derivativas parciais de H.

x ¥y z
_ e a8 ao|
VXH = % @ 37 = —icwEk, (1.9)
H, H, H,
2
Resultando em:
N d (2.0)
x(ByHZ_az ’«V)’
A(jH _iH) (2.1)
Y\oz ' " ox ®
(2.2)

' gy ~ 8854 x 10712 F/m
> 1y ~1.257 x 10" H/m
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A(aH aH)
“\ox ay *)°

Como em uma onda plana eletromagnética 0 campo magnético e o campo elétrico possuem
somente uma componente, 0s quais sdo perpendiculares entre si, podemos dizer que o vetor
intensidade de campo magnético B tem sua Unica componente em Yy, e para 0 vetor
intensidade de campo elétrico E temos a componente em X, com 0 vetor de propagacdo k na

direcdo z, o0 que pode ser visto na Figura 8.

Figura 8: Representacdo de uma onda eletromagnética
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Fonte: (ESPAGO CIENTIFICO CULTURAL, [s.d.])
Ao desenvolvermos o lado direito das equaces (1.3) e (1.4) teremos:
0
_‘uog(Hx‘l‘Hy'*’Hz), (23)
0
80 E(Ex + Ey + EZ) (24)

Pelas consideracgdes feitas de que 0 campo magnético tem somente uma componente em z e 0
campo elétrico somente em y. Deste modo, podemos reduzir as equagdes (2.3) e (2.4) unindo
com (1.8) e (2.1), respectivamente, temos:

OE, oH,
ox | Mo (2.5)
dH,  OE,

ax 09t (2.6)

Derivando a equacao (2.5) em relacéo a x e (2.6) em relacéo a t, obtemos o seguinte:
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10%E, 0 <6HZ)

1o 0x2  ox\ ot (2.7)
o (OH,  0%E,
- 5( at ) BRFTE (2.8)

Percebe-se que surge uma identidade entre (2.7) e (2.8), a relacdo disso nos da o seguinte:

LB, _ OBy _ Vx(VXE)= Vx ( aH)
wo 0x2 079z = ot /)" (2.9)
Temos entdo a equacdo da onda para E,,
0%E 0%E
y y
ax2  fotoT5 (3.0)

Calculando os vetores das equacges (1.1), (1.2), (1.3) e (1.4) e eliminando o campo H, tem-se
o resultado da equacéo (3.1) que se assemelha ao da equacéo (3.0):

v2g n 0%E _o
e (31)

Onde c ¢ a velocidade da luz no espaco livre, n € o indice de refragdo do meio. Sabendo que a
permissividade elétrica no vacuo é representada por &, e a permeabilidade magnética por w,,
temos:

(3.2)

= 3x10%m/s,

1
Upacuo = € =
v €oto

Podemos obter a equacdo de onda para H, fazendo o processo inverso, isto €, derivando (2.5)
em relacdo a te (2.6) em relacdo a x, obteremos assim a seguinte equacao para H,:

92H, 92H,
ax2z  fotoTga (3.3)
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A velocidade de fase da onda (v) depende das caracteristicas do meio, ela pode ser descrita
como:

_ 1 W
VeV K (33)
Onde o vetor de onda no espago é dado na forma,
P _ 2r _w
ko= [k| = ayeomo = 7= 7 (3.4)
A solucdo para a equacdo (3.1) é dada pela seguinte equacéo:
EF t) = E(r)eiet, (3.5

-

A equacdo apresenta dependéncia em quatro dimensbes, onde 7 representa as trés
coordenadas em cartesiano ay, a,, a,, t representa a dependéncia em relagéo ao tempoe w € a
frequéncia de uma onda plana. A equacdo (3.5) descreve uma onda que se desloca com
velocidade v, que € dado pela equacdo (3.3). Considerando k da seguinte forma:

(3.6)

k =

n
_w,
c

Entdo utilizando a equacdo (3.4), (3.5) em (3.1) podemos reduzir a equacdo eliminando a
dependéncia temporal da forma a seguir:

9°E . S
V’E = Hoéo 572 = Hogo JW)E (7)),

(3.7)
V2E = —w?uygoE (7), assim:
(3.8)
V2E(#) — ko2E (7).
(3.9)

Com intuito de se obter os modos TM e TE das ondas, podemos reescrever as equagOes de
Maxwell da seguinte maneira:

VD= pext (40)

V:-B=20 (4.1)
oB .

VXE=—— (4.2)

Jt



30

4.3
VXH:jext+_ ( )

Essas equacdes criam uma relagdo com 0s campos macroscopicos, 0s quais em meios lineares
ndo magnéticos, sdo descrito como:

e E: Campo elétrico,

e B: Fluxo magnético (B = u,uoH, u, representa a permeabilidade relativa),

e D: Campo de deslocamento elétrico (equivalente a densidade de fluxo elétrico, no
vacuo. D = gy&.E),

e H: Campo magnético.

Considerando que permeabilidade relativa é u,, = 1, a carga externa é p,,, = 0, a densidade
de corrente externa é j = 0 e a partir de agora para simplificar &, = &, a propagacao da onda
se d& em no eixo x e ndo ha variacdo espacial no plano x-y, entao:

e 0/0t = —iw; Essa equacdo indica que ha uma dependéncia harménica do tempo
e 0/0x = if; Essaequacdo indica que existem ondas se propagando na direcdo de x, e
B = k,, que € a constante de propagacao,

B =k 1€
Onde JEt & (4.4)

e 0/0y = 0; Representa a homogeneidade na direcdo do eixo y

Assumindo as consideracdes feitas, as equacdes podem ser descritas como:

— = —lwpoHy \L

OH 0z
Jt LE —ipH, = lw/,toHyJ

IBE, = iwpoH,

( 0H, \ (4.5)
| E: lwegeE, |
V XH= 46H $
©9r 7 X~ ifH, = — iweoeE |
\  iBH, = —iweoeE, )

Os modos TE e TM sdo modos de polarizacdo da onda eletromagnética, o que define cada
uma é as posicoes dos campos elétrico e magnético em relacdo ao plano de incidéncia. No
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modo TE o campo elétrico estd perpendicular ao plano de incidéncia jA no modo TM ¢é o
campo magnético que esta no plano de incidéncia e nunca ambos ocupam a mesma posi¢ao ao
mesmo tempo, tem-se entdo a definicdo para os modos TM, onde os componentes ndo nulos
séo Ey, E, e H,, € possivel simplificar a equacdo da onda, entdo:

2

H
—+ (kfe — B)H, =0

022 (4.6)

Seguindo a mesma linha, agora para modos TE, os componentes ndo nulos séo: Hy, H, € E,,, €
obtido entdo a equacao:

2

E
Y+ (k3e— BYE, =0

022 4.7

Os modos de polarizacdo estdo ilustrados na Figura 9. O primeiro caso é quando 0 campo
elétrico, também conhecido como polarizagdo s ou G, perpendicular ao plano x-y visualmente
descrito na Figura 9-a. O segundo caso corresponde a quando o campo magnético

(polarizacéo p ou ) for paralelo a interface que € mostrada na Figura 9-b.

Figura 9: Esquema utilizado para obter os coeficientes de reflexdo e refraco, os indices i, r e t significam a
incidéncia, reflexdo e transmissdo, respectivamente. (a) Modo TE (polarizagdo s), (b) Modo TM (polarizag&o p)

r H, x A &
ke
E,. E,
8 f 6 H,
6 z
I
1 ki
E; (Metal) (Dielétrico)
Meio 1 Meio 2
H; & £
(a)
k, k
T X A ¢
k,
H, He
E, 6. / y O o E,
0" >
ki / ’
ki
H; (Metal) (Dielétrico)
Meio 1 Meio 2
£ g £
(b)

Fonte: elaborado pelo autor
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Conforme pode ser visto na Figura 9, temos que o0 meio 1 seja um metal de constante
dielétrica &; (localizado a partir de z < 0) e 0 meio 2 seja um dielétrico de constante dielétrica
&, (localizado a partir de z > 0). Deste modo, a interface entre os dois materiais se da no plano
X-y, assim as constantes dielétricas estdo em funcdo de z, nessa condicdo a propagacdo das
ondas s@o na direcdo de z, as ondas evanescentes decaem na dire¢do de y e de maneira a dar
diferenca aos vetores dos componentes de onda paralelos ao eixo z, os vetores tomaram a

formak; = k,;, sendo i =1, 2. Os modos TE sdo descritos pelas seguintes equagoes:

( Ey(Z) = Aeiﬁxe—kzz \
= —[A—— ifx,—kyz
No dielétrico = 4Hx(z) iA Y koe'P*e™2 }
lk H,(z) = Aieiﬂxe—kzz J
WHo
( Ey(@)=Aefrekz (4.8)

1 .
— iBx ke z
No metal = H,(z) = iA o kietP*ek

| Hiy = aLeiprens |
WHo

Para respeitar as condi¢des de fronteira os componentes E,, e H, precisam ser continuos na

interface dos materiais. Isso é satisfeito quando:
Ak + k) =0 (4.9)

Ou seja, se a soma for maior que zero, implica que a amplitude da onda tem que ser zero (A =
0), obrigatoriamente, como consequéncia ndo havera excitagdo de polaritons, os polaritons
serdo melhor discutidos no capitulo 3 . E necessario destacar que, os polaritons ndo podem ser
excitados pelos modos TE. As equacdes que descrevem os modos TM, sdo o0s seguintes:

Hy,(z) = Ae'P*e~k2?

=1 iﬂx —-k-z
No dielétrico = {Ex(z) iA wee, k,etP*e~%z }
WEYE,

(5.0)
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( Hy(z) = Ae'P*eka? \

E.(2)=—-iA k,ePxek1z

No metal = WEYEL

\ E,(z) = —A elbxekiz )

WEYEL

Para satisfazer as condi¢des de continuidade na fronteira dos materiais os componentes E, e

H,, precisam satisfazer a seguinte equagao:

ke (5.0

kq &1

A equacdo (5.1) diz que como a parte real de k, das equagdes de (5.0) € maior que zero entdo
os valores positivos da constante dielétrica &, precisam de a parte real de &; seja menor que
zero. Isso permite dizer que as ondas de superficie podem apenas se propagar na fronteira de
dois meios tendo os sinais reais de & opostos. A defini¢do da relacdo de dispersdo para ondas

plasmonica de superficies no modo TM ¢é dada por S da equacdo (4.4)

2.2. GUIAS DE ONDAS PLANARES

O objetivo dos guias de onda é o de manter presa uma onda no seu interior, com 0
intuito de transmiti-la até o outro lado do guia. Para isso existem alguns tipos de guia os quais
podem variar de acordo com sua geometria e seus meios constitutivos, no caso da geometria
existem trés tipos basicos que se destacam, eles sdo os planares, os retangulares e os de sec¢édo
circular. Sera feita uma breve analise sobre eles nesta e nas duas se¢Oes seguintes. Parte da
metodologia utilizada foi baseada no trabalho de RAMO; WHINNERY; DUZER (2008) e
MARCUVITZ (1951).

Os guias de ondas planares sdo guias de onda com geometria planar, que guiam um
feixe de luz em apenas uma dimensdo ao longo do eixo z. Um guia desse tipo é constituido de
de trés dielétricos. O meio central pode ser constituido de um dielétrico como o ar, 0 meio
inferior é conhecido como substrato e o superior de cobertura, conforme ilustrado na Figura
10.
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Figura 10: Geometria do guia de placas paralelas

Fonte: (EDUARDO FONTANA, [s.d.])

2.2.1. MODO TE
Admitindo que a propagacdo da onda esteja na direcdo de z (Figura 1010) e que na

direcdo de y os campos ndo tém variacdo, as equacOes para 0s guias apresentados nesse
trabalho podem ser melhor . As ondas TE sdo aquelasem que 0 E, = 0 e H, # 0, ou Seja, 0
gue existe é apenas o campo magnetico na direcdo de propagacdo. Pelo fato de a interface dos
meios estar no plano x-y, as constantes dielétricas se encontram em funcdo do eixo z.
Considerando o campo H se propagando na direcdo de x pode-se realizar uma transformacao

tornando o problema bidimensional da seguinte forma:

H(x, y, z) = Hyetkx* (5.2)

Utilizando os componentes nao nulos H,, H, e E,, na determinagdo da equagdo (4.8) e
reduzindo o operador Laplaciano para segunda derivada na direcdo de z, tem-se entdo a
equacao (5.3), conhecida como equacgéo de Helmholtz:

0°H,
d0x?

(5.3)

(kg - ﬁZ)Hz

Onde g2 = (k& — B2?).

Agora uma analise pode ser feita para as componentes dos campos no modo TE em
funcdo do valor de x. As solugbes podem ser escritas em termos de sendides ou exponenciais,
deste modo, a continuidade tangencial do campo H, necessita que este seja continuo se x = 0

e x = d, logo:
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1 O0H nmx
= — 2 14 ‘qx—EBsen (—)
jou 0x  jou q d
wu 0H. jw nmx
Ey=]—2u z_ IO poen (—)
> ox g (5.4)

Onde B = uoH.

2.2.2. MODO TM
Analogamente aos modos TE, assumindo que na direcdo de y ndo ha variacGes nos

campos, 0s modos TM sdo aqueles em que H, = 0 com E, # 0, ou seja, 0 que existem &
apenas o campo elétrico na direcdo de propagacdo, sendo assim a equacdo da onda para esse
modo ird apresentar a seguinte configuragéo:

0%E
Z _ (1,2 _ p2

Temos que quando x = 0 e x = d nessas condi¢fes a componente do campo elétrico E,
é nula. Em vista disso, a escrita da equacdo entra na forma de sendides que é descrita a seguir:
E, = Asen(gx) (5.6)

Sabendo que o campo tangencial a superficie é nulo, entdo:
qd = mn (5.7)

Feitas as devidas relagdes, as equacdes dos componentes de campo magnético e

elétrico podem ser obtidas com a pequena adigéo de &:
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nmwx
E, = Asen (T)
B 0E, B (me)
x 2 Ox 7 cos (—
jew OE, Jjew nx (5.8)
H, 72 ox p Acos( p )

Para se obter a frequéncia de corte, pode-se considerar que g = 0, isto é, ndo ha
propagacdo. Por consequéncia os valores de q serdo alterados gq? = (k3 — 02), utilizando a
equacao (3.4) juntamente com a equacdo (5.8), obtém-se a equacdo que define a frequéncia de

corte para ambos modos:
_n_1 (5.9)

2.3. GUIAS DE ONDAS RETANGULARES

Figura 11: Geometria do guia de ondas retangular

Fonte: (EDUARDO FONTANA, [s.d.])

Para o guia de ondas retangular, como o da Figura 1111, iremos considerar que um

guia metalico de largura ‘a’ e altura ‘b’, onde 0 < x <ae 0 <y <b, sendo (a >Db). O
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preenchimento do interior ¢ feito por um material de constantes € e i que tem comprimento na
direcdo z infinito e as paredes sdo perfeitamente condutoras, isto €, o campo elétrico
tangencial as quatro paredes € considerado nulo, em consequéncia disso ndo ha perdas. A

onda esta se propagando na direcdo de z, sendo z > 0.

23.1. MODOTE
Considerando a diregéo de propagacédo (z > 0), para 0s modos TE tem-se que o campo

elétrico na direcdo de z é zero E, = 0 e para o campo magnético na direcdo de propagacdo
sendo diferente de zero H, #+ 0. Para encontrar as outras componentes inicialmente a equacao
bidimensional de Helmholtz deve ser resolvida para H,,.

9%H, 08°H, (6.0)
ot 62+kH—0

Onde k2 = B% + w?us. Admitindo que a equacéo 6.1 seja separavel, ou seja, que ela possa
ser dividida em fungdes. Tem-se:

H,=f(x)g®») (6.1)

Utilizando a equacéo (6.2) em (6.1), obtém-se o seguinte:

10%f L1 d92g ~ (6.2)
foxz " gay? a

O obtido é uma soma de fungdes com variaveis independentes, visto que f depende apenas de
‘X’ e g apenas de ‘y’, os dois termos iniciais sdo constantes aqui serao descritos como k, € k,,.

Portanto pode haver uma separagdo das funcdes na forma:

0° (6.3)
axz Thef =0
62g (6.4)
a—yz + kf,g =0

As constantes de separacdo k, e k, estdo relacionadas a k. (ndmero de onda de corte) da

seguinte maneira:
ki + k3 = k¢ (6.5)



38

A solucdo das equacdes (6.4) e (6.5) podem ser escritas na forma geral para o campo
magnético:

H,(x,y) = (A cos(kyx) + Bsen(k,x)(Ccos(kyy) + Dsen(kyy) )) (6.6)

Na equacdo (6.7) a primeira parte é f(x) e a segunda g(y). Sabendo que E, e E, sdo

dependentes de dH,/dy e dH,/dx, respectivamente, obtém-se:

0H 6.7
sey=0ey=Db,logoE, =0,—— =0 6.7

dy

0H 6.8
sex=0ex=a,logoEy=0,a—xZ=O (6.8)

Para aplicar as condi¢Ges de contorno, primeiramente deriva-se H, na equagdo (6.7) em

relacdo a x e y, como resultado tem-se:

681;1; = [Ccos(kyy) + Dsen(kyy)][—Akxsen(kxx) + Bk, cos(k,x)] (69)
aaillz = [Acos(kyx) + Bsen(k,x)1[-Ckysen(kyy) + Dk, cos(kyy)] (7.0)

Agora se aplica as condicdes de fronteira (6.8) e (6.9) as equacdes (7.0) e (7.1), tem-se que:

J0H, .
( I ) =0= [Ccos(kyy) + Dsen(kyy)][—Akxsen(kxO) + Bk, cos(k,0)] (7.1)
x=0
-B=0
J0H :
( a;) i = 0 = [Acos(k,x) + Bsen(kxx)][—Ckysen(kyO) + Dk, cos(kyO)] (7.2)
y:
-»D=0
Com base nisso, a equacdo (6.7) é reescrita da seguinte forma:
H, = Hy cos(k,x) cos(k,y) (7.3)
E quando,
J0H 0H
(5e)..=0e ) =0
0x /x=a ay /,,_
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Obtém-se as constantes de separagao k, € k,:

. (7.5)
a
nrm 7.6
b =" (7.6)

Paramen=0, 1, 2, 3, 4..., estes indices indicardo o numero do modo, por exemplo, TM,p,,
que é uma configuracdo de m x n modos.

A equacéo (7.4) assume uma nova forma:

H, = H, cos (mzlrx) cos (nbg) (7.7)

Os componentes do campo eletromagnético para os modos TE atuando no guia retangular séo:

H, = Acos (m;rx) cos (nbiy) ~JjBz (7.8)

E, =1 ;)gﬂ%”,qcos (?) sen(nbﬂ)e—fﬁz (7.9)
E, = _;:;M%Asen (m;'[x) cosS (nbg) e~ JBz (8.0)
H, = %%Asen (mnx) cos (”ﬂ) iz (8.1)
Hy, = i—éTZ—HAcos (m;rx) Sen(nbg)e‘jﬁz (8.2)

Onde A é a amplitude.

2.3.2. MODO T™M
O modo TM tem como componente na dire¢cdo de propagacdo o campo elétrico

E, # 0 e o campo magneético nessa mesma direcdo é nulo (H, = 0). Para esse caso sera
utilizado os mesmos procedimentos na obtencdo das componentes do modo TE, entretanto
sera mais direto.

9%E, 0Z%E, (8.3)
3z T 3y + k2E, =0

Logo a solucdo para essa equacao €:
(8.4)

mmx nmy_ .
E, = Eysen( . )sen( A e JBz
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Os componentes do campo eletromagnético para os modos TM atuando no guia retangular

sao:
E,= Bsen(mnx)sen(nny)e‘fﬁz (8.5)
a b
_JBmm mmx nTYN g, (8.6)
E, K2 a Bcos( a )sen( 5 )e
BT (Y Y g, 1)
Ey—kgsten( )cos( )e
_ jwsE mmx nmy _jpz (8.8)
H, = K2 b Bsen( m )cos( b e
_ _jwem mmx nmy _jpz (8.9)
H, = K2 a Bcos (—) sen (—)e

Onde B é a amplitude.

2.4. GUIAS DE ONDAS CIRCULARES

Figura 12: Geometria do guia de ondas circular

Fonte: (EDUARDO FONTANA, [s.d.])

Assim como nas outras geometrias, 0 modo TE tem o campo elétrico na direcdo de z
igual a (H, = 0), na Figura 1212 o r indica a distancia do centro do sistema de coordenadas
até o ponto, ¢ indica o angulo de projecdo no angulo de x-y, a partir do eixo de x e a

representa o raio interno do tubo. Para coordenadas cilindricas a equagéo é dada por:
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2 19 1 02 (9.0)
T
Os modos de propagacdo TE e TM para coordenadas cilindricas tem as seguintes
equacoes:
E,=0eH, # 0(Ondas TE) (9.1)

H, =0eE, # 0 (Ondas TM) 9.2)

Os componentes transversais em termos de H, e E, (componentes longitudinais) nas direcfes

de ¢ e r séo:
E, = _L ( JE, +%0HZ) (9.3
k? or r 0@
E - . (EOEZ_(U aHz) (9.4)
T k2 \r dg K or
0 - Ji (a)saEZ aHz) (9.5)
r— 12\ .. -
kZ \r oo or
_J( 9E ﬁaHz) (96)
Hy = k2 (a)e or r do

onde k2 = k% — g2

Para a determinagdo dos campos de H e E € necessario antes considerar um meio
dielétrico sem perdas, sem fontes de campos (p e J), linear, isotropico e homogéneo. Entdo a
equacdo para E, em coordenadas cilindricas pode ser expressa por:

aZEZ 1 0E, 1 aZEZ ) (9.7)
572 +;. a7 +T—2. 6(,02 +kZE, =0

A equacdo para H, € semelhante a equacéo (9.7). Pela solucédo de variaveis encontra-se
a solucdo para equacdo (9.7) da seguinte forma:
E,(r,0,2z) = R(r)F(p)Z(z) Z(z) = e Iz (9.8)

Utilizando a equacéo (9.8) em (9.7), tem-se:

FRZ+ = R'FZ+ = FKZRFZ = 0 (9.9)

2R RF 1202 (10.0)
restrot o= kér
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nilpry (k2 R = 10.1
R'+2R +(k2=%)R=0 (10.1)
F" +n2F =0 (10.2)

A equagdo (10.1) é conhecida como equagdo ordinaria de Bessel. Obtém-se como
solucéo para equacdo (10.2) e (10.1), respectivamente, as equagdes a seguir:

F(p) = Acos(ng) + Bsen(ng) (10.3)

R(r) = CJ,(k.r) + DN, (k.1) (10.4)

onde A, B, C, D sdo constantes que estdo relacionadas as condi¢des de contorno, J,, é a fungéo
ordinaria de Bessel de ordem n e N,, é a funcdo ordinaria de Neuman de ordem n. Os campos
devem ser infinitos para § = 0 — D = 0, portanto pode ser feita a substituicdo de (10.3) e
(10.4) em (9.8), tendo como resultado o que vem a seguir:

E,(r,9,z) = (Asen(ng) + Bcos(ng))J, (k.r)e /F? (10.5)

O mesmo procedimento ¢ valido para H,.

H,(r,¢,z) = (Csen(ng) + Dcos(ng))],, (k.r)e /P? (10.6)

241. MODO TE

Do mesmo modo que aconteceu no guia retangular, a componente de campo elétrico
na direcdo de propagacéo é zero (E, = 0), assim a componente nessa direcdo que é diferente
de zero é o campo magnético (H, + 0). A condicdo de contorno define que o campo elétrico

tangencial a parede metalica do guia de ondas € nulo, ou seja, E, = 0 em r = a.

wuC. ; .
Ep =22, (kea)cos(np)e 7 (10.7)
c
aquiJ', (kea) = %. Tém-se as condic¢des de contorno:
] (kca) =0 (10.8)

As raizes da equacdo (10.8) sdo dadas por p,,;, sendo p',,; a I-ésima raiz de J',,(ak,), segue

abaixo as raizes de p',,;:
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Tabela 1: Raizes de p,,; para 0 modo TE

0 P'ma P'nz P'n3

0 3,832 7,016 10,174
1 1,841 5,331 8,536
2 3,054 6,706 9,970

Considerando que o cilindro é preenchido por ar, a frequéncia de corte € dada por:

_ _ Pni _ 2m _ We _ Pni (109)
pnl_kca%kc_j—/l_c—?, _(7)6‘
_ 2ma (11.0)

C

B Pin

Substituindo (10.6) de (9.3) até (9.6) tem-se, portanto as componentes para a onda no modo

TE no guia de ondas circular (E, = 0):

H, = J(kcr)Csen(ng)e 7k~ (11.1)

H, = —J];—BC]'(kCT)Csen(an)e‘fﬁZ (11.2)
Hy = —],Zi?;] (k1) Ccos(ng)e Pz (11.3)
E, = —% J(k.r)Ccos(ngp)e IP? (11.4)
! (11.5)

wi »
E,=— Kz J'(k.r)Csen(ng)e 757

24.2. MODOTM

No modo TM a componente de campo magnético na direcdo de propagacdo é zero
(H, = 0), assim a componente nessa direcdo que € diferente de zero € o campo elétrico
(E, # 0). A condicdo de contorno define que o campo elétrico tangencial a parede metélica
do guia de ondas é nulo, ou seja, E, = 0emr = a.

Sendo p,,; a I-ésima raiz de J,,(ak.), segue abaixo as raizes de p,;:
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Tabela 2: Raizes de p,,; para 0 modo TM

0 Pn1 Pn2 Pn3

0 2,405 5,520 8,654
1 3,832 7,016 10,174
2 5,135 8,417 11,620

Substituindo (10.5) de (9.3) até (9.6) tem-se, portanto as componentes para a onda no
modo TM no guia de ondas circular:

EZ = ](kCT)Asen(n(p)e_jﬁz (116)

Hy = = e (ker) Acos(np)e (11.7)
c

Hy = —j 5 (ker)Asen(ng)e 36" (11.8)
C

: 11.9

Er =—j %](kCT)Acos(nql)e‘fﬁz (11.9)
Cc

(12.0)

. B _igz
E,=—] @](kcr)Asen(nq))e JB

As equacbes para 0s modos TE e TM nos guias de geometria bésica, como 0s
apresentados acima e outros tipos de geometria podem ser encontradas em (EDUARDO
FONTANA, [s.d.]) e (RAMO; WHINNERY; DUZER, 2008).

2.5. METODO DA MATRIZ DE TRANSFERENCIA (TMM)

As simulacgdes de plasmons de superficie foram conduzidas se utilizando do método da
matriz de transferéncia (TMM do inglés, Transfer Matrix Method), que é uma das técnicas
matematicas mais usadas no estudo da transmissdo de ondas eletromagnéticas, através de

estruturas de uma dimensdo, essa técnica permite os célculos de reflexdo, transmissdo e
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espectros de emissdo, além de simplificar avaliacdes dos modos guiados e diagramas de
banda para estruturas multicamada (PEREZ, 2008).

Uma vez feitas as descricdes das equacOes de Maxwell, pode-se prosseguir para a
descri¢do do problema da propagacdo de ondas eletromagnéticas em meios estratificados, ou
seja, meios que possuem sucessdes de camadas de diferentes materiais que é representado na
Figura 1313. O proposito dessa se¢do é detalhar, por meio de equacdes, a reflexdo do SPR na
fronteira dos meios. Para isso foi utilizado o método da matriz de transferéncia, no qual foi
baseado nos trabalhos de KLEIN; FURTAK (1986), KATSIDIS; SIAPKAS (2002) e BORN;
WOLF (2013).

Figura 13: Esquematico usado para o método da matriz de transferéncia. Neste modelo um feixe se propaga da
esquerda para a direita e cada meio tem seu respectivo valor de refracdo e tamanho representados,
respectivamente, por n e d

= | 1 Ni-1 | 1

Fonte: (KATSIDIS; SIAPKAS, 2002).

Inicialmente, para obter os valores de refletancia é necessario fazer relagdes entre o
feixe incidente, o refletido e o refratado, isso permitird saber, por exemplo, se em um sistema
0 somatorio das partes no total € 1, o quanto cada parte detém. A partir dessa relacdo surgem
as equacOes que posteriormente serdo rearranjadas em forma uma matriz. A transicao do feixe
através das camadas produzird uma matriz para cada, isso significa que ao final é necessario
juntar todas para poder visualizar o resultado, entdo para isso teremos o produtério de

matrizes.
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Figura 14: Um feixe de modo TM atravessa as camadas ny e n, da esquerda para a direita.

Fonte: elaborado pelo autor

A relacdo agora pode ser feita com base no que mostra a Figura 1414, que é
semelhante a Figura 9-b, com o campo B tendo apenas componente no eixo de y. Os campos
incidente, refletido e transmitido, pela condicdo de continuidade dos componentes tangenciais

ao longo da interface em z, podem ser equacionados da seguinte forma:

gxrxy + E;.‘xpyx = Ety (12.1)

Onde 7,, e p,, sdo respectivamente os coeficientes de transmissao e reflexao nos

meios X e Yy, e sdo baseados nas equacOes de Fresnel, os quais sdo descritos da seguinte
maneira para 0 modo TM:

2(fi, /1) 2ncos@ (12.2)
Tory = =
i 1+b n2cosf + Vn? — sen26
1-b —n*cosf + vVn? —sen?d (12.3)

p = =
Y 14+b  n2cos@ + Vn? — senZ0

X\ 2
Onde - <&> <kz,y> (12.4)
i, k;
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Nas equacOes ha o parametro fi que representa o indice de refracdo complexo dos meios, que
ja foi descrito neste trabalho na equacdo (3.5) e k é o vetor de onda no meio correspondente.
A representacdo do feixe refletindo no meio x é dado por:

Efﬂx = EyyTyx + EtxPry (12.5)

Pode-se proceder para uma simplificagdo das equacdes (12.1) e (12.5), colocando em
evidéncia o termo E:}xrxy , resultando em:

et (o) 0

Txy Txy

Ei = E,, <T}’x7xy _ Pnyxy) N Ery& (12.7)
Txy Txy

Considerando as relages dos coeficientes py, = —pyy € TyxTxy — Pxy> =1, entdo as
equacoes (12.6) e (12.7) podem ser reduzida a:

, P 1 (12.8)
EL, = Etyr_xy + Ery (T_>
xy xy

. 1 Pxy (12.9)
Ei, =E,|—|+E.,—
tx ty <Txy> + ry Txy

O termo 1/7,, € repetido nas equagOes, deste modo esse termo pode ser colocado em

evidéncia e assim ser feita a transformacdo das equagbes em uma matriz 2x2 que é
denominada na literatura como matriz dindmica, o resultado da transformacéo é o seguinte:

Ei,\_(1 (1 pxy>(Ery)_ b (Ery> (13.0)
Eix Txy Pxy 1 Ety -1 Et}’

Outra matriz importante que faré parte da solucdo é a matriz de propagacao descrita como:

(i)~ )
Ety 0 e_lﬁy Ety

onde 21 13.2
By = Tny . dy . cos((—)y) ( )
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O fator de fase g, (fase da onda) utiliza n,, e d,, que € o indice de refragdo e espessura da
camada. Para um sistema de N camadas e N+1 interfaces as matrizes tomam a seguinte forma:

EL, 1 s 1 Eiq (13.3)
| =Dy HD P.D;" |D ( )
<E:‘x> 0 okt N*I\E ;41
=1
Logo, tem-se uma matriz de transferéncia resultante 2x2:
_ [M11 M12] (Ei+1> (13.4)
Mzy M3z \Eiiq

Para se obter os valores de refletancia e transmitancia € necessaria a realizagdo de simulages
com os valores de indices de refracdo, deste modo obtém-se:

. | 1 |2 (13.9)
My,

L hz (13.6)
M3,

Para avaliagdo da sensibilidade S que é a métrica para dizer o quanto a variacdo é boa
ou ruim. Para isso é necessario ter a razdo da variagdo do angulo de incidéncia (Afspg) pela
variacdo do indice de refracdo do meio de deteccdo, para as simulagdes este trabalho utilizou
uma variacdo de (4ng) = 0,005, a grandeza resultante sera é denominada de sensibilidade (S) e
é dada em graus/RIU (Refractive Index Unit).

A6 (13.7)

S =
Ang

E na avaliacdo da precisdo foi utilizado a métrica FWHM (do inglés, full width at half
maximum), que esta relacionado a quanto tempo um biossensor leva para ter uma reposta
adequada. O FWHM utiliza a meia altura da curva de SPR para tomar a diferenca entre dois
pontos naquela altura e em seguida ha a divisdo por 1 do FWHM para normalizagdo. A
precisdo é representada por (P), a unidade é da forma graus™! e a equacdo é descrita da
seguinte forma:

1 (13.8)

P =+wim
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O capitulo 2 tratou de mostrar, através de calculos, como agem 0s campos nos principais e
mais basicos guias de ondas e também mostra 0 método da matriz e equacdes utilizadas para
modelagem.
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Capitulo 3
3. BIOSSENSORES

Segundo THEVENOT et al. (2001) biossensor é um dispositivo hibrido que combina
técnicas fisicas e quimicas para aferir de forma quantitativa e seletiva alteragdes bioquimicas
especificas, pela adesdo de espécies de interesse a camada de reconhecimento biomolecular.

Os biossensores movem uma grande variedade de areas e profissionais; é possivel
verificar a existéncia de pesquisas nos mais diversos jornais cientificos e revistas, desde
meados da década de 80, essa multidisciplinaridade permite uma ascendéncia constante no
mercado de sensores e isso se reflete no meio comercial com a publicacdo de varias patentes e
uma expansao em termos de comércio, que é resultado dos investimentos milionarios no ramo
(ANDRADE, 2006).

Uma das tematicas que tem se popularizado nos ultimos anos juntamente com 0s
biossensores ¢ a Internet das Coisas (Internet of Things - 10T), pois ela entra nesse contexto
justamente visando o desenvolvimento de dispositivos que poderdo monitorar de forma
autbnoma a saude de pessoas e animais, 0 meio ambiente, os alimentos e outras diversas

aplicacdes que surgem diariamente.

3.1. TIPOS DE BIOSSENSORES

Os biossensores consistem de trés partes: elemento biolégico sensitivo
(biorreceptores), transdutor e elemento detector. O elemento bioldgico sensitivo é referente a
parte que entrard em contato com o analito de interesse e produzird um sinal, o transdutor por
sua vez atua na forma de um conversor/intermediador, conversor porque age na transformacao
dos sinais bioldgicos em sinais elétricos e na forma de um intermediador pelo motivo de estar
e ser o comunicador entre o que acontece na parte bioldgica para a parte de processamento
(circuitos-elétricos) (ALl et al., 2017).

Segundo as recomendacdes das divisGes da Unido Internacional de Quimica Pura e
Aplicada (IUPAC), essas divisdes sdo: Fisico-Quimica (Comissdo 1.7 sobre Quimica

Biofisica) e a Quimica Analitica (Comissdo V.5 sobre Quimica Eletroanalitica). As



51

definicdes, classificacbes e nomenclaturas para biossensores eletroquimicos, podem ser
extendidas para abranger outros tipos de biossensores. A classificacdo de biossensores pode
ser feita de duas formas, a primeira é pela especificidade bioldgica, que é a habilidade que as
biomoléculas tém de identificar suas contrapartes correspondentes para se combinar, a
segunda forma de se classificar ¢ pelo modo de transducdo do sinal fisico-quimico, ou,
alternativamente, levando-se em conta que é possivel haver a integracdo entre o elemento
transdutor e a parte de reconhecimento biol6gico, a combinacdo em série destes elementos
também permite que tenham classificacdo e representacdo das classificacbes que podem ser
vistas na Figura 1515 (THEVENOT et al., 2001).

Figura 15: Classificagéo dos biossensores

Anticorpos

Organelas

Biossensores

Eletroquimico

Piezoelétrico

Calorimétrico

Fonte: (ISAHGE et al., 2016)

3.11. BIORRECEPTORES

Dentro da classe de biorreceptores os biossensores podem ser classificados de duas
formas, elas podem ser: dispositivos biocataliticos ou dispositivos de bioafinidade (WANG,

2000). Os materiais utilizados na composicdo dos biorreceptores variam de acordo com o
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reconhecimento e interacdo com o analito em questdo, alguns dos materiais biol6gicos podem
ser exemplificados como: tecidos, microrganismos, organelas, células receptoras, enzimas,

anticorpos, &cidos nucleicos, receptores sintéticos, etc. (MEHRVAR et al., 2000).

3.1.1.1. RECONHECIMENTO BIOCATALITICO

Os dispositivos biocataliticos utilizam como principio as reagdes catalisadas por
macromoléculas, eles contém um biocatalisador, tal como uma enzima para reconhecer
seletivamente o analito, que estdo presentes em seu ambiente bioldgico natural, foram
antecipadamente isoladas ou foram fabricadas. O sistema catalisador-substrato permanece
estavel, embora esteja em um estado de transicao, e esse estado é dificil de ser quantificado.
Qualquer variacdo no produto ou no substrato sera reportada pelos biossensores biocataliticos.
Oxigénio, perdxido de hidrogénio, calor e fétons sdo, usualmente, parametros que estes tipos
de biossensores detectam. Sdo usados frequentemente trés tipos de biocatalisadores: Enzimas
(mono ou multi-enzimas), celulares (bactérias, células eucariontes, fungos, microrganismos) e
tecidos (segmentos de planta ou animal) (AIZAWA, 1991; THEVENOT et al., 2001).

3.1.1.2. RECONHECIMENTO POR BIOAFINIDADE

Nos biossensores por afinidade, por outro lado, encontram-se anticorpos, antigenos e
acidos nucléicos. Tem como fundamento a interacdo do analito com uma macromolécula, que
foi removida e isolada do seu meio natural ou sintetizada. As interacdes do analito-alvo
ocorrem de forma seletiva ou especifica formando um complexo termodinamicamente estavel,
capaz de gerar um sinal de transducdo, a deteccdo acontece sem a necessidade de um
marcador, algumas vezes essas interagdes sdo monitoradas usando interacdes biocataliticas
complementares (PORFIRIO, 2014; THEVENOT et al., 2001).

Devido as moléculas biologicas interagirem de forma especifica e reversivel, pode
ocorrer uma mudanca em uma ou mais das propriedades fisico-quimicas associadas a
interacdo, isso significa que o material empregado nessa camada apresenta uma alta
seletividade, ou seja, ndo permite que outra espécie se junte a camada sem que ela realmente
apresente compatibilidade, tal identificacdo se denominou como principio chave-fechadura
(lock-key) o esquema de organizagdo do dispositivo e do principio descrito é representado na
Figura 1616 (MEHRVAR et al., 2000; SCHELLER et al., 1984).
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Figura 16: Esquema diagramatico do principio chave-fechadura e organizacao caracteristica dos componentes
de um biossensor
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Fonte: (PALMSENS, [s.d.]; SUVARNAPHAET; PECHPRASARN, 2017)

3.1.2. TRANSDUTORES

O elemento transdutor de um biossensor € usado para converter a etapa de
reconhecimento bioldgico, ou seja, atuando como uma interface que mede alteracdes fisicas
gue ocorrem no biorreceptor e transformando essa energia em um sinal elétrico mensuravel, o
qual pode ser acoplado a um microprocessador. Em seguida temos o elemento detector, onde
os dados sédo amplificados, analisados e convertidos em unidades de concentracdo para que
finalmente sejam transferidos para um dispositivo de armazenamento para controle e exibicéo
(PATHAK et al., 2007; SETHI, 1994). Os transdutores sdo divididos principalmente em
quatro categorias: transdutores eletroquimicos, dpticos, piezoeléctricos e calorimétricos, 0s

quais séo descritos em mais detalhes a seguir.

3.1.2.1. TRANSDUTORES ELETROQUIMICOS

Os biossensores eletroquimicos, ja existem desde meados do século passado, sendo

um dos primeiros biossensores a existir e, portanto, tiveram a dianteira na questdo de
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evolucdo antes do surgimento de outros meio de transducdo, tendo inclusive parte de suas
classificacGes e defini¢cbes adotadas por outros tipos de biossensores.

O principio fundamental dessa classe de biossensores é que as reagdes quimicas entre
a biomolécula imobilizada e o analito-alvo produzem ou consomem ions ou elétrons, o que
afeta as propriedades elétricas mensurdveis da solucdo, dentre elas a corrente elétrica ou
potencial (MONOSIK; STREDANSKY; STURDIK, 2012). A Figura 1717 mostra 0s
principios de um transdutor eletroquimico.

Figura 17: Elementos e caracteristicas de transdutores (eletrodos) com o principio eletroquimico
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Fonte: (RATHEE et al., 2016)

Um biossensor eletroquimico de acordo com a definicdo da IUPAC é um dispositivo
integrado independente, que é capaz de fornecer informagfes analiticas quantitativas ou
semiquantitativas especificas usando um elemento de reconhecimento que é retido em contato
direto ou espacial com o elemento de transdugio (THEVENOT et al., 2001).

Existem trés tipos de biossensores eletroquimicos — amperométricos,
pontenciomeétricos e condutimétricos. A baixa relacdo sinal-ruido (RSR) nos condutimétricos
faz com que as tecnicas de maior sensibilidade tenham um maior utilizacdo como 0s
potenciométricos e, principalmente, amperométricos, pois apresenta caracteristicas melhores
de precisdo, rapidez e sensibilidade em comparacdo com o potenciométrico (MELLO;
KUBOTA, 2002; PEREIRA; SANTOS; KUBOTA, 2002).

e Biossensores amperométricos: Este tipo de biossensor mede a corrente
produzida por uma reacdo quimica de uma espécie eletroativa a um potencial
constante aplicado, que esta relacionado a concentragdo da espécie em solugédo
(MELLO; KUBOTA, 2002). Um fator de grande impacto no funcionamento

dos biossensores amperométricos é a transferéncia eletronica entre molécula
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catalitica e a superficie do eletrodo na maioria das vezes envolvendo uma
mediagdo ou polimero condutor (GERARD; CHAUBEY; MALHOTRA,
2002).

e Biossensores condutimétricos: Os biossensores condutimétricos baseiam-se no
principio da mudanca de condutividade do meio quando organismos
metabolizam substratos descarregados, como carboidratos, para intermediar
como um acido latico. As mudancas de condutividade do meio séo detectaveis
entre dois eletrodos. A taxa de metabdlitos carregados € diretamente
proporcional a taxa de crescimento do organismo e € facilmente quantificavel
(MELLO; KUBOTA, 2002).

e Biossensores  pontenciométricos: Nos  biossensores  baseados em
potenciometria, uma membrana ou superficie sensitiva a uma espécie desejada
gera um potencial proporcional aos logaritmos da concentracdo da espécie
ativa, medida em relacdo a um eletrodo de referéncia. Este tipo de biossensor
consegue medir variagdes de pH e concentracio de fons (THEVENOT et al.,
2001).

3.1.2.2. TRANSDUTORES CALORIMETRICOS

Transdutores Calorimétricos sdo biossensores que utilizam transdutores de deteccao
calorimétrica e trabalham com o principio fundamental de que todas as reagdes bioquimicas
envolvem uma mudanga na entalpia, ou seja, absor¢do ou producdo de calor (GERARD;
CHAUBEY; MALHOTRA, 2002).

Em virtude do analito entrar em contato com o biocomponente o calor de reacdo é
medido e calibrado contra a concentracdo do analito. O calor total produzido ou absorvido é
proporcional a entalpia dos molares e ao nimero total de moléculas presentes na reacdo. O
desenvolvimento desses dispositivos € feita com a combinagdo de moléculas de enzima com
termistores, conhecidos como termistores de enzimas, eles sdo utilizado na medicdo de
temperatura de reac@es bioldgicas (MOHANTY; KOUGIANOS, 2006). A Figura 188 ilustra

0s principios de um transdutor calorimétrico.
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Figura 18: Diagrama esquematico de um biossensor com principio de transducdo calorimétrica
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Fonte: (TIQUIA-ARASHIRO, 2014)

3.1.23. TRANSDUTORES PIEZOELETRICOS

Este tipo de transdutor opera com o principio da geracdo de dipolos elétricos ao
submeter um cristal anisotropico natural ao mecanismo de estresse. Devido & adsorgdo de um
analito, a massa do cristal € aumentada resultando em frequéncias alteradas de oscilacdo, em
outras linhas uma onda acuUstica é propagada por uma corrente alternada aplicada
externamente entre dois eletrodos depositados em um substrato piezoelétrico, tal como o
quartzo. A alteracdo resultante podera ser medida eletricamente essa afericdo é importante,
pois servira para a determinacdo de massa adicional positiva ou negativa. Os biossensores que
utilizam este tipo de transducdo sdo utilizados para deteccdo de amonia, hidrogénio, metano,
mondxido de carbono e Salmonella (ALI et al., 2017; GERARD; CHAUBEY; MALHOTRA,
2002; GUPTA et al., 2006; MONOSIK; STREDANSKY; STURDIK, 2012). A Figura 199

ilustra os principios de um transdutor piezoelétrico.
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Figura 19: Esquema de um biossensor com principio de transducédo piezoelétrica
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Fonte: (SRIVASTAVA; VAN RIN; JONGSMA, 2016)

3.1.2.4. TRANSDUTORES OPTICOS

Transdutores 6pticos em biossensores sdo aplicados para medir as respostas a
iluminagdo ou a emisséo de luz. A investigacdo e uso das propriedades dielétricas e principios
Opticos podem ser usados para elaborar elementos transdutores Gpticos, 0s quais apresentam
caracteristicas competitivas com outros tipos de biossensores. Os biossensores opticos
oferecem vantagens em termos de miniaturizagdo, baixo custo, descartabilidade e sem
interferéncia elétrica. Os desenvolvimentos no campo das telecomunicages contribuiram
para o desenvolvimento e melhoria da tecnologia de fibra Optica. Esta mesma tecnologia da
fibra Optica pode ser aplicada nos biossensores como métodos de transducdo utilizando
absorbancia, refletancia, fluorescéncia, extingdo de fluorescéncia, onda evanescente,
ressonancia plasmonica de superficie (do inglés, Surface Plasmon Resonance) e biossensores
de luminescéncia que podem competir com biossensores eletroquimicos (MEHRVAR et al.,
2000).

Embora biossensores Opticos apresentem consideraveis vantagens no campo de
detectores, os mesmos apresentam alguns desafios tecnoldgicos a serem superados, 0s quais
sdo objetos de pesquisa. Esses desafios tecnoldgicos estdo relacionados abaixo:

e Quanto ao desenvolvimento de meios reagentes adequados para deteccéo:
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Nesta categoria de biossensor o trabalho do dispositivo apenas podera ter
curso se o desenvolvimento de reagentes apropriados ao que se quer investigar
for feito (MEHRVAR et al., 2000).

e Quanto as suas caracteristicas opticas:
Dispositivos opticos tem uma alta sujeicdo a interferéncia da iluminacdo
ambiente. Tal problema pode ser resolvido pelo uso de um ambiente escuro
ou radiacdo modulada. Outro fato € o de que alguns reagentes podem
apresentar fotolabilidade, caracteristica de moléculas que se degradam frente
aluz (MELLO; KUBOTA, 2002).

e Quanto as ferramentas utilizadas para deteccéo:
Para manter o funcionamento é necessaria uma fonte com alta quantidade de
energia, pois os tempos de respostas podem ser demorados, devido a troca de
massa entre analito e reagente. A irreversibilidade é um problema, pois se néo
for possivel a regeneracdo do sitio onde o reagente foi utilizado, considerando
o alto valor do reagente, isso impossibilitara a reutilizacdo (MEHRVAR et al.,
2000; MELLO; KUBOTA, 2002).

e Quanto a largura do dominio detectavel de espécies:
Os biossensores Opticos possuem um desafio quanto ao que eles podem
detectar. Atualmente eles séo aplicaveis a apenas uma estreita faixa de indices
de refracdo, isso os limita quanto ao que pode ser detectado (MEHRVAR et
al., 2000).

Outro fator que tem sido um grande desafio é a portabilidade, o que de fato tem sido
um obstaculo para o alcance do seu completo potencial, a busca pela mitigacao de limitacdes
relacionadas a sensitividade, limite de deteccdo, seletividade em solucBes bioldgicas
complexas, deteccdo sensivel de espécies associadas as membranas, e a adaptacdo de
elementos sensores para POC sdo questdes de imprescindiveis discussées nas pesquisas dos
proximos anos se apoiando em estratégias para tornarem sensores baseados em SPR

ferramentas indispensaveis a rotina biomédica de diagndsticos (SINGH, 2016).

3.2. PROPRIEDADES OPTICAS

3.2.1. SURFACE PLASMON RESSONANCE (SPR)
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A nanotecnologia presenciou um avanco exponencial nas ultimas duas décadas, esse
crescimento esta muito ligado ao desenvolvimento de novos materiais, a0 mesmo passo que
técnicas mais avancadas de fabricagdo e caracterizacdo surgem. Estruturas anométricas vém
sendo estudadas de forma extensiva durante esse periodo, devido ao fato de ocorrerem alguns
fendmenos exclusivos nessa ordem de tamanho, entre eles estd a plasmonica. Embora todo
desenvolvimento tenha se dado nesse curto espaco de tempo, a interacdo entre fotons e
nanoparticulas metélicas e semicondutoras € um fenémeno conhecido h4 mais de séculos.
Entretanto, apenas recentemente o nome plasménica foi intitulado para categorizar o rapido
crescimento dessa area (STROBBIA; LANGUIRAND; CULLUM, 2015).

O campo da plasménica pode ser descrita como o estudo dos plasmons ou oscila¢des
de carga coletiva na superficie de materiais condutores e semicondutores com a interacéo de
radiacdo eletromagnética. Estas interagdes em certas condigdes levam a uma excitacdo
coletiva de elétrons de banda condutiva, tais excitacbes sdo comumente chamadas de
plasmons de superficie (SP do inglés, surface plasmon) na Figura 2020 é mostrada a resposta
a uma onda polarizada, resultando em plasmons de superficie localizada (STROBBIA,;
LANGUIRAND; CULLUM, 2015; ZHONG et al., 2015).

Figura 20: llustracdo de uma ressonancia plasmdnica de superficie é possivel perceber a origem de dipolos
elétricos induzidos e a forga restauradora em consequéncia da separagdo de cargas nas nanoparticulas na
presenca de um campo elétrico

Campo elétrico

Fonte: (SANTOS et al., 2016)

Os polaritons de plasma de superficie (SPPs, do inglés Surface Plasmon Polaritons)
sdo ondas de modo TM que se propagam na direcdo paralela a interface planar de metal-

dielétrico em consequéncia da excitacdo provocada pela luz acoplada aos plasmons. Eles sdo
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excitados quando a luz sofre reflexdo interna total, logo surge um campo evanescente
perpendicular ao filme metéalico que os excitara, o esquema de polaritons de plasma de

superficie é mostrado na Figura 2121 (YANG et al., 2017).

Figura 21: Representacdo de um feixe de luz incidente com consequente propagacao do plasmon ao longo da
interface metal-dielétrico
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Fonte: (DAS et al., 2016)

Ressonancia Plasmonica de Superficie € um fendmeno fisico relacionado a excitacao
Optica da Onda Plasmoénica de Superficie na fronteira entre um metal e um dielétrico. Esse
fendmeno € uma das técnicas de Optica mais utilizada como padrdo de deteccdo de sensores
Opticos. Sensores Opticos baseados em SPR sdo altamente sensiveis a variagcdes no indice de
refracdo do meio vizinho, o que Ihes permitiu ser altamente proficientes para aplicacdes de
sensoriamento, como nas areas de quimica, estudos ambientais e sistemas bioldgicos.
Sensores SPR de fibra ética surgiram a partir da configuracdo fundamental do SPR baseada
na configuracdo de Kretschmann, que apresenta certa semelhanga com a configuracéo Otto,
como pode ser visto na Figura 2222 (SINGH; KALER, 2018).
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Figura 22: Esquematico da configuracdo de Kretschmann a direita e Otto a esquerda
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Fonte: (TIWARI, 2015a).

A estrutura de Kretschmann é uma das configuragdes geométricas mais utilizadas na
confeccgdo de sensores baseados em SPR, a razdo para que haja uma maior preferéncia nesse
tipo de configuracdo reside no fato de que ela apresenta algumas vantagens e podem ser
resumidas em: ndo necessitar que haja um feixe de luz atraves do adsorvato, em comparagéo a
outras configuracfes inclusive a de Otto, apresenta uma estrutura simplificada e facil de
construcdo, além de também oferecer alta sensitividade (PATTNAIK, 2005; SOHRABI,
HAMIDI, 2016).

3.2.2. CRISTAIS FOTONICOS

Visando deter o controle sobre propriedades como, por exemplo, emissao, propagacéo
ou absorcdo de luz, para isso é necessario que se desenvolva um material com determinado
padrao de periodicidade em sua estrutura.

Ondas eletromagnéticas ao trafegarem em meios que possuem secdes de diferentes
tipos de materiais ou perturbacfes periodicas na estrutura sofrem mdaltiplos espalhamentos,
quando seu comprimento de onda é analogo ao das perturbacdes na estrutura. Tendo como
exemplo, elétrons ou ondas eletrdnicas que se propagam em um cristal sofrem inimeros
espalhamentos nos atomos da rede, distribuidos periodicamente no espaco. Satisfeitas certas
condigbes, as ondas que se espalharam anteriormente poderdo exercer interferéncia
construtiva na dire¢do oposta aquela de propagacéo da onda, o que ira resultar em uma onda
estaciondria. Nestas circunstancias, a onda ndo pode se propagar através do cristal, sucedendo

em frequéncias (energias) com propagacdo proibida. As frequéncias permitidas formam, nesse
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caso, bandas separadas por gaps (intervalos) de estado de energia band-gap eletrdnico
(QUINONEZ, 2006).

O conceito de cristais fotonicos foi concebido usando a analogia entre a propagacéo de
um elétron em um potencial periédico e uma onda eletromagnética em um meio com
alteracdo periodica do indice de refracdo no espaco (SERGEY V. GAPONENKO, 2010).

Podemos entdo definir que cristais fotdnicos sdo estruturas que possuem constante
dielétrica (indice de refracdo) periodica, usualmente gerando bandas de gap fotdnicos
(Photonic Band Gap — PGB), intervalos de frequéncia para 0s quais a energia ndo pode se
propagar através do meio, onde € obrigatdrio que as estruturas apresentem uma periodicidade
correspondente com a escala do comprimento de luz incidente (DIAS, 2011).

Cristais fotdnicos podem apresentar periodicidade em uma, duas ou trés dimensdes,
como descrito na Figura 2323. Um cristal fotonico unidimensional adquire propriedades de
PGB, apenas quando a luz incidente é paralelo ao eixo z, ou seja, atravessando as camadas no
sentido de z. Em estruturas com periodicidade nas duas dimensbes, sdo os chamados
bidimensionais, eles apresentam um terceiro eixo que € homogéneo, com caracteristica PGB
relativa & luz incidente, atuando no plano y-z. A periodicidade em trés dimensdes de um
cristal fotbnico é similar a um cristal real, uma vez que cristais reais podem ter PGB em
qualquer direcdo normal & incidéncia de luz. E necessério salientar que nessa estrutura a onda
eletromagnética sofrera proibicdo em qualquer angulo —band gap completo, apenas quando a
onda estiver dentro do intervalo de frequéncia da banda proibida (ANDRADE, 2010;
QUINONEZ, 2006).

Figura 23: Esquematico dos modelos uni, bi e tridimensional. Cada cor representada indica a diferenca entre os
indices de refracdo

x
T_) 1D
> 2D 3D

y

Fonte: (BIRO et al., 2007)
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3.2.3. GRAFENO

Em 2004, o grafeno era descoberto por um grupo de pesquisadores da universidade de
Manchester que pesquisavam filmes grafitico monocristalinos NOVOSELOV et al. (2004),
trabalho inclusive agraciado com o Nobel em 2010. A palavra grafeno proposta por Hanns-
Peter Boehm em 1962, surgiu da resultante entre a palavra grafite com o sufixo —eno, devido
a dupla ligacdo existente, sufixo esse que é usado para denominar hidrocarbonetos aromaticos
policiclicos fundidos (BOEHM; SETTON; STUMPP, 1994).

O grafeno consiste de uma monocamada plana de atomos de carbono hibridizados na
forma sp?, 0 que resulta em um elétron livre por &tomo na camada orbital p , onde os a&tomos
ficam dispostos nos vértices de hexagonos regulares em uma estrutura bidimensional (2D)
comumente associada a favos de mel (Figura 2424) a juncdo ordenada dessas estruturas por
ligacdes covalentes (forte) formam uma rede infinita do tipo hexagonal (SEGUNDO; VILAR,
2016; TRANSPARENTE; PIMENTEL,; SILVA, 2014).

Figura 24: a) Rede hexagonal dos &tomos de carbono para o grafeno e b) Estrutura do grafite apresenta
multicamada de folhas de grafeno empacotadas e unidas por forcas de Van der Waals com distancia interplanar
de 0,34 nm

) (bm TO.M nm

Fonte: (KUMAR; LEE, 2013; SILVA, 2011).

Uma alta condutividade elétrica e mobilidade eletronica sdo as caracteristicas de uma
monocamada de grafeno, em termos numéricos: até 2 x10*S/cm e 2% 10°cm?/V.s
(nimero 100 vezes superior a mobilidade eletrdnica do silicio) respectivamente, e isso é
resultante da pequena massa efetiva que os elétrons desse composto possuem. As
propriedades eletrénicas do grafeno se alteram em funcdo do nimero de camadas e a posicao
relativa dos &tomos nas camadas adjacentes determinadas pela ordem de empilhamento. Visto

que a estrutura eletronica de uma monocamada de grafeno sobrepGe dois pontos conicos na
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zona de Brillouin, os portadores de carga podem ser compreendidos como elétrons sem massa
ou férmions de Dirac, ou seja, agem efetivamente como particulas relativisticas sem massa,
préximos aos pontos de Dirac, esquema apresentado na Figura 2525, em um espago-tempo de
(1+2) dimensdes, sendo uma dimensdo temporal e duas espaciais (CHAOHE et al., 2013;
SEGUNDO; VILAR, 2016; WEI; KIVIOJA, 2013; ZANELLA; JIMENEZ; DARTORA,
2015).

Figura 25: Em um sélido os elétrons apresentam uma restrigdo de faixas, ou bandas de energia. A caracteristica
de um semicondutor, isolante ou até mesmo algumas camadas de grafeno, que nessa condigdo apresenta as
caracteristicas de um semicondutor, é de que um elétron, apenas pode se tornar livre se ele receber uma
quantidade suficiente para atravessar 0 “gap ”, 0 grafeno apresenta propriedades que tornam essa diferenca de
“gap” infinitesimal, essa é a principal razdo para que os elétrons do grafeno tenham uma alta mobilidade
eletrnica e permite que os elétrons se desloquem a uma velocidade de aproximadamente 10°m/s

Semicondutor Grafeno A

—=+== Banda de conducio ==
Elétrons sdo livres
para se movimentarem

Ponto

I g dc

Dirac
Banda de valéncia
Elétrons ligados aos
—~i— atomos ——

Fonte: (CHAOHE et al., 2013; SEGUNDO,; VILAR, 2016).

Energia

As propriedades 6pticas do grafeno estdo atreladas fortemente com suas propriedades
eletrénicas, da mesma maneira que sua estrutura eletronica de baixa energia, na qual bandas
conicas se encontram no ponto de Dirac, resultado em uma inesperada alta opacidade. Como,
por exemplo, foi demonstrado por meio de experimentos, que em uma monocamada de
grafeno € possivel absorver apenas 2,3% da luz branca e ter uma refletdncia minima de 0,1%,
onde essa caracteristica de absorcéo optica do grafeno aumenta linearmente com a adicéo de
novas camadas (NAIR et al., 2008; YAO; COJOCARU, 2014).

Segundo YE et al. (2013) com a utilizacdo de uma ou mais camadas de grafeno é
possivel absorver mais modo de luz TE (Transverse Electric) do que o0 modo TM na estrutura

de reflexdo interna total. Isto significa que o modo TM por ter uma menor atenuacao,
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consequentemente, conseguira ter uma maior penetracdo do campo no meio e uma maior
refletancia dos modos TM em comparacdo com os modos TE.

A resolucéo e sensitividade de um sistema podem ser melhoradas pela medicdo da
diferenca de intensidade de luz refletida do modo TM e do modo TE. A condutividade do
grafeno pode facilmente ser afetada pelo ambiente externo, devido a alta mobilidade
eletrénica que afeta diretamente a constante dielétrica. O grafeno possui um grande potencial
para medir intensidades de campos magnéticos. Nos sensores de fibra dptica, a propriedade de
adsorcdo optica do grafeno pode melhorar substancialmente a resolucdo, entretanto, é

necessario que a polarizacdo que mantém a fibra seja usada no sensor (ZHAO et al., 2016).

3.3. MODELO DE SIMULACAO DO SENSOR

A estrutura do dispositivo Optico usado como sensor se baseou no modelo de
Kretschmann, o qual é constituido de uma pilha com N camadas formadas por dielétricos e
metais. Neste trabalho foram usadas cinco camadas, onde a disposicdo de cada camada tem
uma ordem, a qual deve ser mantida para o alcance do melhor desempenho, conforme
disposto na Figura 2626.

As camadas sdo colocadas da seguinte maneira, de baixo para cima: prisma, cromio,
ouro/prata, grafeno, camada biomolecular e solugdo de amostra. Nesta estrutura, cada camada
possui propriedades intrinsecas, mais especificamente, o indice de refracdo que é um dos
fatores que os distinguem entre si. Para simular esta estrutura foi utilizado o método da
matriz de transferéncia TMM (TIWARI, 2015a) descrito detalhadamente na secdo 2.4 do
capitulo 2, tal método permite o calculo dos coeficientes de transmissdo e reflexdo do
dispositivo.
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Figura 26: Disposicdo do modelo de multiplas camadas

E=ASolugéo de amostra
B Camada biomolecular
M Grafeno

[ Ouro

] Crdémio

[ Prisma

/<\ == | Uz incidente
O,

Fonte: elaborado pelo autor

Considerando a estrutura multicamada mostrada na Figura 2626, quando a luz incide
sobre o prisma e reflete de volta, uma onda evanescente € produzida no filme de metal que o
percorre ao longo da direcdo x com uma propagacao constante. A condi¢do para que ocorra
essa excitacdo da onda plasménica de superficie (OPS), é descrita parcialmente pelo vetor de
propagacao na equacéo (4.4).

A construcdo do codigo em Matlab tomou como base o trabalho feito por POULSEN
(2010), o qual foi adaptado para se adequar aos parametros utilizados e também foram criadas
funcdes de mensuracdo da sensibilidade e precisdo. No final deste trabalho, no apéndice, é
descrita a rotina do programa em Matlab e as configuragdes utilizadas no Comsol.

O capitulo 3 apresentou as definigdes, caracteristicas e tipos de biossensores
existentes, além de dar énfase sobre como atuam o0s biossensores Opticos e uma breve
introducdo sobre as propriedades Opticas tendo no final o modelo de simulagdo do biossensor
idealizado para este trabalho.
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Capitulo 4

4. RESULTADOS SIMULADOS

As simulagdes foram conduzidas, inicialmente, com o intuito de se acumular valores
das execugdes dos cenarios parametrizados, diga-se parametrizados: cada cenario possui uma
configuracdo diferente, onde para cada cole¢do de valores (resultantes das simulagdes) séo
selecionados os resultados, os quais apresentaram melhores sensibilidades (mesmo com
pequenas diferencas de valores) em relacéo aos outros.

A Tabela 1 mostra de maneira simplificada os parametros utilizados para as
simulagcOes. Todas as propriedades dos materiais estdo sujeitas a um feixe de luz com
polarizagdo TM de comprimento de onda A = 633nm, esse comprimento de onda foi mantido
em todas as simula¢des. Um dos motivos do emprego da polarizagdo em modo TM, de acordo
com ZHAO et al. (2016), é pelo fato de o grafeno, quando utilizado juntamente com esse
modo de polarizacdo, obter uma melhor interacdo do que os modos TE, haja vista, que 0s

modos TE obtém maior absor¢do optica do que os modos TM.

Tabela 3: Configuraces utilizadas em ambos simuladores

Parametros Opticos dos materiais

indice de refracio Coeficiente de

Material . extincdo Referéncias
n
(k)
Prisma (SF10) 1,723 0 (POLYANSKIY, [5.d.])
(JOHNSON:
Ouro (Au) 0,18344 3,4332 CHRISTY, 1972)
(JOHNSON:
Prata (Ag) 0,05620 4,2776 CHRISTY, 1072)
- (JOHNSON:
Crémio (Cr) 3,1395 3,3152 CHRISTY, 1974)
Grafeno (Gr) 3 1,1491 [BRUNA; BORINI,

2009]

Meio de deteccéo 1,33—1,35 0
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A razdo para escolha do Crémio como camada de adesdo entre ouro e o prisma, ao
invés de outros como Titénio e Paladio, foi pelo fato do Crémio apresentar um maior indice
de refracdo e um menor coeficiente de extin¢cdo que os demais materiais, quando se considera
0 comprimento de onda utilizado (633 nm) e seguindo os modelos de JOHNSON e CHRISTY
(1974). Isto implica uma menor absorgédo, ou seja, uma menor capacidade de atenuar a luz.
Isso também resulta também em um melhor desempenho em relacdo a preciséo, pois havera
uma maior penetracdo da onda evanescente (menor atenuacdo) na camada imediatamente
colada ao prisma quando o material utilizado € o cromio. Esse efeito pode ser constatado na

Figura 277, a qual apresenta o resultado das simulagdes.

Figura 27: Comparacéo entre materiais de adeséo
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Fonte: elaborado pelo autor

Os parametros para a realizagdo da primeira simulacdo foram constituidos de todas
camadas presentes na Figura 2626, exceto a camada de grafeno, a qual foi adicionada
posteriormente em outras simulacGes. Para encontrar valores baixos de Refletancia usando-se
ouro e para um dado angulo de incidéncia, procedeu-se da seguinte maneira: investigou-se o
comportamento da refletividade em funcdo do angulo de incidéncia usando-se diferentes
valores de espessuras de filme metalico, como pode visto na Figura 2828. Este procedimento
primeiro foi feito utilizando-se 0 Comsol, desenhando a estrutura do dispositivo e usando as
suas funcOes internas (Figura 288-a). Posteriormente este procedimento foi feito usando o
modelo analitico, o qual é descrito utilizando os coeficientes de reflexdo das equacbes de

Fresnel juntamente com o Método da Matriz de Transferéncia, o resultado é expresso na
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Figura 288-b. Ambos os valores para Comsol e Matlab, estdo de bom acordo e com valor
minimo em 57° e espessura em 50 nm. Este comportamento também ocorreu para outros
valores de espessura. E notoria a diferenca de suavidade entre as curvas da Figura 28-a e
Figura 28-b, ocorre pelo fato de o Matlab permitir uma maior amostragem sem que haja um
grande custo computacional, que no caso do Comsol torna-se inviavel, sendo assim, foi
utilizada uma quantidade menor de amostragem. Percebe-se que 0s menores valores de
refletividade encontram-se no intervalo de 40 a 50 nanémetros. Isto é também reportado por
AL-SAAIDY et al. (2016); CAIDE e SUI (2000); JIA et al. (2019); PALIWAL et al. (2014).

Figura 28: Curva de refletividade TM em funcdo do angulo para o sensor com variagdo entre 30 e 60 nm da
espessura do filme de ouro e meio de deteccdo fixado em 1,33. (a) Comsol (b) Matlab. Por motivos de
otimizacdo, em termos de tempo de calculo computacional, a quantidade de resolucdo no Comsol foi reduzida,
até o ponto que ndo perdesse a confiabilidade.
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A Figura 299 mostra a distribuicdo do campo magnético em ressonancia, onde no
angulo de ressonancia (57°) um plasmon de superficie é formado e propaga-se ao longo da
interface. E possivel verificar com mais detalhe esse comportamento na imagem em corte da
estrutura 3D, onde os elementos que o compdem estdo perfilados e a onda interage com 0s
materiais ao longo da estrutura, onde € possivel perceber na Figura 299-a que logo apds
atingir a ressonancia na interface dos materiais a onda decai exponencialmente na direcéo V.
Ja na Figura 299-b, somente é possivel perceber a camada de grafeno com a ampliacao, isto se
d& devido ao seu tamanho infimo.

Figura 29: Visualizacdo do campo magnético em ressonancia ao longo da estrutura da Figura 26, com utilizacdo

de 50 nm de espessura no filme de ouro a) distribuicdo magnética vista em 3D e b) vista em corte da estrutura, a

barra de coloracéo representa a intensidade do campo
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Fonte: elaborado pelo autor

Apos as simulagBes com a camada de ouro, essa camada de metal foi retirada e no seu

lugar foi inserida a prata para realizagcdo das simulagfes, apenas com esse metal. Conforme
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reportado na literatura € com os resultados obtidos nas simulacdes foi observado que o0s
parametros de espessura da camada de metal para a prata estdo proximos ao intervalo que se
observa na Figura 30, que é o mesmo intervalo utilizado nas simulages para o ouro.
Observou-se que houve, assim como no ouro, 0 menor pico localizando-se em 50 nm, mas
aqui houve uma diferenca, porque logo na sequéncia a espessura de 60 nm ficou com o
segundo menor pico, no Matlab, e terceiro menor pico no Comsol, no Matlab a espessura de
40 nm ficou em terceiro e em 30 nm novamente ambos simuladores estdo convergindo para 0s

mesmos resultados.

Figura 30: Curvas de ressonancia para o intervalo definido de 30 a 60 nandmetros com igualdade apenas em 30

e 50 nm. a) Curvas no Matlab b) Curvas no Comsol
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Assim, ap6s andlise foi observado que, em comparacdo com as curvas do ouro, a prata
tem uma melhor precisdo, pois a abertura € menor em todos os perfis de espessura, embora
ndo tenha o mesmo desempenho quanto a profundidade da curva. Com a variacdo de 0.005 no

indice de refragdo no intervalo de 1.33 até 1.35 foi possivel verificar uma sensibilidade
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méaxima de 69.978 graus/RIU com a utilizacdo de apenas prata mantendo uma precisdo de
2.3756 graus™1.
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Fonte: elaborado pelo autor
0 é mostrada uma comparacédo entre diferentes configuracGes para o valor da camada
de grafeno, onde o valor d, corresponde a ndo existéncia de uma camada de grafeno, ou seja,
0 gue existe é apenas 0 ouro. Ao incrementar a camada de grafeno em uma unidade (0,34 nm)
ha uma variagdo no angulo de incidéncia AOSPR de 0,4235° o0 que corresponde a
88,4graus/RIU, significando um ganho na sensibilidade se comparado ao resultado da

primeira simulacdo que obteve variacdo de 0,3867°, seguido de 77,3 graus/RIU.

Um ponto a ser levado em considera¢do, com os resultados, € que mesmo tendo o
valor minimo na faixa de 50 nm para a camada de ouro, ele ndo atingiu um apice de
desempenho como esperado com a adicdo de camadas de grafeno, o que apenas veio a ser
visto na utilizagdo de uma camada de 40 nm, inclusive superando as marcas de 50 nm, a
respeito da profundidade da curva de SPR. Outro ponto a ser avaliado € na utilizagdo do ouro
em dois simuladores, que trazem métodos diferentes de calculo para as estruturas de multiplas
camadas, ndo ter apresentado grandes desvios na sensibilidade o que é perceptivel pela

semelhanca entre a Figura 311-a e Figura 31-b.

Pelo fato do Comsol nédo aceitar valores nulos, a contagem de camadas nele comegou a
partir da inclusdo de uma camada, o que ndo influencia no resultado final, ja que a ndo

utilizacdo de camada serve apenas como referéncia visual para as proximas curvas.



Figura 31: Comparagéo através do incremento de camadas de Grafeno, onde cada camada possui espessura
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igual a 0,34 nm. As novas camadas se somam as anteriores. a) Curvas para as sucessivas camadas de grafeno no
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Com a inclusdo de grafeno no sistema a prata apresentou um aumento na
sensibilidade, como o esperado. Entretanto, houve caracteristicas diferentes das que
ocorreram no ouro, uma delas foi o fato do Comsol necessitar de trés camadas a mais para
alcancar o mesmo desempenho medido no Matlab, como pode ser visto na Figura 32, este que
precisou de apenas seis para alcancar o melhor valor de sensibilidade que foi de 72.2272
graus/RIU, o que representa um aumento de 3,11% na sensibilidade, comparado ao valor
inicial sem grafeno. Também foi possivel aferir a precisdo do sistema que marcou 0.4405
graus~!, uma queda brusca, mas que ainda sim permanece maior que o valor de precisdo do

ouro com ou sem grafeno.

Figura 32: Curvas de SPR para a prata com acréscimo de grafeno. a) Simulagdo no Matlab com 6 camadas de
grafeno e uma espessura de 40 nm de prata. b) Simulacdo no Comsol com o obtido de 9 camadas.
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Fonte: eIaboEa?jo pelo autor
Por fim, percebe-se que a prata apresenta um bom desempenho quanto a precisdo, mas
ndo oferece um grande aumento de sensibilidade com a inclusdo de grafeno, o contrario do
que ocorre com o ouro, quando é inserida ao menos uma camada de grafeno, pois ha um
aumento maior na sensibilidade e na profundidade da curva. Sdo contrapontos que devem ser
levados em conta para cada tipo de projeto que se queira desenvolver na intencdo de escolher
qual o melhor em cada situagdo. Estdo elencados na Tabela 4 os resultados das simulacGes
com os melhores valores em cada camada, tendo como resultado o melhor valor encontrado

para cada configuracdo correspondente.

Tabela 4: Desempenho dos materiais nas propriedades épticas com ou sem grafeno

Metal Grafeno S(Z?Z':; /I::S Ia S)e (z:zii:é?)
Prata (40 nm) 2.04 nm 72.2 0.4405
Prata (40 nm) - 69.9 2.3756
Ouro (40 nm) 2.04 nm 88.4 0.1653
Ouro (40 nm) - 77.3 0.2812

E valido ressaltar que foi possivel continuar aumentando a sensibilidade na prata e no

ouro apos a sexta camada de grafeno, todavia isso representou uma perda significante na

profundidade da curva e um espagamento maior entre 0s meios das curvas, 0 que representa
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uma perda de precisdo, retardo na resposta de deteccdo e um menor campo evanescente
atuando na regido de deteccdo. A Figura 33 mostra os perfis de configuracdo em série, onde é
possivel notar que a prata juntamente com o grafeno fica préximo ao desempenho do ouro e

que o ouro com o grafeno tem a maior sensibilidade registrada.

Figura 33: llustragdo dos desempenhos de cada combinacéo de material

75

50

25

Sensibilidade graus/RIU

Ouro + Grafeno Ouro Prata Prata + Grafeno

Materiais

Fonte: elaborado pelo autor

O capitulo 4 apresentou os resultados obtidos das simulacdes e fez analises sobre 0s
pardmetros dos materiais utilizados com base nas métricas utilizadas de sensibilidade e
preciséo.
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Capitulo 5

5. CONCLUSAO

O presente trabalho apresentou um estudo tedrico através de anélise numérica sobre 0s
efeitos na sensibilidade com o uso de ouro, prata e grafeno em biossensores. Para analisar o
comportamento das ondas que trafegavam através das multicamadas foi utilizado o Método da
Matriz de Transferéncia, que permitiu uma analise simplificada dessa interacdo entre ondas
eletromagnéticas e matéria. Apos as simulacdes foi possivel constatar que houve um aumento
na sensibilidade, partindo do valor inicial obtido de 77,3 graus/RIU utilizando apenas ouro,
aumentando para 88,4graus/RIU, valor maximo para essa simulacdo no Matlab. Isso
aconteceu apos as inclusdes sucessivas de camadas de grafeno, para o qual se obteve uma
curva maior ap6s a inclusdo da sexta camada de grafeno, resultado semelhante ao que
verificado no Comsol com resultado de 86,7deg/RIU, o que representa um aumento de no

minimo 12% sendo maior inclusive que os valores encontrados na literatura, junto as
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insercBes de camadas e aumento da sensibilidade veio a perda de precisdo, isso porque houve
também um progressivo espacamento na curvatura o que torna o sistema menos agil as
interagdes e consequentemente menos preciso.

No caso da utilizagdo de prata dos seus valores iniciais de 69,976 graus/RIU passou
para os 72,227 graus/RIU, o que corresponde a 3,1% de aumento. Tal valor foi alcangado com
a inclusdo de seis camadas no Matlab e nove no Comsol, essa diferenca de camadas pode
estar relacionada ao fato de que o Comsol utiliza 0 método das diferencas finitas e no Matlab
foi utilizado o método da matriz de transferéncia. Vale ressaltar que o valor obtido para
sensibilidade, pela prata em combinacdo com grafeno é préximo ao da configuragdo apenas
com a camada de ouro sem grafeno. Esse aumento se deve a habilidade de absorcdo das
biomoléculas de grafeno. Pelo que foi observado aparentemente a precisdo € inversamente
proporcional & sensibilidade, pois quando a tende a crescer sensibilidade do outro lado a
precisdo tende a diminuir, fato observado tanto para o ouro quanto para a prata.

A precisdo da prata foi maior em todos os casos quando comparada ao ouro, um fato
verificado foi que a prata sofre uma perda de 81,4% na precisao apos a inclusdo do grafeno
que é uma perda consideravel, ja o ouro perde apenas 41,2%, ou seja, na Propor¢ado 0 ouro
perdeu apenas metade do que a prata perdeu.

Os resultados obtidos sugerem dizer que, o uso de grafeno tem grande potencial no
desenvolvimento de sensores Opticos, para 0s mais variados propdsitos e a utilizacdo em
conjunto com a prata pode se equivaler a estruturas que utilizam apenas ouro com a vantagem
de ter uma maior precisdo na deteccdo, a depender dos custos das técnicas de fixacdo do
grafeno, pode ser uma alternativa para a reducgéo de custo.

Para trabalhos futuros pretende-se usar novos tipos de materiais que venham a tornar o
desenvolvimento de biossensores com um custo menor, sem que se perca ou diminua
drasticamente a qualidade de deteccdo, isso aliado as técnicas ja conhecidas pela comunidade
cientifica.

Outro ponto de interesse para trabalhos futuros é o de utilizar um algoritmo genético
na determinacdo automatica de valores para tamanho, de acordo com as melhores
combinagGes de materiais, tornando o trabalho mais eficiente, haja vista que, atualmente a
determinacdo dos Vvarios parametros é quase que um trabalho “manual-aleatorio” pelo fato de
ndo se ter uma ideia exata de quais sdo as melhores combinagdes em tempo habil.

A érea da fotbnica apresenta amplas perspectivas com crescente destaque durante as

Gltimas décadas, da mesma forma como foi na expansdo com o transistor na década 50, e é
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esperado que se mantenha, pois novas aplicacdes continuam a surgir. No que se refere aos
biossensores fotonicos, 0 mesmo julgamento é feito, € um campo de elevada importancia que

ainda ha muito que se desenvolver e aperfeigoar.
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APENDICE A

Com intuito de dar continuacdo para o aprimoramento deste trabalho o codigo fonte,
geometrias e as configuragdes, que foram utilizadas para obten¢do dos resultados, serdo

tornados publicos para que sejam utilizados e modificados a quem interessar.

function Calculo_de_SPR

%variaveis de comprimento de onda, indice de refracdo complexo e angulo de incidencia
dentro do prisma

d_Au =40E-9; %espessura do ouro/prata
theta_inicio = 45; %Angulo de inicio
theta_slut = 68; %Angulo final

thetasteps =10000; %Amostragem

theta_inicio=theta_inicio/360*2* pi ; %conversdo de angulo
theta_slut=theta_slut/360*2* pi ;

deltatheta =( theta_slut-theta_inicio) / ( thetasteps -1);

for t = 1: 1: thetasteps ;

theta=theta_inicio+deltatheta *( t -1); %contador de angulo
angulo( t)=theta/ (2* pi) * 360; %eixo X

end

figure (1) ;

hold on

for 1 =1.33:0.005:1.35

n_buffer =I;

[ Refletancia ] = Valor_de_refletancia(n_buffer ,d_Au , angulo , theta_inicio , theta final ,
deltatheta , thetasteps );

if 1I==1.330

plot( angulo , Refletancia, 'k ")

[rmin1,xminl] = min(Refletancia); % SPR minimo
[rmax1,xmax1] = max(Refletancia);

xminl = (theta_inicio+(xminl*deltatheta))*(180/pi);
indice_refl=l;

% ***Calculo de Precisdo***



rminl; %Menor amplitude

xminl %Angulo de incidencia minimo

rmax1; %Maior amplitude da esquerda
Refletancia(end); % Maior amplitude da direita

Dir = (Refletancia(end)-rmin1)/2

Esq = (rmax1-rminl)/2

idx_yEsq = min(find(abs(Refletancia-Esq)<0.0003))
idx_yDir = max(find(abs(Refletancia-Dir)<0.0002))
idx_Centro = find(Refletancia==rmin1)

x_Dir = angulo(idx_yDir) % angulo médio da direita
x_Esq = angulo(idx_yEsq) % angulo médio da esquerda
X_Cen = angulo(idx_Centro) %éangulo do centro
FWHM = 1/(x_Dir-x_Esq) % FWHM dividido por 1
plot( angulo , Refletancia , 'k ','LineWidth',1)

hold on

plot (angulo(idx_Centro), Refletancia(idx_Centro), *")
plot (angulo(idx_yDir), Refletancia(idx_yDir), *")
plot (angulo(idx_yEsq), Refletancia(idx_yEsq), *")
end

%if 1==1.335

%plot( angulo , Refletancia,'g"')

%[rmin2,xmin2] = min(Refletancia); % SPR minimo
%xmin2 = (theta_inicio+(xmin2*deltatheta))*(180/pi);
%xmin2;

%rmin2 % valor minimo de Y
%diferenca_angulo=xmin2-xminl;

%indice_ref2=l;

%dif_indice=indice_ref2-indice_refl;
%sensitividade=diferenca_angulo/dif_indice

%end

%if 1==1.340

%plot( angulo , Refletancia, 'm")

%][rmin3,xmin3] = min(Refletancia); % SPR minimo
%xmin3 = (theta_inicio+(xmin3*deltatheta))*(180/pi);
%diferenca_angulo=xmin3-xmin2;
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%indice_ref3=l;

%dif _indice=indice_ref3-indice_ref2;
%sensitividade=diferenca_angulo/dif_indice

%end

%if 1==1.345

%plot( angulo , Refletancia,'c ')

%][rmin4,xmin4] = min(Refletancia); % SPR minimo
%xmin4 = (theta_inicio+(xmin4*deltatheta))*(180/pi);
%rmin4 %valor minimo de Y

%xmin4

%diferenca_angulo=xmin4-xmin3;

%indice_ref4=l,

%dif _indice=indice_ref4-indice_ref3;
%sensitividade=diferenca_angulo/dif_indice

%end

%if 1==1.350

%plot( angulo , Refletancia,'b ")

%][rmin4,xmin5] = min(Refletancia); % SPR minimo
%xmin5 = (theta_inicio+(xmin5*deltatheta))*(180/pi);
%diferenca_angulo=xmin5-xmin4;

%indice_ref5=l;
%dif_indice=indice_ref5-indice_ref4;
%sensitividade=diferenca_angulo/dif_indice

end

legend ('n_3=1.330"','n_3=1.335",'n_3=1.340"','n_3=1.345", 'n_3=1.350", ' Location ',
" NorthEastOutside ')

xlabel (" Angulo de incidencia Normalizado')
ylabel (' Refletancia ")

end
end

function [ Refletancia ] = Valor_de_refletancia(n_buffer ,d_Au , angulo , theta_inicio |,
theta_final , deltatheta , thetasteps )

lambda_0= 633E-9; %Comprimento de onda



n_prisma = 1.723; %Indice de refracdo do prima SF10

n_Cr=4.1395-2.3152i; %Indice de refracdo do crémio
n_Au= 0.18344-3.4332i; %Indice de refracdo do ouro ou prata
n_Gr=3-1.149i; %Indice de refracdo do grafeno
d_Cr=1E-9; %Espessura do cromio
d_Gr=6.12E-9; %Quantidade de camadas de grafeno (1 camada = 0.34 nm)
d_Au=d_Au; %Espessura do ouro ou grafeno
nl=n_prisma;

n2=n_Cr,

n3=n_Au;

nd=n_Gr;

%n5=n_Ma;

n5=n_buffer ;

eps1=n1~2; %prisma

eps2=n2”2; %cromium

eps3=n3"2; %ouro

eps4=n4"2; %Grafeno

eps5=n5"2; %buffer

k=2*pi /lambda_0 ; %0Omega

for t = 1: 1: thetasteps
theta=theta_inicio+deltatheta *( t -1);
kx=k* n_prisma * sin( theta ) ;
kzl=sqrt (-(kx"2)+k"2*epsl ) ;

if imag ( kzl) >0,

kzl1=-kz1 ;

end

kz2=sqrt(-(kx"2)+k"2*eps2 ) ; %cromio
if imag ( kz2) >0,

kz2=-kz2 ;

end

kz3=sqrt(-(kx"2)+k"2*eps3 ) ; %ouro
if imag( kz3) >0,

kz3=-kz3 ;

end

kz4=sqrt(-(kx"2)+k"2*eps4 ) ; %grafeno



if imag ( kz4 )>0,

kz4=-kz4 ;

end

kz5=sqrt(-(kx"2)+k"2*eps5 ) ; % buffer

if imag ( kz5) >0,

kz5=-kz5 ;

end

beta_Cr=kz2*d_Cr; %2*pi /lambda_0*(n_Cr*d_Cr*cos( theta ) ) ;
beta_ Au=kz3*d_Au; %2*pi /lambda_0*(n_Au*d_Au*cos( theta) ) ;
%beta_Ma=kz5*d_Ma; %2*pi /lambda_0*(n_Gr*d_Gr*cos( theta ) ) ;
beta_Gr=kz4*d_Gr;

%***matriz de propagacao***
Propagacao_Cr=zeros(2) ;

Propagacao_Cr(1 ,1)= exp(-1i *beta_Cr) ;
Propagacao_Cr(2 ,2)=exp ( 1i *beta_Cr) ;
Propagacao_Au=zeros(2) ;

Propagacao_Au(1 ,1)=exp(-1li *beta_Au) ;
Propagacao_Au(2 ,2)=exp ( 1i *beta_Au) ;
Propagacao_Gr=zeros( 2 ) ;
Propagacao_Gr(1,1)= exp(-1i *beta_Gr) ;
Propagacao_Gr(2 ,2)=exp ( 1i *beta_Gr) ;
%Propagacao_Ma=zeros(2) ;
%Propagacao_Ma(1 ,1)= exp(-1i *beta_Ma) ;
%Propagacao_Ma(2 ,2)=exp ( 1i *beta_Ma) ;
bl=(n1/n2)"2*(kz2 /kzl);

b2=(n2/n3 )"2*( kz3 / kz2) ;

b3=(n3/n4 )"2*( kz4 [ kz3) ;

b4=(n4/n5 )"2*(kz5/ kz4) ;

%b5=(n5/n6 )"2*( kz6 / kz5) ;
%***coeficientes de reflexao***
reflexao_prisma_Cr=(1-b1 )/(1+ bl);
reflexao_Cr_Au=(1-b2 )/(1+ b2 ) ;

reflexao_ Au_Gr=(1-b3)/(1+b3);
reflexao_Gr_buffer=(1-b4 )/(1+ b4 ) ;

%***coeficientes de transmissao***
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transmissao_prisma_Cr =(2*( n1/n2))/(1+ bl);
transmissao_Cr_Au=(2*( n2/n3))/(1+ b2) ;
transmissao_Au_Gr=(2*( n3/n4 ))/(1+ b3) ;
transmissao_Gr_buffer=(2*( n4/n5))/(1+ b4 ) ;

%***matriz dinamica***

D_prisma_Cr=ones( 2 )/ transmissao_prisma_Cr ;

D_prisma_Cr(1 ,2)= reflexao_prisma_Cr / transmissao_prisma_Cr ;
D_prisma_Cr(2 ,1)= reflexao_prisma_Cr / transmissao_prisma_Cr ;
D_Cr_Au=ones( 2 )/transmissao_Cr_Au ;

D_Cr_Au(l ,2)=reflexao_Cr_Au/transmissao_Cr_Au;

D_Cr_Au(2 ,1)=reflexao_Cr_Aul/transmissao_Cr_Au ;
D_Au_Gr=ones( 2 )/transmissao_Au_Gr;

D_Au_Gr(1 ,2)=reflexao_Au_Gr/transmissao_Au_Gr;

D_Au_Gr(2 ,1)=reflexao_Au_Gr/transmissao_Au_Gr;
%D_Gr_Ma=ones( 2 )/transmissao_Gr_Ma;

%D_Gr_Ma(l ,2)=reflexao_Gr_Mal/transmissao_Gr_Ma;
%D_Gr_Ma(2 ,1)=reflexao_Gr_Mal/transmissao_Gr_Ma;
D_Gr_buffer=ones( 2 ) / transmissao_Gr_buffer ;

D_Gr_buffer (1 ,2)=reflexao_Gr_buffer / transmissao_Gr_buffer ;
D_Gr_buffer (2 ,1)=reflexao_Gr_buffer / transmissao_Gr_buffer ;

S_prisma_buffer=D_prisma_Cr*Propagacao_Cr*D_Cr_Au*Propagacao_Au*D_Au_Gr*Prop
agacao_Gr*D_Gr_buffer ; %Produtorio das matrizes P e D

Refletancia (1, t)=(abs ( S_prisma_buffer (1,2)/S_prisma_buffer (2,2)))"2;
%Valor da refletancia normalizado

end

end



APENDICE B

A Tabela 5 apresenta as configuracdes utilizadas no Comsol para simulagdes.

Tabela 5: Pardmetros de configuragdo no Comsol

lambda 632[nm] 6.32E-7 m Comprimento de onda
O c_const/lambda 4.7436E14 1/s Frequéncia
t Ag 50[nm] 5E-8 m Tamanho da camada de prata ou ouro
t glass 500[nm] 5E-7 m Tamanho da camada do prisma
t air 1000[nm] 1E-6 m Tamanho da camada do ar
L 2000[nm] 2E-6 m Largura
thetal O[deqg] 0 rad Angulo de incidéncia
nl 1.723 1.723 indice de refracdo do prisma (SF10)
n2 1.33 1.33 indice de refracdo da agua
theta2 | asin(sin(thetal)*n1/n2) | O rad Angulo de refragdo
epsl nin2 2.9687
eps2 n2"2 1.7689
t Gr 0.34[nm] 3.4E-10m Tamanho da camada de grafeno




