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RESUMEN

En este trabajo doctoral se presenta el disefio y analisis numérico de un biosensor fotonico
basado en un interferometro Mach Zehnder. El dispositivo tiene como base una guia de onda tipo
de Strip de polimero SU-8 y dimensiones de 600 x 700 nm en la que se integré una estructura
capacitiva conformada por 2 monocapas de grafeno con el fin de aprovechar la posibilidad de
sintonizacion del nivel de Fermi y asi reducir la absorcidon oOptica del grafeno y el subsecuente
aumento del campo evanescente en el area sensora del transductor. Este comportamiento se genera
debido a la interaccion inducida entre el modo 6ptico propagado en la guia de onda polimérica y el
campo eléctrico generado en el mecanismo de grafeno. La optimizacion del campo evanescente
presente en el area sensora se refleja en un aumento de la sensibilidad del transductor, debido a que
se generan cambios mas fuertes en el indice de refraccion del recubrimiento de la guia de onda
cuando ocurre un evento de biodeteccion, y por tanto una mayor variacion en la variacion de fase
de la sefial Optica a la salida del dispositivo. El desarrollo de esta investigacion proporciona un
marco de referencia a nivel tedrico y matematico en el disefio de biosensores fotonicos de campo
evanescente y en si, del area de la fotdnica integrada dado que a la fecha ha sido poco explorada
en el pais. De igual manera, se proporciona un algoritmo en el que se adaptan varios modelos
matematicos existentes para conformar un método analitico que permite agilizar el analisis de guias
de onda con monocapas de grafeno comparado con métodos numéricos que requieren un alto costo
computacional como el método de elementos finitos. La estructura disefiada presentd una
sensibilidad volumétrica de 91.51x103 rad/RIU y un LoD de 4.37x10~7 RIU que de acuerdo con
la literatura cientifica corresponden a niveles de ultra alta sensibilidad comparables a niveles de
sensibilidad reportados por transductores fabricados en tecnologia de Silicio. Estos resultados
presentan el transductor polimérico disefiado como una alternativa importante para tener en cuenta
para el desarrollo de biosensores Label-Free en aplicaciones Lab-on-a-Chip enfocadas en la

deteccion temprana de enfermedades genéticas e infecciosas.

Palabras clave: Biosensores fotonicos, fotdnica integrada, grafeno, interferometro Mach

Zehnder, transductores fotonicos.



ABSTRACT

This doctoral thesis presents the design and numerical analysis of a photonic biosensor
based on a Mach Zehnder interferometer. The device is based on a Strip SU-8 polymer waveguide
with dimensions of 600 x 700 nm in which a capacitive structure made up of 2 graphene monolayers
was integrated to take advantage of the possibility of tuning the level of Fermi and thus reduce the
optical absorption of graphene and the subsequent increase in the evanescent field in the sensing
area of the transducer. This behavior is generated due to the induced interaction between the optical
mode propagated in the polymer waveguide and the electric field generated in the graphene
mechanism. The optimization of the evanescent field in the sensing area is reflected in an increase
of the transducer sensitivity, because stronger changes are generated in the refractive index of the
waveguide cladding when a biosensing event occurs, and therefore a greater variation in the phase
variation of the optical signal at the output of the device. The development of this research provides
a framework of reference at a theoretical and mathematical level in the design of evanescent field
photonic biosensors and, in itself, the area of integrated photonics given that to date it has been
little explored in the country. Likewise, an algorithm is provided in which several existing
mathematical models are adapted to form an analytical method that allows speeding up the analysis
of waveguides with graphene monolayers compared to numerical methods that require a high
computational cost such as the finite element method. The designed structure presented a Bulk
sensitivity of 91.51x10% rad/RIU and LoD equal to 4.37x1077RIU, which according to the
scientific literature correspond to ultra-high sensitivity levels comparable to sensitivity levels
reported by Silicon transducers. These results present the designed polymeric transducer as an
important alternative to consider for the development of Label-Free biosensors in Lab-on-a-Chip

applications focused on the early detection of genetic and infectious diseases.

Keywords: Graphene, Integrated Photonics, Mach Zehnder Interferometer, Photonic

Biosensors, photonic transducers.



INTRODUCCION

Actualmente, la humanidad esté transitando por la cuarta revolucion industrial en la que los
datos y la informacion son el protagonista central. Emergen tecnologias como la inteligencia
artificial, el internet de las cosas, la ciencia de datos, la comunicacion en la nube y las redes de
comunicaciones de alta capacidad, que en conjunto han potencializado los procesos y aplicaciones
en todas las areas de desarrollo humano, haciendo realidad lo que hasta hace pocos afios era una
utopia de convertir a las ciudades tradicionales en ciudades inteligentes (Gracias et al., 2023).

Toda esta revolucion tecnologica demanda grandes desarrollos en tres aspectos claves, la
recoleccion, el transporte y el procesamiento de la informacion, por lo que se requiere con premura
un gran despliegue de redes de sensores, una red robusta de telecomunicaciones que permita un
enorme ancho de banda y baja latencia y sistemas de procesamiento de datos de muy alta capacidad.
Desde esta perspectiva, las aplicaciones fotonicas han emergido como una plataforma con la
capacidad de soportar los requerimientos de las ciudades inteligentes ya que tecnologias de gran
relevancia como las comunicaciones por fibra Optica y los circuitos integrados fotonicos proveen
anchos de banda del orden de THz, velocidades de transmision de Pb/s y velocidades de
procesamiento en computacion fotonica hasta 100 millones de veces mas rapidas que las
computadoras actuales (Kazanskiy et al., 2022; Rademacher et al., 2021).

Otra aplicacion de la fotonica integrada no menos importante que aporta a las tecnologias
claves que se requieren en las ciudades inteligentes, es el desarrollo de biosensores fotonicos, los
cuales han sido ampliamente estudiados en la Gltima década y han generado impacto en diversas
aplicaciones como la seguridad alimentaria, el desarrollo de nuevos medicamentos, monitoreo
ambiental y el diagnostico temprano de enfermedades criticas como el cancer, gracias a que ofrecen
ventajas como bajo consumo energético, alta capacidad de integracion a nivel de nanochips y la
multiplexacion por longitud de onda (J. Wang et al., 2024). Siendo esta aplicacion la tematica
central de esta tesis doctoral.

De acuerdo con la literatura sobre biosensores fotonicos, se han reportado estructuras
fotonicas fabricadas en tecnologias de Silicio, tal como interferémetros (Prasanna Kumaar &
Sivasubramanian, 2024; Ramirez et al., 2015a; H. Wang et al., 2024; Zhao et al., 2021), anillos
resonantes (Kazanskiy et al., 2023; Yoo et al., 2023), cristales fotonicos (Kumela et al., 2023;
Parandin et al., 2024; Rafiee, 2024) y basadas en plasmones de superficie (Bhaskar, 2023;
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Ravindran et al., 2023; Singh et al., 2023), utilizadas en aplicaciones de biosensado, en las que se
han reportado altos niveles de sensibilidad con limites de deteccion entre 1x107 y 1x10” unidades
de indice de refraccion, lo que se traduce en la deteccion de concentraciones extremadamente
pequenas en el orden de hasta pg/mL (Estevez et al., 2012a).

Sin embargo, recientemente se han empezado a reportar transductores basados en
materiales poliméricos dado su bajo costo en cuanto al material y plataforma de fabricacion,
comparados con las plataformas de Silicio. Estas estructuras presentan la desventaja de un bajo
contraste entre los indices de refraccion del nacleo y el revestimiento en la guia de onda lo cual se
refleja en menores niveles de sensibilidad que los reportados en plataforma de Silicio. A partir de
esto, el reto en el disefo de biosensores en tecnologia de polimeros, que de hecho es el reto que se
abordo en este trabajo doctoral, estd en proponer mecanismos para mejorar el contraste y por tanto
la sensibilidad en los transductores poliméricos (Coérdoba Ramirez, 2017).

A partir de lo expuesto anteriormente, en esta tesis doctoral se abordo6 el analisis matematico
y el disefo estructural mediante herramientas computacionales de un transductor fotonico basado
en la estructura interferométrica Mach Zehnder a partir de guias de onda poliméricas (SU-8) y la
inclusion de un par de monocapas de grafeno. Con la integracion del grafeno se busco proporcionar
las condiciones para obtener un biosensor electrooptico con un amplio campo evanescente en el
area de deteccion, y con bajas pérdidas por absorcion debido a la propiedad del material de permitir
el control de su nivel de Fermi y por tanto la posibilidad de modificar su conductividad eléctrica,
constante dieléctrica e indice de refraccion.

En el desarrollo de la tesis se presenta el estudio de la propagacion de la luz en las guias de
onda, las curvas de dispersion de las guias de onda para definir sus dimensiones y la region de
propagacion monomodo, la caracterizacion e integracion de las monocapas de grafeno a la guia de
onda, el desarrollo de un algoritmo basado en el método analitico de teoria de perturbaciones para
obtener el indice efectivo de las guias de onda con grafeno y finalmente el andlisis de sensibilidad
del transductor Mach Zehnder.

La estructura final presenté una sensibilidad en Bulk de 68.63x103 rad/RIU y un limite
de deteccion de 5.83x1077 para un nivel de Fermi de 1 eV, longitud del 4rea sensora de 1.5 cm y
longitud de onda de operacion de 633 nm. Este resultado demuestra que la estructura MZI disenada

con material polimérico SU-8 y 2 monocapas de grafeno presenta un nivel de sensibilidad
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comparable con estructuras disefiadas en plataformas de Silicio dando cumplimiento al objetivo
general de esta tesis doctoral.

A continuacion, se describe la estructura del documento que est4 organizada en 5 capitulos
que se enfocan en mostrar el trabajo desarrollado y el cumplimiento de los objetivos propuestos.

En el capitulo 1 se presentan los elementos centrales de la propuesta de investigacion como
el planteamiento del problema, los objetivos del proyecto y los alcances y limitaciones.

En el capitulo 2 se describe toda la conceptualizacion teorica y los modelos matematicos
que soportan todo el desarrollo de la tesis doctoral. Este capitulo se concibe fundamental ya que
aporta directamente a los tres objetivos especificos, dado que en cada uno se propuso un
componente de modelamiento matematico. Se enfoca en la descripcion de la propagacion de la luz
en guias de onda fotdnicas, el modelo matematico que describe las caracteristicas electrodpticas
del grafeno, el modelamiento matematico del método de elementos finitos que usa el software
COMSOL MULTIPHYSICS y el método de perturbaciones utilizado para el calculo del indice de
refraccion de la guia de onda con monocapas de grafeno. Finalmente, el capitulo se cierra
describiendo las ecuaciones que permiten calcular la sensibilidad y el limite de deteccion de los
biosensores basados en interferdmetros Mach Zehnder.

El capitulo 3 muestra la descripcion de la metodologia utilizada para el disefo y analisis de
guias de onda fotonicas. Se presentan las curvas de dispersion modal de guias de onda Strip y las
dimensiones definidas para la guia de onda del brazo de referencia del interferémetro Mach
Zehnder.

En el capitulo 4 se describe el proceso de desarrollo del algoritmo para el calculo del indice
efectivo de guias de onda poliméricas con dos monocapas de grafeno. Se hace énfasis en tres
bloques de la programacion: un primer algoritmo para calcular el indice de efectivo de la guia de
onda sin grafeno, un segundo algoritmo para el célculo de las propiedades electroopticas del
grafeno y en tercer lugar, el algoritmo del método de perturbacion para calcular el indice efectivo
de la guia de onda con grafeno.

Finalmente, el capitulo 5 describe el proceso para calcular la sensibilidad y el limite de
deteccion del transductor basado en el interferdémetro Mach Zehnder. A partir de estos parametros,
se analiza la viabilidad de implementacion de las estructuras poliméricas con grafeno para

aplicaciones de biosensado.
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1. PROPUESTA DE INVESTIGACION

La propuesta de investigacion se enfoco en el disefio estructural y matematico de un
transductor fotonico de alta sensibilidad para aplicaciones de biosensado utilizando materiales
poliméricos y grafeno. En esta seccion se describe la problemdtica abordada, asi como los
antecedentes mas relevantes, los objetivos propuestos y los alcances y limitaciones definidos para

el desarrollo de este trabajo doctoral.

1.1 Antecedentes y Planteamiento del Problema de Investigacion

En los ultimos afios, las grandes ciudades del mundo estan migrando a modelos de Ciudades
Inteligentes (CI) con el fin de afrontar las grandes problematicas asociadas al cambio climatico, a
la migracion masiva de personas a las zonas urbanas y a los grandes retos sociales y tecnologicos
que han emergido debido a la cuarta revolucion industrial.

Los modelos de CI promueven el uso masivo de las Tecnologias de la Informacion y las
Comunicaciones (TIC) en todos los subsistemas de ciudad, con el fin de optimizar sus procesos,
facilitando entre otras cosas la gestiéon de los servicios publicos, la gestion administrativa de la
ciudad, la seguridad, la movilidad y el monitoreo del medio ambiente(Alvarez-Guerrero et al.,
2018). En las CI las TIC conforman la infraestructura digital que hace posible el intercambio de
datos, las comunicaciones, el procesamiento y analisis de la informacion. En este sentido, las TIC
proveen soluciones que integran particularmente tres componentes: sensores para monitorear las
variables de interés, una red de comunicaciones que transporta y concentra la informacion, y
aplicaciones computacionales para el analisis, planificacion y la toma de decisiones.

Las redes de sensores representan una de las tecnologias de mayor relevancia en las CI, ya
que permiten la recoleccion y monitoreo de datos. De hecho, las CI demandan una amplia variedad
de aplicaciones en las que se requieren diagnosticos tempranos y confiables de concentraciones
muy pequeias de agentes bioldgicos o quimicos que pueden poner en riesgo la salud humana o
causar dafios en el medio ambiente.

Ante esta problematica, ha emergido una tecnologia conocida como laboratorios en un chip
(LOC, Lab-On-Chip), en la cual se busca el desarrollo de laboratorios portables mediante la

integracion a nivel de un chip de todos los pasos que se ejecutan normalmente en un laboratorio de
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analisis quimico estandarizado: manejo de fluidos, preparacion de la muestra, deteccion de la
sustancia, ion, elemento o compuesto de interés (analito), lectura del transductor y procesamiento
de sefal. La implementacion de este tipo de tecnologias abre la posibilidad de crear nuevas
plataformas innovadoras necesarias en las CI, que permitan atender situaciones criticas y
diagnosticos sensibles en tiempo real e in situ, que de hecho, hoy en dia se conocen como
diagnodsticos en el punto de atencion (PoC, Point of Care Diagnostics) (Prasanna Kumaar &
Sivasubramanian, 2024).

Durante la ultima década, los LOC han logrado avances significativos gracias a desarrollos
alcanzados en los procesos de fabricaciéon de chips microfluidicos y de biosensores altamente
sensibles. Estos ultimos, son un tipo especifico de sensores que permiten la medicion de parametros
bioldgicos o quimicos ya sean del medio ambiente o el cuerpo humano.

Actualmente se cuenta con una amplia gama de biosensores disponibles en el mercado,
clasificados de acuerdo con su principio de transduccion como electroquimicos, piezoeléctricos,
mecanicos y fotdnicos. Todos estos dispositivos presentan como caracteristica comun su alta
sensibilidad (del orden de pg/mL), sin embargo, los biosensores fotdnicos presentan ventajas
adicionales como la inmunidad a interferencias electromagnéticas, operacion a alta velocidad, bajo
consumo de potencia, uso potencial en ambientes hostiles, capacidad de miniaturizacion,
posibilidad de multiplexacién, estabilidad mecénica, bajo costo de fabricacion e integracion,
deteccion en tiempo real, de forma directa y sin etiquetas(Bhaskar, 2023; Kazanskiy et al., 2023;
Ravindran et al., 2023).

De acuerdo con la literatura sobre biosensores fotonicos, la mayoria de los dispositivos
reportados se han fabricado principalmente sobre la plataforma de fotdnica integrada conocida
como silicio sobre aislante (SOI, Silicon over Insolator) en la que se usan materiales como Si, SiO2,
Si3N4, Ta,0s, SixOyN; (Gavela et al., 2016). Estos dispositivos basados en Silicio presentan limites
de deteccion entre 1 x 1077 y 1 x 10~ Unidades de indice de refraccion (RIU, Refractive Index
Unit), lo cual representa una alta sensibilidad en los biosensores fotonicos ya que dependiendo del
analito y del tipo de transduccion, significa que se pueden determinar concentraciones hasta ng/mL
o pg/mL (Estevez et al., 2012b).

A pesar de todas las ventajas que ofrecen los biosensores fotonicos basados en la tecnologia
de Silicio, especialmente su alta sensibilidad, esta tecnologia resulta costosa. Como respuesta a

esto, recientemente ha emergido un enfoque de disefio y fabricacion basado en materiales
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poliméricos. Este se vislumbra como una alternativa de menor costo comparada con la tecnologia
de silicio, no solo por el material sino también por el proceso de fabricacion, ya que se basa en la
litografia de nano impresion, la cual requiere de dispositivos menos costosos y ofrece mayor
resolucion que las técnicas utilizadas en la plataforma SOI (Liang, Liu, Wu, Morthier, & Zhao,
2019).

En los tultimos afios se han desarrollado diversos biosensores fotdonicos basados en
materiales poliméricos en los que se han reportado limites de deteccion entre 1 x 1074y 1 x 107
RIU, los cuales son menores que los obtenidos con las plataformas de silicio. Esta desventaja se
debe principalmente a que los materiales poliméricos presentan bajo indice de refraccion y bajo
contraste entre ellos, lo que resulta critico para el éptimo desempefio de los biosensores dpticos,
dado que, entre menor sea el contraste entre los indices de refraccion de las capas que conforman
un guia de onda es mas dificil confinar la luz dentro del dispositivo(Cordoba Ramirez, 2017).

Para solucionar estos inconvenientes, se han propuesto algunas técnicas con el fin de
mejorar el contraste entre el nucleo y el entorno exterior como el uso de nanopeliculas de alto
indice de refraccion en la superficie del area sensora. Por ejemplo, el uso una capa delgada de
Ta,0s permitié obtener un limite de deteccion de 3 x 10”7 RIU (Pearce et al., 2012). De igual
manera, se han presentado otras soluciones (Ramirez et al., 2015a; Tavousi et al., 2018), que han
mostrado la posibilidad de mejorar la sensibilidad de los biosensores poliméricos, sin embargo,
aun involucran procesos complejos y materiales de la plataforma SOI. En este sentido, mejorar la
sensibilidad sigue siendo un cuello de botella para el disefio y fabricacion de biosensores basados
en materiales poliméricos (Cérdoba Ramirez, 2017).

En esa busqueda continua por mejorar la sensibilidad de los biosensores Opticos,
recientemente han propuesto otra alternativa (alin es fase de estudio) para mejorar el desempeno
de estos dispositivos y consiste en la integracion de monocapas de grafeno a los guias de onda
opticos, dadas sus extraordinarias propiedades fisicas, Opticas y eléctricas (Li et al., 2019). El
grafeno presenta una conductividad eléctrica de hasta 10° S/m (Siemens por metro) y es
considerado el material de menor resistividad en el mundo (Solo 10 Q/cm). Adicionalmente, el
grafeno tiene propiedades dpticas como una conductividad dptica sintonizable, lo cual implica una
constante dieléctrica e indice Optico sintonizables, ademds presenta una respuesta Optica resonante
y coeficiente de absorcion sintonizable en una banda ultra ancha de frecuencias (desde el

ultravioleta hasta el infrarrojo). Estas caracteristicas hacen que el grafeno sea atractivo para
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aplicaciones de biosensado no solo fotonicos sino también para sensores electromecanicos, de
campo eléctrico y de gas(Li et al., 2019).

Hasta ahora el uso del grafeno en biosensores fotonicos ha estado limitado a los biosensores
basados en plasmones de superficie (SPR, Surface Plasmon Resonance) en su configuracion clasica
y en fibra Optica dada su sencillez estructural, sin embargo, el interés se centra en el uso del grafeno
en los biosensores basados en guias de onda opticos (interés de esta propuesta) ya que en estos se
pueden obtener mayores niveles de sensibilidad que los obtenidos con SPR (Gonzalez Guerrero,
2012; Li et al., 2019). A pesar de este interés, no se ha podido explotar el gran potencial de estas
estructuras debido a que hasta hace poco tiempo no se contaba con un modelo preciso para el
analisis del comportamiento de la luz dentro de un guia de onda Optico en presencia de una
monocapa de grafeno, dado que las dimensiones de la monocapa son muy pequeias (100 pm)
comparadas con la longitud de onda de operacion y con las dimensiones del mismo guia de onda.
Este problema era todo un desafio hasta hace poco, ya que este tipo de guias de onda no se pueden
modelar mediante técnicas analiticas sino que requiere de técnicas numéricas, sin embargo, en las
técnicas numéricas tipicas se utilizan grillas espaciales para la discretizacion mucho més grandes
que la monocapa de grafeno (Kim et al., 2016).

Solo hasta 2016, investigadores de la Universidad de Santa Barbara en California y del
instituto de ciencia y tecnologia de Korea, realizaron un trabajo teorico en cual lograron desarrollar
una técnica para el andlisis preciso de guias de onda Opticos basados en silicio con grafeno. Esta
técnica consiste en calcular por separado las propiedades opticas del grafeno y de la guia de onda
sin grafeno y posteriormente combinarlas para obtener el modelo final del guia de onda con la
monocapa de grafeno. Adicionalmente, en el estudio se demuestra la posibilidad de modificar los
niveles de fermi del grafeno mediante la aplicacion de un voltaje entre dos monocapas de este
material. Esto significa la posibilidad de modificar controladamente las propiedades de conduccion
y absorcion del grafeno y de esta manera superar el problema de la alta absorcion de este material
(Kim et al., 2016). Estos resultados abren la posibilidad de utilizar el grafeno con el fin de potenciar
el desempeio de los biosensores basados en guias de onda opticos basado en silicio y a pesar de
que el modelamiento se realizo para dispositivos de silicio, este mismo enfoque se puede utilizar
para obtener un modelo que permita analizar y disefiar biosensores basados en materiales

poliméricos con grafeno.
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En este punto, cabe resaltar que el profesor PhD Jhonattan Cordoba Ramirez, codirector de
esta propuesta doctoral tuvo la oportunidad de fabricar y caracterizar dispositivos con las
caracteristicas previamente descritas en tecnologia de Silicio, en conjunto con algunos de los
investigadores de la universidad de Santa Barbara California que desarrollaron el método de
analisis de los guias de onda 6pticos de Silicio con Grafeno.

Partiendo de lo expuesto anteriormente, en este trabajo doctoral se presenta un nuevo
enfoque para el disefio de biosensores de alta sensibilidad usando transductores fotonicos con
materiales poliméricos y grafeno. Este nuevo enfoque consiste en el disefio de biosensores de guias
de onda 6pticos con materiales poliméricos a los que se adicionan dos mono-capas de grafeno entre
las que se aplique un voltaje con el fin de controlar las propiedades de conduccion y absorcion del
grafeno y poder obtener transductores de alta sensibilidad sobre la plataforma de polimeros.

Esta alternativa se vislumbra como un nuevo enfoque para aumentar la sensibilidad de los
biosensores Opticos poliméricos y trajo consigo retos como el analisis numérico de esta nueva
estructura, la seleccion de los materiales y las dimensiones de las diferentes capas de los guias de
onda, asi como su geometria. Con el desarrollo de este trabajo se buscara sentar las bases para el
desarrollo de biosensores fotdénicos de muy alta sensibilidad para aplicaciones de CI y
especificamente para plataformas LOC en las que se buscan obtener diagnosticos tempranos y
confiables de concentraciones muy pequefias de agentes bioldgicos o quimicos que pueden poner

en riesgo la salud humana o causar dafios en el medio ambiente.

1.2 Objetivos

1.2.1 Objetivo General
Disenar transductores fotonicos para aplicaciones de biosensado utilizando materiales
poliméricos y grafeno, con niveles de sensibilidad comparables a los fabricados mediante la

plataforma SOI.
1.2.2  Objetivos Especificos

Disefiar y modelar numéricamente transductores fotonicos basados en guias de onda con

materiales poliméricos.
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Modelar numéricamente el comportamiento de la luz en el area sensora de los transductores

fotonicos disefiados al integrar dos monocapas de grafeno.

Evaluar la viabilidad del uso de los transductores fotdnicos poliméricos con grafeno

disefiados en aplicaciones de biosensado.

1.3 Aspectos Metodologicos

La metodologia utilizada para el disefio y analisis del transductor MZI para aplicacion en
biosensores usando el polimero SU-8 y grafeno se dividio en 4 grandes bloques: documentacion
teorica y modelamiento matematico, disefio y andlisis de las guias de onda, caracterizacion del
grafeno e implementacion de algoritmos y la validacion de la estructura mediante el andlisis de

sensibilidad. Esta metodologia se ilustra graficamente en la Figura 1.

N

Area de Sensado
Modo Fundamental ~ Luz Recombinada
T
T
'

i6n de Parimetro Optico

Variaci

Documentacioén Teérica y Andlisis de las Guias de Onda 'y Caracterizacion del Grafeno e Analsis de Sensibilidad del
Modelamiento Matematico Definicién de Geometrias Implementacion de Algoritmos Transductor Mach Zehnder

Figura 1. Metodologia de la Tesis.

Los bloques mostrados en la Figura 1 representan cada uno de los capitulos en los que se

estructur6 este documento. A continuacion, se describe brevemente la metodologia empleada para
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el despliegue de cada uno y sus aportes para el cumplimiento de los objetivos de la tesis doctoral.

Posteriormente, al inicio de cada capitulo se realiza una descripcion detallada de los aspectos

metodoldgicos considerados en cada seccion.

1.3.1 Documentacion Teorica y Modelamiento Matemdtico

La documentacion tedrica fue un pilar fundamental para el desarrollo de la tesis doctoral

dada la naturaleza tedrica y de investigacion de este trabajo. En este sentido, se realizo una amplia

investigacion y documentacion tedrica y matematica que se plasma en el capitulo 2. Esta revision

se focaliz6 en cuatro temas claves que se describen a continuacion:

Propagacion de la Luz en Guias de Onda Fotonicas: la primera seccion del marco teorico se
enfocd en la descripcion del principio de propagacion de la luz en guias de onda fotonicas y
el comportamiento modal que se presenta en estas. Se parte del modelo de referencia con la
guia de onda Slab y se describe el proceso para llegar a las ecuaciones de dispersion de los
modos TE y TM a partir de las ecuaciones de Maxwell. Adicionalmente, se describe el
método de indice efectivo que permite obtener el indice de refraccion efectivo de cualquier
tipo de guia de ondas al representarlas como la superposicion de guias de onda Slab.
Principio de Funcionamiento de los Biosensores Fotonicos: la segunda parte de la
documentacion teorica se focalizo en describir detalladamente el fendmeno Optico en el que
se basan los biosensores fotonicos de onda evanescente que es el principio en el que se
basaron los transductores disefiados en este trabajo. Se describen diferentes tipos de
biosensores como SPR, MZI, anillos resonantes y cristales fotonicos.

Caracterizacion del Grafeno: en esta seccion se presentan los modelos matematicos de los
parametros electroopticos del grafeno. Se describen las componentes intrabanda e
interbanda de la conductividad y su dependencia del nivel de Fermi. Igualmente, se
describen parametros como la permitividad e indice de refraccion y la relacion entre estos.
Meétodos de Analisis Matematico: la parte final del marco tedrico se enfoca en describir los
modelos matematicos que se utilizan para analizar las estructuras fotonicas. Principalmente
se describe el Método de Elementos Finitos (FEM, Finite Element Method), que es la base
de la herramienta computacional COMSOL MULTIPHYSICS, que es el simulador que se
toma como referencia para el andlisis y disefio de las guias de onda y los transductores

fotonicos. De igual manera, se describen los métodos de indice efectivo y el método de
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perturbaciones que en conjunto conforman una solucién para calcular el indice de refraccion

efectivo de guias de onda con monocapas de grafeno.

1.3.2 Diserio y Analisis de las Guias de Onda

El disefio de las guias de onda es el primer paso para la implementacién de cualquier
dispositivo en la fotonica integrada. En el caso particular de los biosensores disefiados en esta tesis,
este proceso se enfocd en comprender y modelar la forma en que se propaga la luz dentro de las
guias de onda en las que posteriormente se basan los transductores fotonicos con materiales
poliméricos. Para este proceso se realizaron las siguientes actividades:

e Definicién de los tipos de guias de onda a utilizar considerando las capacidades de
fabricacion del laboratorio de optoelectronica de la UFMG.

e Definicion de los parametros de disefio tales como la longitud de onda de trabajo y las
caracteristicas del espacio de simulacion teniendo en cuenta los requerimientos establecidos
por el método FEM y el software de Simulacion COMSOL MULTIPHYSICS.

e Seleccion de los materiales de las guias de onda poliméricas que conforman la base de los
transductores fotonicos.

e Definicion de las dimensiones de las guias de onda seleccionadas. Para esto se realizo un
analisis de propagacion modal con el que se obtuvieron las curvas de cutoff. Fundamentales
para determinar la zona de operacion monomodo que se requiere en el tipo de biosensores
disefiados en este trabajo.

e (élculo de los indices de refraccion efectivos de las guias de onda definidas.

El cumplimiento de las actividades descritas anteriormente para el disefio y analisis de las
guias de onda que sirvieron como base para el posterior disefio del transductor MZI se refleja en el
capitulo 3 titulado “Anadlisis de Guias de Onda Fotonicas con Materiales Poliméricos”.

Esta fase de estudio y disefio de las guias de onda es fundamental en el desarrollo y andlisis
de los biosensores fotonicos ya que proporciona informacion del comportamiento del indice de
refraccion efectivo de la estructura. Esto es crucial ya que cuando ocurre un evento de
bioreconocimeinto en el area sensora lo que ocurre fisicamente es un cambio leve en el indice de
refraccion del recubrimiento de la guia de onda que se refleja en un cambio leve del indice de

refraccion efectivo de esta. Finalmente, estos deltas de indice de refraccion efectivo se relacionan
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con la variacion de fase de la sefial Optica que se propaga en la estructura MZI como se mostrara

en el capitulo 5.

1.3.3  Caracterizacion del Grafeno e Implementacion de Algoritmos

En este bloque de trabajo se realizo el analisis de los parametros electrodpticos del grafeno
y su impacto en la propagacion de la luz en guias de onda poliméricas. Este andlisis fue el reto
principal a nivel técnico de la tesis doctoral, ya que dadas las dimensiones del grafeno, las
herramientas computacionales presentan limitaciones para analizar su comportamiento y
demandan un alto costo computacional. En este sentido, fue necesario implementar un algoritmo
en el software MATLAB en el que se integraron las ecuaciones de propagacion modal de las guias
de onda, el método de indice efectivo y un algoritmo basado en la teoria de perturbaciones para
optimizar el anélisis de las guias de onda con monocapas de grafeno. Para esto se desarrollaron las
siguientes actividades:

e Caracterizacion de las propiedades opticas del grafeno como la conductividad, permitividad
e indice de refraccidon. Se gener6 un algoritmo que permiti6 analizar el comportamiento de
estos parametros en funcion de la energia de Fermi con el fin de poder seleccionar el nivel
de Fermi adecuado para las caracteristicas de sensibilidad requeridas.

e Implementacion de un algoritmo para el calculo del indice de refraccion efectivo de guias
de onda con 2 monocapas de grafeno basado en la teoria de perturbaciones. Este algoritmo
permitié agilizar el proceso de disefio de las guias de onda nanofotdnicas con monocapas
de grafeno al reducir la complejidad computacional comparado con el método FEM.

Estas actividades se describen detalladamente en el capitulo 4 titulado “Anélisis de Guias de Onda

Poliméricas con Monocapas de Grafeno”.

1.3.4  Validacion de la Estructura MZI mediante Andlisis de Sensibilidad

La fase final del proyecto se enfoco en validar la viabilidad del transductor MZI disefiado,
mediante la comparacion de la sensibilidad y el limite de deteccion obtenidos con otras estructuras
fotonicas reportadas en la literatura cientifica tanto en plataforma de Silicio como en otros

materiales.
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1.4 Estado del Arte

En la literatura cientifica sobre biosensores se reporta una amplia variedad de estructuras
usadas en multiples aplicaciones que usan principios eléctricos, mecanicos, electromecanicos,
acusticos y fotonicos. En los ultimos afos, los biosensores fotonicos de onda evanescente han
ganado popularidad gracias a que ofrecen ventajas como alta sensibilidad (limite de deteccion
menor que 1x107), selectividad y especificidad, sensado remoto, inmunidad ante interferencias
electromagnéticas deteccion directa y en tiempo real, capacidad de multiplexacion,
biocompatibilidad, esquema de deteccion label free, capacidad de miniaturizacion y facilidad de
integraciéon en plataformas mads complejas. Actualmente, existen varios tipos de estructuras
foténicas para aplicaciones de biosensores que se basan en el principio del campo evanescente,
entre ellas se destacan principalmente estructuras basadas en plasmones superficiales (SPR,
Surface Plasmon Resonance), interferometros, anillos resonantes y cristales fotonicos. Estas
estructuras se describen detalladamente en la seccion 2.5, sin embargo, en esta seccion se presenta
una revision de diferentes tipos de biosensores haciendo énfasis en la sensibilidad y limite de
deteccion, con el fin de tener un marco de referencia para la comparacion del transductor disefiado

en este trabajo con otras estructuras de caracteristicas similares reportadas en la literatura.

1.4.1 Biosensores Plasmonicos
Los biosensores plasmonicos son un conjunto de biosensores Opticos compuestos por
nanoestructuras metal-dieléctricas cuyo principio de funcionamiento se basa en la manipulacion de
plasmones de superficie (SP, Surface Plasmons). De acuerdo con la literatura se pueden identificar
cuatro tipos de SP:
e Plasmones de superficie localizados (LSP, Localized Surface Plasmons)
e Plasmones de superficie propagativos (PSP, Propagating Surface Plasmon)
e Plasmones en arreglos periddicos de nanoparticulas (SLR, Surface Lattice Resonance)
e Acoplamiento de plasmones LSP-SPR conocidos como (SPP-Bloch, Surface Plasmon
Polaritons)
Enla Tabla 1 se presenta una recopilacion de estudios en los que se utilizan nanoestructuras
plasmonicas para aplicaciones de biosensado. Se tabula informacion sobre el fendmeno en el que

se basa el estudio, asi como de la estructura utilizada, el tipo de estudio (tedrico o experimental),
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la longitud de onda de resonancia, la sensibilidad del indice de refraccion volumétrico (Sp) y la

referencia.
Tabla 1. Estudios realizados sobre nanoestructuras plasmoénicas para aplicaciones de biosensado.
Adaptado de (Spackova et al., 2016).
Tipo de Tipo de Longitud de onda | Sensibilidad .
Plasmoén Nanoestructura estudio de resonancia (nm/RIU) Referencia
Capa de oro Planar Tebrico 600-1000 1000-14000 (Otte et al., 2010)
Rejilla de difraccion - (Homola & Piliarik,
PSP/SPR | de oro Tedrico 600-1000 300-700 2006)
Capa de oro Planar Tedrico 550-850 500-200000 (Homolzaog%;’lharlk,
Nano-varillas de oro Tebrico 600-1000 200-600 (Otte et al., 2010)
Nano-prismas de (Martinsson et al.,
plata recubiertos con | Experimental 600 425 2013)
oro
Nano-prismas de oro | Experimental 650 583 (Joshi et al., 2012)
LSP Nano-estrella de oro | Experimental 650-750 218 (Dondzaé) la (t)l) ctal,
e . (Stakenborg &
Nano-anillo de oro Experimental 870 350 Lagae, 2012)
bipiramide de oro Experimental 900 381 (Lee et al., 2009)
) . (Rodriguez-Fortuiio
Nano-cruces de oro Experimental 1400 500 etal, 2011)
Nano-islas . (Qiu et al., 2018)
Bimetdlicas Au-Ag Experimental 421-578 -
Nanoparticulas de (Luetal., 2019)
oro moldeadas con Experimental 553-715 84-1079
polimeros
Nano-pilares (Cetin et al., 2011)
periodicos sobre una | Experimental 815 675
capa de Oro
Modo . (Shen et al., 2013)
Acoplado ﬁ;eil;’ Cfeegfodwo de | pyperimental 1260 1010
LSP-PSP g
arreglo de nano- (Monteiro et al.,
huecos en una capa Experimental 660-750 360-480 2013)
de oro
Arreglo periddico de . (Offermans et al.,
nano-discos de oro Experimental 600-900 - 2011)
Arreglo periodico de - (Spackova &
SLR elipsoides de oro Tedrico >00-100 - Homola, 2013)
Arreglo de nano- (Yanik et al., 2011)
huecos suspendidos Experimental 795 717
en una capa de oro
Nanoparticulas de (Danilov et al., 2018)
oro dlspues't’a senun Experimental - 300-400
arreglo periddico de
metamateriales

27



Los estudios alrededor de los biosensores basados en SPR muestran que han sido
ampliamente estudiados desde principios de siglo y que entre 2010 al 2020 se reportd un gran
numero de estructuras en las que el oro es el material estrella para la generacion de los plasmones.
Igualmente, se observa que permiten lograr niveles de sensibilidad comunes de 200 a 1000
nm/RIU, sin embargo, algunas investigaciones han reportado sensibilidades de hasta 200000

nm/RIU a nivel tedrico y hasta 1079 nm/RIU a nivel experimental.

1.4.2 Biosensores Interferométricos

En los biosensores basados en estructuras interferométricas se destacan principalmente tres
configuraciones: MZI, interferometro de Young y el Interferometro de doble polarizacion. Sin
embargo, en esta investigacion se consideraron las nuevas configuraciones basadas en
interferometria modal entre las que se encuentran los biosensores basados en guias de onda
bimodales y trimodales.

En la Tabla 2 se relacionan algunos estudios en los que se proponen biosensores opticos

basados en las diferentes estructuras de interferometria para multiples andlisis /abel-fiee.

Tabla 2. Estructuras interferométricas para aplicaciones de biosensado.

Interferometro | Limite de Deteccién (RIU) Materiales Referencia
Hibrido orgénico-
2%107* inorgénico (Bastos et al., 2018)
MZ1 o .
--- Silicio (Qin et al., 2016)
2.76 x 1078 Silicio (van Gulik et al., 2017)
9x10~° Siy Ta205 (Schmitt et al., 2007)
Young (M. Wang, Hiltunen, et al.,
1.2%107° Polimeros 2012)
-5 . :
Doble Polarizacién 1x10 Polimeros (M. Wang, Uusitalo, et al., 2012)
4x10°8 Silicio (M. Wang et al., 2008)
251077 Silicio (Zinoviev et al., 2011)
. 5x1078 Silicio (Gonzélez-Guerrero et al., 2017)
Bimodal
251077 Silicio (Chocarro-Ruiz et al., 2018)
- Silicio+Polimeros (Liang, Zhao, et al., 2019)
_7 . r . .
Trimodal 7.34 %10 Poliméricos (Ramirez et al., 2015b)
o Poliméricos (Liang et al., 2018)

Los datos consignados en la Tabla 2 muestran que los biosensores interferométricos

presentan alta sensibilidad dado que su limite de deteccion oscila en la mayoria de los casos entre
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1077 y 1078 RIU. Por otro lado, el afio de las publicaciones permite identificar que, entre los
biosensores basados en interferometros de doble brazo, el MZI es el que tiene mayor interés entre
la comunidad cientifica ya que es el que presenta los estudios mas recientes. De igual manera, los
interferometros modales también presentan desarrollos recientes dado que su aparicion se dio

apenas en el 2011 y presentan alta sensibilidad.

Otro aspecto relevante que se puede apreciar en los datos consignados en la Tabla 2 es el
creciente interés por el uso de materiales poliméricos para el disefo y fabricacion de los diferentes
transductores Opticos. Esta tendencia se debe a que la tecnologia polimérica proporciona una
plataforma de fabricacion en masa mas barata que las técnicas de tradicionales. Adicionalmente,
esta tecnologia permite mayores tolerancias para las dimensiones de los guias de onda (Ramirez et

al., 2015b).

1.4.3 Biosensores de anillos resonantes

Los anillos resonantes son otra de las estructuras mas atractivas para aplicaciones de
biosensado optico debido a que su resonancia permite una alta sensibilidad. De hecho, muchas de
las aplicaciones desarrolladas recientemente sobre biosensado fotonico se basan en anillos

resonantes, tal como se observa en la Tabla 3.

Tabla 3. Estudios recientes sobre biosensores basados en anillos resonantes

. . o Material del
Tipo de Anillo Sensibilidad Anillo FSR (nm) Ref

Anillo resonante simple o . (Morarescu et al.,
con doble guia de onda. 0.05 nm/°C Polimeros 0.29 2016)
Dos anillos en cascada (Liang, Liu, Wu,

, 0.003125 nm/°C Polimeros 4.6 Morthier, Zhao, et
con doble guia de onda

al., 2019)
5.3 pg/mm?2 - Desplazamiento
i i de Longitud de onda
Anillo resonan:[e simple g — Polimeros 2 (Tuetal., 2019)
con un solo guia de onda | 55.9 fg/mm?2 - Variacion de
intensidad

Anillo resonante simple . (Calvo et al.,
con un solo guia de onda 300 nm/RIU SiN 10 2019)
Anillo resonante simple 310 nm/RIU — Suspendido
con un solo guia de onda Si02 - (Gaur et al., 2018)
suspendido en el aire 115 nm/RIU — Soportado
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Los anillos resonantes se han desarrollado comiunmente sobre las plataformas de fabricacion
tradicionales como SOI y SiN. Sin embargo, como se puede apreciar en la Tabla 3 y en general en
todas las estructuras para biosensado fotdnico, hay una tendencia hacia el uso de materiales
poliméricos para la fabricacion de los nuevos transductores fotonicos. Este comportamiento se debe
a que los polimeros presentan algunas propiedades Opticas que los presentan como un material

Optimo para aplicaciones de biosensado.

1.5 Alcances y Limitaciones

El trabajo doctoral se enfocd en el disefio de transductores fotonicos basados en
interferémetros Mach Zhender, utilizando SU-8 como material principal para el nticleo de las guias
de onda y un arreglo de dos monocapas de grafeno para mejorar la interaccion del campo
evanescente en el area sensora de las estructuras. El estudio se limit6 al disefio estructural y el
analisis matematico del comportamiento de la luz en las estructuras apoyados en las herramientas
de simulacion COMSOL Multiphisycs y MATLAB. Adicionalmente, se tuvo en cuenta las
consideraciones necesarias para que los dispositivos fueran fabricables. Es decir, que las
dimensiones, geometrias y materiales utilizados en los disefios corresponden con las capacidades
de fabricacion del Laboratorio para Optronica y Microtecnologias Aplicadas (OptMALab) de la
Universidad Federal de Minas Gerais (UFMG) en Bello Horizonte, Brasil, que tiene la capacidad
de fabricacion de dispositivos fotonicos integrados.

Para el desarrollo de esta tesis doctoral no se comprometi6 la fabricacion de los dispositivos
dado que en el pais no se cuenta con la tecnologia necesaria para realizar este proceso. Sin embargo,
gracias al apoyo econdmico recibido por Minciencias se realizaron algunas pruebas de fabricacion

de la guia de onda disefiada con monocapas de grafeno.

1.6 Aportes de la Tesis

En esencia, este trabajo doctoral consiste en una investigacion tedrica en la que se propuso
un tipo de biosensor novedoso respecto a lo reportado en el estado del arte ya que se integran
monocapas de grafeno a una guia de onda con nucleo de polimero SU-8 con el fin de mejorar la
presencia del campo evanescente en el area sensora y por ende la sensibilidad del biosensor. Dado

esto, el principal reto afrontado en este trabajo fue el de conseguir un método confiable para
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analizar las guias de onda con grafeno, dadas las dimensiones de este a nivel de monocapa.

Partiendo de lo anterior, se identifican como aportes de este trabajo doctoral los siguientes aspectos:

Marco de Referencia Teorico en Fotonica Integrada: En el ambito nacional, el
desarrollo de esta investigacion proporciona un marco de referencia a nivel tedrico y
matematico en el disefio de biosensores nanofotonicos de campo evanescente y en si, del
area de la fotonica integrada ya que comparten la misma fundamentacion teodrica y a la
fecha ha sido poco explorada en el pais.

Método Analitico para el Disefio de Biosensores con Monocapas de Grafeno: en esta
investigacion se desarrollo un algoritmo en el que se adaptan varios modelos matematicos
existentes para conformar un método analitico que permite agilizar el andlisis de guias de
onda con monocapas de grafeno comparado con métodos numéricos que requieren un alto
costo computacional como el método FEM.

Metodologia para el Diseiio de Guias de Onda Nanofoténicas: una limitacion a la hora
de abordar el disefio de biosensores nanofotonicos es la poca documentacion acerca de los
métodos seguidos para definir las dimensiones de las guias de onda mediante herramientas
computacionales. La mayor parte de las publicaciones presentan la guia de onda ya disefiada
o presentan las curvas de dispersion con una breve descripcion. A partir de este hallazgo,
en este trabajo se proporciona una metodologia de analisis de guias de onda nanofotdnicas
mediante el software COMSOL MULTIPHYSICS que muestra explicitamente cémo
definir las dimensiones de cualquier tipo de guia de onda para operar en la region
monomodo o bimodal para aplicaciones de biosensado, a partir de la obtencion y analisis
de las curvas de dispersion modal.

De forma complementaria, durante la ejecucion de esta investigacion se desarrollaron

varios productos académicos que aportan al fortalecimiento de las capacidades regionales y

nacionales de investigacion y apropiacion de la Ciencia, Tecnologia e Innovacion (CTel) que se

describen a continuacion.

1.6.1

Productos de Generacion de Nuevo Conocimiento

Durante el desarrollo de la tesis doctoral se obtuvo resultados importantes a nivel teorico,

matematico y algoritmico para el andlisis y disefio de dispositivos nanofotonicos para aplicaciones

de biosensado que fueron presentados en productos académicos de nuevo conocimiento como
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articulos cientificos y un capitulo de libro. A continuacion se listan los productos obtenidos y el

estado en el que se encuentran:

Alvarez-Guerrero, J., Vejar-Caballero, J. J., Medina-Delgado, B., Calvo-Salcedo, A. F.,
Amaya-Fernandez, F., & Cordoba, J. (202X). Andlisis de propagacion modal en guias de onda
de polimero su-8 para el disefio de biosensores fotonicos monomodo y multi modo. Revista
Colombiana de Tecnologias de Avanzada. (En Evaluacion en Revista B de Publindex).
Portes, A. V. R., Martins, A. J. L., Guerrero, J. A., Carvalho, M. M., Amaya-Fernandez, F.
0., Saito, L. A. M., & Ramirez, J. C. (2021). Electro-optical biosensor based on embedded
double-monolayer of graphene capacitor in polymer technology. Polymers, 13(20).
https://doi.org/10.3390/polym13203564 - Publicado en Revista Q1 en SJR.
Alvarez-Guerrero, J., Amaya-Fernandez, F., & Cordoba, J. (2022). Disefio de Guias de Onda
Nanofotonicas para el Desarrollo de Biosensores de Alta Sensibilidad. En Servicio Nacional
de Aprendizaje (Ed.), Investigacion, Desarrollo Tecnologico e Innovacion en Ingenieria y
Administracion: Una Perspectiva Multicultural (pp. 110-125). SENA. — Publicado en

Capitulo de Libro Resultado de Investigacion.

1.6.2  Productos de Apropiacion Social del Conocimiento

La apropiacion social del conocimiento se llevo a cabo mediante la divulgacion de los avances de

la tesis doctoral en eventos académico-cientificos de caracter nacional e internacional como se

enuncia a continuacion:

Alvarez-Guerrero, J., Cérdoba Ramirez, J., & Amaya Fernandez, F. (2019). Biosensores
Opticos para Aplicaciones Lab-on-a-Chip. Encuentro Internacional de Educacién En
Ingenieria ACOFI. https://doi.org/10.26507/PONENCIA.278

Pefiaranda, V., Ramirez. W., Alvarez-Guerrero, J., Soto, A. J., & Cordoba, J. (2019). Disefio

y analisis de transductores fotonicos para aplicaciones de biosensado. VI Semana Internacional
de Ciencia, Tecnologia e Innovacion.

Alvarez-Guerrero, J., Vejar-Caballero, J. J., Medina-Delgado, B., Calvo-Salcedo, A. F.
(2023). Disenio de Circuitos Integrados Fotdnicos para Aplicaciones en Telecomunicaciones.

2do Congreso Internacional de Ingenieria: Tendencias de la Ingenieria una Mirada Global.
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e Vejar-Caballero, J. J., Alvarez-Guerrero, J., Calvo-Salcedo, A. F., Medina-Delgado, B.,
(2023). Analisis de Estructuras Fotonicas Integradas con Materiales Poliméricos. 10“ Semana
Internacional de Ciencia, Tecnologia e Innovacion.

e Alvarez-Guerrero, J., Cérdoba Ramirez, J., & Amaya Fernandez, F. (2024). Biosensores
Fotonicos de Alta Sensibilidad Mediante SU-8 y Grafeno. 7 Encuentro Internacional en

Ciencias Aplicadas e Ingenierias (Universidad - Industria).

1.6.3  Formacion de Recurso Humano

La foténica integrada es un area del conocimiento relativamente nueva que lleva pocos afios de
investigacion y desarrollo pero con importantes aportes en areas como la computacion fotdnica, las
telecomunicaciones y la computacion cuantica. A pesar de su impacto internacional, la fotonica
integrada ha sido poco explorada en el pais y se requiere la formacion de recurso humano que esté
preparado para afrontar los desafios que trae consigo el desarrollo de esta en el pais. En este sentido,
en el marco del desarrollo de esta tesis doctoral se orientd un trabajo de grado en la Universidad
Libre de Colombia Seccional Cucuta y actualmente se estd ejecutando otro trabajo de grado en la
Universidad Francisco de Paula Santander de Cucuta. A continuacion, se presentan los datos de los

estudiantes y titulos de los trabajos orientados:

e Dugque, B. J., & Sandoval, J. D. (2022). Andlisis de la viabilidad de implementacion de guias
de onda Opticos con materiales poliméricos para el desarrollo de Biosensores opticos.

[Universidad Libre Seccional Cucuta]. https://repository.unilibre.edu.co/handle/10901/24089

e Vejar-Caballero, J. J. (En Ejecucion). Diserio de transductores fotonicos en plataforma de

polimeros para aplicaciones Lab-on-a-Chip. [Universidad Francisco de Paula Santander].

1.6.4 Fortalecimiento de las Capacidades Nacionales de Investigacion, Innovacion o
Apropiacion de CTel

El aporte al fortalecimiento de las capacidades nacionales de investigacion se ve reflejado en la

participacion y colaboracién en el planteamiento y ejecuciéon del proyecto interinstitucional

financiado por Minciencias titulado “Generaciéon de Peines de Frecuencias Opticas usando

Circuitos Integrados Fotdnicos con Micro Resonadores para aplicacion en Comunicaciones

Opticas”, en la convocatoria 890-2020 para el fortalecimiento de CTel en instituciones de
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educacion superior publicas. El proyecto tiene como institucion ejecutora a la Universidad
Tecnologica de Pereira y como instituciones co-ejecutoras a la Universidad Nacional de Colombia
sede Manizales, el Instituto Tecnologico Metropolitano de Medellin y la Universidad Francisco de
Paula Santander de Cucuta de la cual hace parte el doctorando como profesor de catedra e

integrante activo del Grupo de Investigacion en Tecnologia, Innovacion y Sociedad.
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2. MARCO TEORICO

La documentacion tedrica presentada en esta seccidon es un componente fundamental que
refleja una buena parte del cumplimiento de los objetivos especificos 1 y 2 planteados en la seccion
1.2.2. Dado que en estos, se propuso documentar y analizar los modelos matematicos que describen
la propagacion de la luz en transductores fotonicos sin y con monocapas de grafeno.
Adicionalmente, se documenta en detalle el principio de funcionamiento de los biosensores
foténicos, haciendo énfasis en como a partir de variaciones de las propiedades de propagacion de
las ondas de luz es posible medir una cantidad de determinado analito con niveles altos de
sensibilidad.

En este sentido, la seccion 2.1 se enfocod en la descripcion grafica y matemadtica de la
propagacion de la luz en guias de onda nanofotonicas. Se parte del planteamiento de las ecuaciones
de Maxwell para guias de onda y cémo a partir de estas se llega a las ecuaciones de dispersion de
los modos TE y TM. Ecuaciones que permiten el calculo de todos los parametros de propagacion
en las guias de onda y la distribucion de los campos electromagnéticos dentro de las mismas. Con
esta seccion se cumple la parte del modelamiento matematico en el que se basan los transductores
foténicos propuesto en el objetivo especifico 1, ya que finalmente estos componentes se
fundamentan en la propagacion de la luz en guias de onda planares.

En segundo lugar, las secciones 2.2 hasta la 2.5 se enfocaron en la descripcion del fendmeno
de onda evanescente y como este es utilizado como el principio de funcionamiento de los diferentes
tipos de transductores Opticos que se usan como biosensores. Se describen los principales tipos de
transductores pero se hace énfasis en los transductores basados en Interferometros Mach-Zehnder
(MZI, Mach Zehnder Interferometer) ya que son las estructuras que se tomaron como referencia
para el analisis de viabilidad de los biosensores con materiales poliméricos. Esta seccion
complementa lo propuesto en el objetivo especifico 1.

Por otro lado, la seccion 2.6 se centra en la descripcidon matematica de las propiedades
electroopticas del grafeno que son fundamentales para el desarrollo del modelamiento matematico
de las guias de onda con monocapas de grafeno. Por lo tanto, esta seccion es un aporte directo al
analisis matematico del comportamiento de la luz en el area sensora de transductores fotonicos con

monocapas de grafeno propuesto en el objetivo especifico 2.
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Finalmente, en la seccion 2.7 se describen los dos modelos matematicos que se usaron para
el andlisis de las guias de onda con monocapas de grafeno. En primera instancia se describe
detalladamente el método FEM que es la base matematica de la herramienta computacional Comsol
Multiphysics en la que se desarrolla una buena parte del estudio de este trabajo. Ademas, se
describe matematicamente el método basado en la teoria de perturbacion que se utiliza como
método alternativo para optimizar el calculo del indice efectivo en guias de onda con monocapas
de grafeno. Esta seccion complementa el modelamiento matematico propuesto en el objetivo

especifico 2.

2.1 Guias de Onda Nanofotonicas

Las guias de onda nanofotdnicas son el componente fundamental en el disefio y fabricacion
de los circuitos integrados dado que estructuras fotonicas como los anillos resonantes,
interferdmetros, cristales fotonicos, etc, se basan en estas. No se puede concebir un buen biosensor
en un circuito integrado sin disefiar inicialmente la guia de onda. En la Figura 2 se presentan los

tipos de guias de onda mas comunes usados por las diferentes plataformas de fabricacion.

a) Buried Waveguide b) Strip/Wire Waveguide ¢) Rib/Ridge Waveguide d) Slot Waveguide

e) ARROW Waveguide 1) Strip - Loaded Waveguide g) Diffused Waveguide

Figura 2. Secciones de Guias de Onda Nanofotdnicas: (a) Buried o tipo canal empotrado (b) Tipo Strip o Wire. (c)
Tipo Rib o Ridge (d) Tipo Slot o ranurada. (e) Tipo Arrow (f) Tipo. Adaptado de (Selvaraja & Sethi, 2018).

En términos generales, las guias de onda utilizadas en circuitos integrados fotonicos son estructuras
dieléctricas con cavidades o tubos circulares, rectangulares o elipticos de dimensiones

nanométricas que permiten el guiado de fotones a través de las ondas de luz, normalmente en
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longitudes de onda del espectro infrarrojo o del espectro visible. Su fabricacion fue compatible con
las tecnologias de fabricacion de circuitos integrados electronicos como la plataforma de Silicio
sobre Aislante (SOI, Silicon over Insolator), asi como plataformas basadas en materiales como el
Germanio (Ge), Fosfuro de Indio (InP) y los materiales de los grupos III/V de la tabla periodica.
Esta compatibilidad ha permitido que la fotonica integrada se considere precisa, madura, robusta,
con alta eficiencia y reproducibilidad(Heck et al., 2013).

La seleccion del tipo de guia de onda depende de los materiales a utilizar, las dimensiones, la
geometria de las estructuras y en términos generales de las capacidades de fabricacion del
laboratorio o fabrica de semiconductores (Foundry). En este proyecto, se consideraron las
capacidades de fabricacion del laboratorio para Optronica y Microtecnologias Aplicadas

(OptMALab) de la Universidad Federal de Minas Gerais (UFMG) en Bello Horizonte, Brasil.

2.1.1. Principio de Propagacion en Guias de Onda Fotonicas

Al igual que la fibra optica, el principio de propagacion de la luz a través de una guia de onda
rectangular se basa en el principio de reflexion total interna, en el que se debe cumplir la condicion
que el indice de refraccion del nticleo (n4) sea mayor que el indice de refraccion del cladding (n,)
para que la luz se mantenga confinada en la guia de onda, tal como se ilustra en la Figura 3.
Adicionalmente, se debe cumplir que el dngulo de incidencia en la interfaz ntcleo-cladding (6,)
sea mayor que el angulo critico dado por 8, = sin~!(n,/n,) y mayor que 90°, es decir, 8, < 8; <
90°. Esta condicion estd sujeta a que el angulo de refraccion de la interfaz aire-nucleo (¢) se

relacione con el angulo de incidencia de aceptacion 6, mediante sin 8, = n, sin ¢ < \/n? —n2,

de donde se obtiene que 8, = sin~1(y/n? — n2) = 0,45, donde 0, €s el angulo maximo en el

cual se presentard la reflexion total interna y se conoce como Apertura Numérica.

ny

;

;

[ Cono de ™
—_

L] e
\Aceptacion g, &
.
.

n;

Figura 3. Reflexion total interna y perfil de indice de refraccion en una guia de onda. Adaptado de (Okamoto, 2006)
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2.1.2. Modos de Propagacion

Como se explico en el punto anterior, la luz debe incidir con cierto &ngulo determinado para
que se pueda propagar en la guia de onda, un rayo de luz con un angulo aleatorio no se podra
propagar. Por lo tanto el &ngulo de propagacion dentro de la guia de onda esta discretizado y cada
uno de los valores permitidos excitan los llamados Modos de Propagacion.

Los modos de propagacion se conciben como soluciones validas (eigenvalores) a las ondas
electromagnéticas de excitacion (eigenvectores) que se propagan en una guia de onda. Como estan
discretizados se reconocen con la letram (m = 0,1, 2,3 ...,). A continuacion, se describe como se
forman los modos de propagacion, para esto se toma como referencia una guia de onda tipo Slab

como la que se ilustra en la Figura 4.

Frente de Fase Rayo de Luz

yhes R a / / no

kn1 \\ \\\ \\ ,: Y\\ \\\ \\ \\ T
\ NNy N
" <
¢ B \ l
\
S No

Figura 4. Propagacion de rayos y frente de fase en una guia de onda (Okamoto, 2006).
De acuerdo con un analisis geométrico que se puede detallar en (Okamoto, 2006), de las
trayectorias seguidas por los rayos PQ y RS de la Figura 4, en el que se consideran la diferencia
de fase entre los dos rayos y las distancias entre los puntos P a QO y la distancia de R a S, se obtiene

la condicion para el angulo de propagacion ¢, que estd dada por la ecuacion (1).

(1)

mn
tan(kn,a sin ¢ — T) =

La ecuacion (1) muestra que el angulo de propagacion del rayo de luz es discreto y depende
de parametros estructurales de la guia de onda como el indice de refraccion n4, el radio del nticleo
a y la diferencia entre los indices de refraccion representada por la variable A. Adicionalmente,
también depende de la longitud de onda del rayo propagado inmerso en el nimero de onda k =
21/ A. Esta ecuacion también se conoce como la condicion de acoplamiento de fase de los Modos
de Propagacion, por lo tanto, solo las distribuciones de campo que la satisfacen son llamados
Modos. En el caso del modo de menor dngulo ¢, es decir, para m = 0 se conoce como modo

fundamental, mientras que los siguientes modos se conocen como modos de orden superior.
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Enla Figura 5 se muestra graficamente como se forman los modos de propagacion, particularmente
el modo fundamental (m = 0) y el modo de primer orden (m = 1). Las lineas so6lidas y punteadas
representan las trayectorias de los frentes de fase positivo y negativo respectivamente, en la Figura
5 se observa como se forman maximos de energia en la parte central de la guia de onda y minimos
en los extremos debido a la interferencia constructiva y destructiva de las ondas. De manera similar
ocurre con el modo de primer orden, donde se forman maximos en el primer y tercer cuarto de la
guia de onda, mientras que se forman minimos en el centro y los extremos de esta, dando lugar a

la formacion de dos 16bulos de energia como se ilustra en la Figura 5b (Okamoto, 2006).

Funu de Fase

Revestimiento ng \' Hm
Nicleo nq
kn1 E
}fg-#
0

}_____I (0) =27/80

/\/\/\/\/\_
VA VRV AR VAV

a) Modo Fundamental, m = 0.

s
\O’“ Frente de Fase
g X

Revestimiento < /

Nicleo N

knj
E
X1
$1 B

}-———{ V=278,

/\/\/\/’\
U A U A

b) Modo de Primer Orden, m = 1.

Figura 5. Formacion de los Modos de Propagacion. a) Modo Fundamental TE;. b) Modo de Primer Orden TE;
(Okamoto, 2006).

Los modos se caracterizan por sus constantes de propagacion o nimeros de onda que
expresan la variacion de fase por unidad de distancia en una direccion determinada. Estas
constantes corresponden al modulo o magnitud de los vectores de onda que sefialan la direccion de

propagacion en las direcciones laterales x y z. De acuerdo con las Figura 5 y a la teoria
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electromagnética, cada modo tiene sus propias constantes de propagacion y estdn dadas por el
indice de refraccion del nicleo de la guia de onda, el dngulo de propagacion y el nimero de onda
en el vacio (ky) como se ve en la ecuacion (2).

B =konicos¢p; k =kyn,sing (2)

En la ecuacion (2), B es la constante de propagacion en la direccion de propagacion y k es la constante
en la direccion transversal x.

Adicionalmente, los modos de propagacion estan relacionados con las componentes de
polarizacion de las ondas electromagnéticas, de modo que estos pueden ser transversales eléctricos
(TE) o transversales magnéticos (TM) que se caracterizan principalmente por tener nula la
componente de campo eléctrico o campo magnético respectivamente en la direccion de
propagacion. Dado todo lo anterior, se puede concluir que la propagacion de ondas de luz en guias
de ondas nanofotonicas se describe matematicamente por las ecuaciones de distribucion de campo
electromagnético de los modos de propagacion. Para llegar a estas expresiones se parte de las

ecuaciones de Maxwell como se describe en la siguiente seccion.

2.1.3. Guia de Onda Slab y Ecuaciones de Maxwell

Para el analisis matematico de la propagacion de la luz en guias de onda planares se utiliza
como referencia la guia de onda Slab que se caracteriza por que es uniforme e infinita en la
direccion de propagacion z y en la direccion y, como se ilustra en la Figura 6. Mediante esta guia
de onda se desarrolla el analisis electromagnético para obtener las ecuaciones bésicas de los modos

de propagacion que se usan como base para el andlisis de cualquier otro tipo de guia de onda.

Figura 6. Guia de onda tipo Slab. Adaptado de (Okamoto, 2006).

El andlisis matematico parte de las leyes de Maxwell, especificamente las leyes de Ampere y

Faraday descritas en las ecuaciones (3) y (4).
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- oH (3)

VXE = —pg—
Hoat

Ui = ,0F 4
= —&on ot

En las ecuaciones (3) y (4), E y H son los campos eléctricos y magnéticos respectivamente, [y y
&o son la permeabilidad y permitividad en el espacio libre y n es el indice de refraccion del medio
en el que se propaga la onda electromagnética. Partiendo de estas ecuaciones se pretende llegar a

una solucion para el campo eléctrico y magnético como las presentadas en las ecuaciones (5) y (6).

E = E(x,y)e/(@t=F2) )
H = H(x, y)el@t=B2) (6)

Reemplazando las ecuaciones (5) y (6) en las ecuaciones (3) y (4) y resolviendo el rotacional,
ademas de tener en cuenta que tanto E como H no tienen dependencia del eje y, es decir, 0E /0y =
0y dH/dy = 0, se llega a los conjuntos de ecuaciones representado en (7) y (8) donde se observan

ecuaciones para cada componente cartesiana de los modos TE y TM respectivamente.

j.BEy = _jw,uon

—jBH _ o, _ jwegn’E
] X 0x J) 0 y (7)
aEy

I @k,

JBH, = jweggn?E,

) JE, ]
_].BEx_Wz —jopyH, ()
0H
_axy = jwgyn’E,

De acuerdo con la ecuacion (7), el modo TE esta conformado por una componente de campo
eléctrico E,, y dos componentes de campo magnético, H, y H,. Mientras que de acuerdo con la

ecuacion (8), el modo TM tiene una componente de campo magnético H,, y dos componentes de
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campo eléctrico, E, y E,. Por otra parte, de la ecuacion (7) es posible llegar a la ecuacion de onda que

satisface el modo de propagacion TE presentada en la ecuacion (9).
0%E
y 2.2 p21p —
—— + [ko"n? ~ B?]E, = 0 ®
En la ecuacion de onda (9), las componentes E,, E, y H,, son nulas, mientras que las componentes H

y H, estan dadas por las ecuaciones (10) y (11) respectivamente.

_~h
Hy= (10)
_j OE,

De forma similar, a partir de la ecuacion (8) se obtiene la ecuacion de onda que describe el modo

de propagacion TM y se representa por la ecuacion (12).

0%H,
0x?

+ [ko’n? — B2]H, = 0 (12)

En la ecuacion de onda (12), las componentes E,,, H, y H, son nulas, mientras que las componentes

E, y E, estan dadas por las ecuaciones (13) y (14) respectivamente.

=——H
Ex (JJSOTI,Z y (]3)

—j oH,
=—— 14
EZ wllo ax ( )

2.1.4. Solucion de los Modos TE y TM

La solucion de las ecuaciones (9) y (12) descritas en la seccidon anterior, permite encontrar
la distribucién del campo electromagnético y las constantes de propagacion de los modos de
propagacion TE y TM respectivamente. En esta seccion se enfocard el analisis en el modo TE y se

presentaran de forma general las ecuaciones para el modo TM.
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El anélisis parte de asumir una guia de onda Slab como la presentada en la Figura 6, con perfil de
indice de refraccion asimétrico (ng > ngy) y escalonado como el presentado en la Figura 7. Ademas,
se asumen los indices de refraccion en cada region de la guia de onda (Substrato, niicleo y cladding)

homogéneos, por lo que es posible aplicar la ecuacion de onda (9) a cada region por separado.

X
. _ B
1Me = /k
Ny :
1
a_ T
1
1 ny
1
0 ! "n
1
1
_a_
1
1
Ng
1

Figura 7. Perfil de indice de refraccion escalonado. Adaptado de (Okamoto, 2006).
Al aplicar la ecuacién de onda del modo TE a cada region por separado, se obtienen las
expresiones mostradas en la ecuacion (15).
2
0°E,
dx?

—0%E, = 0; x>a

0%E,

0x?

+Kk’E,=0;, —-a<x<a (15)

0°E
—axzy —&2E, = 0; x < —a

En la ecuacion (15), las variables o (sigma), k (kappa) y € (xi), son los nimeros de onda a
lo largo del eje x en el cladding, nicleo y substrato respectivamente y estdn dados por las

expresiones mostradas en la ecuacion (16).

o= [B%*—k?n
K = /kznf — ﬁz (16)
£ = VBT
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Resolviendo las ecuaciones diferenciales planteadas en (15) se obtiene la expresion que
describe el campo eléctrico en las diferentes regiones de la guia de onda y se expresa como lo
indica la ecuacion (17).

Acos(ka—¢)e 7@ x>gq
E, ={Acos(kx — ¢) —a<x<a (17)
Acos(ka + ¢) efCt®D  x < —q

De acuerdo con la distribucion del campo electromagnético descrito por la ecuacion (17) y
los nimeros de onda de la ecuacién (16), hay una dependencia de las constantes de propagacion y
de los indices de refraccion de los materiales que conforman la guia de onda. Dado esto, se deben
buscar algunas expresiones que permitan encontrar las constantes de propagacion de los diferentes
modos. A continuacidn, se describe el proceso para llegar a dichas expresiones.
Se parte de identificar que las condiciones de frontera demandan que tanto el campo E,, como la
componente de campo magnético H, sean continuos en las interfaces cladding-nucleo y substrato-
nucleo, es decir, para x = +a. La componente H, estd dada por la ecuacion (11), en la que si se
ignoran las constantes que no dependen de x, la condicidn de frontera para H, se manejaria por la

continuidad de la dE,/dx, que se indica en la ecuacién (18).

—0Acos(ka—¢)e @D x>g

dE, _

P —kAsin(kx — ¢) —a<x<a (18)
EAcos(ka + ¢)efCFD  x < —qa

Aplicando las condiciones de frontera en la interfaz substrato-nucleo (H, gypstrato =
H, nicieo) Y la interfaz cladding-ntcleo (H, ciqqaaing = Hz nicleo)> S€ Obtienen las expresiones
mostradas en la ecuacion (19).

{KA sin(ka + ¢) = EAcos(ka + ¢) 5D x = —g (19)
oA cos(ka — ¢) = kA sin(kx — ¢) xX=a

Ahora, eliminando la constante A y teniendo en cuenta que tan(ka+ ¢) =
sin(ka + ¢)/cos(ka + ¢), las expresiones de la ecuacion (19) se pueden reescribir como se

muestra en la ecuacion (20).

tan(u + ¢) = 20

=¥ =S

tan(u — ¢) =
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En la ecuacién (20), las variables u, w y w' se conocen como numeros de onda
transversales normalizados y estan dados como se indica en la ecuacion (21). De esta misma
ecuacion se pueden obtener las expresiones que representan los eigenvalores caracteristicos dadas en la

ecuacion (23).

Uu = kKa
{W _ ¢a 1)
w' = oa
u= ? + %tan‘1 (K) + %tan_1 <—> (m=0,12..)
(22)
mr 1 owy 1w
¢=T+§tan (—)—Etan (—) (m=0,1,2,..)

La ecuacion (22) muestra que los eigenvalores caracteristicos son diferentes para cada
modo de propagacion y dependen de los nimeros de onda transversales normalizados u, w y w'.
A su vez, los nimeros de onda dependen de la geometria de la guia de onda y de los indices de
refraccion de los materiales tal como se refleja en las ecuaciones (23), (24) y (25). Estas ecuaciones

se obtienen de combinar las expresiones mostradas en las ecuaciones (16) y (21).
u? + w? = k2a?(n? — n?) = v? (23)

w = /yvz + w2 (24)

ng —ng

L k| (25)
Tll - ns

En las ecuaciones (23) a la (25) aparecen dos parametros importantes, v que se conoce

como frecuencia normalizada y y que es la medida de la asimetria entre los indices de refraccion.

Estas ecuaciones en conjunto con la ecuacion (22) como las ecuaciones de los eigenvalores o

ecuaciones de dispersion para el modo TE. Una vez calculadas v y y, es posible calcular la

constante de propagacion f a partir de las ecuaciones de dispersion.
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Por otra parte, el nimero de onda transversal k debe ser un niimero real para que la parte principal

del campo 6ptico quede confinada en la region central. Por lo tanto se debe cumplir la condicion mostrada

en la ecuacion (26).

Ng <-< nq (26)

&=

El término B/k es un valor adimensional que representa un indice de refraccion global de
la guia de onda para la onda plana y se reconoce como indice de refraccion efectivo y se expresa
como lo indica la ecuacion (27).

B
% (27)

Nefr =
A partir de n,¢s se puede determinar la constante de propagacion normalizada b que esta
en términos del indice efectivo y los indices de refraccion del substrato y del nicleo como se
observa en la ecuacion (28).
2 2
NSer—mn
b=—F— (28)
Tl1 - Tls
A partir de la constante b es posible obtener una ecuacion para calcular g sin la dependencia

de los nimeros de onda u, w y w' como lo indica la ecuacion (29).

g = kJ(l — b)nZ + bn? (29)

Finalmente, a partir de los parametros b, v y y es posible reescribir la ecuacion de dispersion

del modo TE (22) como lo plantea la ecuacion (30).

2vV1—b = mm + tan™?! — (30)

A partir del pardmetro b también es posible reescribir los nimeros de onda transversales

normalizados de la ecuacion (21) como se indica en la ecuacion (31).
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w = wb (31)

De forma similar, al proceso desarrollado para obtener la ecuacion de dispersion de los
modos TE, es posible obtener la ecuacion de dispersion para los modos TM que se indica en la

ecuacion (32).

b ni |b+y

2vV1—b =mm + tan™?! T3 n2 =%

(32)

D)N|P—‘N
|
3
=
|

Las ecuaciones (30) y (32) son muy importantes para el calculo de la distribucion del campo
electromagnético dentro de las guias de onda nanofotdnicas ya que permiten hallar las constantes
de propagacion normalizadas de los diferentes modos de propagacion tanto TE como TM. En la
literatura se encuentran varios métodos varios métodos para resolver estas ecuaciones, sin embargo,
en este trabajo se resuelven mediante el método de biseccion que serd explicado mas adelante.

Una vez calculada la constante de propagacion B o la constante normalizada b de un modo,
se pueden calcular directamente los coeficientes o, k y ¢, por tanto, el campo eléctrico E,, descrito
en la ecuacion (17) se puede reescribir como se indica en la ecuacion (33).

e*six>a

o
_ - i —a<x<
E, = cos(kx) + " sen(kx) si—a<x<a (33)

o
(cos(zct) + Esen(rct)) e St Dsix < —a
Ademas, con el calculo del indice de refraccion efectivo n.rr, los nameros de onda

mostrados en la ecuacion (16) se pueden reescribir como se muestra en la ecuacion (34).

2T

0=— nZer—ng
2 [ 5
K= ™~ Merr (34)
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En esta seccion se evidencid la importancia del pardmetro b y las ecuaciones de dispersion
de los modos TE y TM, sin embargo, también se observo que es primordial poder determinar el
valor del indice de refraccion efectivo de las guias de onda. Por esta razon, en la siguiente seccion

se describe un método para el calculo de este parametro.

2.1.5. Método de Indice Efectivo

El método de indice efectivo propone que una guia de onda planar bidimensional se puede
representar como dos guias de onda tipo Slab unidimensionales tal como lo muestra la Figura 8.
El proposito de esta division es que cada guia unidimensional se pueda analizar de forma individual
en términos de las ecuaciones de dispersion de los modos TE o TM, de manera que se puedan

calcular las constantes de propagacion normalizadas b para los modos y longitud de onda de interés.

Horizontal Slab

Vertical Slab

Figura 8. Representacion de una Guia de onda bidimensional como 2 guias unidimensionales. Adaptado de
(Lifante, 2003).

Inicialmente se analiza la guia de onda vertical que forma una guia de onda Slab en la
direccion x. En esta se utiliza la ecuacion (30) de dispersion de los modos TE y la ecuacion (28)
para calcular b y n.s respectivamente. El n. s calculado es un valor intermedio correspondiente
al Slab vertical y se utiliza en el Slab horizontal como se ilustra en la Figura 8. En este caso se
utiliza la ecuacion (32) de dispersion de los modos TM.

Las ecuaciones (28) y (32) se resuelven mediante el método de biseccion. Este algoritmo
comienza definiendo la constante de propagacion normalizada b en un intervalo entre 0 y 1y
posteriormente el intervalo se reduce a la mitad hasta que el algoritmo converge. Este algoritmo se

detalla mas adelante en la seccion 4.1 con un diagrama de flujo y un ejemplo.
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2.2 Biosensores

De acuerdo con la real academia espaiola un biosensor se define como un dispositivo que
utiliza materiales de origen bioldgico para detectar y cuantificar una sustancia (Real academia
espanola, 2018). La Union Internacional de Quimica Puray Aplicada (IUPAC, International Union
of Pure and Applied Chemistry) es un poco mas precisa y de lo define como un dispositivo que usa
reacciones bioquimicas especificas mediadas por enzimas aisladas, inmunosistemas, tejidos,
organelos o células enteras para detectar componentes quimicos mediante sefiales eléctricas,
mecanicas u opticas(International Union of Pure and Applied Chemistry, 2014). Partiendo de esta
definicion, se puede decir que los biosensores estdn conformados por un receptor bioldgico

integrado a un transductor fisico-mecanico o sensor tal como se observa en la Figura 9.

Capa Bioreceptora
/
N ." ‘o
Y
A & .. Transductor m
>e 9"
P = Analito

Figura 9. Diagrama esquematico de un biosensor (Gonzalez Guerrero, 2012)

En la capa bioreceptora se coloca un elemento biologico con el fin de reconocer un analito
especifico de naturaleza quimica o biologica dentro de una muestra. Cuando se detecta el analito
se induce un cambio en el transductor que produce ya sea sefiales electronicas discretas o continuas,
que son proporcionales a la concentracion del analito en la muestra. Se inducen cambios tales como
oxido reducciones, cambios de masa, frecuencias de resonancia o cambios en los indices de
absorcion o de refraccion (Gonzalez Guerrero, 2012).

En la actualidad, se cuenta con una amplia variedad de biosensores, los cuales se pueden
clasificar segun varios puntos de vista. De acuerdo con su area de aplicacion estos pueden ser para
monitoreo ambiental, andlisis clinico, diagndstico médico, etc. Segun el elemento quimico o
biologico usado como bioreceptor estos pueden ser de enzimas, anticuerpos, acidos nucleicos o
células. Si es por el esquema de deteccion se pueden clasificar como etiquetados (labeled) y no

etiquetados (Label free). También se pueden clasificar de acuerdo con el tipo de la sefial del
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transductor como electromecanicos, piezoeléctricos, mecanicos, Opticos, entre otros (Gonzalez
Guerrero, 2012).

Recientemente, la tendencia es hacia el desarrollo de los biosensores label free ya que estos
no requieren de etiquetas que pueden perturbar la interaccion nativa de las bioespecies. En este
esquema el analito puede ser detectado de forma directa sin la necesidad de modificaciones
adicionales. De modo que se obtienen ventajas como ahorros en tiempo y costo respecto al esquema
de etiquetas. Un ejemplo de estos dispositivos son los biosensores opticos que se basan en el campo
evanescente y los cuales se describen en la siguiente seccion.

2.3 Biosensores opticos

Los biosensores opticos son aquellos en los que el proceso de transduccidon induce cambios
en la amplitud, frecuencia, fase o polarizacion de la sefial dptica de entrada en respuesta a los
cambios fisicos o quimicos generados en el proceso de bioreconocimiento. Los cambios son
inducidos gracias a propiedades de la luz como la absorcion, fluorescencia, luminiscencia,
reflectancia, dispersion Raman y el indice de refraccion (Long et al., 2013). En la Figura 10 se

presenta el diagrama esquematico de las etapas que conforman un biosensor optico.

Interfaz Quimica

4

_ Fibra dptica
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Dispersion Raman
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Transductores Opticos

POPs: Contaminantes Orgénicos Persistentes  EDCs: Disruptores Endocrinos  SPR: Resonancia de Plasmon Superficial

Figura 10. Diagrama esquematico de un biosensor optico (Long et al., 2013).

En la Figura 10 se pueden observar los componentes que contiene un biosensor optico. En
la capa bioreceptora se colocan las moléculas de bioreconocimiento tales como anticuerpos,
enzimas, aptameros o células que interactiian e inmovilizan los analitos objetivos que pueden ser
metales pesados, toxinas, virus, etc. La capa bioreceptora estd conectada mediante una interfaz

quimica al transductor optico que convierte las variaciones bioquimicas de la biointeraccion en
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variaciones de la sefial Optica propagada, las cuales son detectadas, adecuadas y analizadas en una
etapa de procesamiento de sefial.

Generalmente, los biosensores Opticos se clasifican de acuerdo con el método de
transduccion utilizado entre optodos y de onda evanescente. Los optodos son biosensores Opticos
que realizan medidas quimicas o bioquimicas mediante la interaccion de la luz con algiin medio
quimico o bioquimico. Cuando la luz pasa a través del area sensora y ocurre un evento de
bioreconocimiento se producen cambios en las propiedades de la luz (absorcion, fluorescencia,
bioluminiscencia, quimioluminiscencia, indice de refraccion o dispersion). La desventaja de este
esquema de deteccion es que comunmente requieren de etiquetas como tintes sensibles al pH,
biomoléculas de bio-quimio luminiscencia o moléculas de fluorescencia (Gonzalez Guerrero,
2012).

2.4 Biosensores de Onda Evanescente

Los biosensores de onda evanescente consisten en estructuras en las que se pueden confinar
las ondas electromagnéticas como en un guia de onda 6ptico. Esto ocurre gracias al fendmeno de
reflexion total interna que se presenta cuando la luz que viaja en un medio de transmision es
reflejada en la interfaz con otro medio de transmision de menor indice de refraccion, siempre y
cuando el angulo de incidencia sea mayor al dngulo critico como se ilustra en la Figura 11a. Sin
embargo, la luz no es totalmente reflejada en la interfaz, sino que una pequeiia porcion de luz
penetra dentro del medio reflectante. Este pequeiio campo electromagnético penetrado es lo que se
conoce como onda evanescente (Patel et al., 2010). Este fendmeno se puede observar en la Figura

11b.

Campo Evanescente

Revestimiento - n,.

Campo Evanescente

Medio 2 - n,
Medio 1 - nq

Nucleo - n,

a. b.

Figura 11. Principio de funcionamiento biosensores de onda evanescente: a. Reflexion total interna. b. Campo
evanescente en guia de onda optica. (Elaboracion Propia)
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El principio de deteccion de los biosensores de onda evanescente se basa en la interaccion
del campo electromagnético que penetra en el medio reflectante (campo evanescente) con el evento
de reconocimiento biomolecular. Por ejemplo, en la Figura 12a se presenta el principio de
funcionamiento de un biosensor en guia de onda planar, en el que una onda luminosa viaja
confinada en el nicleo del guia con ciertas caracteristicas de propagacién como intensidad, fase y
polarizacion. Cuando la sefal pasa a través del area sensora y no hay ningin evento de
biodeteccion, la sefial no sufre ningin cambio en sus caracteristicas, sin embargo, cuando ocurre
un evento de biodeteccion, una o varias de las propiedades de propagacion pueden cambiar, tal
como se observa en la Figura 12b, en la que se evidencian cambios en la fase de la sefal optica
debido a la interaccion del campo evanescente con el analito. Estas variaciones son proporcionales

a la cantidad de analito presente en la muestra (Gavela et al., 2016).

Arca Sensora
,J\
{ \ A8 Sin Analito
C;i_')mpo Evanescente “ > Con Analito
Analito<, f »Muestra
\I‘ . f jx" 7'\“
SRATRRAE SR 3
- léetr AV ATAY: TAYaw v 2
Dilécico W Y Y Y 2
=
=
Modo Fundamental
Nucleo
»
Substrato Fase de la Sefial Optica (8)
a. b.

Figura 12. Biosensor optico de campo evanescente: a. Principio de funcionamiento. b. Cambios de fase. Adaptado
de (Gavela et al., 2016).

Una de las principales ventajas que ofrecen estos biosensores es su alta sensibilidad (limite
de deteccion menor que 1x107), sin embargo, en comparacién con otros métodos de biosensado,
ofrecen ventajas como la selectividad y especificidad, sensado remoto, inmunidad ante
interferencias electromagnéticas deteccion directa y en tiempo real, capacidad de multiplexacion,
biocompatibilidad, esquema de deteccion label free, capacidad de miniaturizacion y facilidad de
integracion en plataformas mas complejas. Todas estas ventajas han permitido que en los ultimos
afios se venga presentando un crecimiento en el mercado de los biosensores Opticos para diversas
aplicaciones como monitoreo ambiental, seguridad alimenticia, desarrollo de medicamentos,
investigaciones biomédicas, cuidado de la salud y anélisis clinicos (Gavela et al., 2016; J. Wang et

al., 2024).

52



2.5 Transductores Opticos de Onda Evanescente

Actualmente, se reconocen en el estado del arte varias estructuras fotdnicas que se basan en
el principio del campo evanescente entre las que se encuentran dispositivos como interferometros
(Herrera Dominguez et al., 2023; J. Wang et al., 2024; Xu et al., 2023), anillos resonantes
(Kazanskiy et al., 2023; Liang, Liu, Wu, Morthier, Zhao, et al., 2019; Tu et al., 2019; Yoo et al.,
2023), cristales fotonicos (Cunningham et al., 2016a; Kumela et al., 2023; Mozaffari et al., 2019;
Parandin et al., 2024; Rafiee, 2024) y plasmones superficiales (Bhaskar, 2023; Mahmud et al.,
2023; Ravindran et al., 2023; Singh et al., 2023). La mayoria de estos dispositivos se fabrica sobre
la tecnologia de Silicio, aprovechando que es una tecnologia totalmente desarrollada y bien
conocida, ademas de aprovechar las propiedades electrodpticas de este material.

2.5.1. Biosensores SPR

Biosensores basados en SPR Los biosensores SPR son sensores Opticos que explotan un
tipo de ondas electromagnéticas especiales conocidas como ondas de plasma superficiales (SPW,
Surface Plasma Wave) para sondear las interacciones entre un analito en solucion y un elemento
de reconocimiento biomolecular inmovilizado en la superficie del sensor. Las SPW son ondas
electromagnéticas que se propagan a lo largo de la interfaz entre un metal y un dieléctrico debido
a ondas evanescentes confinadas en la direccion perpendicular a la interfaz. Estas ondas
electromagnéticas superficiales se acoplan a oscilaciones debidas a electrones que conforman el
plasma [35]. El campo electromagnético de una SPW se confina en la frontera entre el metal y el
dieléctrico y decrece exponencialmente en ambos medios.

La configuracion de Kretcschmann que se ilustra en la Figura 13a es la técnica que se usa
con mayor frecuencia para la excitacion optica de SPWs en los biosensores SPR y se basa en el
principio de reflexion total atenuada. El biosensor SPR estd conformado por una fuente de luz
polarizada, un prisma, una capa delgada de metal (cominmente de oro) y un fotodiodo para la
deteccion de la luz reflejada.

En la Figura 13a se puede ver que cuando la luz proveniente de la fuente polarizada es
reflejada en la interfaz entre el prisma y el metal en varios angulos de incidencia, la luz reflejada
es bruscamente atenuada a un angulo de incidencia especifico llamado dngulo de resonancia. Esto
se debe a la resonancia entre la SPW derivada de la placa metalica y el campo evanescente derivado
de la luz incidente. Este angulo de resonancia estéd correlacionado con el indice de refraccion del

area sensora ubicada sobre la superficie del metal. De esta manera, los biosensores SPR pueden
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detectar cambios en el indice de refraccion de forma simple y label free, mediante la deteccion de

cambios en el angulo de resonancia [36].
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Figura 13. Biosensores nanofotonicos basados en: a) SPR. b) MZI. c¢) anillos resonantes. d) Cristales fotonicos.

(Elaboracién Propia).
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2.5.2. Biosensores basados en MZI

La estructura MZI es el transductor interferométrico mas utilizado en aplicaciones de
biosensado fotonico, su principio de funcionamiento se ilustra en la Figura 13b. El MZI divide la
luz en dos caminos paralelos, de los cuales uno se toma como brazo de referencia y el otro como
brazo de sensado. En el area sensora ocurren las interacciones biomoleculares cuando se detecta
un analito, las cuales interactian con el campo evanescente y conllevan a variaciones en el indice
de refraccion efectivo del guia de onda en esa zona y por lo tanto variaciones en algiin parametro
de la luz propagada. Posteriormente, se recombinan las dos sefiales 6pticas mediante un acoplador
con el fin de identificar la diferencia de fase entre la sefial de referencia y la sefial modificada por
el area sensora (Estevez et al., 2012a; Gonzalez, 2012; Washburn & Bailey, 2011).

La ecuacion (35) y la ecuacion (36) describen las diferencias de fase inducidas y la

intensidad de luz a la salida del dispositivo:

2mL
_ Iy 2 2
I = 7 [E$ + B} + 2EsEg cos AD] (36)

Nota: (Estevez et al., 2012a)

En las ecuaciones (35) y (36) las variables Eg, Eg, ng y ng corresponden a los campos
eléctricos e indices de refraccion efectivos de los brazos de sensado y referencia respectivamente,
A® es la variacion de fase, L es la longitud del area sensora, A es la longitud de onda de operacion

y las variables I, € I son las intensidades de luz a la entrada y salida del dispositivo respectivamente.

2.5.3. Biosensores basados en anillos resonantes

Los anillos resonantes consisten en su forma bésica en estructuras formadas por dos guias
de onda, una guia recta y otra circular, ubicadas lo suficientemente cerca de tal manera que la luz
que viaja por la guia de onda recta se acople a la guia de onda circular tal como se ilustra en la
Figura 13.c (Pelli, 2016). La luz acoplada que se propaga dentro del anillo se interfiere
constructivamente con la luz incidente en la guia recta, de modo que cuando las dos sefiales
coinciden en fase se produce un efecto de resonancia, generando lo que se conoce como una galeria
de modos susurrantes (WGM, Whispering Gallery Modes) o picos de resonancia interactiian

repetidamente con los analitos que se posan sobre la superficie mediante el campo evanescente de
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la WGM (Gonzélez, 2012), (Washburn & Bailey, 2011), (Steglich, Patrick; Pulwer, Silvio;
Villringer, Claus; Bauer, Joachim; Heinrich, Friedhelm; Dietzel, Birgit; Mai & Schrader, 2016).
En el esquema mostrado en la Figura 13.c se presenta un anillo resonante en el cual incide
luz proveniente de un laser sintonizable por el puerto de entrada que posteriormente es detectada
por un fotodiodo acoplado al puerto de salida. De acuerdo con las condiciones de resonancia solo
se propagan ciertos picos de resonancia que aparecen en el espectro de salida. El guia de onda se
funcionaliza previamente con el fin de que ocurra la interaccion entre el analito y el bioreceptor.
Cuando ocurre la interaccion, se producen cambios en el indice de refraccion de la guia de onda,
los cuales modifican las condiciones de resonancia dentro del anillo de tal modo que se presenta
un desplazamiento de los picos de resonancia (AA) que circulan en ¢l. La magnitud del
desplazamiento AA esta relacionada directamente con la cantidad de analito absorbido, por lo que
en este tipo de sensores el limite de deteccion es definido por la minima desviacion medible de los
picos de resonancia (Steglich, Patrick; Pulwer, Silvio; Villringer, Claus; Bauer, Joachim; Heinrich,

Friedhelm; Dietzel, Birgit; Mai & Schrader, 2016).

2.5.4. Biosensores basados en cristales fotonicos

Los biosensores basados en guias de onda de cristal fotonico aprovechan las propiedades
particulares que ofrecen los cristales fotonicos para proporcionar una plataforma de biosensado
label free (Cunningham et al., 2016b). Dichos cristales fotonicos son estructuras con variaciones
periodicas del indice de refraccion de los materiales que la conforman. Cuando la luz viaja a través
de la estructura se producen los fendmenos de refraccion y reflexion al pasar de un dieléctrico a
otro, generando muchos de los efectos que afectan a los electrones en el modelo de bandas de
energia, pero en este caso se afectan a los fotones (Cunningham et al., 2016b), (Diaz Tormo, 2012).

Una de las caracteristicas méas importantes de los cristales fotonicos es la aparicion de
bandas prohibidas para los fotones, conocidas como Photonic Band Gaps (PBG). Este fenomeno
se presenta para ciertas frecuencias, de modo que, si un haz de luz con una frecuencia perteneciente
a una PBG intenta atravesar la estructura, esta sera totalmente reflejada. Lo bueno de esto, es que
estas bandas se pueden disefiar a voluntad, de tal manera que se pueden bloquear o favorecer la
propagacion de ciertas longitudes de onda (Diaz Tormo, 2012).

Esta caracteristica es justamente la que emplean los biosensores basados en cristales

fotonicos, ya que la luz que logra propagarse por el defecto lineal que poseen los cristales fotonicos
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estd muy bien confinada, incrementando la interaccion del proceso de bioreconocimiento con el
campo evanescente (Gonzalez, 2012). Cuando el analito entra en contacto con la capa bioreceptora
se producen variaciones en el indice de refraccion efectivo del guia de onda produciendo un
desplazamiento de la longitud de onda de resonancia que se propaga dentro del cristal. Estas
variaciones del espectro estdn relacionadas con la superposicion espacial y temporal del modo
propagado y el analito. En la Figura 13.d se describe el principio de funcionamiento de un

biosensor basado en cristales fotonicos.

2.6 Grafeno
2.6.1. Propiedades electroopticas del Grafeno

La principal ventaja del grafeno es la posibilidad de modificar su conductividad optica, lo
que implica la posibilidad de modificar su constante dieléctrica e indice de refraccion de forma
controlada. La conductividad del grafeno viene dada por la combinacion de la conductividad

intrabanda (0;,¢¢) ¥ la conductividad entre bandas (0;;,¢e-) cOmo se muestra en la ecuacion (37).

0 = Ointra t Ointer (37)

Donde las variables 0,14 ¥ Ginter €stan dadas por las ecuaciones (38) y (39) respectivamente.

- _Tje*(w—j21) j“" fa(=E) — fa(E)
Ointer = Th2 0 ((1)

— 207 — 4(e/mz °F l G5)

0fa(E) afaz(—E)> dEI (39)

e T nh2 (w — j21) | J, oE OF

En las ecuaciones (38) y (39) la variable e representa la carga del electron, A es la constante
de Planck normalizada, T es un factor de amplificacion y f;(E) es la funcidon de distribucion de
Fermi Dirac que representa la probabilidad de encontrar un electron en un nivel de energia E a la

temperatura T como se indica en la ecuacion (40).

1
fa(E) :CET
e

(40)
%ot) +1
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Donde Kj es la constante de Boltzman, T es la temperatura absoluta en °K y Ef es el nivel
de Fermi o también conocido como Energia de Fermi.

Para evaluar la conductividad del grafeno se deben resolver las integrales planteadas en las
ecuaciones (38) y (39), la primera de forma numérica y la segunda de forma analitica con la que se

obtiene la ecuacion (41).

Ointra = m[k,g ( 7 (1 e—Ef/kBT)>] (41)
La variacion controlada de la conductividad del grafeno significa la posibilidad de variar la
constante dieléctrica o permitividad (€) y el indice de refraccion del material, tal como se observa
en las ecuaciones (42) y (43) respectivamente.
ja(w, E f) 42)
weYo

Ngrafeno = ’g(w: Ef) (43)

Donde § es el espesor de las monocapas de grafeno (6 = 0,34 nm) y ¢, es la permitividad

s(a), Ef) =1-

relativa en el vacio.

2.7 Métodos de Analisis Matematico

Para el estudio y andlisis de las estructuras fotdnicas se utilizan diferentes herramientas y
modelos matematicos tanto numéricos como analiticos. Tal es el caso de la herramienta
computacional COMSOL MULTIPHYSICS que utiliza el método FEM para calcular pardmetros
electropticos y modelar la propagacion de la luz en guias de onda fotdnicas. Sin embargo, el costo
computacional y el tiempo de procesamiento es alto para muchas aplicaciones por la cantidad de
“elementos” requeridos para el analisis. Ante esta situacion, para algunas aplicaciones especificas
se puede optimizar el procesamiento mediante modelos analiticos. Por ejemplo, en este trabajo se
utilizd un método analitico basado en la teoria de perturbaciones para obtener el indice de
refraccion efectivo de guias de onda con monocapas de grafeno, pasando de varias horas de
procesamiento con el método FEM a unos segundos con el método analitico.

Dado lo anterior, en esta seccion se describen los modelos matematicos utilizados para el
disefio y andlisis de las estructuras nanofotdnicas. Entre estos se encuentra el método FEM, el

método de indice efectivo y el método de perturbaciones.
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2.7.1. Modelamiento Matematico del Método FEM

El anélisis del comportamiento de la propagacion de la luz en guias de onda nanofotonicas
es una tarea compleja que demanda el uso de métodos matematicos de alto nivel. En el caso
particular del software COMSOL MULTIPHYSIC se utiliza el método FEM con el fin de encontrar

soluciones a las ecuaciones de onda del campo eléctrico (44) y el campo magnético (45).

1
Vt X (_ Vt X Et) - KEETEt = 0 (44)

T

1

r

En las ecuaciones (44) y (45), las variables u, y &, se refieren a la permeabilidad y
permitividad del material de la guia de onda respectivamente, k. es el nimero de onda de corte y

los demas simbolos y variables representan lo siguiente:

\Y Operador gradiente en 3D y coordenadas rectangulares
vV, Operador gradiente en 2D en el plano X-Y

H Campo Magnético, HyX + Hy,y + H,Z

H, Campo Magnético Transversal, H, X + H, y

Hy, Hy, H, Componentes del vector H

El método FEM es una herramienta poderosa utilizada para encontrar soluciones bastante
aproximadas de sistemas complejos. Consiste basicamente en dividir el dominio de simulacion en
subdominios mas pequefios formando una malla, luego las ecuaciones de campo se discretizan en
un sistema algebraico de ecuaciones y se resuelven para sus valores propios caracteristicos. En el
caso particular de las guias de onda nanofotdnicas, estos valores propios estan directamente
relacionados con el indice de refraccion efectivo (n,5) (Santos et al., 2013).

Para guias de ondas homogéneas, los modos de propagacion se pueden dividir en modos
eléctricos transversales (TE) o magnéticos transversales (TM), que se pueden resolver por
separado. Para el modo TE (E, = 0), el vector de campo eléctrico transversal E; satisface la
ecuacion de onda vectorial (44), mientras que para el modo TM (H, = 0), el vector de campo

magnético transversal H; satisface la ecuacion de onda vectorial (45) (Reddy et al., 1994).
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La metodologia de analisis empleada por el método FEM para resolver cualquier problema
determinado se puede dividir en cuatro pasos: en primer lugar, la regién de solucion se divide en
un numero finito de subregiones o elementos mas pequefios. Luego, se derivan las ecuaciones que
gobiernan el comportamiento de un elemento representativo. En tercer lugar, todos los elementos
de la region de la solucion se combinan o ensamblan entre si, para finalmente, resolver el sistema
de ecuaciones resultante para obtener la solucion (Sadiku, 1989).

En esta seccion, se describe la metodologia FEM mediante un ejemplo para encontrar una

solucion para el modo TE, que de igual manera se puede aplicar al modo TM.

a) Discretizacion
El proceso de discretizacion se presenta utilizando elementos de borde en lugar de
elementos nodales para los campos vectoriales, de esta manera se garantiza que las soluciones
presentadas tengan una mayor aproximacion a la realidad. En el ejemplo se parte de un entorno 2D

donde comtiinmente se utilizan elementos triangulares, como se muestra en la Figura 14.

A

(x1.1)

(x2,2)

Figura 14. Elemento Triangular

En la Figura 14, la variable e;,, es el campo eléctrico tangencial en el borde m, x; y y; son
las coordenadas de los nodos locales i.

El campo eléctrico transversal e, se puede representar como una combinacion de elementos
de borde. Estos elementos tienen una componente tangencial consistente de la funcion base a lo
largo de un borde del tridngulo, al tiempo que garantizan una componente tangencial igual a cero
a lo largo de los otros dos bordes. Si se superponen tres de estas funciones basicas, una por cada
lado del triangulo, se puede lograr una expansion integral del campo eléctrico transversal. A partir

de lo anterior, el campo e, esta dado por la ecuacion (46):
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3

46,
E, = z ermWim (46)

m=1

El término W, de la ecuacion (46) esta dado por la expresion mostrada en la ecuacion

(47):

Lim
2

Wim = a2

[(Am + Bny)X + (C + Diux) ] (47)

Los términos A,,, B, C Y Dy que aparecen en la ecuacion (47) estan dados por las
siguientes expresiones:
Ay = a;bj — a;b;
By, = ¢;bj — ¢jb;
Cn = a;¢; — a;c;
Dy, = bicj — bjc; = =By,
Y las variables a;, b; y c; estan dadas por las expresiones:
ai = XjYk — XkJj
bi = y; — ¥k
Ci = X — X
Donde i, j y k presentan un comportamiento ciclico, es decir, (i = 1,j =2,k = 3),(i = 2,j = 3,
k=1)and (i = 3,j = 1, k = 2). finalmente, la variable A que aparece en la ecuacion (47) esta

dada por la siguiente matriz:

1 1 x5 ¥
A=<1 x2 ¥y
1 x3 y;3

b) Formulacion de las Ecuaciones de un Elemento Tipico
Retomando el ejemplo del modo TE, se parte de la ecuacion (44) que representa la ecuacion
de onda de campo eléctrico y se lleva a la forma de integral de superficie que se muestra en la

ecuacion (48):
1
ff ,u_ (Ve X Tp) - (Ve X Ep)ds = KZe, ff Ty Epds (48)
T
r r

Ahora, al sustituir las ecuaciones (46) y (47) en la ecuacion (48) para un solo elemento

triangular y con algunos supuestos, se llega a expresion dada por la ecuacion (49).
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3 3
1
[ D Tx W) @ x Wondeomds = wze, | D W Wendeondsi (n=123) (49)
I'lr A m=1 A m=1

En la ecuacion (49), A representa la integracion realizada sobre el elemento triangular. Al
intercambiar el orden de integracion y suma, la ecuacion (49) se puede expresar en forma matricial

como se presentan a continuacion en la ecuacion (50)(38).

[Seillec] = kZ[Telllee] (50)

A partir de la ecuacién (50), las matrices de elementos finitos para un solo elemento estan

dadas por las ecuaciones (51) y (52).

1
Sl = i [ @ex W) @ex W ds 51)
3
Tal = [[ Y Wen W) ds (52)
A m=1

2.7.2. Meétodo de Perturbacion en Guias de Onda Fotonicas

El analisis numérico de guias de ondas fotonicas con monocapas de grafeno es una tarea
compleja ya que el espesor de una monocapa de grafeno (6=0,34 nm) es muy pequefio en
comparacion con el tamano de la guia de onda. Sin embargo, estas estructuras pueden simularse
mediante herramientas de software que utilizan métodos numéricos avanzados como el Método
FEM para obtener una aproximacion aceptable del comportamiento de la propagacion de los modos
y para el célculo de diferentes pardmetros como las constantes de propagacion y el indice de
refraccion efectivo de la guia de onda. Una desventaja de esta técnica es el alto coste computacional
debido a la gran cantidad de elementos que se generan debido al espesor del grafeno. Dado esto,
en esta seccion se presenta un método basado en la teoria de la perturbacion como una alternativa
confiable y menos costosa computacionalmente al método FEM para modelar el indice de

refraccion efectivo de una guia de onda con monocapas de grafeno como se ilustra en la Figura 15.
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Figura 15. Seccion transversal de un guia de onda con monocapas de grafeno. (Elaboracion Propia).

Los guias de onda como el ilustrado en la Figura 15 se caracterizan por la distribucion del
indice de refraccion n(x,y). De acuerdo con la posicién de las monocapas de grafeno se espera
que la variacion del indice de refraccion en la direccion y sea menor comparada con la variacion
en la direccion transversal x. En este sentido, se realiza el analisis solo para los modos transversales
eléctricos TE.

Para llegar a la expresion que modele el comportamiento del indice de refraccion efectivo
del guia de onda, se parte de que la componente de campo eléctrico E, satisface la ecuacion de
onda escalar de los modos TE que corresponde a la ecuacion (9) descrita en la seccion 2.1.3. El

campo electrico Ey, se puede representar mediante:
Ey(x,y,2) = F(x,y)G(y)e "D (53)
Donde F (x, y) representa la variacion lenta en la direccion y. Mientras que 8 es la constante
de propagacion modal. De acuerdo con el método de indice efectivo el primer paso es resolver para

un valor dado de y:

0%F (54)

o7 + kEn*(x,y) = BEO)IF = 0

Luego usar B, (y) = kongss(y) para obtener G(y) y B de:

0%G 55
a_yz + {kgngff(y) - 32)}6 =0 (Y

La funcion n,¢¢(y) se puede obtener resolviendo la ecuacion (54) repetidamente para cada
valor de y. Sin embargo, tomando ventaja de la variacion lenta de n(x, y) respecto a y, es posible

relacionar ngsr(y) con ngrr(0) mediante la Teoria de Perturbacion. La funcion resultante de
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Nesr(y) se aproxima mucho a la distribucion de indice efectivo actual dentro de un rango lateral
amplio debido a las variaciones lentas mencionadas anteriormente.

Con el fin de conseguir la relacion deseada, se escribe n%(x,y) = nZ(x) + An?(x, y) donde
ny(x) = n(x, 0) se considera como el indice de refraccion del guia de onda sin perturbacion y esta

dado de la siguiente manera:

ny x<0
ny(x) = {nz 0<x< t} (56)
n3 t<x

Donde t = t(y = 0) es el espesor de la guia de onda sin perturbacion y n; = n;(y = 0)
donde i = 1,2,3, son los indices de refraccion. La guia de onda sin perturbacion se representa en
la Figura 15 por las lineas azules. Mientras que el campo del modo TE sin perturbacion Fy(x) =
F(x, 0) satisface la ecuacion:

d%F,
dx?

(37)

+ {k§ng (x) = BZoy}Fo = 0

Donde la constante de propagacion de orden cero By de la guia de onda sin perturbacion
esta directamente relacionado con el indice efectivo del guia de onda perturbado en y = 0, llamado
Bo) = Bo(y = 0) = kon,r(0). La correccion de primer orden para ﬁ,f(o) resulta de la variacion

en y de n(x,y) y se puede calcular mediante la teoria de perturbacion, asi:

2 _ 2 HFolAn®(x, y)Fo) (58)
R N AT

En esta ecuacion (58) se utiliza la siguiente notacion { f |al g ) = fjooo dx fag y también
que (flg)= ffooo dx fg. Porlo tanto, la ecuacion (58) se puede reescribir como:

ffooo Fo * An?(x,y) * Fy dx (59)
fjooo Fédx

ﬁ§(1) = kg

A partir de lo anterior, para la perturbacion de primer orden, la distribucion del indice

efectivo esta dada por:

) ) fjooo Fo * An?(x,y) * Fy dx (60)
Nerr(¥) = ngpp(0) + [© Fldx
_t0
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Para el caso particular de una guia de onda con 2 monocapas de grafeno como se muestra
en la Figura 15 mediante las lineas punteadas, las ubicaciones de estas (x; y x,) se toman como
funciones delta y el campo eléctrico constante. Ademas, n,r7(0) se toma como el indice efectivo
de la guia de onda sin grafeno. A partir de esto, la ecuacion (60) se puede reescribir como lo indica
la ecuacion (61).

(nérafeno - n%) ' 6graphene ' (IE(xl)IZ + |E(x2)|2) (61)
f|Ey|2 dx

ngff_graf()’) = ngff +

2.8 Herramientas de Analisis de los Transductores Fotonicos

El proposito central de este trabajo consiste en la evaluacion de la viabilidad de
transductores fotonicos para aplicaciones de biosensado. En ese orden de ideas, fue fundamental
identificar y definir las herramientas de andlisis mediante las cuales se realizaria un anélisis
comparativo de los dispositivos poliméricos disefiados respecto a otros componentes con
caracteristicas similares encontrados en la literatura cientifica sobre biosensores fotonicos.

Los parametros principales que se usan para medir el desempefio de los biosensores son la
sensibilidad y el limite de deteccion, que se extraen de unas graficas conocidas como curvas de
calibracion. En los biosensores fotonicos de onda evanescente se generan variaciones en el indice
de refraccion del revestimiento en el area sensora del componente cuando se presenta un evento de
bioreconocimiento, estas variaciones se reflejan en cambios del indice de refraccion efectivo de la
guia de onda que a su vez generan alteraciones en alguna de las propiedades Opticas de la onda
propagada como la intensidad o la fase. Por lo tanto, las curvas de calibracion de los biosensores
muestran las variaciones generadas en la intensidad o fase de la onda propagada a la salida del
transductor respecto a las variaciones en el indice efectivo generadas por eventos de

bioreconocimento. Este comportamiento se visualiza en la Figura 16.

2.8.1. Sensibilidad y Sensibilidad Volumétrica

En este trabajo, el andlisis se enfoca principalmente en un transductor basado en
interferémetros MZI como el descrito en la seccion 2.5.2, en los que es comtin medir las variaciones
de fase de la onda propagada por el brazo de sensado respecto al brazo de referencia. De esta
manera, se defini6 como herramienta de evaluacion las curvas de sensibilidad volumétrica o

sensibilidad en Bulk (Sz,;) las cuales relacionan las variaciones de fase inducidas A¢ en el MZI
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dada por la ecuacion (35) con respecto al indice de refraccion del recubrimiento de la guia de onda

del 4rea sensora como se expresa en la ecuacion (62).

Sensibilidad

| Limite de Deteccion |

I | Rango Dindmico

T T T

Variacion Indice Efectivo

Variacion de Parametro Optico

Figura 16. Concepto de sensibilidad, limite de deteccion y rango dindmico. Adaptado de (De Acha et al., 2021).

I(AD) 27l
=~ Mbuik (62)

Bulk = on
0

En la ecuacién (62), ny es el indice de refraccion del recubrimiento, L es la longitud del
area sensora y 1, S€ conoce como sensibilidad intrinseca y hace referencia a las variaciones en
el indice efectivo de la guia de onda debido a las variaciones del indice de refraccion en el

recubrimiento en el drea sensora como se expresa en la ecuacion (63).

ang

(63)

NBulk =

En la ecuacion (63), Angsr = Ngep — Nyer, donde ng,p, es el indice de refraccion efectivo
de la guia de onda del brazo de sensado y n,..r es el indice efectivo de la guia de onda del brazo de
referencia (Cordoba Ramirez, 2017).

Para obtener las curvas de Sg,,;; se debe realizar un anélisis modal de la seccion transversal
tanto del brazo de referencia como del brazo de sensado, para obtener los indices efectivos. En el
brazo de referencia el indice efectivo se mantiene constante, mientras que en el brazo de sensado
se deben inducir pequefios cambios en el indice de refraccion del recubrimiento (1.;,4) para luego
calcular los indices efectivos.

Una vez obtenidas las graficas de Sg,;, se puede obtener el valor de la sensibilidad S ya
que estd dada por la pendiente de la recta que se forma dentro del rango dindmico de la curva de
calibracion como se observa en la Figura 16. Por lo tanto, las unidades de la sensibilidad estan
dadas en radianes sobre unidades de indice de refraccion (RIU, Refractive Index Unit), es decir,
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rad/RIU. En la literatura sobre biosensores también es comun encontrar la sensibilidad en

términos de nm/RIU.

2.8.2. Limite de Deteccion

El Limite de Deteccion (LoD, Limit of Detection) es otro parametro de evaluacion
importante para medir el desempefio de los biosensores. En su forma més general, el LoD se define
como la cantidad o concentracion minima de una sustancia que puede detectarse mediante un
método analitico determinado. En otras palabras, el LoD es la concentracion minima obtenida de
la medicion de una muestra (que contiene el analito) que se puede discriminar de una muestra sin
la presencia de ningtn analito. Cuanto menor sea el LoD alcanzado, mayor sera la sensibilidad
lograda (Cérdoba Ramirez, 2017).

Sin embargo, llevando esta definicion a los biosensores de campo evanescente donde las
concentraciones de analitos estan directamente relacionadas con las variaciones de indice de
refraccion en el area sensora debidas a eventos de biodeteccidn, el LoD se refiere a la variacion
mas baja de indice de refraccion efectivo que el sensor puede detectar, pero no necesariamente
cuantificar (De Acha et al., 2021). Generalmente se calcula mediante el cociente entre el piso de
ruido sobre la sensibilidad. En las curvas de calibracion de Sg,,; €l piso de ruido se refiere al valor
mas bajo de indice efectivo que el sensor puede detectar, una aproximacion muy utilizada para
calcular este valor es asumiéndolo como tres veces la desviacion estandar (o) como se muestra en
la ecuacion (64).

30
LoD = 3 (64)

En el caso de la ecuacion (64) la variable o se refiere a la desviacion estdndar de los valores
del indice de refraccion utilizados en el recubrimiento que representan las variaciones debidas a las

interacciones entre los analitos y la capa bioreceptora.
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3. ANALISIS DE GUIAS DE ONDA FOTONICAS CON MATERIALES
POLIMERICOS

Las guias de onda fotonicas se conciben fundamentales en la fotonica integrada ya que
permiten la propagacion de la luz a través de las diferentes estructuras como el caso de los
biosensores de onda evanescente, que como se describid en la seccion 2.5, existen varios tipos de
transductores que tienen sus propias caracteristicas y principios de funcionamiento para la
deteccion de los analitos. Dependiendo de estas particularidades y también de las capacidades de
fabricacion que se tengan disponibles, se debe seleccionar el tipo de guia de onda dptimo para cada
estructura.

En este capitulo, se describe la metodologia utilizada para el disefio y analisis de guias de
onda tipo Rib y Strip, comparando estructuras basadas en silicio y el polimero SU-8. Igualmente,
se realizan estudios de guias de onda a longitudes de onda de 633 nm y 1550 nm, asi como alturas
de 220 y 600 nm. Cabe resaltar que la seleccion de los tipos de guia de onda a disefar, las alturas
a analizar y las longitudes de onda de operacion se realiz6 basados en la capacidad de fabricacion
del laboratorio OptMALab de la UFMG que fue un aliado estratégico para el planteamiento y
desarrollo de esta tesis doctoral bajo la tutoria del Ph.D. Jhonattan Cérdoba Ramirez. A pesar de
que la tesis se limit6 al analisis matematico y computacional, siempre se consideraron criterios de
fabricacion para la implementacion experimental de la estructura disefiada que se contempla como
un trabajo futuro de este proyecto. De igual manera, las caracteristicas de disefio seleccionadas
coinciden con estructuras de biosensores similares reportados en el estado del arte a nivel

internacional.

3.1 Metodologia de Analisis de Guias de Onda Fotonicas

El disefio de guias de onda nanofotdnicas depende de varios aspectos como el tipo de
aplicacion, la plataforma y capacidades de fabricacion. En términos generales, se requiere el
analisis de guias de onda para obtener la estructura 6ptima que satisfaga ciertas caracteristicas de
propagacion. A continuacion se mencionan los parametros que se deben tener en cuenta a la hora

de disenar guias de onda nanofotonicas:

e Dimension del espacio del tipo de andlisis entre 2D o 3D.
e Tipo de guia de onda.
e Longitud de Onda de propagacion.

68



e Definir las dimensiones del espacio de simulacion y las condiciones de frontera.

e Definir las dimensiones del nucleo de la guia de onda.

e Definir los indices de refraccion de los materiales usados en el nucleo, sustrato y
revestimiento.

e Definir el tipo de analisis a realizar.

Para realizar el analisis descrito anteriormente, en la actualidad se cuenta con herramientas
de software que permiten el analisis numérico y de propagacion de forma muy aproximada a la
realidad. En este trabajo se utilizd especificamente el programa COMSOL MULTIPHYSICS que
se basa en el método FEM descrito detalladamente en la seccion 2.7.1. Por lo tanto, la metodologia
utilizada para el analisis y disefio de las guias de onda se basa en los pasos sugeridos por el método
FEM: definicién de parametros globales, definicion de la geometria, definicion de los materiales,
definicion del mallado, definicion de la fisica, definicion del tipo de estudio y finalmente el analisis
de los resultados. A continuacion, se describe brevemente el proceso que se realizé en cada una de

las partes que sugiere el método FEM vy el software de simulacion.

3.1.1. Definicion de parametros globales

El primer paso para el andlisis de guias de onda en la herramienta COMSOL
MULTIPHYSICS consiste en la definicion de los parametros globales. En esta seccion se definen
las variables a utilizar en la simulacion y sus respectivos valores. Consiste en una tabla donde se
definen variables para almacenar los datos de la longitud de onda de operacion, los indices de
refraccion de los materiales, las dimensiones de la estructura, entre otros. Incluso se pueden definir

variables en términos de otras variables.

3.1.2. Definicion de la geometria

El segundo paso para el analisis de las guias de onda consiste en dibujar el contorno o
espacio de simulacion asi como las estructuras que se desean simular. La definicidén del contorno
de simulacion es muy importante ya que para poder llegar a una solucion de las ecuaciones de
Maxwell descritas en la seccion 2.1.3, se debe tener un dominio de simulado de tamano finito, asi
como unas condiciones de frontera que sean transparentes a las radiaciones, de tal manera que se
eviten reflexiones que afecten el comportamiento de los modos de propagacion. También es
importante mencionar que este dominio debe ser del menor tamafio posible con el fin de reducir el
costo computacional dadas las caracteristicas del método FEM.
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Para garantizar una condicion de frontera que evite reflexiones indeseadas se utiliza una
capa perfectamente acoplada (PML, Perfectly Matched Layer), que no es justamente una condicion
de contorno sino un dominio que se agrega sobre todo el borde del contorno de simulacion y cuyo
objetivo es absorber las ondas salientes. Este dominio de PML se puede observar en la Figura 17a

en el que se resalta en color azul todo el dominio de la capa PML.
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Figura 17. Etapas del Método FEM: a) Geometria. b) Mallado. ¢) Analisis de Propagacion.

Igualmente, en la Figura 17a se ilustra la definicion de la estructura de una guia de onda
tipo Strip que geométricamente consiste en un rectangulo en el centro del espacio de simulacion y
representa su nucleo.
3.1.3. Definicion de los materiales

Como se ilustra en la Figura 17a, el espacio de simulacion de divide en dominios separados
por las lineas utilizadas para definir los elementos geométricos. A cada uno de estos estos dominios
se le debe asignar las caracteristicas fisicas de un material que pueden estar predefinidas por el
software o se pueden afadir de forma manual. En el caso de los dominios de la parte inferior a la
linea central se le asignan las caracteristicas del material utilizado como substrato, al rectdngulo o
dominio central se le asignan las caracteristicas del material del nicleo y a los dominios de la parte
superior se le asignan las caracteristicas del material usado como revestimiento. El principal
parametro considerado en los analisis de propagacion fue el indice de refraccion de los materiales

que es el que determina la condicion de la reflexion total interna descrita en la seccion 2.1.1.
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3.1.4. Definicion del mallado

En la seccion 2.7.1a) se describi6 el proceso de discretizacion que se utiliza en el método
FEM en el que se busca dividir el dominio de simulacion en dominios mas pequeiios conocidos
como elementos formando una malla. Por lo tanto, es importante tener un criterio para definir el
tamafio de los elementos ya que este afecta directamente el tiempo de procesamiento y la capacidad
de memoria requerida para la ejecucion de la simulacion. Si el tamafio seleccionado es muy grande
se generarian pocos elementos y por lo tanto un alto margen de error, mientras que un tamafio muy
pequeiio representa una cantidad exagerada de elementos que demandara un alto costo
computacional y tiempo de procesamiento.

Dado lo anterior, se debe buscar un equilibrio en la cantidad de elementos que conformen
los diferentes dominios del mallado. Un criterio recomendado es utilizar un tamafio reducido dentro
del area de propagacion de la luz, es decir, en el nticleo de la guia de onda y un tamafio mayor para
los elementos del area externa que conforman el substrato y el recubrimiento.

Para las simulaciones realizadas en este trabajo doctoral se utilizé un tamafio maximo para
el dominio del ntcleo igual a Tyax ny = (4/n1)/20 y un tamafio minimo para los dominios
externos igual a Tynin ext = (4/np)/4. En estas expresiones se observa la relacion del tamafio de
los elementos con la longitud de onda de operacion y los indices de refraccion del nucleo y
revestimiento respectivamente. En la Figura 17b se observa el mallado obtenido para una guia de

onda tipo Strip aplicando el criterio descrito anteriormente.

3.1.5. Definicion del Tipo de Estudio a Realizar

La opcion del tipo de estudio a realizar mas que del método FEM, se debe al software de
simulacion COMSOL MULTIPHYSICS que tiene la capacidad de resolver y representar una
amplia gama de fendmenos fisicos en areas como acustica, transferencia de calor, flujo de fluidos,
electroquimica, semiconductores, estructuras mecanicas, radio frecuencia, Optica, entre otros.
Dadas las caracteristicas de este trabajo, se opera con la fisica dptica, especificamente la fisica de
ondas electromagnéticas en el dominio de la frecuencia, ya que, en esta se puede realizar el estudio
de propagacion de modos (andlisis modal) en guias de onda Opticas. Un ejemplo de la
representacion grafica de la distribucion del campo electromagnético de los diferentes modos de
propagacion se ilustra en la Figura 17c. Adicionalmente, el andlisis modal permite obtener las

curvas de dispersion de los modos en las que se muestra la variacion del indice efectivo de los
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diferentes modos de propagacion, tanto TE como TM, respecto a la variacion del ancho de la guia
de onda. Un ejemplo de curvas de dispersion se observa en la Figura 18 de un guia de onda Strip

con nucleo de SU-8, 600 nm de espesor y longitud de onda de 633 nm.

Curvas de Propagacion de Modos
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Figura 18. Curvas de dispersion modal de un guia de onda Strip (Alvarez-Guerrero et al., 2022).

Las curvas de dispersion son muy importantes en el disefio de biosensores fotonicos ya que
permiten definir las dimensiones de las guias de onda para obtener altos niveles de sensibilidad,
esto se da en las zonas crecientes de las curvas donde se presentan cambios rapidos de indice de
refraccidon ante pequefias variaciones del ancho del guia de onda. Por ejemplo, de acuerdo con las
curvas presentadas en la Figura 18, el ancho recomendado para un sensor monomodo seria entre

600 y 700 nm, mientras que para un sensor bimodal seria entre 1.2 y 1.3 pm aproximadamente.

3.2 Analisis Modal y Curvas de Dispersion

Como se menciond anteriormente, el analisis de las curvas de dispersion permite definir las
dimensiones de una guia de onda dependiendo de la cantidad de modos que se desee propagar.
Adicionalmente, el andlisis modal es fundamental en el disefio y analisis de transductores fotonicos
para las aplicaciones de biosensores como los estudiados en este trabajo ya que proporcionan la

informacion del indice de refraccion efectivo para cada uno de los modos propagados.
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En el capitulo 5 se resalta la importancia de este proceso, ya que para el calculo de la
sensibilidad de los transductores se requiere medir los cambios del indice de refraccion efectivo de
la guia de onda ante pequenias variaciones del indice de refraccion del revestimiento. Estas
variaciones estan relacionadas directamente con las modificaciones que sufre el campo evanescente
sobre el area sensora cuando se presenta una interaccion de los analitos con la capa bioreceptora.
Sin embargo, esta seccidon se enfoca particularmente en el proceso de diseno de las guias de onda
utilizadas como base para la posterior integracion de monocapas de grafeno.

Dada la importancia del disefio de la guia de onda sobre la que se soporta el funcionamiento
del transductor fotonico estudiado en esta tesis, se plante6 un trabajo de grado titulado “Anadlisis
de la viabilidad de implementacion de guias de onda Opticas con materiales poliméricos para el
desarrollo de Biosensores 0pticos” que desarrollaron estudiantes del programa de ingenieria en TIC
de la Universidad Libre seccional Cucuta en el afio 2022 (Duque & Sandoval, 2022).

El andlisis de las guias de onda se enfocd principalmente en dos tipos de guias de onda:
Strip y Rib, dado que son dos de las estructuras mas comunes y de mayor simplicidad en el proceso
de fabricacion. De igual manera, se seleccionaron 2 longitudes de onda de operacion: 1550 nm que
es la longitud de onda de las telecomunicaciones en el infrarrojo cercano, y 633 nm que es una
fuente de luz en el espectro visible y por lo tanto de bajo costo. Por ultimo, se seleccionaron dos
posibles espesores para las guias de onda a analizar: 220 y 600 nm, esto de acuerdo con la
informacion proporcionada sobre las capacidades de fabricacion del laboratorio OptMALab de la
UFMG donde se realizd parte de la pasantia doctoral. En la Tabla 4 se resumen los pardmetros

principales considerados en la campafia de simulacion.

Tabla 4. Parametros considerados en la campafia de simulacion de curvas de dispersion modal.

Tipo de Guia de Espesor Longitud de Onda de Operacién
Onda Material (nm) (nm)
633
600
1550
Silicio
633
220
1550
Strip y Rib
633
600
1550
SU-8
633
220
1550
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El analisis completo y detallado se puede consultar en el documento final del trabajo de
grado mencionado anteriormente y que se puede consultar en (Duque & Sandoval, 2022). A
continuacion, se presentan brevemente los aspectos mas relevantes identificados en el analisis de
las guias de onda Strip y Rib.
3.2.1. Curvas de Dispersion del Guia de Onda Strip

Las curvas de dispersion de la guia de onda tipo Strip se obtuvieron configurando los

parametros iniciales como se muestra en la Tabla 5.

Tabla 5. Parametros de simulacion del guia de onda Strip.

Nombre Expresion Descripcion
Lamb 633[nm]; 1550[nm] Longitud de onda (1)
10 ¢ _const/Lamb Frecuencia (f);
c_const: velocidad de la luz en el vacio
w_ g 10[um] Ancho del contorno.
hg 20[um)] Alto del contorno.
w_st 700[nm] Ancho del nucleo.
h st 600[nm] Alto del nucleo.
n cl 1 Indice de refraccion del revestimiento.

1.57 para SU-8 ,
n_co Indice de refraccion del nucleo.

3.444 para Si

ns 1.444 indice de refraccion del sustrato.

Pml Lamb/2 La capa perfectamente ajustada (pml)

De acuerdo con los resultados obtenidos en (Duque & Sandoval, 2022), los guias de onda
con nucleo de polimero SU-8 requieren un ancho (w_sf) muy grande cuando se usa el espesor
h_st = 220 nm comparado con las guias de onda de silicio, a tal punto que para la longitud de
onda de 1550 nm no se formaron modos de propagacion hasta un ancho de w_st = 50 um. Por
esta razon, el analisis se centrd en guias de onda con h_st = 600 nm.

En la Figura 19 se presentan dos resultados de las curvas de dispersion de las guias de onda
tipo Strip con SU-8 (Figura 19a) y Silicio (Figura 19b) con espesor h_st = 600 nm y longitud de
onda de 633 nm.

Las curvas de la Figura 19 permiten identificar varias diferencias entre la guia de onda de
Silicio y la de SU-8. En primer lugar, se observa que las curvas del guia de Silicio presentan un

rango mas amplio de variacion respecto al indice efectivo, mientras los modos de la guia de silicio
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presentan variaciones de indice efectivo entre 1.6 y 3 aproximadamente, la guia de onda de SU-8
solo varia entre 1.45 y 1.51 unidades de indice de refraccion, esto se debe al contraste de los indices

de refraccion del nucleo y el substrato que es mas alto en la plataforma de Silicio.

Guia Strip - Su-8 - h=600 nm y A=633nm Guia Strip - Silicio - h=600 nm y A=633nm
- ; . aaf T T T T T
153F TE, |
_ 32 - TE, |
1.52 § -
e — o gt TMU
™
1511 P P 1
/ / 28 Ve e
15F /
o 28 / /
3 5 / /
2® 1.49 / o4l /
{ /
1.48 [ 22 / /
| /
| |
1.47 | 2 /
[/
1.46 / 18 /
[ /
1451 | | 16 /
J " L . L L . L L !
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Ancho del Guia [m] «10°8 Ancho del Guia [m] <107
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Figura 19. Curvas de dispersion de guias Strip con nucleo de: a) SU-8. b) Silicio.

El bajo contraste de los indices de refraccion en la plataforma de polimeros es su principal
desventaja, justo por esta caracteristica se proponen diversos esquemas como el desarrollado en
este trabajo, en el que se anade grafeno a la estructura con el fin de mejorar el contraste y por tanto
la sensibilidad de los transductores.

Por otra parte, las curvas de dispersion de la Figura 19 también permite identificar el
comportamiento en la formacion de los modos de propagacion, respecto a esto se resaltan dos
comportamientos evidenciados en las graficas. El primero es que en la guia de SU-8 se forman
inicialmente los modos fundamentales TE y TM y posteriormente los modos de primer orden.
Mientras que en la guia de onda de silicio se forman inicialmente los modos TE fundamental y de
primer orden y posteriormente los mismos modos pero TM. El segundo comportamiento es el
ancho de la guia de onda requerido para la aparicion de los modos. En la guia de onda de Silicio,
los modos TE fundamental y de primer orden aparecen desde un pequeiio ancho de 30 nm
aproximadamente, y los modos TM aparecen antes de 100 nm de anchura. En cambio, en la guia
de onda de SU-8 se requieren de mayores anchos ya que los modos fundamentales TE y TM se
forman en un ancho de 500 nm y los modos TE y TM de primer orden se forman en un ancho de
1.2 pm aproximadamente.

Finalmente, el propodsito de las curvas de dispersion en esta seccion es determinar las
dimensiones de las guias de onda para operar en la region monomodo. Sin embargo, en la Tabla 6

se muestran los rangos aproximados del ancho de las guias de onda de Silicio y SU-8 para operar
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en la region monomodo y bimodal, entendiendo la regién bimodal como la separacion en longitud

de onda de los modos fundamentales y los modos de primer orden.

Tabla 6. Dimensiones de guias de onda Strip para operacion monomodo y bimodal.

Tipo de Guia
de Onda Material | Espesor (nm) | A (nm) | Rango Monomodo (ym) Rango Bimodal (um)
600 633 0.25 <w_st <0.3 03<w.st<038
o 1550 0.1 <w.st<0.3 0.3 <w_st <0.55
Silicio -
220 633 02<w.st<04 04 <w.st<06
Stri 1550 03<w.st<0.6 0.6 <w_st<09
r
P 600 633 0.5<wst<12 12<wst<2
SU-8 1550 3swst<6 6 <w.st<10
0 633 18=<w.st<38 3.8 <w.st<58
1550 > 10 > 10

Por otra parte, también se realizé el andlisis de guias de onda tipo Rib con los mismos
parametros de simulacion usados con las guias de onda Strip. Los resultados obtenidos presentan
un comportamiento muy similar entre ambos tipos de guias de onda, razén por la cual no se
agregaron a este documento. Sin embargo, se puede profundizar sobre estos resultados en (Duque
& Sandoval, 2022).

Como conclusion de este capitulo sobre el andlisis y disefio de guias de onda, se debia
seleccionar una guia de referencia para el disefo de los transductores con grafeno. En este sentido
y considerando la similitud en el desempefio de las guias de onda Strip y Rib, se selecciono la guia
de onda Strip por su sencillez y menor complejidad de fabricacion. De igual manera, se selecciond
la longitud de onda de operacion de 633 nm dado el menor costo de la fuente de luz. El disefio final

de la guia de onda de referencia para los capitulos posteriores se presenta en la Figura 20.

700 nm

600 nm

Figura 20. Guia de Onda Strip de Referencia.

Las dimensiones de la guia de onda mostrada en la Figura 20 se determinaron considerando
las curvas de dispersion mostradas en la Figura 19a y el rango para la operacion monomodo

sugerido en la Tabla 6. Se defini6 especificamente un ancho de 700 nm porque es un punto de alta
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variacion del indice efectivo, que es uno de los criterios para tener en cuenta a la hora de lograr
mayor sensibilidad en los transductores.

El proceso de diseno de las guias presentado anteriormente es un paso importante ya que es
siempre el primer paso por realizar en el disefio de circuitos integrados fotonicos,
independientemente de la aplicacion. A pesar de su relevancia, en la literatura cientifica no se
encuentra mucha informacion al respecto de este proceso o no se describe el proceso de disefio de
forma clara. Dada esta situacion, se vio la posibilidad de publicar un capitulo de libro en el que se
describe en forma de metodologia el proceso de disefio de guias de onda nanofotonicas que se
puede consultar en (Alvarez-Guerrero et al., 2022).

Por otro lado, actualmente se esta ejecutando un proyecto Minciencias titulado “Generacion
de Peines de Frecuencias Opticas usando Circuitos Integrados Foténicos con Micro Resonadores
para aplicacion en Comunicaciones Opticas”, que se estd desarrollando entre la Universidad
Tecnoldgica de Pereira, Universidad Nacional de Colombia, Instituto Tecnoldgico Metropolitano
y la Universidad Francisco de Paula Santander de Cucuta (UFPS). En este proyecto el autor de esta
tesis doctoral participa como consultor especificamente de la UFPS, en el que se apoyd la
elaboracion de la propuesta para participar en la convocatoria, en la que se plante6 el analisis de
estructuras fotonicas como anillos resonantes para el desarrollo de peines de frecuencias.
Actualmente, se encuentra en desarrollo una tesis de pregrado titulada “Disefio de transductores
fotonicos en plataforma de polimeros para aplicaciones Lab-on-a-Chip”, en el marco del proyecto

Minciencias.
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4. ANALISIS DE GUIAS DE ONDA POLIMERICAS CON MONOCAPAS DE
GRAFENO

Modelar el comportamiento de campos electromagnéticos en guias de ondas nanométricas
para el disefio de biosensores de alta sensibilidad es una tarea compleja. Generalmente se realiza
utilizando técnicas numéricas avanzadas como el método FEM, que exige una alta complejidad
computacional. Este problema aumenta con la adicion de monocapas de grafeno ya que su espesor
(0=0,34 nm) es muy pequefio en comparacion con las dimensiones del contorno de simulacion de
las guias de ondas y de la misma longitud de onda de operacion. Esto conduce a la generacion de
una enorme cantidad de elementos en la etapa de discretizaciéon o mallado y el consiguiente
aumento significativo del tiempo de procesamiento. Por este motivo, se propuso un método
analitico basado en la teoria de perturbaciones para calcular el indice de refraccion efectivo en
guias de ondas nanométricas con dos monocapas de grafeno incrustadas. Este método permite
obtener resultados muy cercanos a los obtenidos con el método FEM con menor complejidad
computacional y menor tiempo de procesamiento.

A partir del andlisis anterior, este capitulo representa el componente central de este trabajo
con el componente matematico y algoritmico més fuerte debido a la generacion de un algoritmo
computacional que integra las ecuaciones para la caracterizacion de las propiedades electrodpticas
del grafeno con las ecuaciones de la teoria electromagnética que describen la propagacion de la luz
en las guias de onda foténicas y las ecuaciones de la teoria de perturbacion. En el diagrama de flujo
mostrado en la Figura 21 se muestra la estructura general del algoritmo implementado. Este se

desarroll6 en la herramienta de programacion matematica MATLAB.

Calculo del indice de refraccion efectivo
sin grafeno

Caracterizacion del grafeno

¥

Calculo del indice de refraceion efective
con grafeno (método de perturbacion)

Figura 21. Algoritmo general para el analisis de guias de onda con monocapas de grafeno.
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En el algoritmo presentado en la Figura 21 se identifican tres bloques de trabajo: el calculo
del indice de refraccion efectivo de la guia de ondas sin grafeno, la caracterizacion del grafeno y
el calculo del indice de refraccion efectivo de guias de onda con dos monocapas de grafeno. A

continuacion, se describe cada bloque del algoritmo.

4.1 Calculo del indice de Refraccién Efectivo sin Monocapas de Grafeno

La tarea de calcular el indice efectivo de una guia de onda sin grafeno se estudid
detalladamente en el capitulo anterior mediante simulaciones en la herramienta COMSOL
MULTIPHYSICS. Sin embargo, en el algoritmo implementado se agregé un médulo en el que se
calcula el indice de refraccion de una guia de onda especifica mediante el método de indice efectivo
descrito en la seccion 2.1.5. Este proceso evita la dependencia del calculo a priori en COMSOL
MULTIPHYSICS pero se tiene el calculo en esta herramienta con referencia para la comparacion.
En la Figura 22 se ilustra el diagrama de flujo del algoritmo implementado para el calculo del
indice de refraccion efectivo de guias de onda.

Seglin el método de indice efectivo, una guia de onda bidimensional se convierte en dos
guias de ondas Slab unidimensionales (ver Figura 8). El algoritmo permite analizar cada una de
ellas en términos del modo TE o TM para encontrar el valor de la constante de propagacion
normalizada para la longitud de onda de interés. Para calcular este valor se define una funcion a
partir de las ecuaciones de dispersion de los modos (30) y (32) para que se busca una solucion a
partir del método de bisecciones. En el diagrama de flujo de la Figura 22 se ilustra como el
algoritmo comienza definiendo la constante de propagacion normalizada en un intervalo entre 0 y
1 y posteriormente el intervalo se reduce a la mitad hasta que el algoritmo converge. Una vez
calculado el valor de b se puede calcular el indice efectivo despejandolo de la ecuacion (28).

Este proceso se realiza inicialmente con la guia de onda vertical que forma un Slab en la
direccion x, por lo que se trabaja con el modo TE. Luego, se devuelve la estructura original y el
indice efectivo calculado del Slab vertical se utiliza en el Slab horizontal con la expresion del modo
TM para finalmente obtener el n, s de la guia de onda original.

El algoritmo se probo con el célculo del indice efectivo del guia de onda tipo Strip de
referencia definido en el capitulo anterior e ilustrado en la Figura 20. Las dimensiones fueron de
600 x 700 nm, se utilizé SiO, para el substrato (ny; = 1.444), polimero SU-8 para el nticleo (ng =

1.5867), aire para el recubrimiento (n; = 1) y longitud de onda de operacion A = 633 nm.
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n,, =Indice de refraccién del recubrimiento

n, = indice de refraccién central
n, = Indice de refraccién del sustrato
d = Espesor del micleo (m)
w = Ancho del niicleo (m)
m = Modo (0 para TE o 1 para TM)

k =2k = Namero de onda (Rad/m)
L

S = Asimetria
n-n?

by =0=Coust de prolongacion de norma minima
by =1=Const de prolongacién de norma méxima

[ =1=Funcién inicial f
tol = 1a-10 = Tol:

ia para el método de bi:

0 1
m
Modo TE N 4 Modo TM
v=hda/n?-n} =Freouencia Normalizada v=lkwa[n2-n? =Frecuenria Normalizada
< -~ A >
¥ ¥
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< | f1 == tal | fl==tol »
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¥
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Figura 22. Algoritmo del método de indice efectivo.

El indice de refraccion efectivo calculado fue ngrr = 1.4918, mientras que utilizando el

método FEM en el software COMSOL MULTIPHYSICS se obtuvo n,rr = 1.4909.
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4.2 Caracterizacion de las propiedades electrodpticas del Grafeno

Para la caracterizacion de las propiedades electroopticas del grafeno se desarrolld un
algoritmo en el que se implementaron las ecuaciones descritas en la seccion 2.6.1 mediante las que
se analizo el comportamiento de la conductividad, permitividad y el indice de refraccion del

grafeno ante variaciones de la energia de Fermi. En la Figura 23 se ilustra el diagrama de flujo del

¢ =Velocidad de la luz-Vacio (mv's)
g= Carga Electromica (C)
Eb = Constante de Boltzman (eV/E)
T = Temperatura ("K)
h = Constante de Plank (eV _5)
# = h/2x = Constante Reducida de Flank
T'=0.005 / h =Tasa de dispersion (1/s)
£ ) =Permitividad (F/m)
& = Espesor monocapa de Grafeno (m)
A= Longitud de onda (m)
o = 2mc/h =Frecuencia Angular (Rad/s)

algoritmo de caracterizacion.
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Figura 23. Algoritmo de caracterizacion de las propiedades del grafeno.
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El algoritmo presentado en la Figura 23 permite obtener las curvas de conductividad intra
e interbanda, asi como la permitividad y el indice de refraccion del grafeno respecto a variaciones
en la energia de Fermi. El algoritmo fue validado previamente con los resultados obtenidos por
investigadores de la Universidad de California en Estados Unidos y el Instituto Coreano de Ciencia
y Tecnologia sobre la caracterizacion del grafeno en la longitud de onda de 1550 nm y una variacion
de la energia de Fermi entre 0 y 1 eV (Gungor et al., 2016).

Teniendo en cuenta la longitud de onda de operacion seleccionada en el capitulo anterior,
mediante el algoritmo de caracterizacion se calculo el indice de refraccion del grafeno para A =
633 nm y en el rango entre 0 y 2 eV de la energia de Fermi. En la Figura 24 se muestran las curvas
de las partes real e imaginaria del indice de refraccion del grafeno. Ademas, se muestra que las
curvas se dividen en tres secciones para obtener las ecuaciones polinomicas de cada una para
posteriormente evaluar el indice de refraccion efectivo y la sensibilidad de la guia de onda

utilizando el método FEM en el software COMSOL MULTIPHYSICS.

indice de Refraccion del Grafeno (Real) indice de Refraccion del Grafeno (Imaginaria)
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Figura 24. indice de Refraccion del grafeno en funcion de la energia de Fermi. a) Parte Real. b) Parte Imaginaria.
A continuacidn, en las ecuaciones (65) y (66) se presentan los polinomios que describen las

tres secciones de las curvas de las partes real e imaginaria del indice de refraccion del grafeno

respectivamente.
4.196E;* — 6.0428E;> + 3.2518E;% — 0.6481E; + 2.0145 0 < E; < 0.95
Ny rear = —936.5242E* + 4139.8420E;° — 6847.8216E;” + 5015.5324E — 1368.6164  0.96 < Ef < 1.26 (65)
26.5176E;° — 267.2019E;° + 1118.0343E;* — 2486.5079E;° + 3100.1165E, — 2054.5722E; + 565.5453 127 < E; <2
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ng,ima
55.914E° — 142.7113E;° + 139.6280E,* — 64.8412E,” + 14.6808E;” — 1.4499E; — 1.6687 0 <E; <1
= { —623.4149E," + 2879.9664E," — 4991.5956E,° + 3847.0426F, — 1112.4727 101 < Ey < 1.24 } (66)
184.6916E,° — 1859.2189E,° + 7773.7882E* — 17282.6765E;> + 215513856 E;> — 14298.2916E + 3944.2419 125 < E; <2

De acuerdo con la curva de la Figura 24a, el indice de refraccion se mantiene cercano a 2
para niveles de Fermi hasta 0,6 eV, de ahi en adelante presenta un comportamiento gaussiano hasta
1,05 eV con un pico maximo de 2,56 en 0,96 eV. Posteriormente, el indice de refraccion cae
rapidamente hasta valores cercanos a 0. Respecto a la curva de la parte imaginaria del indice de
refraccion, la principal area de interés es el intervalo del nivel de Fermi entre 1,05 y 1,25 eV donde

se encuentran valores cercanos a cero que representan bajas pérdidas por absorcion.

4.3 Cilculo del indice de Refraccién Efectivo de Guias de Onda con Monocapas de Grafeno

En esta seccion se presenta el analisis del algoritmo propuesto para el calculo del indice de
refraccion efectivo de guias de onda nanofotdnicas con la insercién de 2 monocapas de grafeno
organizadas de forma paralela como un capacitor, justo entre el niicleo y el substrato como se ilustra
en la Figura 25. El proposito de esta estructura es aprovechar la variacion controlada de la
conductividad del material para ampliar el campo evanescente en el area sensora y por consiguiente
mejorar la sensibilidad de la estructura polimérica. Esto debido a la interaccion generada entre el
campo eléctrico en la estructura capacitiva y la forma de onda dptica confinada. En esta parte, se
centra el andlisis en el algoritmo implementado basado en el método de perturbacion y

posteriormente en el capitulo 5 se realizara el andlisis de sensibilidad de la estructura.
Contactos Ohmicos
e
\ Aire lSU-X

Si0,

— S S

Sio, Monocapas de

\ Grafeno

\

Figura 25. Guia de onda Strip con doble monocapa de grafeno.
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Una vez calculado el indice de refraccion efectivo de la guia de onda sin grafeno y
caracterizadas las propiedades electrodpticas del grafeno, el paso final fue la implementacion del
algoritmo basado en el método de perturbacion para el calculo del indice efectivo de la guia de

onda con las monocapas de grafeno. Este se ilustra mediante un diagrama de flujo en la Figura 26.

2 2
k= Meore ~ Merr sg
- 2 z
o= Fl neﬂ_:g — Meubstrato

Numeros de onda a lo
2 largo del eje X en las
r=7 ’“gf,{_sg_“%mddmg B regmnesdel. m:u:.leo v del
@ revestimiento

v

T4 = Espesor de slab (m)

L, = Ubicacién de la primeras monocapa de Grafeno (m)
L, = Ubicacion de la segunda monocapa de grafeno (m)
Cont = () = Contador

A

¢, = 9(Cont)

-~
»;

] h 4
i“

[ — . (WU-]NZ + |¢’(Lz)|2)5
2ngpy Jlg(x)2dx

Figura 26. Algoritmo para el cdlculo del indice efectivo mediante el método de perturbacion.

Merfcg = "-Eff +
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El primer paso es representar la guia de onda de referencia como una guia Slab con el fin
de poder utilizar las ecuaciones (33) y (34) descritas en la seccion 2.1.4 y que permiten calcular la

distribucion del campo E, del modo TE. El algoritmo presentado en la Figura 26 muestra

claramente el calculo de los nimeros de onda y la distribucién de campo en las tres regiones o
materiales de la guia de onda haciendo un barrido desde —6 um a 6 um con pasos de 0.15 nm.
También se muestra que en las posiciones de las monocapas de grafeno, el campo se mantiene
constante. Una vez calculada la distribucion de campo, se utiliza la ecuacion de perturbacion (61)
descrita en la seccion 2.7.2 para calcular el indice efectivo de la guia de onda bajo estudio.

Una vez implementado el algoritmo, se procedid a realizar la validacion de su
funcionamiento mediante el andlisis de una guia de onda propuesta en el articulo (Kim et al., 2016)
que es uno de los referentes principales de este trabajo doctoral. El articulo muestra el resultado
del calculo del indice de refraccion efectivo para variaciones de la energia de Fermientre Oy 1 eV.
En la Figura 27a se muestra la guia de onda tipo Rib utilizada para la validacion del algoritmo, e

igualmente, en la Figura 27b se muestra el Slab equivalente.

W nq
n
hI ty 5 t; Nz
L AR JUN
2t ng : Monocapas de 2t N
—————————————————————————————— Grafeno e il
ty ny Ly p
ny ny
a) b)

Figura 27. Guia de onda Rib para validacion del algoritmo del método de perturbacion.

Los parametros para la simulacion son los siguientes: ny = ng = 1,46; n, =n; =n, =
1,91; t, = 250 nm; t, = 350 nm; 2t; = 15 nm; h = 250 nm; w = 1 um y la longitud de onda
de operacion fue 4 = 1550 nm. Ademas de los datos anteriores se requiere conocer el indice de
refraccion efectivo del guia de onda sin grafeno, el cual se calculd mediante el algoritmo del método
de indice efectivo (MIE) que se describi6 en la seccion 4.1. En la Figura 28 se presenta la guia de
onda tipo Rib subdividida para aplicar el MIE.

De acuerdo con el MIE, se calcula el indice efectivo a cada una de las subdivisiones
mostradas en la Figura 28a. En ese caso se usa la ecuacion (30) de dispersion de los modos TE, de

modo que se obtienen tres subindices efectivos: ngpr 1 = Nopr 3 = 1.6524; ngpr , = 1.6524.

Estos se reutilizan en el Slab horizontal que se muestra en la Figura 28b.
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Figura 28. Aplicacion del Método de indice efectivo a una guia de onda Rib.

Posteriormente, se aplica nuevamente el MIE pero con la ecuacion (32) de dispersion de

los modos TM para la guia de onda Slab resultante que se muestra en la Figura 28b y se obtiene el

indice de refraccion efectivo de la guia de onda tipo Rib n.rr = 1.7052. Este valor es similar al

utilizado en el articulo de referencia en el que se utilizo nerp = 1.702.

Con el ngsr calculado y ejecutando el algoritmo de caracterizacion del grafeno para la

longitud de onda de operaciéon A = 1550 nm, se procede a encontrar el indice efectivo del guia de

onda con monocapas de grafeno mediante el algoritmo del método de perturbacién. Como la

caracterizacion del grafeno se realiza para un rango de energia de Fermi entre 0 y 1 eV, se obtiene

el indice de refraccion para este mismo rango de energia de Fermi como se ilustra en la Figura 29.

Real (neﬁ)

1.706

1.704

1.702

1.698

1.696

1.694

1.692
0

Figura 29. Indice de refraccion efectivo mediante método de perturbacion. a) Parte Real. b) Parte Imaginaria.
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Los resultados mostrados en la Figura 29 presentan un comportamiento muy similar a los

resultados reportados en (Kim et al., 2016), lo que permite validar el correcto funcionamiento del

simulador del método de perturbaciones. En el siguiente capitulo se presenta el analisis de
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sensibilidad y viabilidad de los transductores basados en materiales poliméricos con base en los
resultados obtenidos con el simulador descrito anteriormente y la herramienta COMSOL

MULTIPHYSICS.
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5. ANALISIS DE VIABILIDAD DE UN TRANSDUCTOR MACH ZEHNDER CON
SU-8 Y MONOCAPAS DE GRAFENO

El andlisis de la viabilidad de los transductores fotonicos para aplicaciones de biosensado
se basa principalmente en la evaluacion de la sensibilidad y el limite de deteccion de los
dispositivos. Mediante estos parametros que fueron descritos previamente en la seccion 2.8, es
posible comparar el desempefio de los transductores basados en el polimero SU-8 y grafeno
disefiados en este trabajo con estructuras basadas en otros materiales como el Silicio que han sido
reportadas en la literatura cientifica.

Los resultados presentados en esta seccion aportan directamente al cumplimiento del
objetivo 3 donde se propuso la evaluacion de la sensibilidad de transductores fotdnicos. En este
sentido, se tomo6 como referencia para el analisis de sensibilidad un transductor basado en un MZI
como el descrito en la seccion 2.5.2. En estas estructuras se analiza la diferencia de fase de las
sefales interferométricas debido a las variaciones en el indice efectivo de la guia de onda que
conforma el area sensora. Este comportamiento se cuantifica mediante la sensibilidad volumétrica
o sensibilidad en Bulk, que se calcula para diferentes valores del indice de refraccion del
recubrimiento, permitiendo asi, obtener las curvas de calibracion de sensibilidad en Bulk. De esta
curva se extraen los valores de sensibilidad y LoD del transductor MZI propuesto, que se representa

en 2D y 3D en la Figura 30 con sus caracteristicas principales.

~

a)

Area Sensora — Guia de onda con Grafeno

Substrato

|_sens

w— |_ent |_ent |_bra

b)

Figura 30. Representacion del MZI de referencia: a) representacion en 3D. b) Representacion en 2D.
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Finalmente, los resultados de sensibilidad y LoD obtenidos para el transductor MZI basado
en el polimero SU-8 y grafeno se compararon con otros dispositivos basados en la plataforma SOI
reportados en la literatura donde se muestra que la estructura disefiada en este trabajo presenta alta
sensibilidad comparable a la sensibilidad de algunas estructuras de silicio, dando cumplimiento al
objetivo general de esta tesis doctoral. Adicionalmente, se realizé una comparacion de los indices
de refraccion efectivos de las guias de onda poliméricas con grafeno obtenidas mediante el método
de perturbacion con las obtenidas mediante el método FEM, en las que se encontraron resultados
muy cercanos entre los métodos, mostrando de esta manera que el algoritmo propuesto es confiable,
con un buen nivel de precision y con un costo computacional mucho mas bajo que el método FEM
para el anélisis de un transductor MZI con guia de onda Strip disefiada con el polimero SU-8 y dos

monocapas de grafeno.

5.1 Analisis de Sensibilidad Respecto al Nivel de Fermi del Grafeno

En la seccion 4.2 se analizaron las propiedades electrodpticas del grafeno, donde se
evidencio la gran ventaja que presenta este material, que consiste en la posibilidad de modificar su
nivel de Fermi y por tanto, la oportunidad de sintonizar su constante dieléctrica, conductividad e
indice de refraccion. En la misma seccion, en la Figura 24 se presentaron las curvas que describen
el comportamiento del indice de refraccion del grafeno en un rango de energia de Fermi entre 0 y
2 eV y una longitud de onda de 633 nm.

Teniendo en cuenta los valores de indice de refraccion del grafeno mostrados en la Figura
24 y tomando como referencia la guia de onda sin grafeno analizada en la seccion 3.2.1 y
representada en la Figura 20, se calculd el valor del indice efectivo de la guia de onda polimérica
en términos de la variacion de la energia de Fermi en el grafeno en el rango entre 0 y 2 eV mediante
el método de perturbacion. La grafica resultante tanto para las partes real e imaginaria del indice
efectivo se presentan en la Figura 31.

Los resultados mostrados en la Figura 31a, muestran que la parte real del indice efectivo
varia levemente ya que entre 0 y 2 eV presenta un cambio de 0.0025 RIU aproximadamente,
mostrando un méximo en 0.96 eV de 1.4926, desde donde empieza a descender hasta caer a 1.4902.
Sin embargo, en la Figura 31b donde se muestra la parte imaginaria del indice de refraccion, se
observa que a partir de 1.1 eV el valor tiende a 0, lo que representa bajas pérdidas de absorcion en

el material y por tanto se esperaria un mejor desempefio del transductor en cuanto a la sensibilidad.
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Figura 31. indice de refraccion efectivo mediante método de perturbacién de la guia de onda Strip polimérica con
grafeno y A = 633 nm. a) Parte Real. b) Parte Imaginaria.

Para verificar el comportamiento de la sensibilidad en Bulk de la guia de onda polimérica
con grafeno, se utilizé la ecuacion (62) solo variando el indice de refraccion del recubrimiento de
1.33 a 1.34 pero para el rango de energia de Fermi entre 0 y 2 eV. La grafica de sensibilidad

obtenida se presenta en la Figura 32.

Sensibilidad en Bulk
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Figura 32. Curva de sensibilidad en Bulk en funcién del nivel de fermi y variacion del indice de refraccion del
recubrimiento entre 1.33 y 1.34.

De acuerdo con los resultados observados en la Figura 32, la sensibilidad de la estructura
polimérica con grafeno presenta un comportamiento opuesto al mostrado por la parte real del indice

efectivo de la guia de onda mostrado en la Figura 31a. Esto se debe a que la sensibilidad depende
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del diferencial entre el indice efectivo del brazo de referencia y el indice efectivo en el 4rea sensora,
por lo tanto, entre mas alto sea el valor del indice efectivo de la guia de onda con grafeno, menor
sera la diferencia y por tanto menor sensibilidad. Este comportamiento se evidencia claramente en
los resultados obtenidos a 0.96 eV, donde se presenta el valor maximo de indice efectivo y el valor
minimo de sensibilidad en Bulk.

Cabe aclarar que el resultado ilustrado en la Figura 32, se obtuvo variando unicamente el
indice de refraccion del recubrimiento de 1.33 a 1.34. Esto significa que cada punto de la grafica
representa el valor inicial de la curva de calibracion de sensibilidad en Bulk para cada valor del
nivel de Fermi. Por lo tanto, para obtener la curva de calibracion completa, se deben obtener las
mismas graficas para un rango de indices de refraccion del recubrimiento entre 1.33 y 1.39. Este
rango de evaluacién es comun en el drea sensora de un biosensor de onda evanescente cuando

ocurren eventos de bioreconocimiento. Estas graficas se ilustran en la Figura 33.

Sensibilidad en Bulk
2600 T :

n, =133
2500 ol 1
n, =134
cl
2400 ¢ -_\/— Ny = 1.35] 1
n,= 1.36
2300 © 1
n_ =137
cl
2200 n, =138/
n, = 1.39
2100 —V/’ g

2000 F __\/’ ]

1900 - b

1800 - ﬂ// i

1700

Sy (27 Rad)

<

1600

1500 . . . . . .
-0.5 0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

E, (eV)

Figura 33. Curvas de sensibilidad en Bulk en funcion del nivel de fermi y variacion del indice de refraccion del
recubrimiento entre 1.33 y 1.39.

Las graficas de sensibilidad en Bulk presentadas en la Figura 33 permiten obtener las curvas
de calibracion para cualquier valor del nivel de Fermi entre 0 y 2 eV con pasos de 0.01. De estas
curvas se desprende el andlisis de sensibilidad y LoD del transductor MZI disefiado, que se describe

en la siguiente seccion.
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5.2 Calculo de la Sensibilidad y Limite de Deteccion del MZI

Finalmente, el andlisis del desempefio y viabilidad de los biosensores se basa
principalmente en su sensibilidad y limite de deteccion. Estos parametros se pueden obtener
mediante un calculo basico a partir de los datos de las curvas de calibracion de sensibilidad en Bulk
como se describio en la seccion 2.8. La sensibilidad corresponde al valor de la pendiente de la
grafica, mientras que el limite de deteccion depende del ruido de fase (estimado como 3 veces la
desviacion estandar, o 3 veces la relacion sefial a ruido) y de la sensibilidad.

El ruido de fase es un pardmetro que se estima de acuerdo con los equipos de medicion
utilizados en los ensayos experimentales, por ejemplo, un estudio publicado recientemente sobre
un sensor basado en interferometria bimodal report6 un ruido de fase de 0.0018 « rad (J. Wang et
al., 2024). Sin embargo, en este trabajo se asume un ruido de fase de 0,04 rad, de acuerdo con las
caracteristicas de los equipos de medicion del laboratorio OptMALab de la UFMG.

Teniendo en cuenta lo anterior y los datos de sensibilidad en Bulk proporcionados en la
seccion anterior, se calcularon las curvas de calibracion del transductor MZI basado en polimero y
grafeno para un nivel de Fermi de 2 eV dado que es el punto donde se obtiene el mayor valor de
sensibilidad en Bulk. Se realiza el calculo para longitudes del area sensora de 1.5 y 2 cm como se

muestra en la Figura 34.
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Figura 34. Curvas de calibracion del MZI polimérico con grafeno para longitudes del area sensorade 1,5y 2 cm y

nivel de Fermi de 2 eV.

Aplicando la férmula de regresion geométrica a las graficas presentadas en la Figura 34 se

obtuvieron valores de sensibilidad de 68.63x103 rad/RIU y 91.51x103 rad/RIU y limites de
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deteccion de 5.83x1077RIU y 4.37x1077RIU para longitudes del 4rea sensora de 1.5 y 2 cm
respectivamente.

De acuerdo con una revision de la literatura cientifica publicada en 2022, las estructuras o
transductores (tanto en plataforma SOI como de polimeros) con el mismo nivel de LoD del
reportado en este trabajo doctoral, se consideran ultrasensibles (Ramirez et al., 2022). Estos
resultados permiten concluir que el transductor MZI basado en guias de onda poliméricas y grafeno
disefiado en este trabajo presenta niveles de sensibilidad comparables a los fabricados mediante la
plataforma SOI, dando cumplimiento en un 100% del objetivo general de esta tesis doctoral.

Adicionalmente, en el afio 2021 se realizd un trabajo conjunto con investigadores de la
Universidad UFMG de Brasil en el que se estudié a partir de simulaciones en COMSOL
MULTIPHYSICS la estructura propuesta en este trabajo. Los resultados mostraron un valor de
sensibilidad que fue comparado con 12 estudios sobre biosensores basados en anillos resonantes,

MZIs y cristales fotonicos, mostrando en la mayoria de los casos un valor mas alto de sensibilidad

(Portes et al., 2021).
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6. CONCLUSIONES

En este trabajo doctoral se ha logrado disefiar y analizar numéricamente un biosensor MZI
basado en una guia de onda a base del polimero SU-8 con 2 monocapas de grafeno embebidas que
presenta niveles de sensibilidad comparables a las reportadas para estructuras basadas en tecnologia
de Silicio. El mecanismo basado en el arreglo de grafeno se incorpor6 con el fin de aprovechar la
posibilidad de sintonizacion del nivel de Fermi, con el propdsito de reducir la absorcion optica del
grafeno y el subsecuente aumento del campo evanescente en el area sensora del transductor, debido
a la interaccion inducida entre el modo Optico propagado en la guia de onda polimérica y el campo
eléctrico generado en el mecanismo de grafeno. La optimizacion del campo evanescente presente
en el area sensora se refleja en un aumento de la sensibilidad del transductor, debido a que se
generan cambios mas fuertes en el indice de refraccion del recubrimiento de la guia de onda cuando
ocurre un evento de biodeteccion, y por tanto una mayor variacion en la variacion de fase de la
sefial Optica a la salida del dispositivo.

La estructura disefiada presenté una sensibilidad en bulk de 91.51x103 rad /RIU y un LoD
de 4.37x1077RIU que de acuerdo con la literatura cientifica corresponden a niveles de ultra alta
sensibilidad comparables a niveles de sensibilidad reportados por transductores fabricados en
tecnologia de Silicio. Estos resultados presentan el transductor polimérico disefiado como una
alternativa importante para tener en cuenta para el desarrollo de biosensores Label-Free en
aplicaciones Lab-on-a-Chip enfocadas en la deteccion temprana de enfermedades genéticas e
infecciosas.

El principal reto que se abordo en el disefio del transductor obtenido fue la creacion de un
algoritmo eficiente computacionalmente y confiable para el célculo del indice de refraccion
efectivo de las guias de onda poliméricas con grafeno, debido a las dimensiones tan pequefias de
las monocapas del material, comparadas con las dimensiones de una guia de onda tipica y del
entorno de simulacion. Estas caracteristicas exigen altas capacidades de procesamiento y de
memoria a métodos de analisis numéricos como el método FEM ya que se genera una cantidad
altisima de elementos en la etapa de mallado y por tanto una enorme cantidad de operaciones
matematicas. El algoritmo implementado se baso en el método analitico de teoria de perturbaciones
y permite pasar de horas de procesamiento a unos cuantos segundos con resultados del indice

efectivo de las guias de onda muy similares.

94



Adicionalmente, en el capitulo 3 se proporciona una metodologia de analisis de guias de
onda nanofotonicas mediante el software COMSOL MULTIPHYSICS que permite definir las
dimensiones de cualquier tipo de guia de onda para operar en la region monomodo o bimodal para
aplicaciones de biosensado, a partir de la obtencidn y analisis de las curvas de dispersion modal.
En la Tabla 6 se proporcionan las dimensiones de guias de onda tipo Strip y Rib para operar a
longitudes de onda de 1550 y 633 nm y en las regiones monomodo o bimodal. En esta seccion se
definieron las dimensiones de 600 x 700 nm para la guia de onda polimérica de referencia. Este
capitulo, ademéas de presentar resultados del disefio de las guias de onda, constituye una guia
introductoria para estudiantes e investigadores que quieran incursionar en el area del disefio e
implementacion de circuitos integrados fotonicos que son la base de aplicaciones como la
computacion fotdnica, el desarrollo de componentes para las comunicaciones Opticas y los
biosensores fotonicos que actualmente son poco conocidos y poco trabajados en la region y el pais,

pero que a nivel internacional estan en auge.
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