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Resumen

La siguiente investigacion presenta la simulacion y el analisis de dos sistemas de
espectrometros Raman constituidos con los elementos basicos descritos por la literatura a los
que se les afiadio dos diferentes sistemas colectores de luz: el primero, un reflector eliptico y
el segundo, un reflector parabdlico. El estudio se realiz6 por medio del software ZEMAX™,
en el cual se analizo el trazo de rayos y el flujo de radiacién a través de los componentes
presentes en los sistemas. Problemas practicos como la adicion o eliminacion de elementos
Opticos se examinan para cada arreglo con el objetivo de aumentar al maximo la coleccion
de radiacion Raman. La aplicacion propuesta para este sistema es el analisis de material
particulado colectado por medio de filtros de membrana para el anélisis de la calidad del aire.
Los resultados demuestran la capacidad de coleccién de radiacion para los sistemas
presentados.

Palabras clave: contaminacion ambiental, espectroscopia Raman, material particulado,
simulacion de sistema optico.

Abstract

The following research presents the simulation and the analysis of two systems of Raman
spectrometer constituted with the basic elements described by the literature, to which two
different light collector systems were added: the first, an elliptical reflector and the second,
a parabolic reflector. The study was carried out using the ZEMAX™ software, in which the
ray tracing and the radiation flow through the components present in the systems were
analyzed. Practical problems such as the addition or elimination of optical elements are
examined for each arrangement in order to maximize the Raman signal collection. The
proposed application for this system is the analysis of particulate matter collected by means
of membrane filters for the air quality analysis. The results demonstrate the radiation
collection capacity for the presented systems.

Key words: environmental pollution, particulate matter, Raman spectroscopy, simulation of
optical system.
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Simbologia
A Amplitud
Frecuencia
A Longitud de onda
Vi Velocidad de propagacion de la luz
C Velocidad de propagacion de la luz en el vacio
K Constante de proporcionalidad
v Numero de onda
E Campo eléctrico
M Campo magnético
¢ Angulo de fase
w Velocidad angular
Ae Amplitud del campo eléctrico
Awm Amplitud del campo magnético
E: Estado fundamental
Eo Estado basal
h Constante de Planck
Po Potencia del haz incidente
P1 Potencia del haz posterior a la muestra
A Absorbancia
n indice de refraccion
p Polarizacion
o Constante de proporcionalidad
q Coordenada normal
t Tiempo
R Resolucion espectral
Gs Ruido Shot
oT Ruido termal
OR Ruido de lectura
S/N Relacion sefial a ruido
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z Distancia entre la superficie y la curvatura de la lente
S Distancia radial

¢ Curvatura

k Constate conica

A4, A6,..,An Ordenes de los coeficientes asféricos

N.A. Apertura numérica
0/2 Apertura angular

f Distancia focal

D Diametro

d Desplazamiento

T Grosor

r Radio

£ Excentricidad

p Semi-latus rectum
H Altura radial

a Eje mayor

b Eje menor

C Excentricidad linear
Rec Radio de curvatura
W Watts

W/mm? Irradiancia por unidad de area
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Objetivos

Objetivo General

Simular y analizar un sistema de espectroscopia Raman adaptado con un reflector eliptico y
un reflector parabdlico para aumentar la coleccion de radiacion Raman dispersada en el
analisis de material particulado.

Objetivos Especificos

Definir los elementos Opticos y el arreglo fundamental de un espectroscopio Raman.
Realizar la simulacién del arreglo bésico sin reflector.

Disenfar el colector eliptico y el colector parabdlico.

Afadir a la simulacion el colector eliptico y el colector parabdlico.

Analizar el trazo de rayos y el flujo de radiacion a través de los elementos en las
simulaciones ejecutadas.

Comparar la coleccion de radiacion dada por cada sistema.

Concluir cudl es el sistema més adecuado para cumplir con el objetivo.

N2 2 2 2\ 2

N2\ 4

Meta

Analizar la simulacion de un sistema de espectrometro Raman que colecte toda la radiacion
Raman dispersada por la muestra sin que se requiera la manipulacion de la muestra por el
usuario.

Maestria en Ingenieria Pg. 1



Instituto de Ingenieria Universidad Auténoma de Baja California

CAPITULO 1

Antecedentes

1.1. Introduccion

Hoy en dia existen muchas técnicas instrumentales espectroscopicas para el analisis
quimico de muestras organicas, inorganicas o una combinacién de ambas, de las cuales
podemos obtener informacion elemental y molecular. Los instrumentos para el analisis de
PM maés utilizados son: la microscopia electrénica de barrido, la espectroscopia de rayos X,
Raman, resonancia magnética nuclear, de masas, e infrarroja, donde, la combinacion de
algunos o todos los métodos, permite lograr una caracterizacion de las particulas (Elmes et
al. 2017). La espectroscopia Raman sobresale de las demas tecnologias ya que se le considera
una técnica no destructiva que tiene potencial para convertirse en una herramienta para el
andlisis de rutina. No obstante, la informacién proporcionada por este método es muy
pequefia, por lo que su deteccién a veces es complicada (Skoog et al. 2008). Diferentes
técnicas Raman han sido desarrolladas para enfrentar el problema, sin embargo, algunas de
ellas son especificas para ciertas aplicaciones (Rae et al. 2014, Bumbrah et al. 2016,
Matousek et al. 2016), requieren de una preparacion previa de la muestra (Wahadoszamen et
al. 2015) o es necesaria su manipulacion durante el proceso de andlisis, por lo que el
desarrollo de sistemas simples de coleccion de radiacion que puedan ser afiadidos a sistemas
Raman para aumentar la capacidad de adquisicion de informacion del instrumento es factible,

considerandolos como “alternativas de instrumentacion cientifica” (Montoya et al. 2015).
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1.2. Estado del Arte

El fisico hindd C. V. Raman (1928), descubrié un nuevo tipo de radiacion secundaria
con lineas de frecuencia que difieren de la radiacion dispersada clasica o fluorescente emitida
por una muestra de benceno, al exponerla bajo la luz de una lampara de vapor de mercurio
analizada espectroscopicamente. Raman descubrié que la longitud de onda visible de una
pequefa fraccion de la radiacion dispersada por ciertas moléculas, difiere de la del haz
incidente y ademas, que los desplazamientos de la longitud de onda dependen de la estructura
quimica de las moléculas causantes de la dispersion. Aunque el hallazgo introdujo un nuevo
tipo de instrumentacion para el analisis quimico de especimenes, no fue hasta la introduccion
de la tecnologia de rayos laser en la década de los afios 60, que el auge del desarrollo de
equipos de espectroscopia Raman tuvo comienzo.

En afios recientes la espectroscopia Raman se ha vuelto una herramienta de estudio
en los laboratorios de analisis de diferentes ramas de la ciencia como la quimica, biologia y
geologia, por mencionar algunas, ya que ofrece informacion detallada de la composicion
quimica de la muestra bajo andlisis sin causar cambios fisicos o quimicos en esta. No obstante
es de importancia mencionar que para lograr la caracterizacion innegable de la muestra es
necesario el anélisis bajo diferentes métodos analiticos (Thermo Scientific 2008, Cardell et
al. 2016, Elmes et al. 2017). En el &rea de las ciencias ambientales, los estudios que buscan
la caracterizacion de particulas atmosféricas, tanto de forma fisica como quimica, aumentan
en numero para poder comprender mejor los impactos ambientales, generados por la
contaminacion ambiental por particulas suspendidas (EImes et al. 2017, Kelly et al. 2012).

Sobanska et al. (2012), analizaron particulas PM1o de una tormenta de polvo en
Incheon, Corea del sur, al combinar los métodos de microanalisis de sonda dispersiva de
rayos X (i.e. EPMA) y espectroscopia Raman confocal (i.e. RMS), donde con EPMA
caracterizaron elementos con nimeros atbmicos bajos como el carbono, nitrégeno y oxigeno,
mientras que la RMS permitio la caracterizacion molecular de particulas bajo condiciones
ambientales. La combinacion de ambas técnicas proporciond la comprobacion de las especies
moleculares determinadas por Raman, al corroborar con la informacion elemental obtenida
por EPMA, con lo que se determind que el 53 % de las particulas analizadas estaban formadas
por una mezcla de dos 0 mas especies quimicas.

Catelani et al. (2014), utilizaron la técnica RMS para caracterizar muestras de PM1o
y PM2sen la ciudad de Roma, Italia con lo que obtuvieron el espectro Raman caracteristico
del hollin, al cual aplico el modelo de deconvolucion de cinco curvas para el analisis de
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espectros Raman de este tipo, ya que el espectro del hollin presenta dos picos anchos que se
superponen entre si.

Ji et al. (2015), caracterizaron el material particulado fino presente en varias
locaciones de la ciudad de Beijing, China combinando cuatro técnicas espectroscdpicas. Un
microscopio electrénico de transmision (i.e. TEM), identifico las sustancias organicas y
metales traza absorbidos, un espectroscopio de resonancia magnética nuclear (i.e. RMN), dio
a conocer el porcentaje preciso de diferentes especies de carbono, un espectrometro Raman
(i.e. RS), proporciono informacion acerca de la existencia de material inorganico y
clasificacion de posibles fuentes de carbono y por ultimo un espectrdmetro infrarrojo de
transformada de Fourier (i.e. FTIR), identifico particulas secundarias y los principales
enlaces de carbono, demostrando que al combinar diferentes técnicas espectroscopicas, es
posible conocer y corroborar la composicion quimica de particulas atmosféricas.

El conocimiento actual de la estructura interna de particulas atmosféricas recolectadas
bajo condiciones ambientales, presenta un desafio analitico significativo debido al tamafio
de particula asi como a la complejidad fisica y quimica. EI muestreo selectivo por tamafio en
medios filtrantes, es el método mas ampliamente utilizado en la caracterizacion de PM’s para
lo que, tanto la tasa de flujo del sistema del filtrado, el tipo de sustrato del filtro y el método
de analisis quimico y/o fisico, deben considerarse como complementarios entre si (EImes et
al. 2017). La seleccion del tipo de sustrato es una cuestion clave que se debe tener en cuenta
al seleccionar el instrumento analitico ya que no existe un filtro ideal que cumpla con todos
los requerimientos de todos los instrumentos para el analisis individual de particulas.

Nelson et al. (2001) tomaron imégenes con un microscopio electronico de barrido
(i.e. SEM), al igual que los espectros caracteristicos Raman de filtros de teflon, policarbonato
y cuarzo, con lo cual determind que el filtro ideal para el analisis individual de particulas es
el de policarbonato debido a la planitud de su superficie pero, dadas sus caracteristicas fisicas,
el filtro de policarbonato fue susceptible a expansién termal, sufriendo dafios por la
incidencia tanto del haz de electrones como del haz de laser de los sistema SEM y Raman
respectivamente, por lo que se recomendo la utilizacion de filtros de cuarzo, ya que estos
poseen un umbral de dafio mas alto. Aun asi la localizacién de particulas es mas dificil debido
al tipo de estructura filamentosa del filtro.

Moreton et al. (2006), analizaron la contribucion a una sefial de espectrometria de
dispersion de Rayos X (i.e. EDX) de la rugosidad y la estabilidad bajo un haz de electrones
de varios sustratos como laminas de plata y aluminio, wafer de silicio, discos de berilio,
mallas TEM vy cintas de carbono. De los sustratos obtuvieron tanto la imagen microscépica
de una particula de carbonato de calcio (CaCOs3), asi como su sefial EDX, donde observaron
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que el perfil de la malla TEM proporciona un fondo plano con una sefial nitida. Sin
embargo, al analizar la misma muestra sobre la malla TEM utilizando un RMS, observaron
un aumento en la linea del carbono dada la carbonizacion esperada de la malla por la
incidencia de luz l&ser. El sustrato méas estable al utilizar la técnica RMS fue el wafer de
silicio, seguido de la malla TEM, lamina de plata, membrana de teflon y por altimo el filtro
de policarbonato.

Otro aspecto importante a cuidar al utilizar diferentes métodos espectrométricos, es
el traspaso de la muestra bajo analisis de una plataforma instrumental a otra, ya que al analizar
individualmente cada particula, su relocalizacién puede ser muy dificil e incluso, puede llegar
a ser imposible dadas las diferencias entre las apariencias de la imagen debido a la resolucion
espectral, que siendo diferente en cada equipo, puede aparentar diferencias en la morfologia
de la particula haciendole dificil la identificacion al investigador (Nelson et al. 2001).

Stefaniak et al. (2006), colocaron muestras de particulas ricas en Uranio en mallas
TEM con tres diferentes métodos de preparacion de la muestra. Las particulas fueron
suspendidas en soluciones de agua y hexano y depositadas en laminas de plata sobre una
malla TEM. Teniendo en cuenta que las soluciones pueden cambiar algunas propiedades,
colocaron particulas directamente en discos de carbono colocados posteriormente en una
malla TEM. Su relocalizacién por un MRS teniendo como guia su imagen TEM, fue posible,
exceptuando las veces donde ocurri6 el amontonamiento de particulas sobre el sustrato.

La labor de caracterizar morfoldgica, quimica y molecularmente materiales micro y
nano particulados, es un desafio analitico debido a las diferentes caracteristicas y
requerimientos de los diferentes equipos espectroscépicos que se precisan para dicha labor.
La necesidad de fusionar equipos de esta indole, llevo a la compaiia Renishaw’s a disefiar
un equipo que combina tres técnicas de espectroscopia mejor conocido como SCA (Structural
and Chemical Analyzer, por sus siglas en inglés). Las técnicas combinadas son: SEM para la
obtencion de informacion morfologica, EDX para la obtencién de informacion elemental y
RS para la obtencion de informacion molecular; todas trabajando en la misma region de
interés bajo andlisis (Cardel et al. 2016).

Goienaga et al. (2013), utilizaron el sistema SCA para analizar muestras de material
fino (@ < 75 um) colectadas de una mina de Zn — Pb abandonada. Las im&genes SEM
permitieron la visualizacion y localizacion de las diferentes especies de PM’s de acuerdo a
su diametro aerodinamico, posteriormente la obtencion de informacion elemental semi —
cuantitativa de particulas especificas por medio de EDX y para finalizar recolectaron
espectros Raman bajo los mismos puntos de andlisis de los cuales obtuvieron informacién
molecular presente en las PM de interés, donde, con la informacion obtenida, realizaron una
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simulacion termodinadmica del comportamiento de las PM bajo las condiciones quimicas
presentes en el tejido pulmonar, con lo cual probaron que la combinacién de los tres métodos
de espectroscopia, no solo permite la reduccién del tiempo de analisis y los errores al
relocalizar el punto de interés, sino que también, permite descifrar los vinculos existentes
entre las presencia de particulas atmosféricas y la salud humana al ser combinada con
modelos de equilibrio quimicos.

Aunque el avance tecnoldgico en equipamiento espectroscépico ha avanzado con
gran rapidez, los costos de adquisicion pueden llegar a ser muy altos y en ocasiones
inaccesibles para los investigadores, sin embargo, el desarrollo de componentes Opticos de
alta tecnologia permite hoy en dia, la construccion de equipos analiticos de bajo costo, facil
construccidn, operacion de calidad y buen funcionamiento tanto para aplicaciones generales
como especificas (Mohr et al. 2010, Montoya et al. 2015).

Somerville et al. (2010), experimentaron con dos configuraciones de espectrometros
Raman. El primero de dispersion a 90 grados y el segundo de retro-dispersion, ambos basados
en el arreglo de elementos mas simples utilizando un espectrometro basado en tecnologia
CCD, dos lentes, un laser portable de Helio — Neon (HeNe), un divisor de haz y un filtro de
color, con los cuales lograron observar la dispersion Raman de muestras en forma liquida y
gaseosa, siendo estas Ultimas consideradas desafiantes ya que requirieron de tiempos de
integracion mas largos para poder obtener una buena medicion.

Montoya et al. (2015), utilizaron un apuntador laser color verde, un filtro de linea
laser, un filtro Edge paso-largas, un colimador, una fibra éptica, y, como espectrémetro, una
red de difraccion, un espejo plano y una camara CANON con detector CCD. Con esta
configuracién lograron observar espectros Raman de buena calidad de liquidos puros y
mezclas de estos, siendo la presencia de fluorescencia su principal desafio el cual fue
superado con la aplicacion de sustraccién de fondo.

Sistemas para aplicaciones especificas también son desarrollados, como el de
Desroches et al. (2015), quienes construyeron y caracterizaron un espectroscopio Raman
utilizando una sonda Raman de mano, un laser que emite en la region del cercano al
infrarrojo, un sistema de navegacion para neurocirugia guiado por imagenes y un
espectrometro CCD de alta velocidad y alta resolucion, con el que demostraron que es posible
la deteccion in vivo de tejido cancerigeno en pacientes con glioma bajo condiciones
experimentales de luz ambiental, determinadas como Optimas para obtener la mejor relacion
sefial/ruido posible, asi como un pre-procesamiento de la sefial obtenida a la que se le aplico
sustraccion de recuento oscuro, eliminacion de fondo mediante un método polinomial
iterativo y, filtrado y normalizacion de la sefial.
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Dado que la intensidad de la sefial de dispersion Raman equivale a aproximadamente
a un 0.001 % de la intensidad de la fuente, en ocasiones la deteccion de la sefial se convierte
en una tarea dificil debido a factores como: el estado de la materia, el tamafio de las particulas,
la cantidad de muestra, su forma fisica, la presencia de fluorescencia y la presencia de ruido
ambiental. Diferentes técnicas de analisis de dispersion Raman se han desarrollado con el fin
de aumentar la cantidad de informacion Raman entrante al espectrometro, pero estas
requieren de una preparacion previa de la muestra, 0 su manipulacién durante la medicion,
lo cual afiade més tiempo al periodo de analisis y pueden ser mas costosos, por lo que
diferentes investigadores han desarrollado sistemas con celdas basadas en el disefio de
colectores de luz para aumentar la entrada de la sefial evitando su manipulacion.

Yamamoto et al. (1998), disefiaron un soporte de celda de integracién eliptica —
esférica modificada a partir del disefio propuesto por Dou et al. (1996). El disefio del porta
celdas creado por Dou et al., presentaron una forma esférica recubierta con una pelicula
delgada rugosa de oro, mientras que el porta celdas disefiado por Yamamoto et al., presento
una forma parcialmente eliptica y parcialmente esférica recubierta con una pelicula delgada
de oro sobre una superficie lisa con la cual analizaron diferentes tipos de muestras gaseosas,
obteniendo sus espectros Raman caracteristicos con una alta relacién sefial a ruido. El sistema
Raman utilizado consistio en un laser de Argdn, elementos 6pticos de enfoque, una celda de
gas de cuarzo, elementos 6pticos de coleccion de dispersion Raman, un monocromador y un
CCD enfriado con nitrégeno. Para conocer la capacidad de coleccion de dispersion Raman
del porta-celdas, obtuvieron el espectro Raman de la muestra de acetona en el aire bajo
presion atmosférica; primero sobre la celda de cuarzo sin el porta-celda, y posteriormente
sobre la celda de cuarzo con el porta-celda. El resultado presento un aumento en intensidad
de aproximadamente 50 veces mas fuerte con el porta-celda en comparacion a la medicién
sin el porta-celda, incluso para gases de solo 2 ppm con un tiempo de integracién de 30
segundos, lo que demostrd que es posible obtener espectros Raman de muestras gaseosas de
alta calidad, sin tener que utilizar tanto instrumentacion como técnicas muy sofisticadas.
Posteriormente, analizaron la capacidad del sistema para la medicion de una mezcla de gases,
la cual consistiéo en una mezcla de acetona, amdnico, nitrégeno y oxigeno de las cuales
observaron la bandas Raman caracteristicas de cada componente por separado, ya que no
existio interferencia entre ellas, con lo que comprobaron la capacidad del sistema para la
estimacion independiente de los componentes presentes en una mezcla como lo son los gases
espirados por el sistema respiratorio humano, aungue para lograr la medicién de estos el
limite de deteccion del instrumento debia ser de aproximadamente 0.1 ppm.
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Por su parte Yu et al. (2016), desarrollaron un sistema Raman compacto para una
celda parabdlica para analizar muestras gaseosas, cuyo rendimiento fue comparado con el de
un sistema Raman basado en una linea capilar. EI primer sistema, consistio en un laser de
estado sélido de 532 nm, una celda de muestra parabdlica, un divisor de haz dicroico y un
filtro pasa altas acoplado por una apertura ajustable a un sistema de espectroscopia, el cual
consistio en dos lentes de camara comercial, una red de transmision hologréafica y un detector
CCD. El sistema basado en una linea capilar de metal, presentd un sistema muy parecido al
primero solo que la celda de muestra parabdlica, fue reemplazada por una linea capilar
metélica y posterior a esta se le agrego una lente de enfoque doble acromatica. Con ambos
sistemas, analizaron muestras de aire ambiental, donde observaron su capacidad de
intensificar la sefial Raman y comprimir el ruido de fondo con una apertura de 10 pm y un
tiempo de exposicion de 1 seg. Con el sistema capilar, observaron una intensificacion de la
sefial de 20 veces, mientras que la celda parabdlica, intensifico la sefial aproximadamente 14
veces, ambas en comparacion con la medicion de aire ambiental por el sistema Raman sin
ningun tipo de celda. Aunque la intensificacién de la sefial fue mayor para el sistema capilar,
el sistema parabdlico demostrd ser mejor al reducir el ruido de fondo. Posteriormente, para
analizar la capacidad de medicion del sistema con celda parabdlica, analizaron una mezcla
de gases de Hz, CO. y CO cada uno a concentraciones de 1000 ppm bajo un tiempo de
exposicion de 200 seg., con lo cual calcularon los limites de deteccidn para cada uno de los
gases siendo para el Hz, 68 = 5 ppm, para el CO2, 54 £ 4 ppm y para el CO, 116 £ 7 ppm.

Tian et al. (2017), propusieron la adicion de un reflector parabélico comercial a un
microscopio Raman con el cual analizaron cinco diferentes tipos de muestras: cristal de
silicio, una tableta de hidrotalcita, Rodamina 6G mezclada con agentes de mejora de la
superficie, un pedazo de papel y un trozo de grasa de tocino. Debido a que el haz generado
por el reflector presento un diametro de aproximadamente 90 mm, se disefié un expansor de
haz para poder enfocar el haz del laser en un area desde 45 a 90 grados, y al mismo, tiempo
colectar la dispersiobn Raman generada en ese mismo angulo y enfocarla en los elementos
Opticos pertenecientes al sistema Raman de una pulgada de didmetro. Al analizar las
muestras, observaron que cada una tenia un factor de aumento diferente. Para el pedazo de
papel de imprenta su factor de aumento fue de 6 veces, para la tableta de Rodamina 6G fue
de 3.3 veces, para la tableta de hidrotalcita fue de 5 veces, para la pieza de grasa de tocino
fue de 2.3 y por ultimo para la muestra de silicon fue de 1.34 veces. La desigualdad entre los
valores de cada muestra fue atribuida a la diferencia en los angulos de emisién de la
dispersion Raman, asi como en la cantidad de emision de fotones Raman y de fluorescencia.
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CAPITULO I1

Marco de Referencia

En el siguiente capitulo se presenta la teoria base utilizada como referencia para el
desarrollo de esta investigacion.

2.1. Material Particulado

2.1.1. Definicion

El material particulado (i.e. PM) también conocido como particulas suspendidas
totales (i.e. TSP), material particulado suspendido o humo negro, es una mezcla heterogénea
compleja de sustancias organicas e inorganicas de cuerpos solidos/liquidos o sélidos y
liquidos en la atmdsfera cuyo tamafio puede ir desde los 50 um hasta diametros menores a
0.1 um (Samet et al. 2005). Las PM engloban emisiones que pueden ser por fuentes naturales
o fuentes antropogénicas. Dentro de las fuentes naturales podemos mencionar algunas como
el polen, esporas de hongos, particulas de suelo, incendios forestales, ceniza volcanica, polvo,
sal de mar y bioaerosoles. Las fuentes antropogénicas, por su parte, pueden incluir la
combustion por combustibles fosiles, fuentes de carbono, procesos industriales, actividades
mineras, utilizacion de aires acondicionados, entre otras.

Su clasificacion puede ser de dos tipos: por el modo de introduccion a la atmdsfera o
por su didametro aerodinamico. El primero divide a las PM en fuentes primarias y fuentes
secundarias. Las fuentes primarias, son particulas liberadas directamente de su fuente,
mientras que las fuentes secundarias, son particulas que se forman posteriormente en la
atmosfera como resultado de reacciones quimicas. La segunda categorizacion es la mas
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conveniente a ser utilizada ya que esta nos permite estudiar el comportamiento que las PM
presentan al viajar por el aire, su desplazamiento a través del tracto respiratorio, asi como su
composicion quimica y su fuente de emisién. Por su didmetro aerodinamico, suelen dividirse
en tres grupos: particulas gruesas con didmetros que pueden ir desde los 10 um hasta los 2.5
pum (i.e. PMyo), particulas finas cuyo didmetro es menor a 2.5 pum (i.e. PM2s) y particulas
ultra-finas con didmetros menores a 0.1 pm (i.e. PMo.1) (INNEC, 2012). La fraccion gruesa
se forma por la fractura de particulas grandes, la cual puede suceder por cambios drasticos
de sequedad y humedad de los suelos mientras que, la fraccion fina se forma a partir de los
gases o por procesos de coagulacion y finalmente, la fraccion ultra-fina por procesos de
nucleacion. A estos grupos, se les conoce como particulas inhalables o particulas toracicas
ya que pueden llegar a penetrar mas alla de la laringe y depositarse a lo largo de las vias
respiratorias (Kelly et al. 2012). La figura 2.1 hace una comparacion entre el tamafio de
diferentes objetos con respecto al del material particulado segin su didmetro aerodinamico.

- [y ‘
Ultra-finas  Finas Gruesas
(<0.1) (0.1-25) (2.5-10)

Cabello humano
(50 - 70)

Grano de arena

(90)

Figura 2.1. Didmetro aerodinamico de la fraccion ultra-fina, fina y gruesa del material
particulado en comparacidn con el diametro de un cabello humano y un grano de arena. El
didmetro se representa en micrometros (um).

Fuente: propia del autor.

2.1.2. Toxicologia del Material Particulado

La contaminacion del aire se genera cuando se presentan sustancias o elementos en
la atmoésfera en concentraciones, tiempo y circunstancias tales que pueden afectar
significativamente la salud de las personas.

La exposicién de la poblacion a las PM es un problema de salud pablica. Cuando
estas son inhaladas, dependiendo de varios factores como su composicién y su tamafio, las
PM pueden viajar a través del sistema respiratorio como se indica en la tabla 2.1, llegando
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hasta los alveolos donde por difusién pueden atravesar las paredes alveolares y llegar hasta
el sistema sanguineo pudiendo causar o agravar enfermedades pulmonares o del corazon. Los
efectos a corto plazo pueden ir desde tos, falta de aliento, sensacion de presion en el pecho,
arritmias, ataques cardiacos no fatales e irritacion de los ojos; mientras que los efectos a largo
plazo pueden llegar a reducir la funcion pulmonar, desarrollar o agravar enfermedades
respiratorias o cardiacas hasta provocar la muerte prematura de personas con enfermedades
de este tipo (Manzanares et al. 2011).

Tabla 2.1. Area de penetrabilidad del material particulado en el tracto respiratorio segln su
didmetro aerodindmico en micrémetros.

Tamafio de particula (um) Region de penetracion

Capturadas desde orificios nasales hasta la traquea y region

10-25 o )
primaria bronquial.
25-0.1 Desde la region bronquial secundaria hasta bronquiolos.
501 Desde alveolos hasta torrente sanguineo (dependiendo de su
solubilidad).

Fuente: propia del autor.

El establecer asociaciones entre las PM y los efectos adversos a la salud, es una
herramienta que nos brinda informacion con la cual la sociedad es capaz de desarrollar o
redisefiar estrategias para reducir la contaminacién ambiental y mejorar la salud publica
(Rojas et al. 2003). No obstante la identificacion de los componentes toxicos de las PM es
una tarea dificil dado que sus constituyentes varian de forma compleja en masa, tamafio,
composicion quimica y fisica, reactividad, acidez, solubilidad y origen dando lugar a
diferentes efectos que dependen de diferentes caracteristicas. Asi mismo, las PM pueden
variar en tiempo y espacio a consecuencia de las reacciones quimicas ente las mismas y/o las
condiciones climaticas (Kelly et al. 2012).

2.2. Métodos Instrumentales de Analisis Quimico

La quimica analitica trata de los métodos para determinar la composicion quimica de
muestras de materia. Un método cualitativo proporciona informacién relacionada con la
identidad de la especie atdbmica o molecular o de los grupos funcionales que estan en la
muestra. En cambio, un método cuantitativo, proporciona informacion numérica como la
cantidad relativa de uno 0 mas de estos componentes (Skoog D. et al. 2008).

Los métodos analiticos se clasifican con frecuencia en: métodos clasicos o
instrumentales. Los métodos clasicos utilizan separaciones como lo son la precipitacion,
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extraccion y destilacion y analisis cualitativo por color, olor o punto de fusion y se concentran
en las caracteristicas quimicas del analito; mientras que los métodos instrumentales, utilizan
un aparato para medir cantidades fisicas del analito, en los cuales se requiere una fuente de
energia para estimular una respuesta medible sobre el analito como se ilustra en la figura 2.2.
Esta fuente de energia puede tener la forma de energia electromagnética, eléctrica, mecéanica
o nuclear. El estimulo extrae una respuesta del sistema en estudio cuya naturaleza y magnitud
estan regidas por las leyes fundamentales de la quimica y la fisica (Harvey D. 2000).

ﬁH%H-I

Figura 2.2. Proceso global de una medicidn con métodos instrumentales.
Fuente: propia del autor.

2.2.1. Técnicas Instrumentales de Analisis Espectroscopico

La espectroscopia es la técnica utilizada para evaluar diferentes propiedades de la
materia a través del espectro de luz emitido o absorbido, al interactuar con diferentes
frecuencias del espectro electromagnético siendo las més utilizadas la radiacion ultravioleta,
visible e infrarroja. El tipo de espectroscopia varia segun la frecuencia de la luz a la que la
materia es expuesta y la propiedad fisica que se busca medir (Skoog D. et al. 2008, Harvey
D. 2000).

2.3. Propiedades de la Radiacion Electromagnética

La radiacién electromagnética o luz, es una forma de energia cuyo comportamiento
es descrito por la dualidad onda-particula entre el modelo ondulatorio sinusoidal clasico
presentado por James Maxwell a mediados del siglo XVIIlI y el modelo corpuscular
presentado por Max Planck a principios del siglo XIX. La dualidad onda-particula
proporciona una buena descripcion de las propiedades electromagnéticas, como la difraccion,
que solo puede ser descrita al describir a la luz como una onda, mientras que, propiedades
como la absorcion o emision de luz, son descritas al tratar a la luz como un conjunto de
particulas (Serway et al. 2009, Montiel et al. 2006).
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2.3.1. Modelo Ondulatorio Sinusoidal Clasico

El modelo ondulatorio de propagacion de la luz, aunque gobernado por las ecuaciones
de Maxwell, fue descrito empiricamente por el Principio de Huygens y el Principio de Fermat
a mediados de siglo XV1y el experimento de la doble rendija de Young a principios del siglo
XVIII. Todos estos describen a la luz como un fendmeno ondulatorio que se extiende en
todas direcciones con la misma velocidad, frecuencia y longitud de onda. Hoy en dia, gracias
a la sintesis electromagnética realizada por Maxwell, la luz se caracteriza como una onda
sinusoidal la cual permite la explicacion de fendmenos Opticos que tratan con la transmision
de radiacion electromagnética a través de la materia. Una onda electromagnética es
representada de la forma mostrada en la figura 2.3 (Serway et al. 2009, Skoog et al. 2008).

Campo

. Longit
N £1ud de onda eléctrico

/ —> Campo X

‘ ] magnético
. t
> ‘ -~ Amplityq z
/ | 27 -
/ & | 1
‘g

Tiempo ¢ distancig ‘ '

Figura 2.3. Diagrama de una onda electromagnética polarizada en el plano que muestra el campo
eléctrico en Y, el campo magnético en Z y su direccién de propagacion en X, ademas de sus
componentes.

Fuente: propia del autor.

Una onda electromagnética se caracteriza por un campo eléctrico y un campo
magnético en fase, con una orientacion de 90° entre si respecto a la direccion de propagacion,
con igual amplitud (A), una frecuencia (v), longitud de onda (A) y una velocidad de
propagacion (vi) dependiente del medio por el que pasa, la cual es obtenida al multiplicar la
frecuencia de oscilacion (v) y la longitud de onda (1).

(m)_ (CiClOS) l( m )
Vi seg -v seg “Aciclos 1)

La velocidad de propagacion en el vacio (C), es independiente de la longitud de onda
y estd en su maximo con un valor C =2.999 x 108 m/s. mientras que por su parte, la longitud
de onda depende de la velocidad electromagnética de la onda (2).
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C

A== 2

Otra forma de describir a la radiacion electromagnética, es con el nimero de oda (),

el cual se define como el reciproco de la longitud de onda en cm?, es directamente

proporcional a la frecuencia y a la constate de proporcionalidad (K), depende del medio y es
reciproco a la velocidad (vi) (3).

(em™) = K-v = % 3)

Al agregar el tiempo como variable, una onda sinusoidal puede ser descrita por la
ecuacion para una onda seno, la cual se utiliza para describir al campo eléctrico (E) y al
campo magnético (M) (4) y (5).

E = Ag sin(wt + @) 4)
M = Aysin(wt + @) (5)
Donde:

— Ae Y Aw, son la amplitud méxima del campo correspondiente.

— @, es el angulo de fase.

— o, es la velocidad angular y se relaciona con la frecuencia mediante el valor 2mtv
donde v es la frecuencia.

2.3.2. Modelo Corpuscular

El modelo corpuscular permite la explicacion de los fendmenos dpticos que tratan con la
transferencia permanente de energia entre la materia y la radiacion electromagnética, donde,
para definir estos fendmenos, se trata a la radiacion electromagnética como un haz de
particulas energéticas llamadas fotones o cuantos (Montiel H. 2006). EI fendmeno mas
notorio es el efecto fotoeléctrico descubierto por Hertz a finales del siglo XVIII, cuya
explicacion tedrica fue descrita por Albert Einstein a principios del siglo XIX basando su
formulacién en el modelo de cuantizacion de Max Planck para la radiacion de un cuerpo
negro (Serway et al. 2009).

La teoria presentada por Max Planck, que explica las propiedades de la radiacién de los
cuerpos calientes, se extendio para posteriormente explicar otros tipos de procesos de emision
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y absorcion de energia en &tomos, iones 0 moléculas los cuales emiten o absorben energia al
pasar de un estado fundamental a otro cuya diferencia de energia esta dada por la ecuacion

(6).

hc
El_EOZhUZTZhCﬁ (6)

Donde E; es el estado de energia mas bajo al que se le conoce como estado excitado
o fundamental y Eo es la energia del estado mas bajo, conocido como estado basal, h es la
constante de plank cuyo valor es igual a 6.62 x 10-34 J-s y hc relaciona la energia del foton
con su longitud de onda con un valor igual a 1240 eV-nm.

En las moléculas se observan estados vibracionales y rotacionales generados en los enlaces
intermoleculares. Estos cambios de energia de un estado fundamental a otro nos permiten
analizar las interacciones de la radiacion con la materia, lo que nos proporciona informacion
del analito, al medir la radiacion electromagnética emitida cuando particulas excitadas se
relajan y regresan a su estado fundamental (emision) o al medir la cantidad de radiacion
absorbida o difundida por la excitacion (absorcion) (Skoog et al. 2008).

2.3.3. Espectro Electromagnético

Todas las radiaciones electromagnéticas posibles son representadas por una escala
logaritmica conocida como espectro electromagnético (figura 2.4), el cual abarca longitudes
de onda desde 102 hasta 10* metros y frecuencias desde 102! hasta 10’ Hz, las cuales son
divididas en regiones espectrales determinadas por su generacion y deteccion entre los cuales
pueden existir traslapes entre ellos (Skoog et at. 2008, Smith W. J. 2000). De este modo, se
pueden hacer las siguientes relaciones:

A baja frecuencia — se tiene una baja energia — y una longitud de onda alta

A alta frecuencia — se tiene una alta energia — y una longitud de onda baja
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Figura 2.4. Representacion de las diferentes regiones presentes en el espectro electromagnético.

Fuente: propia del autor.

2.4. Determinacion de la Radiacion Electromagnética Como Sefial

La interaccion entre la radiacion electromagnética y la materia influye a cambios
medibles ya sea en las propiedades caracteristicas de la materia o de la luz (figura 2.5). Las
técnicas instrumentales basadas en el principio de interaccion radiacion-materia, son
conocidas como técnicas espectroscopicas.

O, @

Caracterizacion de la luz
posterior a la muestra.

NN TN TN T v
AV AV VAV aVaVaVaVaVaVaVavavaV Caracterizacion del cambio
N -, en la muestra.
Radiacién Electromagnética —>
Materia

Figura 2.5. Método de excitacién (1) y métodos de caracterizacion (2).
Fuente: propia del autor.

Las técnicas espectroscopicas se dividen en dos clases: aquella en la que existe una
transferencia de energia entre un foton y la materia ya sea por absorcion o emision y aquella
en la que una onda electromagnética se somete a un cambio en una o mas de sus propiedades
caracteristicas como resultado de su interaccion con la muestra (Harvey D. 2000).

Las técnicas espectroscopicas asimismo, son clasificadas de acuerdo a la naturaleza de su
interaccién con la materia.
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— Espectroscopia de absorcion: la energia transportada por un fotén es absorbida por
el analito, lo cual solo ocurre cuando la energia del foton es igual a la diferencia de
energia entre dos niveles de energia como se observa en la figura 2.6 (Harvey D.
2000). La intensidad del foton pasando a traves de la muestra es atenuada debido a la
absorcion (Ay). A la medicion de esta atenuacion se le conoce como absorbancia y se
calcula con base en la Ley de Beer (7).

Ay = —logio (%) (7

Donde:
— Py, es la potencia del haz incidente.
— P, es la potencia del haz posterior a la muestra.

Figura 2.6. Diagrama de diferentes niveles de energia que muestra la absorcién de un foton.
Fuente: propia del autor.

— Espectroscopia de emisidn: ocurre cuando el analito, en un estado de energia superior,
regresa a un estado inferior (figura 2.7). Este estado superior se puede lograr de varias
maneras, incluyendo la energia térmica, la energia radiante de un foton o por reaccién
quimica. La emision seguida de la absorcion de un foton, es llamada
fotoluminiscencia, y después de una reaccion quimica se le denomina
quimioluminiscencia (Skoog et al. 2008).

Figura 2.7. Diagrama de diferentes niveles de energia mostrando la emision de un foton.
Fuente: propia del autor.
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— Espectroscopia de dispersion: mide la cantidad de luz que una sustancia dispersa en
todas direcciones a ciertas longitudes de onda, angulos de incidencia y polarizacion
(figura 2.8). El proceso de dispersion es mucho mas rapido que el de absorcion o

emision.

?

~SREh
Radiacion .’0_ \-,Q Radiacion
incidente ¢ < A dispersada
& RS ™
¥

Figura 2.8. Dispersion de radiacion por una molécula.
Fuente: propia del autor.

— Espectroscopia de refraccion: mide el cambio de direccién angular de un haz de luz
al atravesar la materia, el cual se da por la disminucién de la velocidad de la luz al
pasar de un medio a otro como se observa en la figura 2.9 (Braun R. D. 2016).

Figura 2.9. Variacién angular que presenta un haz de luz al pasar de un medio con un indice de
refraccion ni a un medio con un indice de refraccion na,
Fuente: propia del autor.

— Espectroscopia de difraccién: se basa en la difraccion de rayos de luz
monocromaticos, la cual sucede debido a la interaccion entre los rayos incidentes y
la muestra, generando un patron de interferencia constructiva como se muestra en la
figura 2.10 (Skoog et al. 2008).
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Rayo incidente en fase Rayo difractado en fase

Figura 2.10. Analisis para métodos espectroscopicos basados en la difraccién de la radiacion
electromagnética.
Fuente: propia del autor.

Otra forma de clasificar a las técnicas espectroscopicas esta basado en el tipo de
materia con el que interacttan (Hurts et al. 2017):

— Espectroscopia atdmica: la cual se concentra solo en las propiedades de los 4&tomos;
con este tipo de espectroscopia se puede obtener informacién acerca de la naturaleza
y la cantidad de algun elemento dado que conforma la muestra.

— Espectroscopia molecular: se concentra en las moléculas, las cuales son mas
numerosas debido a que estas estan compuestas por &tomos, obteniendo informacion
acerca de la composicion quimica, funcional y estructural de los componentes.

— Espectroscopia nuclear: se concentra en las reacciones que tienen lugar en los
nucleos atomicos excitados, es una técnica muy sensitiva debido a que puede detectar
la presencia de elementos un una sustancia que pueden estar presentes en el orden de
partes por millon.

La tabla 2.2 resume los métodos espectroscopicos comunes basados en su
caracteristica fisica. Las 5 entradas se relacionan con interacciones del analito con la
radiacion electromagnética, donde la primera entrada se relaciona con la produccion de
energia radiante por el analito al ser excitado por una fuente de radiacion, mientras que las
siguientes 4 propiedades, se relacionan con cambios en la radiacion electromagnética
provocados por su interaccion con la muestra. En la tabla también se hace mencion a la region
de trabajo del espectro electromagnético para cada método, asi como también su tipo de
transicion cuantica y su principal aplicacion (Harvey D. 2000, Skoog et al. 2008, Braun R.
D. 2016 y Hurts et al. 2017).
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Tabla 2.2. Clasificacion de los métodos espectroscopicos mas comunmente utilizados por su caracteristica fisica en la cual también se observa
la region del espectro electromagnético de trabajo de cada método, su tipo de transicion cuantica y su principal aplicacion.

Técnica
Espectroscopica

Caracteristica
Fisica
Mdossbauer
Rayos X
UV/visible

Atdmica
Absorcién
Infrarroja

De microondas
Resonancia de Espin
Electrénico

Resonancia de
Magnética Nuclear

Rayos X
De Auger

Emisién UV/visible
Atomica
Fluorescencia
Fosforescencia

Dispersion Nefelometria

Region del Espectro
Electromagnético

Rayos Gamma

Rayos X

Ultravioleta/visible

Infrarrojo

Microondas

Ondas de Radio

Rayos X

Ultravioleta/visible

Ultravioleta/visible

Tipo de Transicién

A Aplicacion
cuantica
Identificacion de especimenes que contienen
Nuclear .
hierro.
L Determina | ructur métri lectroni
Electrén interno ete a la estructura geometrica y electronica
de la materia.

Determinacion cuantitativa de especies
inorgénicas, orgénicas y bioldgicas.
Concentraciones especificas y determinacion de
una gran variedad de elementos.
Determinacidn cualitativa y cuantitativa de
especies moleculares.
Determinacion de estructuras en fase gaseosa.

Electrones de enlace

Rotacion/vibracion de
moléculas
Rotacion de moléculas
Espin de electron’e§ €N UN | dentificacion y cuantificacion de radicales libres.

campo magnético
Detecta la presencia de elementos en sustancias
que pueden estar presentes en el orden de partes
por millon.
Determina la estructura geométrica y electronica
de la materia.

Utilizada en la ciencia de superficies y materiales.
Determinacion cuantitativa de especies
inorganicas, organicas y biologicas.
Analisis elemental cualitativo y cuantitativo.
Analisis de compuestos organicos.
Anédlisis en el campo de la farmacéutica.

Espin de nicleos en un
campo magnético
Electron interno

Electrones de enlace

Electrones de enlace
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Anélisis de la calidad quimica del agua para

Turbidimetria determinar la claridad y para el control de los
procesos de tratamiento.
s . Rotacion/vibracién de Andlisis cualitativo y cuantitativo de sistemas
Raman Visible/infrarrojo y L : o Lo
moléculas organicos, inorganicos y bioldgicos.
Determinacion del indice de refraccion de muestras

Refractometria
Refraccion Ultravioleta/visible
Interferometria

liquidas.
Determinacion de cambios en el indice de
refraccion e irregularidades superficiales.

Difraccion Rayos X Rayos X Electrén interno Determinacion estructural en cristales.

Fuente: propia del autor.

Maestria en Ingenieria Pg. 21



Instituto de Ingenieria Universidad Auténoma de Baja California

2.5. Sistemas Opticos
Dado que las técnicas espectroscopicas utilizan materiales dpticos para dispersar,
colectar y enfocar radiacion, son considerados sistemas Opticos.

Los sistemas 6pticos son divididos en sistemas formadores de imagen y sistemas no
formadores de imagen o anidolicos. Un sistema dptico formador de imagen se define como
un conjunto de elementos Opticos que producen una imagen del tamafio deseado, en la
locacion deseada y con la orientacion deseada (Chaves J. et al. 2008, Hecht E. et al. 2002).
Mientras que un sistema anidolico se define como un conjunto de elementos Opticos que, en
vez de producir la imagen de un objeto, produce un patron de iluminancia o radiancia sobre
un receptor por un emisor. Este altimo esta conformado por 3 elementos principales (figura
2.11):

— Emisor: elemento del sistema que emite luz en una direccion o todas direcciones.

— Optica: conjunto de elementos dpticos que se encargan de dirigir el trayecto de la luz
hacia uno o varios puntos determinados al transmitir y/o desviar el haz de luz que
pasa a través de ellos.

— Receptor: encargado de colectar y/o extraer la informacion de la imagen formada por
los rayos de luz que inciden sobre él.

Emisor

Optica

Receptor
Figura 2.11. Sistema 6ptico compuesto por un emisor, dptica y un receptor.

Fuente: propia del autor.

Analizando un sistema Optico ya sea formador o no formador de imagen desde la
perspectiva general de la dptica geometria la cual parte de la Ley de Snell, teéricamente
propone, que la luz proveniente de cada punto, ya sea del objeto o del emisor, es capturada
por el sistema Optico por superficies que separan medios con distintos indices de refraccion
y concentrada sobre un punto en la imagen o el receptor (Viera P. M. 2014).
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2.5.1. Ley de Snell

Cuando un haz de luz pasa de un medio denso a otro mas denso, se observa un cambio
de direccion angular con respecto a la normal, como se observa en la figura 2.12. Asi mismo,
la velocidad de este haz disminuira durante su trayecto a través del medio més denso y
volvera a su velocidad inicial al salir de este (Serway et al. 2009).

Rayo  Normal
Incidente

T

Ny

17)

Rayo
Refractado
Figura 2.12. Rayo de luz que incide en forma oblicua en una interfase ni-n, cuyo comportamiento
es representado por la Ley de Snell.
Fuente: propia del autor.

A este fendmeno se le conoce como refraccion el cual estd gobernado por la Ley de
Snell (8).

senf; n, v,

= — (8)

senf, n; v

La Ley de Snell relaciona el paso de los rayos de luz a través de los sistemas Opticos
por medio de los senos de los angulos entre un rayo de luz y la normal a la superficie de
separacién entre dos medios con distintos indices de refraccion (n), el cual es una medida de
la interaccion entre el medio y la radiacion y se define como (9):

n=— )

Toda la luz proveniente de un medio que incide sobre una superficie de separacion
especular o plana no se transmite en su totalidad al otro medio, parte de esa luz se transmite
y se refracta, mientras que la parte restante es reflejada de nuevo en el medio del que proviene
al mismo angulo de incidencia con respecto a la normal pero en forma negativa (10).
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By = —6r (20)

Es importante mencionar que el rayo incidente, la normal, el rayo reflejado, y el rayo
refractado yacen sobre el mismo plano de incidencia (figura 2.13).

Rayo Normal Rayo
Incidente : Reflejado

| n;
]

|
]
]
v Rayo
Refractado
Figura 2.13. Rayo de luz que incide en forma oblicua en una interfase ni-n, cuyo comportamiento
es descrito por los modelos de reflexién y refraccion.
Fuente: propia del autor.

2.5.2. Vidrios Opticos

Los vidrios Opticos o sustratos, son los materiales utilizados para la construccion de
elementos dpticos como lentes, prismas y espejos casi ideales para su uso en las diferentes
regiones espectrales. Cada sustrato tiene propiedades quimicas, térmicas y mecanicas que
varian dependiendo de factores externos a los que estan expuestos. Sus caracteristicas
principales son la transmision e indice de refraccion, las cuales varian por color (Smith W.
2008, Bass M. et al. 2010). La transmisidn se considera como dos efectos por separado entre
dos superficies de un medio dptico en el en el cual, una fraccion de la luz incidente se refleja
sobre cada superficie resultando en una pérdida de un 4 % por superficie, con una pérdida
total de 8 % (figura 2.14).

4%

4%
S

Sy

Figura 2.14. Porcentaje de reflexion sobre la superficie S1y S, de un sustrato.
Fuente: propia del autor.
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Estos vidrios son divididos de manera algo arbitraria en dos grupos:

— sustratos Crown: los cuales presentan un indice de refraccion inferior a 1.60.
— sustratos Flint: los cuales presentan un indice de refraccion superior a 1.60.

Los sistemas Opticos tienen que ser optimizados para un conjunto total de
caracteristicas funcionales. Las aberraciones geométricas e inducidas por color pueden ser
compensadas so6lo por el uso de mas de un tipo de sustrato (Smith W. 2008).

2.5.3. Revestimientos Opticos
Un revestimiento Optico es una 0 mas capas delgadas de material depositado sobre un
componente optico, que altera la forma en que se refleja y transmite la luz.

Los materiales utilizados son: materiales metélicos y materiales dieléctricos. Los
revestimientos metélicos son depositados sobre sustratos para lograr superficies reflectoras
como los espejos, para los cuales el metal utilizado determina la reflexion caracteristica del
espejo segun la longitud de onda que incida sobre su superficie. El otro tipo de recubrimiento
optico es el revestimiento dieléctrico, los cuales son construidos a partir de capas delgadas
de diversos materiales, depositados sobre el sustrato. Mediante una cuidadosa seleccién de
la composicién exacta, espesor, niumero de estas capas e indice de refraccion del material, es
posible adaptar la reflectividad y la transmitividad del revestimiento por interferencia de
ondas para producir casi cualquier caracteristica deseada (Smith W. 2008).

La interferencia de ondas se define como la superposicién entre dos 0 mas ondas cuya
sumatoria resulta en interferencia constructiva, si las ondas se encuentran en fase (0° o0 360°)
o0 en interferencia destructiva, si las ondas estan desfasadas una de la otra (180°). Segun el
grado de desfasamiento, la onda resultante puede disminuir 0 aumentar su amplitud como se
muestra en la figura 2.15, por lo que los revestimientos dieléctricos manejan un espesor

Optico a una fraccion de una longitud de onda, comUnmente A/4 (Macleod H. 2010).
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En fase (0° 0 360°) En/desfﬁe (180°)

/\ /\
= =
Interferencia Interferencia

mnstrllctiva destructiva

Figura 2.15. Interferencia de ondas constructiva e interferencia de ondas destructiva.
Fuente: propia del autor.

Los revestimientos dpticos pueden dividirse en dos clases, los anti-reflexivos y los de
alta-reflexion. Un revestimiento antirreflector, reduce los reflejos no deseados de las
superficies; mientras que los revestimientos de alta-reflexion pueden llegar a reflejar mas del
99,99% de la luz (Smith W. 2008).

2.5.4. Aberraciones Opticas en Sistemas Opticos

Generalmente es comun la presencia de irregularidades en las superficies de los
elementos dpticos, asi como también la generacion de imperfecciones sobre la imagen o
patron dado, debido a la dependencia del indice de refraccién con respecto a la longitud de
onda de la luz incidente, lo que conlleva a una degradacion de la imagen generada por
aberraciones dpticas (Smith et al. 2008).

Las aberraciones 6pticas ocurren cuando un haz de radiacion proveniente de un punto
no diverge desde o no converge hacia un solo punto luego de transmitirse por el sistema. Esto
se debe a que en general, la imagen es perfecta en las superficies esféricas solo cuando los
rayos atraviesan el elemento dentro de la region paraxial sobre el eje optico central (figura
2.16). Existen diferentes tipos de aberraciones pero estas se pueden clasificar en:
aberraciones monocromaticas o aberraciones crométicas (Hetch E. 2002, Smith W. 2008).
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a) Imagen paraxial sobre eje 6ptico b) Imagen no-paraxial sobre eje 6ptico

Eje optico ['\ _____ -—> Eje optlco . . f\.-- --@->

central <= . ® central -I. -
Imagen magen con
ideal

aberraciones
¢) Imagen no-paraxial fuera de eje 6ptico . Regidn paraxial

[ - Region no paraxial
A A

Ejeoptico,  __—— F ‘ Punto focal ideal

0 G e e
central v Imagen con
/ aberraciones . Punto fuera de foco

Figura 2.16. Esquemas de a) imagen ideal punto a punto, b) imagen con aberraciones debido a la
apertura de un haz de luz incidente monocromatico y ¢) imagen con aberraciones debido a el haz
incidente fuera de foco.

Fuente: propia del autor.

2.5.4.1. Aberraciones Monocromaticas

Las aberraciones monocromaticas, existen aun cuando la luz es cuasi-monocromatica
debido a imperfecciones en los elementos Opticos. Las mas comunes son:

— Astigmatismo: este tipo de aberracidn ocurre cuando el punto focal del plano sagital
difiere del punto focal del plano transversal, generando una imagen primaria y una
imagen secundaria respectivamente, cuyo mejor enfoque se da en el punto donde

ambos planos coinciden, mejor conocido como el punto de menor confusién (Figura
2.17).
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Punto de menor

. confusién
Eje

tangencial

Lente

Figura 2.17. Diagrama esquematico de la aberracién monocromatica conocida como
astigmatismo. En la imagen se observa la diferencia en el punto de enfoque de los planos
tangencial (T) y sagital (S).

Fuente: propia del autor.

Eje sagital

— Coma: el coma se define como la variacion de la magnificacion de la imagen con la
apertura. Cuando un haz de luz fuera de foco incide sobre la lente, los rayos que caen
fuera de la regién paraxial, enfocan a diferente altura sobre el mismo eje (sagital o
tangencial), que aquellos que se encuentren dentro de la region paraxial, donde la
imagen creada tendra una forma de cometa (figura 2.18).

A A
P . |
Eje Optico <)
Central €===== ,--.:-.> @

/ \‘l Imagen

Figura 2.18. En la aberracion cromatica, los rayos que inciden fuera del centro de la lente,
enfocan a diferente altura de los rayos dentro del centro formando una imagen con forma de
cometa.

Fuente: propia del autor.

— Curvatura de campo: teniendo un sistema ideal, sin la presencia de algun tipo de
aberracion, todos los rayos que atraviesen a la lente siguiendo la direccion del eje
Optico central caeran perfectamente sobre el punto focal real de la lente, pero aquellos
rayos fuera de foco, crearan un punto focal fuera de la direccion del eje Optico a un
distancia menor que el punto focal real (figura 2.19).
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/ i
/o
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Figura 2.19. Esquema de la curvatura de campo presente en una lente donde el enfoque de la
lente no es plano para aquellos rayos fuera de foco.

Fuente: propia del autor.

— Distorsion: la distorsion sucede cuando el objeto se encuentra fuera de foco. Existen
dos tipos de fendmenos de distorsion: la distorsion de barril o distorsion negativa y la
distorsion de cojin o distorsidn positiva. La primera, ocurre cuando el objeto fuera de
foco se encuentra cercano al eje central generando una imagen donde sus cuatro lados
presentan una curvatura positiva, mientras que la segunda, ocurre cuando el objeto
fuera de foco se encuentra lejano al eje central ocasionando una curvatura negativa

de los lados de la imagen (figura 2.20).

a) -
A1
O -

Imagen sin |
distorsion

Distorsion
de Barril

Distorsién
de Cojin

Figura 2.20. Al colocar un objeto sin distorsion a) fuera de foco cercano al eje dptico, el
resultado es la aberracion de barril y b) fuera de foco lejano al eje 6ptico, el resultado es la

aberracién de cojin.
Fuente: propia del autor.

— Esférica: se define como la variacion del foco con la apertura sobre el eje Optico
central. En este caso existe una variacion en la posicion del foco conforme los rayos
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cae fuera de la region paraxial de la lente; mientras mas se alejen del area paraxial,
mas disminuye la distancia focal (figura 2.21).

Eje Optico,_ _ _ _____| ol
Central < * : *--0>
» v
Punto de minima
confusién

Figura 2.21. Al colocar un objeto sin distorsién a) fuera de foco cercano al eje dptico, el
resultado es la aberracion de barril y b) fuera de foco lejano al eje 6ptico, el resultado es la
aberracion de cojin.

Fuente: propia del autor.

2.5.4.2. Aberraciones Cromaticas

Las aberraciones cromaticas surgen dado que el indice de refraccion difiere para cada
frecuencia de color del espectro. Este tipo de aberraciones es aplicable aun cuando el sistema
maneja fuentes de luz monocromaticas, ya que estas siempre manejan un rango de frecuencia.
Existen dos tipos de aberracion cromatica:

— Axial: al pasar un haz de luz blanca por un elemento dptico, da como resultado una
distancia focal mas corta para la luz violeta y una distancia focal mas larga para la luz
roja, dada la diferencia del valor del indice de refraccién para cada color. El resultado
en el punto de minima confusion en una serie de imagenes superpuestas que difieren
en color (figura 2.22).

Foco Foco
’ Azul Rojo
Eje Optico SO .
Central
—_— Punto de minima Imagen en punto de

confusion minima confusion

Figura 2.22. Diferentes puntos focales para cada color de un haz de luz blanca al atravesar una
lente. Como resultado se observan una serie de imagenes superpuestas debido a la aberracion
cromética axial.

Fuente: propia del autor.
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— Lateral: la aberracion lateral, describe la aberracion por longitud de onda causada por
un haz de luz fuera de foco, lo que conlleva a un aumento lateral de los puntos focales
dependiente de la frecuencia (figura 2.23).

Eje Optic
Central

Yy .
Punto de minima Z(z)ﬁ(lj Imagen en punto de
confusion minima confusion

Figura 2.23. Diferentes puntos focales para cada color de un haz de luz blanca al atravesar una
lente. Como resultado se observan una serie de imagenes superpuestas debido a la aberracidn
cromatica lateral.

Fuente: propia del autor.

2.6. Espectroscopia Raman

En 1928, el fisico hindd C. V. Raman descubrié un tipo de radiacion secundaria
dispersada cuya medicion difiere de la radiacion dispersada por ciertas moléculas al ser
excitadas con un haz de longitud de onda monocromaética y ademas, que los desplazamientos
de la longitud de onda de este nuevo tipo de radiacion depende del arreglo estructural quimico
de las moléculas. A este nuevo tipo de radiacion se le dio el nombre de radiacion Raman,
quien fue galardonado con el premio Novel de fisica en 1931 por su descubrimiento y por el
estudio de este fendbmeno (Raman et al. 1928, Skoog et al. 2008). Aunque el fenémeno
Raman fuera descrito en la década de los afios 20, no fue hasta el desarrollo de tecnologias
LASER en la década de los afios 60, que la espectroscopia Raman comenzo a tener un auge
dentro del area de analisis quimico.

El espectro Raman se puede describir como una “huella digital” de los enlaces
quimicos entre moléculas o enlaces atbmicos en cierta sustancia o materiales complejos, lo
que permite la identificacion fidedigna de las especies quimicas que conforman la muestra
analizada debido a que no existen dos moléculas que presenten el mismo espectro Raman, al
igual que la intensidad de la luz dispersada, es proporcional a la cantidad de material presente
(Thermo Scientific, 2008).

Otra ventaja adicional sobre las diferentes técnicas espectroscdpicas, es la
independencia de la longitud de onda de operacion de la fuente de excitacion sobre los modos
vibraciones estudiados, lo que permite que el rango de la fuente pueda variar desde el
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ultravioleta al infrarrojo cercano, pudiendo asi, analizar muestras tanto organicas como
inorganicas (Skoog et al. 2008).

Las técnicas de espectroscopia Raman e infrarroja se consideran complementarias
entre si ya que, aunque ambas dependen de los modos de vibracion molecular, la primera se
genera por los modos vibraciones simétricos mientras que la segunda se genera por los modos
vibraciones asimétricos, por lo que cada uno de estos métodos examina diferentes aspectos
de una muestra dada (Skoog et al. 2008). La ventaja que posee la técnica Raman sobre la
técnica infrarroja es el andlisis de muestras liquidas a través de contenedores transparentes
ya que la radiacion Raman de sustancias transparentes (vidrio, agua, algunos plésticos, etc.)
€S muy escasa y en ocasiones nula.

2.6.1. Descripcion del Fenémeno
El efecto Raman puede ser descrito por la teoria cuantica asi como por la teoria clésica
(Chandra S. 2009, Dieing et al. 2010).

2.6.1.1. Teoria Cuantica

De acuerdo con la mecénica cuéntica, el fendmeno de la radiacion es la propagacion
de energia en forma de ondas electromagnéticas o particulas subatomicas (fotones) a traves
del vacio o de un medio material. Para entender la dispersion Raman, la radiacién incidente
de frecuencia Vo y energia hvo se considera como una corriente de particulas (fotones)
colisionando con las moléculas que conforman una particula. Cuando la colisién es elastica,
la radiacion dispersada serd de la misma frecuencia que la fuente de excitacion, este
fendmeno recibe el nombre de dispersidén Rayleigh. Cuando la colision es inelastica, hay un
cambio de energia entre el foton incidente y la molécula, esta misma puede perder energia si
la molécula se encontraba en un estado vibracional fundamental (v=0) absorbiendo un foton
de energia hvo y volver a emitir un foton de menor energia que el foton de excitacion h(vo-
Vm), & esta dispersion se le conoce como dispersion Raman Stokes. Al mismo tiempo, la
molécula puede también ganar energia si esta antes de ser excitada por el fotén incidente ya
gue se encuentra en un estado vibracionalmente excitado (v=1) produciendo asi una sefial
Raman de energia h(votvm) llamada dispersion Raman anti-Stokes emitiendo un foton de
mayor energia que el fotdn incidente. La figura 2.24 representa los estados niveles de energia
representativos para la dispersion Rayleigh, dispersion Raman Stokes y dispersion Raman
anti-Stokes.
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Figura 2.24. Diagrama de los niveles de energia que muestra la linea Rayleigh y las lineas Raman
Stokes y Anti-Stokes.
Fuente: propia del autor.

2.6.1.2. Teoria Clésica
La polarizacién inducida P es proporcional a la energia aplicada del campo eléctrico
(12).

P = qaF

(11)
Donde la constante de proporcionalidad o es conocida como la polarizabilidad de la
molécula. Cuando una radiacion de frecuencia Vo cae sobre moléculas, cada molécula
experimenta una variacion en su campo eléctrico E, expresandose como (12).
E = Eycos (2nv,y t) (12)
Donde Eo es la magnitud del campo. Considere el movimiento vibracional de la
molécula. Suponiendo g, siendo la coordenada normal asociada con un modo de vibracion

particular de frecuencia vm de la molécula. En la aproximacion harmdnica, q puede ser
expresado como (13).

q = qocos (2mvmt) (13)

La polarizabilidad o puede ser expresada como una serie de Taylor en la coordenada
normal g como (14).

(14)
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oa
a=a0+<%) q+--

0
Ordenando los términos (11), (12) y (13) en (14) se tiene (15).

da
ay + (—) q0 cos(2mtv,,t) | Ey cos(2mv,t) (15)

P =
aqo

Jda
= ayE, cos(2mvyt) + <%) qOE, cos(2mvyt) cos(2mvyt)
0

1,0

= ayE, cos(2mvyt) + > (%) qO0E, cos[(2m(vg + vy)t)]
0

+ cos[2m(vy — vy t]

Ja
Como se muestra, cuando (ﬂ) es cero, no se observan bandas Raman. Una regla

importante es que la vibracion molecular Raman solo se activa cuando hay un cambio en su
componente de polarizabilidad.

La grafica del espectro Raman puede ser descrita tanto por la teoria cuantica como la
teoria clésica. Ambas teorias nos describen el fendmeno Raman como una representacion de
la diferencia entre la luz incidente y la luz dispersada, la cual se presenta en el eje de las
abscisas. Mientras que la intensidad del espectro Raman depende de forma compleja de
varios factores como la polarizacion de la molécula, la intensidad de la fuente y la
concentracion del grupo activo, ademas de otros factores como las masas de los atomos
involucrados y de la fuerza de los enlaces entre ellos. La intensidad del efecto Raman se
presenta en el eje de las ordenadas.

2.6.2. Tecnologias de Medicién de Dispersién Raman

La huella digital espectral de dispersion Raman es medida por dos clases de
tecnologias espectroscopicas, de dispersion y de transformada de Furrier (figura 2.25). Cada
una de estas técnicas tiene ventajas Unicas y son ideales para tipos especificos de analisis
(Skoog et al. 2008 Thermo Scientific, 2008, Settle F. 1997).

— Espectrometro de dispersion Raman: un espectrometro de dispersion Raman separa
la luz dispersada Raman colectada en sus longitudes de onda por las que esta
compuesto, al enfocar la luz dispersada sobre una red de difraccién, la cual divide el
haz de luz en sus longitudes de onda constituyentes. Posteriormente estas son
dirigidas hacia un detector, generalmente un CCD. La técnica de dispersion utiliza
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radiacion laser en la region visible desde 532nm, 633nm hasta 785 nm. En estos tipos
de espectrometros la resolucion espectral determina la cantidad de detalle que puede
ser visto en el espectro.

— Espectrometro de transformada de Fourier: esta conformado por un interferometro
de Michelson y tecnologia laser cercana al infrarrojo, usualmente 1064nm ya que al
utilizar esta longitud de onda la fluorescencia es casi completamente nula, aunque la
intensidad de la sefial es débil. La sefial Raman se convierte en un interferograma el
cual es detectado por un detector sensitivo cercano al infrarrojo tal como los
detectores de Indio-Galio-Arsénico o Germanio refrigerado con Nitrogeno liquido ya
que al utilizar longitudes de onda de excitacion tan altas, se hace imposible el uso de
detectores CCD. Posteriormente se aplica un algoritmo de transformada de Furrier al
interferograma para convertir la sefial obtenida en un espectro Raman convencional.

Dispersivo Transformada de Fourier
Divisor de IU Espejo fijo
|

haz
W= |

T2

“«—> Detector
g # Filtro
Espejo Notch

movil

L]
CCD Red de v\Apertura
difraccion

Figura 2.25. Arreglo de un espectroémetro Raman de dispersion y transformada de Fourier.
Fuente: propia del autor.

En un espectrometro de dispersion Raman, la dispersion de la luz por parte de la
muestra puede ser obtenida por medio de 4 diferentes técnicas (figura 3.3). La seleccion de
la técnica dependera de la aplicacion e indole de la muestra (Schrader et al. 1995, Skoog et
al. 2008, Matousek et al. 2010).

— Retroalimentacion Raman: es la reflexion de ondas, particulas o sefiales en direccion
hacia el lugar de donde provienen.

— Spatially offset Raman (SORS): el método SORS se basa en la separacién espacial
entre la zona de coleccidn del espectro Raman y la zona de iluminacion sobre la que
incide el laser sobre la superficie de la muestra.

— Transmision Raman: la técnica puede considerarse un caso especial de SORS, donde
el rayo laser y la zona de recoleccion de la sefial Raman estan separados al extremo,
estando en los lados opuestos de la muestra.
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— Surface enhanced Raman (SERS): es una técnica sensible a la superficie que da como
resultado el aumento de la dispersion Raman por adsorcion de moléculas sobre
superficies de metal aspero o sobre la superficie de nano-clusters coloidales de cierta
dimension. El factor de realce puede ser tanto como 10%-10°, lo que permite que la
técnica sea lo suficientemente sensible para detectar una sola molécula.

Retroalimentacion SORS
Raman Sefial SERS Laser Transmisién Raman

Figura 2.26. Diagramas esquematicos de las modalidades basicas de espectroscopia Raman.
Retroalimentacion convencional Raman, SORS, transmision Raman y SERS.
Fuente: propia del autor.

2.6.3. Instrumentos

Ya que la sefial Raman es muy pequefia en términos de intensidad, es importante la
seleccion de los elementos dpticos asi como del detector que conformaran el espectrometro
para poder obtener bandas Raman bien definidas. Uno de los factores mas importantes es la
resolucion espectral del espectrémetro, la cual se define como la capacidad del espectrometro
de distinguir entre dos lineas muy cercanas entre si y estd determinada por 4 factores
principales (Liu C. et al. 2012):

— El disefio del espectrémetro (efecto de difraccion por la red de difraccion y los espejos
concavos, el numero de lineas/mm en la red, el ancho de la apertura de entrada).

— Longitud de onda de la fuente de luz de excitacion.

— Las aberraciones causadas por los elementos en el sistema.

— El tipo de detector y sus pixeles.

Es importante mencionar que estos factores dependen entre ellos, si se tiene una red
de difraccion con una baja resolucion, la resolucion espectral puede aumentar al aumentar la
longitud focal del espectrometro, variando la longitud de onda de la fuente de luz o
seleccionando un detector con pixeles pequefios. Entre todos estos factores son dos los que
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resaltan, la habilidad de dispersion del espectrémetro y la anchura a media altura (FWHM,
del inglés Full Width at Half Maximum) de la apertura de entrada, el cual se define como la
banda de paso del espectrometro, y es representado en la figura 2.27 (Lerner J. 2006).

Intensidad maxima

FWHM

Figura 2.27. Grafico de anchura a media altura.
Fuente: propia del autor.

Los instrumentos basicos de un espectroscopio Raman los cuales se pueden observar
en la figura 2.28 son:

1) Fuente de luz monocromaética
2) Espectrometro
3) Detector
4) Arreglo dptico
a. Lentes colectoras
b. Filtros dpticos
c. Divisor de haz

]

L7

Figura 2.28. Diagrama basico del arreglo de los instrumentos que componen un espectroscopio
Raman de dispersion.
Fuente: propia del autor.
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2.6.3.1. Fuente de luz monocromética (L.A.S.E.R.)
En la tabla 2.3 se enumeran cinco de los rayos laser mas utilizados en la
espectroscopia Raman.

Tabla 2.3. Tipos de laser utilizados en espectroscopia Raman.
Tipo de laser Longitud de onda (nm)

lon Argon 488.0 0 514.5
lon Cripton 530.90647.1
Helio-Neon 632.8

De diodos 785 0 830
Nd:YAG 1064

Fuente: Skoog et al. 2008.

La intensidad de la dispersion Raman varia con la cuarta potencia de la frecuencia de
la fuente de luz monocromatica (eficiencia de excitacion A*). Por ejemplo, la dispersion
Raman a 532 nm tiene un factor de 4.7 veces mas eficiente que a una longitud de onda de
785 nm (Zhou P. 2015). Por otra parte, muchas muestras pueden generar fluorescencia la
cual puede ser 10°-108 veces mas fuerte que la dispersion Raman; al mismo tiempo las
muestras pueden ser fotodescompuestas cuando son excitadas en la region UV o azul del
espectro; al utilizar laseres de longitud de onda en el infrarrojo cercano la fluorescencia es
menos intensa o inexistente debido a que carecen de energia suficiente para poblar una
cantidad importante de estados electronicos energéticos capaces de producir fluorescencia en
la mayoria de las moléculas, pudiendo trabajar con potencias muy superiores sin ocasionar
fotodescomposicion y generando bandas Raman con buena definicién aunque la potencia de
excitacion para este tipo de laseres necesita ser de alta intensidad para generar un aumento
en la intensidad de la dispersion Raman lo suficiente para poder ser medida (Dieing et al.
2010, Matousek et al. 2010).

Un L.A.S.E.R. (del acrénimo en inglés LASER, Light Amplification by Stimulated
Emission of Radiation) hace uso de procesos para amplificar sefiales de luz después de la
generacion de esas sefiales por diferentes medios (Dorronsoro M. 1995). Un laser emite ondas
de luz planas, coherentes, monocromaticas las cuales pueden ir desde potencias muy
pequefias por debajo de los miliwatts (mW), hasta potencias que alcanzan los millones de
Watts (W), pudiendo alcanzar altos niveles de colimacién y pulsos de duraciéon muy
pequefios a diferencia que muchas otras diferentes fuentes de luz (Hernandez M. 2007).

Aungue hoy en dia haya una gran cantidad de laseres, todos ellos presentan algunas
caracteristicas en comun (figura 2.29):
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1)

2)

3)

Un medio excitable. EI cual puede ser un solido, liquido, gas o algin material
semiconductor que pueda ser bombeado a un estado de energia mas alto.

Un medio que permita bombear energia en el medio excitable. Este puede ser optico,
quimico, electrénico, etc. Con la energia suficiente para llevar la mayor parte del
medio excitable a una inversion de poblacion.

Un resonador. en la mayoria de los casos la cavidad de resonancia es del tipo Fabry-
Perot, el cual esta conformado por un par de espejos, uno a cada lado del laser, uno
reflectivo y otro parcialmente transparente, los cuales permiten que la luz estimulada
rebote de un lado a otro a través del medio excitable para la amplificacion del haz.

Salida haz
laser
Espejo

Espejo semi-
reflectivo transparente

Figura 2.29. Diagrama ejemplo de dispositivo de emision de laser tipico.
Fuente: propia del autor.

A continuacién, se explican los pasos para producir luz laser, los cuales son

esquematizados en la figura 2.30.

1)

2)

3)

4)

5)

En su estado basico los atomos, moléculas o iones del medio excitable se encuentran
en estado basal.

Al bombeo con energia el medio excitable, sus &tomos, moléculas o iones se ubican
en un nivel de energia virtual superior creando una inversion de poblacién dentro del
medio excitable.

De forma aleatoria, algunos de los &tomos, iones, moléculas excitados caen a un nivel
de energia inferior emitiendo un fotdn en direccion aleatoria. A este proceso se le
conoce como emisién espontanea.

Estos fotones aleatorios chocan en su camino con un atomo, a una molécula 0 a un
ion excitado, logrando que el atomo, molécula o ion respectivamente se relajen y
caigan a un nivel de energia inferior, produciendo un fotén el cual presentara las
mismas caracteristicas, la misma longitud de onda, fase, direccion y polarizacion que
el foton por el que fue golpeado. A este proceso se le conoce como emision
estimulada.

Algunos de los fotones generados por emisién espontanea se mueven de forma
paralela dentro del tubo de resonancia chocando con alguno de los espejos
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repitiéndose el proceso varias veces. Asi, estos fotones reforzaran la produccién de
maés fotones teniendo asi una avalancha de estos a través del proceso de emision
estimulada.

6) El haz producido seré altamente monocromatico y coherente. De igual forma el haz
estard colimado, o por lo menos se observara que surge a partir de un punto.

Espejo Espejo semi-
flecti . . transparente
rerietivo Medio excitable o
Estado basal
Medio de bombeo
VYVVVYVIYVVYVY
::o‘.: :::o.:.:’::.o..‘ :::0 e® Estado basal
00%0 0> 0¢"0 00 00%¢ %0 00 0,%¢ o0 ©
Inversién de poblacion : Nivel de energia 1
4 i
e ® o 09,20%0, 04"
:\ ’, '//0’ e 209 ‘ Nivel de energia 2
b85S ee 0\. So ey ‘oo ,94“
5~ Emision espontanea - .
‘ Emision espontanea

Emisién estimulada

%%’@. : oo o%o 0§¥ ogg‘: é}%

Emision estimulada

Haz de laser coherente

Figura 2.30. Operacion basica de un laser.
Fuente: propia del autor.

2.6.3.1.1. Tipos de Laseres

Existen muchos tipos de laseres disponibles para diferentes tipos de aplicaciones asi
como diferentes areas como la de investigacion, medica, industrial hasta para su uso
comercial. Cientificos e investigadores han encontrado una amplia variedad de materiales
laser como medios activos en cada categoria desde 1958, cuando se observo la accion laser
en el cristal de rubi. Existen muchas maneras de clasificar los diferentes tipos de laser, estos
se pueden clasificar como continuos o pulsados, de baja o alta potencia y/o segun el color
gue emiten. La clasificacion mas comun es segun la naturaleza del medio activo la cual puede
tener forma gaseosa, liquida o solida (Skoog et al. 2008, Chandra et al. 2012, Davis C. 1996).
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— Léseres de gas: Un laser de gas es un laser en el que una corriente eléctrica se
descarga a través de un gas para la produccion de fotones. Los laseres de gas estan
ampliamente disponibles en casi todas las potencias (miliWatts a megaWatts) y
longitudes de onda (UV-IR) y pueden ser operados en modos pulsado y continuo.

— Léseres de liquido: Los liquidos son mas homogéneos en comparacion con los solidos
y tienen una mayor densidad de atomos activos en comparacién con los gases. Este
tipo de laseres son de cuatro niveles y utilizan soluciones colorantes como medio
activo, que para poder ser excitados requieren de una fuente laser externa (Nd:YAG,
de diodos, de eximeros). Su salida es un pulso corto que contiene un amplio espectro
con una salida de potencia que puede llegar hasta los 1.4 kW. Los materiales activos
son disoluciones de compuestos organicos capaces de manifestar fluorescencia en las
regiones del UV, visible e infrarrojo

— Léseres solidos: Los laseres solidos tienen como medio activo una barra de cristal
dopado con algan ion metalico, y actinidos en huéspedes que aislan el medio activo.
Son laseres de 3 niveles cuya potencia varia desde los miliWatts hasta los kiloWatts,
trabajan dentro del area del espectro infrarrojo cercano e infrarrojo medio. Hoy en dia
se pueden encontrar laseres tanto de pulso como continuos. El arreglo de los &tomos
del anfitrion alrededor del ion dopado modifica sus niveles de energia. Se obtiene una
longitud de onda de laser diferente en los medios activos por dopado de diferentes
materiales huésped con el mismo ion activo.

2.6.3.1.2. Diodo Laser Semiconductor

Los laseres de semiconductores también conocidos como laseres cuanticos de pozo
son mas pequefios, mas baratos, se pueden producir en masa y son facilmente escalables. Son
basicamente un diodo de unién p-n fuertemente dopado, que produce luz de cierta longitud
de onda por recombinacion del portador de carga cuando se polariza hacia delante, muy
similar a los diodos emisores de luz (LEDs). Los LEDs poseen emision espontanea, mientras
que los diodos laser emiten radiacion por emisién estimulada con energia eléctrica como
fuente de energia (Chandra et al. 2012, Davis C. 1996). La corriente operativa debe ser
superior al valor umbral para alcanzar la condicion de inversion de la poblacién (figura 2.31).
No se requiere espejo externo para la retroalimentacion oOptica con el fin de mantener la
oscilacion del laser, la reflectividad debida a las diferencias del indice de refraccion entre dos
capas o la reflexion interna total al medio activo es suficiente para este proposito.
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Figura 2.31. Flujo de salida de un laser semiconductor en relacion con la corriente.
Fuente: propia del autor.

Dentro de los diodos laser existen diversas configuraciones del material N-P. Los
diodos laser de homounién constan de una solo union P-N. Actualmente los diodos laser
fabricados no presentan una sola union P-N sino varias uniones (heterounion), lo que permite
que se genere una barrera de potencial mayor comparada con los diodos de homounion,
incrementando de esta forma la acumulacion de cargas en esta barrera para la produccion de
una region de inversion que disminuira la corriente de umbral para la operacion del diodo
laser (Dorronsoro M. 1995).

El tamafio tipico del empaque de un diodo laser es de 5 a 10 mm de tamafio, mientras
que el tamafio del chip semiconductor es menor a 1 mm. Conforme el haz principal emerge
del diodo laser este presentara una forma altamente divergente de forma cuasi-gaussiana en
el cual difiere FWHM sobre el eje X y el eje Y, por lo que es necesaria un sistema optico
externo para producir haces paralelos (Davis C. 1995, Sun H. 2012). La figura 2.32
representa la forma tipica de un laser de diodos y la divergencia que presenta el haz.

FWHM
%
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Luz !
lazer . ' -
Diodo Y
laser Carcaza f |
Dizipador ! .
ct ! N
de calor protectora . E
@23}

Fotodiodo

Figura 2.32. Estructura de un l&ser de diodos.
Fuente: propia del autor.
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Debido a la naturaleza de la union que produce un haz con forma de cufia eliptica o
rectangular y una divergencia no proporcional al igual que se da la presencia de astigmatismo,
es necesario el uso de una lente cilindrica o de una lente con una curvatura astigmatica para
compensar estas caracteristicas. Sin embargo la cantidad de astigmatismo es pequefia por lo
que en general es ignorada.

Todos los diodos laser son susceptibles a cambios de temperatura. A medida que
aumenta la temperatura de un laser semiconductor, el dispositivo se vuelve menos eficiente
y su salida de luz cae. Si la temperatura disminuye, el laser se vuelve mucho mas eficiente
(Sun H. 2012). Con el aumento de la potencia de salida, existe el riesgo de dafar el laser, por
lo que la mayoria de los circuitos de accionamiento de corriente continua incorporan un bucle
de realimentacidn para controlar la temperatura o potencia de salida del dispositivo y ajustar
su corriente de funcionamiento.

Para facilitar el sistema de retroalimentacion, la mayoria de los diodos laser ahora
incorporan un monitor de fotodiodo incorporado. Este fotodiodo esta situado en el extremo
opuesto del chip de diodo, y muestra una pequefia porcion de la potencia de salida. El
fotodiodo estd conectado a un comparador relativamente simple o circuito de amplificador
operacional. Como la salida de potencia del laser varia, la corriente (y voltaje) del monitor
de fotodiodo cambia (Hernandez M. 2007).

Los laseres semiconductores estdn basados en 4 diferentes tipos de materiales, su
seleccion depende de la regidn de longitud de onda de interés (Silfvast W. 2004).

— LA&seres con base- GaAs. Un laser con base GaAs opera en la region del espectro rojo
y cercano a infrarrojo. Estos laseres operan en longitudes de onda entre los 635nm
hasta los 870nm.

— La&seres con base-In-P. Este tipo de diodos laser operan en la region de 1.55nm.

— Lé&seres con base Zn-Se. Los laseres con base Zn-Se fueron los primeros laseres
semiconductores que permitieron una salida dentro del espectro azul-verde operando
dentro de la region desde 460-520nm.

— Laseres con base-GaN. Su desarrollo ha sido el més reciente con longitudes de onda
por debajo de los 410nm.
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2.6.3.2. Monocromadores y Policromadores

En la mayoria de los métodos espectroscopicos la medicion requiere de un barrido
del espectro en un intervalo amplio del espectro ya sea ultravioleta, visible o infrarrojo donde
la variable dependiente es la intensidad de la luz, mientras que la variable independiente es
normalmente la variacion en longitud de onda dentro de un intervalo en el espectro, o una
unidad directamente proporcional a la energia del foton que tiene una relacion reciproca con
la longitud de onda (Skoog et al. 2008).

En su forma més simple, se utilizan ranuras, lentes, espejos y/o ventanas para dirigir
un haz colimado hacia una red de difraccion o prisma que difracta cada longitud de onda a
cierto angulo para posteriormente enfocar el espectro dispersado sobre un detector o un
arreglo de estos (Lucatorto T. et al. 2014). Existen dos clases de sistemas:

— Monocromador: el cual cuenta con una rendija de salida y un elemento dispersivo
rotatorio para realizar una medicion del barrido del espectro por longitud de onda
secuencialmente.

— Policromador: por su parte, un policromador cuenta con un detector multicanal que
captura todo el espectro a la vez, por lo cual no requiere de una rendija de salida y su
elemento dispersor se encuentra en una posicion fija.

El rendimiento de un espectrémetro dependera, entre otras cosas, de su sensibilidad
y resolucion espectral. La sensibilidad determinara cuanto tiempo tomara registrar un
espectro con cierta relacion sefial-ruido mientras que la resolucion espectral determinara cuan
facil seré extraer informacion sutil de un espectro (Margaritondo G. et al. 2007, Liu C. et al.
2012). Ambos aspectos varian segun los componentes que separan y miden donde el
elemento méas importante en el analisis espectral es elemento dispersivo ya sea un red de
difraccién o un prisma (Lucatorto T. et al. 2014).

La resolucion espectral (R) se define como la habilidad del instrumento para separar
dos lineas espectrales (considerando ideal al sistema cuando el méximo de uno cae en el
primer minimo del otro) y tedricamente se determina con el criterio de Rayleigh (16).

hv A

= - 16
R Ahv  AA (16)

Donde:

— hv (), es la energia (longitud de onda) del foton.
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— Ahv (AML), es la distancia minima entre dos puntos del espectro separados por el
monocromador o policromador.

En el pasado los espectrometros solo utilizaban monocromadores de prisma. Hoy en
dia la mayoria de estos instrumentos utilizan monocromadores o policromadores basados en
redes de reflexion ya que facilitan la separacion entre longitudes de onda de forma lineal
(Skoog et al. 2008).

2.6.3.2.1. Redes de Difraccion

La funcion de la red de difraccidn en un espectrometro es dispersar la sefial que entra
al detector al desviar cada longitud de onda a diferentes angulos. Su disefio se basa en una
serie de ranuras periodicas micrométricas precisas sobre una superficie reflectora o
transmisora como se observa en la figura 2.33. El nimero de ranuras/mm determina las
caracteristicas de dispersion; entre las lineas/mm, se produce una mejor dispersién y una mas
alta resolucion, pero al mismo tiempo distribuye la sefial sobre un mayor nimero de pixeles
(Smith W. 2008, Palmer C. et al. 2005). La propiedad méas importante de una red de
difraccién es su poder de resolucion, la habilidad de distinguir entre longitudes de onda muy
cercanas (Skoog et al. 2008).

/,,B
—/;’— d sen(a)

Figura 2.33. Bosquejo de la geometria de difraccién sobre una red de difraccion.
Fuente: propia del autor.

La formula (17) nos da la ubicacion de la intensidad méaxima cuando la luz de longitud
de onda A es difractada a un angulo seno (a) al incidir a un angulo seno () sobre la red de
difraccion con ranuras de anchura d. los angulos a y B son determinados de acuerdo a la
normal de la superficie de lared (Palmer C. 2005, Smith et al. 2008, Lucatorto T. et al. 2014).
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mA = d(sena + senf) a7

Para una red de difraccién de lineas con anchura d, hay una relacién matematica entre
la longitud de onda y los angulos de incidencia y difraccién (Palmer C. 2005, ZEMAX 2011).
En un orden espectral m, las diferentes longitudes de onda de frentes incidentes de onda
policromaticos en un angulo o estan separados en angulo (18).

B(A) = sen™t [<m7l) - sen(a)] = mAT (18)

Donde T (19) es la frecuencia de lineas en lineas/milimetro y se define como el
reciproco de d en milimetros/linea (20).

1
T = = 19
- (19)
Q= 1 0.001m
~ No.lineas 1mm (20)
mm

Por otra parte, a m se le conoce como orden de difraccion, el cual es un integral
maultiple de la longitud de onda el cual puede ser positivo o negativo satisfaciendo a la
ecuacion de difraccion para mas de un angulo de difraccion p (Palmer C. 2005). Para
distinguir entre un orden positivo y negativo se dice que:

— [B>-a para ordenes positivos (m>0)
— PB<-a para ordenes negativos (m<0)

— B=-a reflexion especular (m=0)

En la reflexion especular la red de difraccion actia como un espejo y las longitudes
de onda no son separadas.

Dado que m es un integrado, cuanto mayor sea el orden de difraccion mayor sera la
separacion entre las diferentes lineas del espectro, por lo que las mediciones en érdenes altos
serian preferibles. El aspecto problematico de trabajar con Ordenes mudltiples es el
solapamiento entre ordenes, es decir, que algunas lineas de un cierto orden invadan parte del
espectro del orden siguiente como se demuestra en la figura 2.34 (Palmer C. 2005).
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Figura 2.34. Dispersion de los componentes de un haz de luz que incide sobre una red de
difraccién a un orden 1 y orden 2.
Fuente: propia del autor.

Para poder conocer la distancia que hay ente la normal y el maximo a un orden X
podemos utilizar la formula de la tangente (21).

y
tan (0) = 7 — Yy = Ltan(0) (21)

Donde:

— L es la distancia entre la red de difraccion y el siguiente elemento dptico.

La dispersion de la red de difraccion es resultado de la frecuencia de lineas/milimetro
y de la distancia focal medida desde la red de difraccion hasta el siguiente elemento 6ptico,
por lo que, al tener una red de difraccion con un alto nimero de lineas/milimetro y aumentar
L a 2L a un orden X, la dispersion del espectro aumenta mejorando la resolucion espectral
(Palmer C. et al. 2005, Adar F. 2013). La figura 2.35 demuestra como el espectro de
dispersion puede mejorar al aumentar ambos factores.
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Figura 2.35. Representacion de los componentes de un haz de luz que incide sobre una red de
difraccién a diferente longitud focal. Se observa que, a mayor distancia focal, mayor dispersidn
del espectro, con la cual se obtiene una mejor grafica del efecto Raman.

Fuente: propia del autor.

Las redes de difraccion pueden ser clasificadas de acuerdo al tipo de superficie
(Morou G. et al. 2006, Palmer C. 2005):

— Redes de difraccion de rejilla: las redes de difraccion de rejilla se generan al realizar
hendiduras en forma de diente de sierra relativamente anchas con caras angostas. El
angulo entre el lado méas ancho y la superficie del elemento se le conoce como angulo
de sierra y al cambiar su valor la region del espectro difractada cambia, aumentando
la eficiencia de la red en esa region especifica espectral. Dado que el disefio de diente
de sierra difiere de la forma sinodal, esta presenta un desfasamiento entre lineas lo
que lleva a la generacion de imagenes fantasma.

— Redes de difraccion holograficas: a diferencia de las redes de difraccion de rejilla,
las redes de difraccion holograficas se producen al generar un patrén de interferencia
a cierta longitud de onda sobre la superficie. Dado el tipo de superficie con forma
sinodal las aberraciones presentadas sobre las redes de difraccion de rejilla
desaparecen.

— Redes de difraccion concavas: las redes de difraccion concavas son modeladas como
un espejo céncavo con la superficie de una red de difraccion con lo cual es posible la
dispersion por longitud de onda y el enfoque en un punto dado simultaneamente sin
la necesidad de otro elemento convergente en el monocromador o policromador. La
desventaja de este tipo de red es la presencia de las diferentes aberraciones presentes
en las superficies concavas cuando estas se encuentran fuera de foco.

La figura 2.36 muestra la diferencia en el tipo de superficie para las redes de
difraccion de rejilla, holografica y concava. Asi mismo, ilustra la diferencia en la calidad del
punto focal para cada tipo de red.
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a) Red de difraccion de rejilla b) Red de difraccion holografica  c¢) Red de difraccion concava

‘ Calitda? de: Calidad del Calidad del
punto foca punto focal punto focal
Figura 2.36. Comparacion entre los tres tipos de redes de difraccién mas cominmente utilizados

ilustrando la diferencia en la calidad del punto.
Fuente: propia del autor.

2.6.3.2.2. Disefio de un Monocromador y un Policromador

Los arreglos mas comunmente utilizados en el disefio de un monocromador son muy
parecidos entre si, lo Unico que cambia es el elemento dispersor, ya sea un prisma o una red
de difraccién. Un monocromador esta conformado por dos aperturas fijas, una de entrada y
otra de salida. La entrada de radiacion al sistema esta dada por un elemento de enfoque el
cual converge el haz hacia la apertura de entrada, mientras que la seleccion de la longitud de
onda enfocada sobre la apertura de salida es seleccionada por el movimiento giratorio del
elemento dispersor (Lucatorio T. et al. 2014).

Existen 3 arreglos tipicos para un monocromador los cuales son representados en la figura
2.37:

— Monocromador Czerny-Turner: utiliza dos espejos concavos, el primero para colimar
el haz de entrada hacia el elemento dispersor y el segundo para enfocar la radiacion
por longitud de onda sobre la apertura de salida.

— Monocromador Ebert-Fastie: por su parte, el monocromador Ebert-Fastie utiliza un
solo espejo concavo de gran tamafio para colimar y enfocar el haz de radiacion.

— Monocromador Littrow: esta configuracion al igual que la configuracion Ebert-
Fastie, utiliza un solo espejo para colimar y enfocar la luz. La diferencia radica en
que las aperturas de entrada y salida se encuentran muy cercanas entre si ya que el
trayecto de entrada y salida es el mismo.
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a) Czerny-Turner b) Ebert- Fastie b) Littrow
Espejos

. Espejo
concayos Pel

céncavo

Espejo
concavo

B 9

Red de _ ! Red de
difraccion difraccion difraccion
la Dla ola =\ Apertura de entrada y
Apertura Apertura  Apertura Apertura salida con movimiento

de entrada de salida de entrada de salida

Figura 2.37. Arreglos tipicos para un monocromador.
Fuente: propia del autor.

A diferencia de los monocromadores, los policromadores utilizan solo una apertura
de entrada ya que las diferentes longitudes de onda dispersadas por el elemento dispersor son
enfocadas simultdneamente sobre un detector multicanal, por lo cual elemento dispersor se
encuentra en una posicion fija. Existen dos arreglos de policormadores, ambos basados en el
disefio Czerny-Turner el cual puede ser cruzado o no cruzado. Estos disefios son
representados en la figura 2.38.

a) Czerny-Turner cruzado b) Czerny-Turner no cruzado
Apertura Apertura
de entrada de entrada

difraccion multicanal  difraccion

\A)E_sptjos concavos

Figura 2.38. Arreglos tipicos para un policromador.
Fuente: propia del autor.

Red de = Detector Redde ©E5,&3

Detector
multicanal

Espejos concavos
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2.6.3.3. Detector

El detector es uno de los componentes clave de un espectrometro Raman, el cual es
un dispositivo que, como su nombre lo dice, detecta y captura la informacion que compone
una imagen al convertir la atenuacion de las ondas de luz en sefiales eléctricas. Se trata de
un chip formado por millones de componentes sensibles a la luz, que al
ser expuestos, capturan las ondas proyectadas de un objetivo, que compone la imagen
(Serway et al. 2009). Existen 3 tipos, CMOS, CCD y mas recientemente los EMCCD’s.
Debido a su sensibilidad para efectos de deteccion de la dispersion Raman se utiliza la
tecnologia CCD 0 EMCCD, las cuales son descritas a continuacion (Holst, Gerald et al. 2007,
Dieing et al, 2010).

Un detector CCD (Charge Couple Device, por sus siglas en inglés) consiste en un
arreglo de fotodiodos de silicio sensitivos a la luz, cada uno conectado a un capacitor. Su
estructura tiene tres funciones basicas (Holst, Gerald et al. 2007):

1) Generacion de carga.

2) Coleccion de carga.

3) Transferencia de carga.

4) Conversion de carga a voltaje.

En un CCD, cada fotodiodo de silicio absorbe un fotén creando un par electron-
agujero que es separado por el campo eléctrico interno y los electrones son guardados en el
capacitor (Janesick J. 2001).

Una de las principales caracteristicas del detector es su eficiencia cuantica (QE, por
sus siglas en ingles), que es el porcentaje de fotones detectados del total de los fotones
dispersados por la red de difraccion; determina el porcentaje de la sefial que es detectada. La
QE puede variar dependiendo si el detector es de iluminacion frontal o retroiluminado (figura
2.39). Esto debido a que al incidir un haz de fotones en un detector de iluminacion frontal la
luz puede ser parcialmente bloqueada por las interconexiones eléctricas; mientras que al
utilizar un CCD retroiluminado, la luz incide por la parte trasera del detector, el cual tiene un
espesor mucho menor que un CCD de iluminacion frontal (Dieing et al. 2010, Holst G. et al.
2007).
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Sustrato de Arreglo de
Silicén tipo- P Fotodlodos _-_'> Sustrato de
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Silicén
Arreglo de adeloazado
Fotodiodos

CCD iluminado CCD iluminado
frontalmente  posteriormente

Figura 2.39. Disefio de un CCD iluminado frontalmente y posteriormente.
Fuente: propia del autor.

Igualmente importante es el ruido en la sefial u otros ruidos creados por el mismo
detector; la relacion sefial/ruido determina la calidad de la medicién. Las principales fuentes
de ruido para una sefial ideal son (Dieing et al, 2010, Ferrero A. et al. 2003, Janesick, James
R. 2001):

1. Ruido shot: es causado por la llegada aleatoria de fotones, el cual es un rasgo
fundamental de la luz. Dado que cada fotdn es un evento independiente, la llegada
de cualquiera de ellos no se puede predecir con precision; en su lugar, la probabilidad
de su llegada en cierto periodo de tiempo esta definido por la distribucién de Poisson,
y tiene una relacion de raiz cuadra entre la sefial y el ruido. Con una muestra lo
suficientemente grande, se puede llegar a una gréfica en forma de campana que
describa la llegada de estos. Este ruido es méas aparente cuando se colecta una
cantidad relativamente pequefia de fotones, pudiendo ser reducido al colectar una
mayor cantidad de fotones acercandose a una distribucion normal con exposiciones
mas largas o mediante la combinacidn de multiples cuadros. Tanto los fotoelectrones
como los electrones generados térmicamente (sefial oscura, la cual solo es apreciada
cuando el tiempo de integracion es largo debido a que a largos tiempos de integracion
la capacidad de carga de cada pixel individual puede ser saturada) contribuyen a este
ruido (22).

o, = Vsefal e~ (22)
2. Ruido térmico: es creado por cargas excitadas térmicamente en el detector y puede

ser reducido al enfriar el detector. Tal como el ruido shot, el ruido térmico exhibe
una distribucién de Poisson, el cual es la raiz cuadra del nimero de electrones
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generados térmicamente generados en un dado tiempo de integracion (23). Este tipo
de ruido puede no tomarse en cuenta a tiempos de integracion de pocos minutos
mientras el CCD se mantenga a -60°C.

or = \/#de electrones creados termicamente - t de integraciéon (23)

3. Ruido de lectura: es el ruido creado por el amplificador de salida durante el proceso
de amplificacion y digitalizacion. Este depende de la calidad del amplificador y su
velocidad de lectura (se expresa en electrones). Para poder reducir el tiempo de
integracion, es necesario utilizar un amplificador de alta frecuencia de lectura (kHz-
MHz).

Al tener un amplificador con alta velocidad de lectura y tiempos de integracion cortos
con lo cual se puede no tomar en cuenta el ruido térmico, se dice que el ruido de lectura
comienza a dominar todas las demas fuentes de ruido y la sefial no es mas limitada por el
ruido shot.

La relacion sefial ruido, la cual determina la calidad de la medicion, es calculada con

la siguiente formula (24).

sefial

J/sefial + 0% + 02

(24)

Zlw»w

Donde or es el ruido de lectura y ot es el ruido termal. Al disminuir el tiempo de
integracion la deteccion de electrones/pixel disminuye, lo que significa una sefial de bajo de
nivel. Debido a esto es recomendable que la limitacion que domine la seleccion del detector
sea el ruido shot, ya que asi, es posible elegir el detector "ideal™ con un tiempo de integracién
favorable para una alta deteccion de electrones/pixel y una buena relacion sefial ruido
basandonos en la capacidad de saturacion del detector (Dieing et al. 2010).

Por su parte, el EMCC (Electron Multiplying CCD) esta disefiado para niveles de luz
muy bajos con el cual el espectro de la imagen puede ser mantenido limitando al ruido shot,
incluso la tecnologia de un EMCCD, es capaz de detectar un solo foton manteniendo una alta
QE, sin ser limitado por el ruido de lectura aun trabajando a altas velocidades de lectura ya
su disefio difiere en el agregado de un registro multiplicador de electrones al final del registro
serial de un CCD, lo cual permite que una sefial débil pueda ser multiplicada antes de que
esta sefial pase hacia el amplificador de salida, pudiendo asi despreciar el ruido de lectura
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(Dieing T. et al. 2010, Holst G. et al. 2007). La figura 2.40 muestra el diagrama estructural
para un CCD y un EMCC.

Seccion de Seccion
Imagen de Imagen
Seccién de Seccion de

° Almacenaje Almacenaje
Cargaenel
Cargaenel :
Chip para Chip para
Conversion de Conversion de
i Voltaje
Voltaje [T I T I T TTTT1]
MO Salida FHEH ] | Salida
Registro de Registro de ' Registro de
Lectura Lectura Multiplicacion

Figura 2.40. Diagrama estructural de a) CCD y b) EMCCD.
Fuente: propia del autor.

2.6.3.4. Arreglo Optico

El arreglo Optico estd conformado por elementos dpticos que se utilizan para colectar
y dirigir la luz hacia la entrada del espectrometro eliminando la dispersion elastica y dejando
entrar al espectrometro solo la dispersion ineléstica.

El arreglo mas sencillo esta constituido por una lente colectora que colecta la luz
dispersada por la muestra, un divisor de haz que redirige la luz a la entrada del espectrometro
y anterior a la entrada, un filtro ptico encargado de eliminar la dispersion Rayleigh.

Estos elementos tienen caracteristicas de reflexion, absorcion y transmision de la luz
que varian dependiendo el tipo de vidrio del que estan hechos y de si sus caras estan
recubiertas o no por peliculas delgadas. Dependiendo el arreglo de los recubrimientos sobre
los vidrios es posible lograr caracteristicas muy especificas sobre regiones espectrales de
bandas muy estrechas o muy amplias dependiendo la aplicacion que se le desee dar al
elemento optico.
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2.6.3.4.1. Lentes

Una lente es un elemento optico refractivo simple que colecta luz y reconfigura la
distribucion de la luz transmitida a través de €él. Segun el tipo de sustrato con el que estén
fabricados, pueden transmitir espectros desde el UV hasta el infrarrojo. Su porcentaje de
transmision y reflexion por longitud de onda estd controlado por el recubrimiento del
elemento por peliculas delgadas. A las lentes formadas por 2 0 méas elementos se les conoce
como lentes compuestas.

Las lentes se clasifican en dos categorias segun el tipo de curvatura que presentan en
ambas superficies.

— Lentes esféricas: una lente esférica es aquella que su superficie presenta la forma o
parte de la forma de una esfera. Estas superficies pueden ser convexas 0 positivas
(curvatura exterior), concavas 0 negativas (curvatura interior), o planas.

— Lentes asféricas: por su parte las superficies de una lente asférica difieren de la forma
esférica y su disefio esta representado por la ecuacion (25).

¢s?
+

[1+1—(1+k)g2s?]

z=f(x,y) = Ayst + Ags® + -+ A,s™ (25)

Donde:

z, es la distancia entre la superficie y la curvatura paralela al eje dptico.
s, es la distancia radial desde el eje dptico.

= ¢, es lacurvatura, la cual se define como el inverso del radio de la lente.
k, es la constante conica.

= Ay As,..., An, son el 4to, 6to y n orden de los coeficientes asféricos.

Superficie asférica Superficie esférica

Figura 2.41. Comparacidn entre la forma de la superficie de una lente asférica y una lente
esférica.
Fuente: propia del autor.
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Las lentes asféricas son utilizadas en aplicaciones de precision ya que gracias a su
forma no esférica, eliminan las aberraciones que cominmente afectan a las lentes esféricas.
Generalmente son utilizadas como lentes colimadoras o lentes convergentes.

Las diferentes combinaciones entre el tipo de superficie generan 3 tipos de haces:
haces colimados, haces divergentes y haces convergentes. Un haz colimado es aquel cuyos
componentes viajan paralelos entre si. Un haz divergente es aquel que al a travesar una lente,
sus componentes se propagan en direcciones diferentes. Por Gltimo, un haz convergente es
aquel que al atravesar una lente, se propagan en direccion hacia un mismo punto. La figura
2.42 presenta las diferentes combinaciones de superficies esféricas, y el efecto que se genera
al pasar un haz de luz a través del elemento.

S —

Doble convexa Doble concava Plano convexa
Menisco convergente Menisco divergente Plano céncava

Figura 2.42. Tipos de lentes.
Fuente: propia del autor.

La capacidad de una lente para captar los rayos provenientes de un punto en el espacio
esta determinada por la apertura numerica (Numerical Aperture, por sus siglas en inglés), la
cual guarda una relacion directamente proporcional con el aumento propio de la lente y el
indice de refraccion de la interface entre el objeto y la lente (Figura 2.43). Se calcula
empleando la férmula (26) (Montalvo C. 2009):

N.A.=n=+sen (%) (26)
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Donde:

= neselindice de refraccion de la interface.
* o es laapertura angular.

Figura 2.43. Factores que afectan la apertura angular.
Fuente: Wikipedia.

La apertura angular es la capacidad de la lente de captar los rayos luminosos
refractados cuando estos atraviesan un medio transparente. Cuanto mayor sea este angulo, la
lente aceptara una mayor cantidad de ellos y se calcula empleando la formula (27).

?_ t b 27
Z—arcanzf (27)

Donde:

» f esladistancia focal.
= D es laapertura de la lente vista desde el punto focal.

Para obtener la mayor eficiencia en la coleccion de la sefial en combinacién con el
mejor poder de resolucion, se recomienda utilizar una lente con la mayor apertura numérica
posible segun las condiciones de medicién (figura 2.44).

30° « D
A.’N. 0.5 i 'E"N' 0.95

Figura 2.44. Capacidad angular de un objetivo para recolectar luz. En la figura se observa que
para angulos de apertura pequefios la distancia de trabajo es mayor que para dngulos de mayor
apertura.

Fuente: propia del autor.
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2.6.3.4.2. Filtros Opticos

Dentro de la espectroscopia Raman, los filtros dpticos son una herramienta critica
para la adquisicion de un espectro Raman puro sin la presencia de ruido de fondo proveniente
de longitudes de onda no pertenecientes a la sefial pura (erdogan T. et al. 2004). Los filtros
oOpticos tienen la funcién de reconocer una banda espectral de frecuencias eléctricas y
dependiendo su principio, transmitirla o reflejarla. Estos filtros son componentes clave en los
sistemas de transmision dpticos. Su principio se basa en materias de interferencia, difraccion
y/o absorcion y pueden ser fijos o sintonizables (Macleod H. 2010).

Los filtros dpticos pueden ser clasificados de acuerdo al tipo de material o materiales
utilizados para su manufacturacion (Reichman J. 2017, Rietdorf J. et al. 2006):

— Filtros de sustrato de color: este tipo de filtros opticos son fabricados con sustratos
que presentan diferentes coloraciones por lo que varian su porcentaje de absorcion y
transmision a lo largo de una region especifica del espectro.

— Filtros dicroicos: son un tipo especial de filtros de interferencia que reflejan luz en
cierta region espectral mientras que transmiten luz en otra cierta region espectral. Este
tipo de filtros dependen meramente del &ngulo de incidencia, los cuales son disefiados
generalmente para un angulo de 45°.

— Filtros de interferencia: los filtros de interferencia se basan en los principios de
reflexion y refraccion de la luz al pasar de un medio con ny a un medio con ny, por lo
que al colocar una o varias capas delgadas de materiales metalicos o dieléctricos
reflejaran o transmitiran luz a diferentes regiones del espectro por interferencia
destructiva e interferencia constructiva.

Idealmente un filtro éptico eliminara y/o transmitird toda la radiacion por debajo o
por encima de cierta longitud de onda pero en la realidad los filtros dpticos presentan una
pendiente de transicion hasta llegar a la longitud de onda de corte especificada para la region
de transmision o rechazo (Dobrowolsky J. A. 2010).

Hoy en dia existen una gran cantidad de diferentes tipos de filtros Opticos.
Independientemente de su proceso de fabricacion, todos ellos eliminan, absorben y/o
transmiten una porcién de la luz que incide sobre ellos, y comparten parametros opticos
comunes que se deben de tener presentes al seleccionar el filtro dptico para cierta aplicacion
deseada (Dobrowolsky J. A. 2010).
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— Longitud de onda central: longitud de onda de una fuente Optica que se podria
considerar su FWHM donde la transmitancia en el 50 % de la transmisién minima
especificada.

— Ancho de banda: rango de longitudes de onda usado para denotar una parte especifica
del espectro que puede ser transmitida a través de un filtro. También referido como
FWHM.

— Rango de bloqueo: siendo lo contrario al ancho de banda, es un rango de longitudes
de onda que denotan una region espectral que es atenuada por el filtro. El grado de
blogueo es especificado en términos de densidad Optica.

— Densidad optica: describe las especificaciones de bloqueo de un filtro y se relaciona
a la cantidad de energia transmitida a través de él. Un valor alto de densidad Optica
se refiere a un valor bajo de transmisién, mientras que un valor bajo indica una alta
transmision.

— Angulo de incidencia: es el angulo entre el eje optico de la luz incidente y el eje
normal a la superficie del filtro. La mayoria de los filtros estan disefiados para ser
utilizados a un angulo de incidencia sobre la normal de la superficie del filtro.
Generalmente solo los filtros con que estén disefiados a partir de peliculas delgadas
son angularmente sensitivas, lo que significa que las caracteristicas de su
funcionamiento cambian con el angulo de incidencia.

Existe una gran variedad de diferentes tipos de filtros, por lo cual en veces es dificil
distinguir entre sus similitudes y diferencias. Estos son clasificados de la siguiente manera
(Dobrowolsky J. A. 2010, Macleod H. 2010):

— Filtros de corte: los filtros de corte estan disefiados para bloquear todas las longitudes
de onda que se encuentren por encima (paso-largo) o por debajo (paso-corto) de cierta
longitud de onda de corte. Existen diferentes filtros dpticos de este tipo especificos:

= Espejos frios y los espejos calientes: son un tipo de filtro dicroico disefiados
para reflejar en el rango del espectro visible y transmitir en el rango del
espectro infrarrojo y viceversa respectivamente.

= Filtros absorbentes de calor: estos filtros estan disefiados para absorber
radiacion infrarroja y transmitir radiacion visible en los cuales la radiacién
infrarroja es disipada en forma de calor.

= Filtros Edge: son filtros paso-largo o paso-corto que presentan una pendiente
muy aguda en la frecuencia de corte.
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— Filtros pasa-banda: la funcién de los filtros pasa-banda es la transmision de toda la
radiacion que se encuentra dentro de una region espectral especifica y su rendimiento
se define por su longitud de onda central y su ancho de banda a FWHM.

= Ancho de banda amplio: los filtros paso banda con un ancho de banda amplio
son utilizados para eliminar ruido de fondo.

= Ancho de banda angostos: por su parte los anchos de banda angostos son
ideales para reducir al maximo el ancho de banda en un laser creado por
emision espontanea.

— Filtro Notch: contrario al filtro pasa-banda, los filtros Notch estan disefiados para
bloquear un cierto ancho de banda deseado mientras que transmite todas las demas
longitudes de onda del espectro.

— Filtros de densidad neutral: estos filtros se utilizan cuando lo que se busca es reducir
la intensidad de la radiacion incidente uniformemente en un rango amplio del
espectro. Existen dos tipos:

= Absorbente: absorbe la luz que no se transmite a través del filtro.
= Reflejante: refleja la luz de nuevo hacia la direccion desde la cual incidio.

Para los sistemas de espectroscopia Raman se utilizan dos tipos de filtro basicos
(Rietdorf J. et al. 2006, erdogan T. et al. 2004):

— filtro de transmision: del tipo filtro pasa-banda de linea laser disefiado para la longitud
de onda de excitacion colocado entre el laser y la muestra para eliminar las longitudes
de onda creadas por emision espontanea en un laser.

— Filtro de bloqueo: el cual puede ser del tipo Edge o Notch colocado entre la muestra
y el detector para eliminar la longitud de onda de la linea laser la cual equivale al 99
% de la luz dispersada por la muestra.

La seleccion del filtro depende de las caracteristicas de desempefio del sistema, un
filtro Notch proporcionara la observacion de ambas bandas Raman (Stokes y anti-Stokes)
mientras que, en filtro Edge solo permite la observacion de una sola banda dependiendo si es
paso-largo o paso-corto aunque con un mejor desempefio debido a la pendiente aguda
presente a la frecuencia de corte. La figura 2.45 presenta los graficos de transmision y
bloqueo para los filtros de linea laser, Edge y Notch.
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Figura 2.45. Graficos de transmision y bloqueo para los filtros a) linea laser, b) Edge y c) Notch.
Fuente: propia del autor.

2.6.3.4.3. Divisores de Haz

Los divisores de haz son un tipo de filtro 6ptico dicroico que dividen a la luz incidente
por longitud de onda. Todos son fabricados con un revestimiento dptico parcialmente
reflector, parcialmente transmisor a cierta region espectral, pero dadas las diferencias en
construccion, difieren en el manejo de potencia o polarizacion. Para obtener el mejor
rendimiento espectral y frente de onda transmitido, deben ser incididos con luz colimada, ya
que los rayos convergentes o divergentes contribuyen a la presencia de aberraciones. Existen
muchas formas fisicas diferentes para diferentes tipos de aplicacion pero los maés
comunmente utilizados en aplicaciones espectroscopicas se presentan en dos formas bésicas:

— Divisores de haz cubico: consisten en dos prismas de angulo recto (45°-90°-45°)
unidos generalmente por un material epdxico que cambian la direccion de
propagacion de la luz al doblar el eje Optico a un angulo de 45° sobre una superficie
recubierta parcialmente reflectora, parcialmente transmisora. Dada su forma cubica,
la incidencia del haz se realiza en direccidn al eje dptico de la primera superficie por
lo que no existen un desplazamiento en el haz de salida con respecto al haz de entrada
(figura 2.46). Los revestimientos antirreflectantes en las caras de entrada y salida del
cubo minimizan las pérdidas, son faciles de montar y duraderas mecanicamente,
aunque la presencia de la interfaz (prisma-epoxico-prisma) puede limitar el manejo
de potencia segun el material utilizado para la unién.
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Figura 2.46. Diagrama representativo de un divisor de haz cubico.
Fuente: propia del autor.

— Divisores de haz de placa: consisten en un sustrato plano delgado disefiados para un
angulo de incidencia de 45°. Generalmente la superficie de la primera cara esta
revestida con una pelicula completamente dieléctrica que tiene propiedades de
reflexion parcial sobre el espectro visible o el infrarrojo cercano. El beneficio de este
tipo de revestimiento es que tiene baja absorcion, tipicamente 0.5 por ciento para un
divisor 50R/50T a 45°. Debido a su disefio, una pequefia porcion de la luz se refleja
de nuevo sobre la segunda cara a lo largo del trayecto del haz reflejado, creando un
haz fantasma con un desplazamiento (d) de aproximadamente 0.3 veces el grosor del
sustrato como se observa en la figura 2.47. Un revestimiento anti-reflejante
optimizado para 45° en la superficie trasera del sustrato minimiza este efecto, y
también maximiza la transmision del divisor de haz. Este desplazamiento puede ser
aproximado de la forma (28).

d=0329T (28)
O calculado de la forma (29).
d = Tsen(0) [1 - (;OS(Q) \] (29)
BTy
1

Donde:

= T,eselgrosor de la placa en milimetros (mm).
= 0, es el angulo de incidencia del haz de luz con respecto a la normal de la
superficie.
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* nzYyn2son los indices de refraccion para el medio de entrada y el sustrato en ese
orden.
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Figura 2.47. Diagrama de un divisor de haz de placa.
Fuente: propia del autor.

2.7. Colectores

La radiacion dispersada por la muestra (Raman y Rayleigh), generada al incidir un
haz de luz laser sobre una muestra, viaja en todas direcciones arbitrariamente. Debido a esto,
la coleccion de radiacion dispersada esta limitada a la capacidad de coleccién de luz del
elemento colector. Debido a que la radiacion Raman equivale aproximadamente al 0.001 %
de toda la radiacion dispersada, los reflectores son una opcién a analizar para lograr la mayor
coleccidn de luz posible por el elemento colector, ya que su disefio permite redirigir la luz
dispersada que viaja fuera de la apertura del elemento colector, para que todos o la mayoria
de los rayos, cambien su direccion arbitraria hacia una con direccién hacia la apertura.

Al igual que las lentes, los reflectores se clasifican en: esféricos y asféricos. Un
reflector esférico, al igual que las lentes esféricas, su forma parte de la de una esfera o parte
de ella. Debido a esto, tienden a la presencia de aberraciones, si la luz que indice sobre ellos
viaja fuera de la region paraxial y/o en una direccion no paralela al eje Optico. Por otra parte,
los reflectores asféricos estan disefiados por rotacion de las diferentes secciones planas de un
cono, las cuales se obtienen al cortar una seccién a un angulo particular, y se les conoce como
secciones conicas (B. Meserve 1983, W. Smith 2008,). Existen 5 tipos de secciones conicas:
parabola, hipérbola, elipse prolata, elipse oblata y circulo, todas representadas en la figura
2.48.
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Figura 2.48. Tipos de secciones conicas.
Fuente: propia del autor.

La ecuacion general para una seccion conica que rota sobre el eje z es (30).

2

r sp
=—(1=1=ec2p2) = (30)
z(p) g( Vv1-—¢¢?p ) T

Donde:

= ¢, eslacurvatura y se define como el reciproco del radio de curvatura, $= 1/R.

= ¢, es laexcentricidad y se define como la distancia entre el centro y el punto focal.
= p, es el semi-latus rectum, donde el latus rectum se define como la linea que pasa a
través del foco, es perpendicular a la directriz y tiene ambos puntos finales en la curva.

Todas las superficies conicas en el disefio 6ptico son definidas por la constante conica
kappa (k), la cual se relaciona con las constantes p y € de la manera (31).

k=(p-1=-¢ (31)

Sustituyendo k en (30) tenemos (32).

¢H?
7z =
1+1—(1+k)g2H?

(32)

Donde:

= H, es laaltura radial de la superficie.
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La tabla 2.4 presenta el valor de las constantes k, p y € para cada seccién conica.

Tabla 2.4. Constantes k, p y e para cada seccion conica.

Seccidn conica k P €
Elipse oblata k>0 p>1 €2<0
Circulo k=0 p=1 e=0
Elipseprolata 0>k>-1 1>p>0 0<e2<1
Parabola k=-1 p=0 e=1

Hipérbola k<-1 p<0 e2>1
Fuente: Smith W. 2008.

2.7.1. Trazo de Rayos Para Cada Seccién Conica

Debido a su disefio, los reflectores asféricos permiten la redirecciéon de toda la luz
proveniente de una fuente puntual que dispersa luz en todas direcciones, cuando esta es
colocada en las coordenadas del punto focal del reflector. El trazo de rayos difiere para cada
seccion conica.

Si un rayo de luz proveniente del foco de alguna de las secciones cénicas, choca con
la superficie de esta a un angulo 6, trazamos una linea tangencial sobre el punto de incidencia
del rayo en la superficie y sobre la linea tangencial, una linea normal, por ley de reflexion, el
rayo que choco sobre la superficie conica, se reflejara a un angulo 6'. En la figura 2.49 se
muestra el trazo de rayos para cada seccion conica.

N Normal .
. e

N ’

Linea tangente

Reflector parabélico Reflector eliptico

Figura 2.49. Trazo de rayos para las diferentes secciones cénicas.
Fuente: propia del autor.
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Por su trazo de rayos, los reflectores circulares e hiperbolicos son utilizados
comunmente para aplicaciones de iluminacion, ya que permiten la dispersion de todos los
rayos provenientes de una fuente de luz sobre cierta &rea de incidencia. Mientras que los
reflectores parabolicos y elipticos son utilizados para aplicaciones en las que se busca la
coleccion de la luz. Los reflectores parabolicos permiten la coleccion de todos los rayos
colimados provenientes de una fuente hacia un punto focal o de forma contraria, permiten
que todos los rayos provenientes de una fuente colocada en el punto focal del reflector sean
colimados para que incidan sobre un area especifica. Por ultimo, los reflectores parabdlicos
tienen la propiedad de que al situar una fuente de luz en su punto focal, todos los rayos
dispersados por esa fuente son dirigidos hacia el foco conjugado.

2.7.2. Disefio de un Reflector Parabolico y un Reflector Eliptico

Debido a la necesidad de coleccion de luz del sistema Raman y las caracteristicas
colectoras de los reflectores parabdlicos y elipticos, solo se analizara el disefio para ambos
tipos de reflectores.

Para definir a una elipse, ademas de los pardmetros definidos con anterioridad, se
necesitan también los siguientes:

= Excentricidad linear (c): es la distancia entre el centro y cualquiera de sus dos focos.

*= Eje mayor (a): es la distancia entre el centro y un punto sobre la superficie con
respecto al eje y.

= Eje menor (b): es la distancia entre el centro y un punto sobre la superficie con
respecto al eje Xx.

La figura 2.50 presenta los pardmetros para la definicion de las secciones conicas,
elipse y parabola.

Directrices

Focoi p

Foco = Directriz

Figura 2.50. Parametros para la definicion de la seccidn conica a) elipse y b) parabola.
Fuente: propia del autor.
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Al introducir coordenadas cartesianas se tiene que la ecuacion para definir a una elipse
y una parabola con un foco en las coordenadas (0,0) son para la elipse (33).

x2 y2
2tp! (33)
Y para la parabola (34).
X2
y= E (34)

La excentricidad, definida como la relacién entre la distancia entre un foco y un punto
en la figura y la distancia entre el punto y la directriz. Para la elipse se define como la relacion
entre la semi-distancia focal (c) y la semi-distancia mayor (a) y esta dada por (35).

€= (35)

a

Para la parabola, dado que todas las parabolas tienen la misma forma y solo cambia
su escala la excentricidad esta dada por (36):

e=1 (36)

La mitad del latus rectum se conoce como semi-latus rectum, el cual puede ser visto
como el radio de curvatura. Para una elipse con dos focos est4 dado por (37).

b2
Y para una parabola con un foco (38).
p=R.=2f (38)
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Capitulo II1

Arreglos Opticos y Simulaciones

3.1. Introduccion

Partiendo de la teoria desarrollada en el capitulo Il de marco de referencia, podemos
deducir que un espectro Raman genera una sefial dentro del espectro visible cuya magnitud
es menor al 1%. Su generacion, coleccién y deteccion es posible al seleccionar la técnica de
conveniencia y los elementos Opticos precisos. La seleccidn de la técnica y de los elementos,
depende en su mayoria de las caracteristicas fisicas y quimicas de la muestra bajo analisis (si
es que se conocen).

Los elementos épticos, son los encargados de dirigir la luz laser de excitacién hacia
la muestra y colectar y dirigir la luz dispersada por esta misma hacia la entrada del
espectrometro para su medicion. Los elementos opticos seleccionados para el desarrollo de
esta investigacion, fueron escogidos de diferentes proveedores, basando su seleccién en la
longitud de onda del laser de excitacion.

La muestra que se busca analizar, en una mezcla heterogenea de material particulado
cuyo diametro varia entre 10 y < 1 um y su composicion esta conformada por componentes
quimicos que son clasificados como material geolégico, materia organica, carbon elemental,
nitrato de amonio, sulfato de amonio, elementos traza y sales minerales (Canales M., et al.,
2014). Es importante notar que segun la composicion determinada por Canales M. et al. 2014,
gue en la muestra, uno de los elementos principales es el carbono por lo cual la fuente de
excitacion se selecciond teniendo en cuenta la posibilidad de que ocurra una foto-
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descomposicion de la muestra. Para evitarlo, la longitud de onda del laser en los sistemas
simulados se delimito a longitudes de onda cuya energia fotonica fuera menor a la del
espectro visible.

El estudio del comportamiento de los componentes fue reproducido por medio de
Zemax™, el cual es una plataforma de software para la asistencia en el disefio de sistemas
oOpticos. El programa combina visuales interactivos y funciones primarias con una gamma de
algoritmos basados en la fisica para el analisis, la simulacion y la optimizacion de sistemas
oOpticos con una interfaz de usuario sencilla que permite analizar fisica compleja y elementos
visuales para impulsar la innovacion y reducir los costos de desarrollo. Zemax™ proporciona
herramientas de disefio rapido y preciso.

La plataforma Zemax™ maneja dos modos de simulacion. EI primero, el modo
secuencial, realiza el trazado de rayos de forma secuencial sobre superficies 2D en el orden
en el que estan especificadas. Este modo permite la descripcion de sistemas de imagen y
permite el analisis de la calidad del punto focal para determinar si existe o no la presencia de
aberraciones en la imagen. De igual manera el modo secuencial puede ser utilizado para
analizar la resolucion de la imagen y la presencia de distorsion al simular la imagen. El
segundo modo de simulacion es el modo no-secuencial, el cual permite la simulacion de
objetos en 3D a comparacién del modo secuencial. En este modo no es necesario determinar
la secuencia de las superficies de los elementos dpticos, si no que su posicién fisica, se
determina por coordenadas en el plano X, Y, Z. Los rayos provenientes de una fuente de
cualquier tipo siguen la direccion especificada por el usuario y se reflejan o transmiten por
los elementos, segun sus caracteristicas fisicas, las cuales se definen en el editor de
componentes, por lo que los rayos propagados pueden golpear cualquier parte de cualquier
objeto conforme se presenten en su camino permitiendo el analisis de luz difusa, la dispersion
de la luz y la iluminacién en sistemas tanto de imagen como sistemas anidélicos.

Debido a la necesidad de analizar la propagacion de los rayos a través del sistema, las
simulaciones se realizaron en el modo no-secuencial.

En este capitulo se presenta el disefio y las simulaciones de tres sistemas: el primer
sistema, es un sistema de espectrometro Raman sin reflector, el segundo y el tercer sistema
estan basados en la adicion de un reflector eliptico y un reflector parabolico al sistema de
espectrometro Raman sin reflector, respectivamente, para analizar y determinar cuél de los
dos tipos de reflectores, logra un mayor aumento en la coleccion de radiacién.
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3.2. Sistema de Espectrémetro Raman sin Reflector

El sistema de espectrometro Raman sin reflector estd compuesto por diferentes
elementos dpticos seleccionados segun las necesidades del sistema para el analisis de
material particulado, teniendo como base la teoria e investigaciones citadas en los capitulos
I1'y Il. Este sistema, es el més sencillo de los 3 sistemas propuestos, ya que cuenta con la
menor cantidad de elementos 6pticos, los cuales son descritos a continuacion. El disefio del
sistema de espectrometro Raman sin reflector, se utiliz6 como base para los sistemas de
espectrometro Raman con reflector eliptico y sistema de espectrometro Raman con reflector
parabdlico. La figura 3.1 presenta el diagrama de bloques del sistema sin reflector.

II- Arreglo optico Espectrometro detector

Figura 3.1. Diagrama de bloques del arreglo del sistema de espectrometro Raman sin reflector.
Fuente: propia del autor.

3.2.1. Descripcion de los Elementos

Los elementos Opticos fueron elegidos de proveedores tales como Thorlabs y
Edmund Optics. A continuacidn, se presenta la descripcion de los elementos utilizados para
el arreglo del sistema de espectrometro Raman sin reflector.

3.2.1.1. Fuente de Luz Monocromética

De acuerdo a la necesidad de una fuente de luz monocromatica con una longitud de
onda menor a la del espectro visible, y dado que se espera la presencia de muestras con un
alto indice de carbono, se selecciond el Laser de diodos L785P090 de la compafiia Thorlabs
de 785+10 nm con una potencia de salida de 90+£10 miliWatts, el cual, dadas las
caracteristicas de un laser semiconductor, el haz de salida presenta una divergencia paralela
de 9+1 grados, una divergencia perpendicular de 16+3 grados, un astigmatismo maximo de
15 um y una precision del punto de emision de -80 a 80 pum.

Para corregir la divergencia y formar un haz colimado, se selecciono el sistema de
colimacién LTN330-B para este tipo de laseres de la misma compafiia. El sistema de
colimacién, como se observa en la figura 3.2, consta de dos elementos principales: el primero
es un socket ajustable con una tapa giratoria con un anillo de bloqueo con una rotacion de 5
grados que permite ajustar el diametro del haz desde 33 um hasta 198 um. EIl segundo y mas
importante, es una lente asférica disefiada a una longitud de onda central de 830 nm. El
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material utilizado para su fabricacion es el sustrato D-ZK3, el cual presenta un porcentaje
de transmisién interna mayor al 99 %, en una banda ancha de 600 a 1,100 nm. Ambas
superficies de la lente estan recubiertas con un revestimiento anti-reflejante del tipo B
(clasificacion de revestimientos anti-reflejantes de la compafiia Thorlabs) con una
reflectividad menor al 0.5 %, a una banda ancha de trabajo de 650 a 1050 nm y a un angulo
de incidencia de O grados. La lente presenta un didmetro de 6.33 = 0.015 mm y una anchura
de superficie a superficie de 3.21 mm, una apertura numérica de 0.7 y una distancia focal de
3.1 mm * 1 %. La tabla 3.1 presenta los coeficientes asféricos de la lente.

Tabla 3.1. Coeficientes asféricos de la lente LTN330-B.

R k A2 A4 A6 A8 Al0
S1 2.725 -0.542  0.000E+0 -2.077E-5 -1.373E-4 2.029E-5 -2.961E-6
S2 -2.979 -12.102 = 0.000E+0 -8.068E-3 -1.725E-3 = 1.839E-4 -8.936E-6

Fuente: hoja de datos LTN330-B, Thorlabs.

% M\
Figura 3.2. Coeficientes asféricos de la lente LTN330-B.
Fuente: propia del autor.

3.2.1.2. Arreglo Optico

El arreglo optico definido en el capitulo 11, consta de 4 elementos principales: una
lente colectora para colectar la radiacion Raman y Rayleigh dispersada por la muestra, un
divisor de haz para re-dirigir los rayos colectados hacia la entrada del espectrémetro, un filtro
oOptico para eliminar la radiacion Rayleigh y por dltimo, una lente de enfoque para llevar la
radiacion Raman colectada hacia la entrada del espectrometro. Los elementos seleccionados
se describen a continuacion.
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A. Lente Colectora y Lente de Enfoque

Como lente colectora y lente de enfoque para los sistemas propuestos, se
seleccionaron lentes asféricas, ya que segun sus caracteristicas, pueden corregir la aberracion
esférica y permiten obtener una mejor colimaciéon o divergencia del haz, segun sea su
aplicacion.

Para la coleccion de radiacion Raman y Rayleigh dispersada por la muestra se
selecciond la lente asférica de vidrio moldeado 355230-B de la compaiiia Thorlabs, disefiada
a una longitud de onda central de 780 nm, con una apertura numérica de 0.55 y una distancia
focal efectiva de 4.51 mm (figura 3.3). EIl material utilizado para su fabricacion, es el sustrato
D-ZLaF52LA, el cual presenta un porcentaje de transmision interna mayor al 99 % desde
600 a 2,000 nm. Ambas superficies de la lente, estas recubiertas con un revestimiento tipo B.
La lente presenta un diametro de 6.3 = 0.015 mm, con una apertura clara de 5.07 mm y un
grosor de 2.7 + 0.04 mm. La tabla 3.2 presenta los coeficientes asféricos de la lente.

6.3 mm

4.51 mm
Figura 3.3. Lente colectora 355230-B.

Fuente: propia del autor.

Tabla 3.1. Coeficientes asféricos de la lente 355230-B.

R k A2 A4 A6 A8 Al0
S1 PLANO 0.00E+0 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0
S2 3.576 -0.924  0.000E+0 9.254E-4 8.343E-8 -5.247E-7 -2.600E-8

Fuente: hoja de datos 355230-B, Thorlabs.

Para enfocar la radiacion Raman proveniente del filtro dptico hacia la entrada del
espectrometro, se selecciono la lente asférica de vidrio moldeado 83-544 de la compaiiia
Edmund Optics, disefiada a una longitud de onda central de 670 nm, con una apertura
numérica de 0.13 y una distancia focal efectiva de 22 mm (figura 3.4). EI material utilizado
para su fabricacion es el sustrato D-ZK3. Ambas superficies de la lente estas recubiertas con
un revestimiento anti-reflejante, el cual presenta una reflectividad absoluta menor al 1 %, a
una banda ancha de trabajo de 600 a 1050 nm y a un angulo de incidencia de 0 grados. La
lente presenta un diametro de 6.33 + 0.015 mm, con una apertura clara de 5.50 mm y un
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grosor de superficie a superficie de 2.66 = 0.05 mm. La tabla 3.3 presenta los coeficientes
asféricos de la lente.

6.33 mm

22 mm

Figura 3.4. Lente de enfoque 83-544.
Fuente: propia del autor.

Tabla 3.3. Coeficientes asféricos de la lente 83-544.

R k A2 A4 Ab A8 Al0
S1 PLANO  0.00E+0 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0
S2 3.576 -0.924  0.000E+0 9.254E-4 8.343E-8 -5.247E-7 -2.600E-8

Fuente: hoja de datos 83-544, Edmund Optics.

B. Divisor de Haz

Para dirigir el haz dispersado por la muestra hacia la entrada del espectrometro,
se analizo el desempefio del sistema con un divisor de haz de placa y un divisor de haz
cubico para determinar cuél presentaba un mejor desempefio.

El divisor de haz de placa 47-025 de la compafiia Edmund Optics, presenta una
banda ancha de 700 a 1,100 nm, a un angulo de incidencia de 45 grados. ElI material
utilizado para su fabricacion es el sustrato N-BK7, el cual presenta un porcentaje de
transmision interna mayor al 99% a una banda ancha de 500 a 1,500 nm. Ambas
superficies estan recubiertas, cada una con un revestimiento con diferentes
caracteristicas. La superficie S1, esta recubierta con un revestimiento 50 % transmisor -
50 % reflector (50T/50R) * 10 %. La superficie S2, esta recubierta con un revestimiento
anti-reflejante con una reflectancia absoluta < al 2 %. EI divisor de haz tiene un tamafio
de 12.5x 17.5x 3 + 0.25 mm y una apertura clara mayor al 85 %. La figura 3.5 muestra
la gréfica de porcentaje de transmision, mientras que la figura 3.6 muestra el diagrama
para el divisor de haz de placa 47-0.25.
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Figura 3.5. Ventana de transmisidn del divisor de haz de placa 47-025.
Fuente: propia del autor.

d
S1 —» T
3 mm — 2

Figura 3.6. Divisor de haz de placa 47-025.
Fuente: propia del autor.

El divisor de haz cubico BS011 de la compafiia Thorlabs, presenta una banda ancha
de 700 a 1,100 nm, a un angulo de incidencia de 0 grados. ElI material utilizado para su
fabricacion es el sustrato N-BK7. Las superficies S1, S2, S3 y S4 estan recubiertas con un
revestimiento anti-reflejante de 700 a 1,100 nm, con una reflectancia promedio menor al 0.5
%. Mientras que la superficie S5, estd recubierta con un revestimiento dieléctrico y un
adhesivo éptico, con un desempefio general de transmision de 47 + 10 % y de reflexion de
47 £ 10 %, con una desviacion del haz transmitido y reflejado de = 5 arcmin. El divisor de
haz cubico, tiene un tamafio de 10 x 10 x 10 + 0.2 mm y una apertura clara mayor al 80 %
de la superficie de entrada S2. La figura 3.7 presenta el diagrama de transmision y reflexion,

mientras que la figura 3.8 muestra la grafica de % de transmision para el divisor de haz cubico
BSO11.
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Figura 3.7. Ventana de transmision del divisor de haz cibico BS011.
Fuente: propia del autor.
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S4

S3
Figura 3.8. Divisor de haz cubico BS011.

Fuente: propia del autor.

C. Filtro Optico

Debido a que no se encontrd un filtro Edge paso corto con una longitud de onda
de corte igual a la longitud de onda del laser de excitacion, se selecciond el filtro Notch
NF785-33 del catdlogo de Thorlabs. El material con el que esté fabricado, es el sustrato
B-270, el cual presenta un porcentaje de transmision interna mayor al 90% a una banda
ancha de 550 a 1,500 nm. El filtro con una densidad 6ptica en la region de bloqueo mayor
a 6, se encuentra disefiado a una longitud de onda central de 785 + 2 nm, con un rango
de bloqueo a un FWHM de 33 nm y maneja una transmision promedio mayor al 90 %, a
una banda ancha de 590 a 760 nm y 810 a 1040 nm, a un &ngulo de incidencia de 0 grados.
El recubrimiento Optico, es un aglomerado de materiales dieléctricos colocados sobre la
superficie S1. El diametro del filtro Notch es de 25.4 = 1 mm, con un grosor de 6.3 *
0.25 mm y una apertura clara de 21 + 0.83 mm. La figura 3.9 muestra la grafica del %
de transmision y la figura 3.10 el diagrama para el filtro Notch NF785-033.
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Figura 3.9. Ventana de transmision del filtro Notch NF785-33.
Fuente: propia del autor.

S1

Figura 3.10. Superficie S1 del filtro Notch NF785-33.
Fuente: propia del autor.

3.2.1.3. Espectrometro

Para el disefio del espectrometro se selecciond la configuracién de un policromador
Czerney-Turner cruzado, ya que esta configuracion permite la reduccién del tamarfio del
sistema. Este sistema esta compuesto por tres elementos principales: una apertura que
funciona como la unioén entre el arreglo éptico y el espectrometro, dos espejos encargados de
la redireccion de los rayos de luz y una red de difraccion para separar los componentes del

haz dispersado por longitud de onda. A continuacion, se describen las caracteristicas de los
elementos seleccionados.

A. Apertura

El tamafio de la apertura se determiné por medio de la realizacion de simulaciones
para los tres sistemas, en las cuales se analiz6 la calidad de la imagen para los diferentes
tamarfios propuestos para la apertura los cuales van desde 1, 5, 10, 25, 50, 75y 100 um.
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B. Espejos

El espejo concavo (C1) CM508-100-E03 de la compafiia Thorlabs, esta fabricado
con el sustrato N-BK7. La superficie S1 del espejo, esta recubierta con un revestimiento
dieléctrico con una reflectividad absoluta mayor al 99 %, a una banda ancha de 750 a
1100 nm, a un angulo de incidencia de 0 a 45 grados. El espejo presenta un diametro de
50.8 mm y un grosor de 10.6 mm, con un radio de curvatura de 200 mm y una distancia
focal de 100 mm. En la figura 3.11 se muestra el espejo concavo CM508-100-E03
utilizado en la simulacion.

S1—

)

254 mm
Figura 3.11. Espejo concavo (C1) CM508-100-E03.

Fuente: propia del autor.

El espejo concavo (C2) CM750-200-E03 de la compafiia Thorlabs, esta fabricado con
el sustrato N-BK7. La superficie S1 del espejo, esta recubierta con un revestimiento
dieléctrico con una reflectividad absoluta mayor al 99 %, a una banda ancha de 750 a 1100
nm, a un angulo de incidencia de 0 a 45 grados. El espejo presenta un didmetro de 75 mmy
un grosor de 13.7 mm, con un radio de curvatura de 400 mm y una distancia focal de 200
mm. En la figura 3.12 se muestra el espejo concavo CM750-200-E03 utilizado en la
simulacion.

Slj

® ®
75 mm

Figura 3.12. Espejo concavo (C2) CM750-200-E03.
Fuente: propia del autor.
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C. Red de Difraccion
La red de difraccion de rejilla GR50-1208 de la compafiia Thorlabs, esté fabricada

con el sustrato Lime Soda Glass. La superficie S1 presenta una superficie tipo diente de
sierra con 1200 lineas/mm, cada una con un angulo de 20 grados 44 minutos y un
recubrimiento de aluminio reflectivo con una eficiencia del 60 al 80 %, a un rango de 750
a 1600 nm y con una intensidad fantasma menor al 0.5 %. La red presenta un tamafio de
50 x 50 x 9.5 mm, con una apertura clara mayor al 90 %. La figura 3.13 muestra la red
de difraccion GR50-1208 utilizada en la simulacion.

® ®
50 mm

Figura 3.13. Red de difraccién GR50-1208.
Fuente: propia del autor.

3.2.2. Descripcion del Sistema de Espectrometro Raman sin Reflector
Para determinar el arreglo més funcional de un espectrometro de Raman simple, se
analizo6 su desempefio con un divisor de haz de placa y un divisor de haz cubico.

3.2.2.1. Pardmetros y Simulaciones para el Sistema de Espectrometria Raman sin
Reflector con Divisor de Haz de Placa

Para los diferentes elementos que componen al sistema de espectrometro Raman sin
reflector con un divisor de haz de placa, se definid el tipo de objeto en el editor de
componentes en Zemax™, cuyas caracteristicas de definicion se determinaron segun las
caracteristicas de cada elemento Optico utilizado para el disefio del sistema. La tabla 3.4
presenta los diferentes tipos de objetos utilizados para definir los elementos que componen
al sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz de placa.
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Tabla 3.4. Tipos de objetos utilizados para definir a los elementos 6pticos en el editor de
componentes.

Elementos Tipo de objeto
= Lente colectora
= Lente de enfoque Even asphere Lens
= Lente colimadora

: Ezggg g; Standard Lens
Red de difraccion Lenset Array 1
Filtro Notch Cylinder Volume
Divisor de haz de placa Rectangular volume
Léser Source Diode

Fuente: propia del autor.

Dentro del manual de revestimientos de Zemax™, solo se encontrd el archivo
correspondiente al revestimiento para la lente colimadora y la lente de enfoque, denominado
por el proveedor como revestimiento tipo B y denominado como THORB en el archivo
Coating de Zemax™. Los revestimientos de los elementos Opticos restantes (divisor de haz,
filtro Notch, espejo C1, espejo C2 y red de difraccion) se tuvieron que afiadir al archivo
Coating. Para esto, se tomaron las tablas de datos de transmision y/o reflexién para cada
elemento, las cuales se encontraron en la pagina del proveedor correspondiente para cada
elemento. Con los datos se crearon las tablas de recubrimientos en el archivo Coating
especificando el nombre de la tabla, el angulo de incidencia, las longitudes de onda en
micrémetros, la reflexion para los coeficientes S y P, y/o la transmision para los coeficientes
Sy P, ambos para cada longitud de onda especificada.

Para analizar el trazo de rayos y la potencia de salida a través del sistema, se disefio
una fuente puntal que emitia luz en todas direcciones. La potencia de salida de esta fuente,
se fij6 a 1 Watt. La fuente puntual se constituyo de longitudes de onda que van desde los 450
nm hasta los 800 nm con saltos de 5 nm, todas con un peso igual a 1. La tabla 3.5 muestra el
espectro de emision de la fuente de luz puntual, asi como su porcentaje (%) de paso a través
del filtro Notch NF785-33.

Tabla 3.5. Espectro de emisidn de la fuente puntual.

Longitud de onda (um) Peso = % de paso del filtro Notch

0.8 1 8.62
0.795 1 0
0.79 1 0
0.785 1 0
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0.78 1 0
0.775 1 0
0.77 1 90.61
0.765 1 98.40
0.76 1 97.43
0.755 1 98.37
0.75 1 97.85
0.745 1 97.28
0.74 1 97.85
0.735 1 98.18
0.73 1 98.04
0.725 1 98.30
0.72 1 98.89
0.715 1 99.17
0.71 1 99.15
0.705 1 98.62
0.7 1 98.72
0.695 1 98.55
0.69 1 98.80
0.685 1 98.06
0.68 1 98.38
0.675 1 98.52
0.67 1 97.96
0.665 1 98.65
0.66 1 98.91
0.655 1 98.79
0.65 1 98.98
0.645 1 98.94
0.64 1 99.42
0.635 1 98.74
0.63 1 99.36
0.625 1 99.08
0.62 1 99.36
0.615 1 98.45
0.61 1 98.94
0.605 1 99.24
0.6 1 99.64
0.595 1 99.40
0.59 1 99.15
0.585 1 98.35
0.58 1 88.79
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0.575
0.57
0.565
0.56
0.555
0.55
0.545
0.54
0.535
0.53
0.525
0.52
0.515
0.51
0.505
05
0.495
0.49
0.485
0.48
0.475
0.47
0.465
0.46
0.455
0.45

70.19

44.12

45.78
21.89
12.98
5.47
1.76
0.16
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Fuente: propia del autor.

Para conocer la capacidad de colecciones de luz por la lente colectora se calculd su
angulo de coleccion a con la formula (27).

D _,. ., 63mm _1207-180
2.F " S astmm T >

1

a = 2tan”
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La figura 3.14 muestra el diagrama de la apertura angular para la lente 355230-B.

6.3 mm

451 mm

Figura 3.14. Apertura angular para la lente colectora 355230-B.
Fuente: propia del autor.

Debido a la seleccion de espejos concavos se decidio utilizar una lente de enfoque
con una apertura numérica pequefia para poder trabajar lo méas cercano posible a la region
paraxial de ambos espejos. Para esta lente se calcul6 su angulo de enfoque con (27).

, 6.33mm  0.284-180

= = 16.27°
2-22mm T 6

D 2tan
2 F "

1

a = 2tan”

La figura 3.15 muestra la apertura angular para la lente 83-544.

—2a=1627° 6.33 mm

22 mm

Figura 3.15. Apertura angular para la lente de enfoque 83-544.
Fuente: propia del autor.

Debido a que los divisores de haz de placa presentan una desviacion del haz, se
calcul6 su distancia d con las formulas (28) y (29) definidas en el capitulo II.

Para la formula (28) auna h =3 mm.

d=0.329-h=0.329-3mm = 0.987 mm
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Para la formula (29), se determinaron los siguientes datos:

= =45 grados.
u N1aire = 1.0002
= non-sk7 @ 900 nm = 1.5090

(e |

[1 ) \/ (Z—j)z — sen?(6) /
|

| cos(45°)

) \|
AN —

d = hsen(0)

= (3 mm)sen(45°)

=1.017mm

Dada la desviacion del haz generada por el divisor de haz de placa, la lente de enfoque
y la fuente puntual se colocaron a una posicion sobre el eje Y, con un valor igual a -1.07 mm
con respecto al eje Optico del laser, la lente colimadora y el divisor de haz, como se muestra

en la figura 3.16.

=<5

I—1.07 mm

Figura 3.16. Desviacion del haz causada por el divisor de haz de placa.
Fuente: propia del autor.

Un detector fue colocado en el punto focal del espejo C2, con la finalidad de analizar
la forma de las manchas de luz por longitud de onda y la potencia de salida del sistema. Para
esto se selecciono un detector de color, con un area de 10 x 100 mm y una resolucién de 500
x 5,000 pixeles en los ejes X y Y, respectivamente. Para identificarlo facilmente entre los
otros detectores utilizados durante las simulaciones, en los siguientes apartados se le
menciona como detector final.
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Ademas del detector final, se colocaron detectores de color en las superficies S1 de
los siguientes elementos: filtro Notch, espejo C1, red de difraccion y espejo C2. La
informacidn proporcionada por los detectores se utilizé para analizar el funcionamiento del
sistema de espectrometro Raman sin reflector con un divisor de haz de placa. Las
caracteristicas de los detectores se muestran en la tabla 3.6.

Tabla 3.6. Caracteristicas de los detectores utilizados para analizar el desempefio del sistema de
espectrometro Raman simple con un divisor de haz de placa.

Superficie SI  Area (mm) No. De pixeles (X, Y)

Filtro Notch 12x 12 250 x 250
Espejo C1 25.4x 254 250 x 250
Red de difraccion 50 x 50 250 x 250
Espejo C2 75X 75 250 x 250

Fuente: propia del autor.

En la figura 3.17 se observa el diagrama del arreglo del sistema de espectrometro
Raman sin reflector con divisor de haz de placa. En el diagrama se especifican los elementos
utilizados para el arreglo, los cuales se resumen en la tabla 3.7. De igual manera, se
especifican las distancias focales D1, D2, D3, D4 y D5 para la lente colimadora, lente
colectora, lente de enfoque, espejo C1y espejo C2 respectivamente. Las distancias entre los
elementos restantes del arreglo optico y del espectrémetro de igual manera fueron definidas
condl, d2,d3, d4, d5 y d6, para las distancias entre lente colimadora — divisor de haz, divisor
de haz — lente colectora, divisor de haz — filtro Notch, filtro Notch — lente de enfoque, espejo
C1 - red de difraccion y red de difraccion — espejo C2. Es importante mencionar que estas
pueden variar ya que trabajan con haces colimados y no existe una divergencia o
convergencia del haz que delimite la distancia de trabajo del elemento.
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Figura 3.17. Arreglo béasico del sistema de espectrémetro Raman sin reflector con divisor de haz
de placa.
Fuente: propia del autor.
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Tabla 3.7. Listado de los elementos utilizados para la simulacion del sistema de espectrémetro
Raman sin reflector con un divisor de haz de placa.

Elemento
El Laser
E2 Fuente puntual
E3 Lente colimadora
E4 Lente colectora
E5 Divisor de haz de placa
E6 Filtro Notch
E7 Lente de enfoque
ES8 Apertura
E9 Espejo C1
E10 Espejo C2
El1 Red de difraccion
E12 Detector final

Fuente: propia del autor.

La tabla 3.8 muestra las distancias de separacion entre los elementos para el sistema
de espectrémetro Raman sin reflector con un divisor de haz de placa definidas en el programa

Zemax™ durante la simulacion.

Tabla 3.8. Distancias entre elementos para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con
un divisor de haz de placa.

Elemento Distancia (mm)

D1 Lente colimadora 3.1

D2 Lente colectora 451

D3 Lente de enfoque 22

D4 Espejo C1 100

D5 Espejo C2 200
Elemento Distancia (mm)

dl Lente colimadora — divisor de haz de placa 18.6

d2 = Divisor de haz de placa — lente colectora 21.25

d3 Divisor de haz de placa — filtro Notch 19.9

d4 Filtro Notch — lente de enfoque 23.05

ds Espejo C1 — red de difraccion 18

dé Red de difraccion — espejo C2 43

Fuente: propia del autor.
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Con los pardmetros para la simulacion definidos, se integraron todo los elementos a
la simulacion en Zemax™ y se prosiguio con el analisis del trazo de rayos proporcionado
por el simulador 2D y 3D. La figura 3.18 muestra el trazo de rayos en 2D, mientras que la
figura 3.19 muestra el trazo de rayos en 3D para el sistema de espectrdmetro Raman sin
reflector con divisor de haz de placa, ambas arrojadas por la simulacién en Zemax™. Para el
trazo de rayos se determinaron 100 rayos para cada una de las fuentes, mostrandose en color
azul la fuente puntual y en color verde la fuente laser, mientras que, para el analisis de
potencia, se determinaron 5 millones de rayos para cada una de las fuentes, siendo este valor
un estandar para las simulaciones en Zemax™. En el trazo de rayos notamos como cada uno
de los elementos cumple con su funcién. Tanto en la simulacién en 3D como en la simulacién
en 2D, se observo la colimacion del haz de la fuente laser por la lente colimadora, la coleccion
de una parte de la luz dispersada desde la fuente puntual por la lente colectora, la transmision
y reflexion de la fuente laser y fuente puntual por el divisor de haz, la eliminacion de los
rayos de luz con una longitud de onda igual a la de la fuente de luz laser por el filtro Notch,
el enfoque de la radiacion que atraveso el filtro Notch hacia la apertura por la lente de enfoque
y la separacion de los rayos por longitud de onda y su enfoque hacia el detector final por
parte del espectrdmetro. Sin embargo, de igual manera se observé la existencia de pérdidas
de rayos, causadas por las reflexiones en las superficies de todos los elementos Opticos, que
aunque estos estan recubiertos con revestimientos opticos anti-reflejantes, estos elementos
no son 100 % ideales. Debido a esto se presentaron rayos desviados en todas direcciones al
a travesar las superficies de los elementos épticos, por lo que se colocaron superficies
rectangulares absorbentes con ventanas de transmision, para evitar que los rayos desviados
por las superficies de los elementos participaran e influenciaran las mediciones. Los
didmetros de las ventanas de transmision, se definieron segdn el diametro de la apertura clara
de los elementos sobre los que se colocaron las superficies rectangulares. Las superficies
rectangulares con ventanas de transmision se colocaron sobre los elementos: lente colectora,
lente colimadora, filtro Notch y lente de enfoque. Los diametros de las ventanas de
transmision se muestran en la tabla 4.9.

Tabla 4.9. Diametros definidos para las ventanas de transmision.
Ventana de transmision Diametro

Lente colimadora 5
Lente colectora 5.07
Filtro Notch 21
Lente de enfoque 55

Fuente: propia del autor.
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Figura 3.18. Diagrama del sistema en 2D arrojado por la simulacion en Zemax™ para el sistema
de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz de placa.
Fuente: Fuente: simulacion en 2D, Zemax™,

Figura 3.19. Diagrama del sistema en 3D arrojado por la simulacién en Zemax™ del sistema sin
reflector con divisor de haz de placa. En a) se observa el arreglo éptico y en b) se observa el
espectrémetro.

Fuente: simulacion en 3D, Zemax™,
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3.2.2.2. Parametros y Simulaciones para el Sistema de Espectrometria Raman sin
Reflector con Divisor de Haz Cubico

El sistema de espectrdmetro Raman sin reflector, en este caso, con un divisor de haz
cubico, presenta las mismas caracteristicas en disefio que el sistema de espectrometro Raman
sin reflector con divisor de haz de placa.

Dado que un divisor de haz cubico esta compuesto por dos prismas de precision de
angulo recto unidos entre si, el tipo de objetos utilizados para definir al divisor de haz cubico
en el editor de componentes en Zemax™ fueron dos polygon object. Un polygon object
permite crear objetos compuestos por triangulos en el espacio en 3D. En este caso se
selecciond, para ambos objetos, el archivo de datos Prism45.POB, el cual presenta una forma
de prisma de angulo recto. La figura 3.20 muestra la imagen en 3D del Prism45.POB.

Figura 3.20. Prisma de angulo recto, Prism45.POB.
Fuente: Zemax™,

De igual manera que en el sistema descrito con anterioridad, se colocaron detectores
en las superficies S1 de los elementos dpticos, filtro Notch, espejo C1, red de difraccién y
espejo C2, en este caso con el objetivo de realizar una comparacion entre el uso de divisores
de haz de placa y divisores de haz cubico. La figura 3.21 es la representacion esquematica
del sistema de espectrometro Raman con un divisor de haz cubico. En el diagrama se
especifican los elementos utilizados para el arreglo del sistema con divisor de haz cubico, los
cuales se mencionan en la tabla 3.10. Asi mismo, se especifican las distancias focales D1,
D2, D3, D4 y D5 para la lente colimadora, lente colectora, lente de enfoque, espejo C1 y
espejo C2 respectivamente. Las distancias entre los elementos restantes del arreglo optico y
del espectrometro de igual manera fueron definidas con d1, d2, d3, d4, d5 y d6, para las
distancias entre lente colimadora — divisor de haz cubico, divisor de haz cubico — lente
colectora, divisor de haz cubico — filtro Notch, filtro Notch — lente de enfoque, espejo C1 —
red de difraccion y red de difraccion — espejo C2. El valor de las distancias entre los
elementos para el sistema con divisor de haz cubico, se presentan en la tabla 3.11.
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Figura 3.21. Arreglo béasico del sistema de espectrémetro Raman sin reflector con divisor de haz
cubico.
Fuente: propia del autor.
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Tabla 3.11. Listado de los elementos utilizados para la simulacion del sistema de espectrometro
Raman sin reflector con divisor de haz clbico.

Elemento
El Laser
E2 Fuente puntual
E3 Lente colimadora
E4 Lente colectora
E5  Divisor de haz cubico
E6 Filtro Notch
E7 Lente de enfoque
E8 Apertura
E9 Espejo C1
E10 Espejo C2

E11 Red de difraccion
E12 Detector final

Fuente: propia del autor.

Tabla 3.12. Distancias entre elementos para el sistema de espectrdmetro Raman sin reflector con
divisor de haz cubico.

Elemento Distancia (mm)

D1 Lente colimadora 3.1

D2 Lente colectora 4,51

D3 Lente de enfoque 22

D4 Espejo C1 100

D5 Espejo C2 200
Elemento Distancia (mm)

dl Lente colimadora — divisor de haz clibico 20.6

d2  Divisor de haz cibico — lente colectora 13.6

d3 Divisor de haz cubico — filtro Notch 19.9

d4 Filtro Notch — lente de enfoque 23.05

ds Espejo C1 — red de difraccion 18

dé Red de difraccion — espejo C2 43

Fuente: propia del autor.

En este caso, ya que se esta utilizando un divisor de haz cubico y estos, dadas sus
caracteristicas, no generan una desviacion del haz, los componentes: laser, lente colimadora,
lente colectora y fuente puntual, son alineados sobre el eje paraxial del divisor de haz como
se muestra en la figura 3.22.
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Figura 3.22. Diagrama de la colocacion de los elementos, laser, lente colimadora, lente colectora
y fuente puntual al utilizar un divisor de haz cubico.
Fuente: propia del autor.

Con los parametros para la simulacion definidos, se integraron todo los elementos a
la simulacién en Zemax™ vy se prosiguid con el analisis del trazo de rayos, proporcionado
por el simulador 2D y 3D. La figura 3.23 muestra el trazo de rayos en 2D, mientras que la
figura 3.24 muestra el trazo de rayos en 3D para el sistema de espectrometro Raman sin
reflector con divisor de haz ctbico, ambas arrojadas por la simulacion en Zemax™. Para el
trazo de rayos se determinaron 100 rayos para cada una de las fuentes mostrandose en color
azul la fuente puntual y en color verde la fuente laser, mientras que, para el analisis de
potencia, se determinaron 5 millones de rayos para cada una de las fuentes. En el trazo de
rayos notamos, como cada uno de los elementos cumple con su funcion. Tanto en la
simulacion en 3D como en la simulacion en 2D, se observo la colimacion del haz de la fuente
laser por la lente colimadora, la coleccion de una parte de la luz dispersada por la fuente
puntual por la lente colectora, la transmisién y reflexion de la fuente laser y fuente puntual
por el divisor de haz cubico, la eliminacion de los rayos de luz con una longitud de onda igual
a la de la fuente de luz laser por el filtro Notch, el enfoque de la radiacién que atravesoé el
filtro Notch hacia la apertura por la lente de enfoque y la separacién de los rayos por longitud
de onda y su enfoque hacia el detector final por parte del espectrometro. Sin embargo, de
igual manera se observé la existencia de pérdidas de rayos causadas por las reflexiones en
las superficies de todos los elementos 6pticos, por lo que de igual manera que el sistema de
espectrometro Raman con divisor de haz de placa, se colocaron superficies rectangulares
absorbentes con ventanas de transmision, para evitar que los rayos desviados por las
superficies de los elementos participaran e influenciaran las mediciones. Las superficies
rectangulares con ventanas de transmision se colocaron sobre los elementos: lente colectora,
lente colimadora, filtro Notch y lente de enfoque.
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Figura 3.23. Diagrama del sistema en 2D arrojado por la simulacion en Zemax™ para la
simulacion del sistema de espectrdmetro Raman sin reflector con un divisor de haz cubico.
Fuente: simulacion en 2D, Zemax™,

Figura 3.24. Diagrama del sistema en 3D arrojado por la simulaciéon en Zemax™ para el sistema
de espectrometro Raman simple con divisor de haz clbico. En a) se observa el arreglo 6ptico y en
b) se observa el espectrometro.

Fuente: simulacién en 3D, Zemax™,
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El apéndice A y B muestran una vista resumida de los datos ingresados al editor de
datos en Zemax™, para reproducir los componentes presentes en el sistema de espectrometro
Raman sin reflector con divisor de haz de placa y el sistema de espectrémetro Raman sin
reflector con divisor de haz cubico, respectivamente.

3.3. Sistema de Espectrometria Raman con Reflector Eliptico

El sistema de espectrometria Raman con reflector eliptico presenta un disefio igual
al sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz cubico. En este caso, se
afiadié un reflector eliptico al arreglo optico, para analizar el aumento de coleccion la luz
emitida por la fuente puntual. La figura 3.25 presenta el diagrama de bloques del sistema de
espectrometro Raman con reflector eliptico.

p

Figura 3.25. Diagrama de bloques del arreglo del sistema de espectrémetro Raman con reflector
eliptico.
Fuente: propia del autor.

Espectrometro detector

3.3.1. Parametros de Simulacion Utilizados en el Sistema de Espectrometro Raman con
Reflector Eliptico

Recapitulando la informacion del capitulo 11, con respecto a los reflectores elipticos,
un reflector eliptico es un dispositivo que recoge los rayos que se generan desde un punto
focal primario y los re-dirige a un punto focal secundario como se observa en la figura 3.26.

Figura 3.26. Trazo de rayos en un reflector eliptico.
Fuente: propia del autor.
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Estos rayos a su vez presentan una apertura angular. El disefio del reflector eliptico
utilizado para recolectar los rayos generados por la fuente puntual, se disefié segln la apertura

angular (o) de la lente colectora calculada a 69.15 grados.

Por definicion, una elipse en coordenadas cartesianas, con el origen siendo el centro
de laelipse y el eje X el eje principal, los puntos focales y los vértices quedan en F1 = (c, 0),
F2=(-c,0)y V1=(a, 0), V2 =(-a, 0), respectivamente como se muestra en la figura 3.27.

Figura 3.27. Representacion de una elipse en coordenadas cartesianas.
Fuente: propia del autor.

Al tomar la seccién (0, 0), (0, b), y (c,0) tenemos un triangulo equilatero con angulos
en las secciones (39), (40) y (41).

ab = % + bc (39)

bc = 90° (40)
a

= — 41

ca= (41)

Donde:

a=69°y b=20mm
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Sustituyendo valores en (39) y (41) tenemos que:

69°
2

a
ab = > + bc = +90° = 124.5°

= =345°
ca—z— .

Con lo cual se obtuvo una relacion de la forma representada en la figura 3.28.

" 124.5°

b =20 mm
Figura 3.28. Relacion entre los parametros a, b y ¢ para el reflector eliptico disefiado en
Zemax™,

Fuente: propia del autor.

Utilizando la relacion trigonomeétrica que relaciona al cateto opuesto y la hipotenusa
con el seno del angulo de “/2, siendo en este caso el cateto opuesto, b, y la hipotenusa, a, se

calculd el valor de a con (42).

__b _ 2mm _aoq (42)
= sen(ac) ~ sen(345°)  C>ormm
Mientras que el valor de c se calculé con (43).
c=+a?—-b2= J(35.21 mm)2 — (20 mm)? = 29.09 mm (43)

Con estos datos se obtuvo un reflector eliptico con un valor de b =20 mm, a = 35.21
mmy ¢ =29.09 mm, que concentra la luz emitida por la fuente puntual colocada en F1 hacia
el segundo foco F2 en el eje Optico central, con una apertura angular igual a 69.15 grados,
donde el foco F2, fue colocado a una distancia D2 igual a 4.21 mm de la lente colectora,
como se muestra en la figura 3.29.
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V1 34.5°% F2
o o :
F1 29.09 mm
—o
D2

Figura 3.29. Representacién del reflector eliptico disefiado para el sistema de espectrémetro
Raman con reflector eliptico.
Fuente: propia del autor.

Donde la distancia del vértice V1 al foco F1 es igual a:

a—c=3531mm-—29.09mm = 6.22mm

Para definir al reflector eliptico en el editor de componentes, se calculd la constante
conica (k) y el radio de curvatura (Rc) con las formulas (31) y (37), respectivamente, se
selecciond el tipo de objeto en el editor de componentes como Estandar Lens y el material se
definid del tipo espejo.

c 29.09mm
£E=—= =

a 3531mm 0.82

k = —(e2) = —(0.82)% = —0.686

R _bz_(ZOmm)Z_ll?)2
¢ T3531mm o™
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En la figura 3.30 se muestra el reflector eliptico disefiado en 3D en Zemax™.

Figura 3.30. Imagen en 3D del reflector eliptico diseflado en Zemax™.

Fuente: simulacién en Zemax™.,

En la figura 3.31 se observa el diagrama del arreglo del sistema de espectrémetro
Raman con un reflector eliptico. En el diagrama se muestran los elementos utilizados para el
arreglo, especificados en la tabla 3.12. De igual manera, se muestran las distancias focales
DE1, DE2, DE3, DE4, DE5 Y DEG6 para la lente colimadora, lente colectora, reflector
eliptico, lente de enfoque, espejo C1 y espejo C2, respectivamente. Las distancias entre los
elementos restantes del arreglo optico y del espectrometro, de igual manera fueron definidas
con del, de2, de3, de4, de5 y de6, para las distancias entre lente colimadora — divisor de haz
cubico, divisor de haz cubico — lente colectora, divisor de haz cubico — filtro Notch, filtro
Notch — lente de enfoque, espejo C1 — red de difraccién y red de difraccion — espejo C2. Las
distancias se presentan en la tabla 3.13.
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E4

Figura 3.31. Arreglo del sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico.
Fuente: propia del autor.
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Tabla 3.13. Listado de los elementos utilizados para la simulacion del sistema de espectrometro
Raman con reflector eliptico.

Elemento
El Laser
E2 Fuente puntual
E3 Lente colimadora
E4 Lente colectora

E5 Reflector eliptico
E6  Divisor de haz cubico

E7 Filtro Notch
ES8 Lente de enfoque
E9 Apertura
E10 Espejo C1
Ell Espejo C2

E12 Red de difraccion
E13 Detector final

Fuente: propia del autor.

Tabla 3.14. Distancias entre elementos para el sistema de espectrometro Raman con reflector

eliptico.
Elemento Distancia (mm)
DE1 Lente colimadora 3.1
DE2 Lente colectora 4,51
DE3 Reflector eliptico 29.09
DE4 Lente de enfoque 22
DE5 Espejo C1 100
DE6 Espejo C2 200
Elemento Distancia (mm)
del Lente colimadora — divisor de haz cubico 20.6
de2  Divisor de haz ctbico — lente colectora 13.6
de3 Divisor de haz cubico — filtro Notch 19.9
ded Filtro Notch — lente de enfoque 23.05
de5 Espejo C1 — red de difraccién 18
de6 Red de difraccion — espejo C2 43

Fuente: propia del autor.
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Con los parametros para la simulacion definidos se integraron todo los elementos a la
simulacion en Zemax™ y se prosiguio con el analisis del trazo de rayos, proporcionado por
el simulador 2D y 3D. La figura 3.32 muestra el trazo de rayos en 2D, mientras que la figura
3.33 muestra el trazo de rayos en 3D para el sistema de espectrémetro Raman con reflector
eliptico, ambas arrojadas por la simulacion en Zemax™. Para el trazo de rayos se
determinaron 100 rayos para cada una de las fuentes, mostrandose en color azul la fuente
puntual y en color verde la fuente laser, mientras que, para el analisis de potencia, se
determinaron 5 millones de rayos para cada una de las fuentes. En el trazo de rayos notamos,
como cada uno de los elementos cumple con su funcién. Tanto en la simulacion en 3D como
en la simulacion en 2D se observo la colimacion del haz de la fuente laser por la lente
colimadora, la coleccion y redireccion de la luz dispersada desde la fuente puntual hacia un
segundo punto focal por el reflector eliptico, la coleccion de la luz re-direccionada en el
reflector eliptico por la lente colectora, la transmision y reflexion de la fuente laser y fuente
puntual por el divisor de haz cubico, la eliminacién de los rayos de luz con una longitud de
onda igual a la de la fuente de luz laser por el filtro Notch, el enfoque de la radiacion que
atraveso el filtro Notch hacia la apertura por la lente de enfoque y la separacion de los rayos
por longitud de onda y su enfoque hacia el detector final por parte del espectrometro. Sin
embargo, de igual manera que en el sistema de espectrometro Raman sin reflector, se observo
la existencia de pérdidas de rayos causadas por las reflexiones en las superficies de todos los
elementos Opticos, por lo que también, se colocaron superficies rectangulares absorbentes
con ventanas de transmision sobre los elementos, lente colectora, lente colimadora, filtro
Notch y lente de enfoque. En este caso se agrego una superficie rectangular en el punto focal
del foco F2 del reflector eliptico con una ventana de transmisién de diametro igual a 0.250
mm.
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Figura 3.32. Diagrama del sistema en 2D arrojado por la simulacion en Zemax™ para la
simulacidn del sistema de espectrdmetro Raman con reflector eliptico.
Fuente: simulacién en 2D, Zemax™,
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Figura 3.33. Diagrama del sistema en 3D arrojado por la simulacion en Zemax™ para el sistema
de espectrometro Raman con reflector eliptico. En a) se observa el arreglo 6ptico y en b) se
observa el arreglo del espectrometro.

Fuente: simulacién en 3D, Zemax™,

El anexo C muestra una vista resumida de los datos ingresados al editor de datos en
Zemax™ para reproducir 10s componentes presentes en el sistema de espectrometro Raman
con reflector eliptico.

3.4. Sistema de Espectrometro Raman con Reflector Parabolico

El sistema de espectrometro Raman con reflector parabolico presenta un disefio igual
al sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz cubico. En este caso, se
afiadié un reflector parabdlico al arreglo Optico. La figura 3.34 presenta el diagrama de
bloques del sistema de espectrometro Raman con reflector parabdlico.

||» Espectrémetro detector

Figura 3.34. Diagrama de bloques del arreglo del sistema de espectrémetro Raman con reflector
parabdlico.
Fuente: propia del autor.
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3.4.1. Descripcion de los Elementos
Para el sistema con reflector parabdlico se requirio la adicion de una lente asférica la cual se
utilizé para reducir el diametro del haz y poder asi enfocarlo sobre la lente colectora.

3.4.1.1. Lente Reductora

Para la reduccion del tamafio del haz colimado generado por el reflector parabdlico,
se selecciono la lente asférica condensadora ACL3026U-B de la compafiia Thorlabs, con una
apertura numérica de 0.55 y una distancia focal efectiva de 26 mm + 8 % (figura 3.35). El
material utilizado para su fabricacion, es el sustrato B270. Ambas superficies de la lente estan
recubiertas con un revestimiento tipo B. La lente presenta un diametro de 30 + 0.015 mm,
con una apertura clara con un valor mayor a 27 mmy un grosor de 11.9 + 0.04 mm. La tabla
3.14 presenta los coeficientes asféricos de la lente.

/[ 30 mm

/

: v 4

26 mm
Figura 3.35. Apertura angular para la lente reductora ACL3026U-B.

Fuente: propia del autor.

Tabla 3.14. Coeficientes asféricos de la lente ACL3026U-B.

R k A2 A4 Ab A8 Al0
Sl 13.551 -0.6301  0.000E+0  5.5E-6  0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0
S2 PLANO -0.924  0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0 @ 0.000E+0 0.000E+0

Fuente: hoja de datos ACL3026U-B, Thorlabs.

3.4.2. Parametros de Simulacion Utilizados en el Sistema de Espectrometria Raman con
Reflector Parabolico

Recapitulando la informacion del capitulo 11, con respecto a los reflectores
parabolicos, un reflector parabdlico, es un dispositivo que recoge los rayos que se generan
desde un punto focal primario y los re-dirige de forma colimada hacia una apertura, como se
observa en la figura 3.36.
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Figura 3.36. Trazo de rayos en un reflector parabdlico.
Fuente: propia del autor.

Un reflector parabdlico en coordenadas cartesianas, con el origen siendo el vértice y
el eje X el eje principal, como se muestra en la figura 3.37 el punto focal y el vértice quedan
enF = (0, f),donde f>0yV = (0, 0), respectivamente y esta gobernada por la formula (34).

Donde x es el radio de la apertura y f es el foco F.

Y

Radi
adio

Figura 3.37. Trazo de rayos en un reflector parabdlico.
Fuente: propia del autor.

Para el reflector parabdlico afiadido al sistema de espectrometro Raman, se definid
un radio de 15 mm y un foco a 2.5 mm del veértice. Sustituyendo valores en (34) tenemos
que:

_ x> (15mm)?
Y =S4 T4 25mm

=22.5mm
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Con estos datos se definio un reflector parabdlico con valoreseny =22.5mm, f=2.5
mm y r = 15 mm, que colima la luz emitida por la fuente puntual colocada en F hacia la
apertura. Debido a que el didmetro de la apertura es igual a 30 mm, el diametro del haz
generado por reflector presenta el mismo didmetro, donde ambos son mayores al didmetro
de la lente colectora. Por esto, se coloco la lente asférica ACL3026U-B con el objetivo de
colectar el haz colimado por el reflector parabolico y converger los rayos que componen al
haz a su punto focal, con un valor de 26 mm, para posteriormente ser colectados por la lente
colectora colocada a una distancia igual a su distancia focal, con un valor de 4.51 mm como
se muestra en la figura 3.38.

o e’
4.21 mm 26 mm

Figura 3.38. Representacion del reflector parabdlico disefiado para el sistema de espectrometro
Raman con un reflector parabélico.
Fuente: propia del autor.

Para definir al reflector parabdlico en el editor de componentes se calcul6 el valor de
la constante conica (k) y el radio de curvatura (R¢) con las formulas (31) y (37),
respectivamente, y se selecciond el tipo de objeto en el editor de componentes como Estandar
Lens y el material se definid del tipo espejo.

e=1
k=—(?)=-(1%)=-1

R.=2-f=2-25mm=5mm
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En la figura 3.39 se muestra el reflector eliptico diseiiado en 3D en Zemax™.

Figura 3.39. Imagen en 3D del reflector parabolico disefiado en Zemax™.,
Fuente: simulacion en Zemax™.

En la figura 3.40 se observa el diagrama del arreglo del sistema de espectrometro
Raman con un reflector parabdlico. En el diagrama se muestran los elementos utilizados para
el arreglo, especificados en la tabla 3.15. De igual manera, se muestran las distancias focales
DP1, DP2, DP3, DP4, DP5 Y DP6 para la lente colimadora, lente colectora, lente reductora,
lente de enfoque, espejo C1y espejo C2, respectivamente. Las distancias entre los elementos
restantes del arreglo Optico y del espectrometro de igual manera fueron definidas con dpl,
dp2, dp3, dp4, dp5 y dp6, para las distancias entre lente colimadora — divisor de haz cubico,
reflector parabolico — lente reductora, divisor de haz cubico — lente colectora, divisor de haz
cubico — filtro Notch, filtro Notch — lente de enfoque, espejo C1 — red de difraccién y red de
difraccion — espejo C2, respectivamente. Las distancias se presentan en la tabla 3.16.
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Figura 3.1. Arreglo del sistema de espectrometro Raman con reflector parabélico.
Fuente: propia del autor.
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Tabla 3.15. Listado de los elementos utilizados para la simulacion del sistema de espectrometro
Raman con reflector parabdlico.

Elemento
El Laser
E2 Fuente puntual
E3 Lente colimadora
E4 Lente colectora
E5 Lente reductora

E6  Reflector parabdlico
E7  Divisor de haz cubico

E8 Filtro Notch
E9 Lente de enfoque
E10 Apertura
Ell Espejo C1
E12 Espejo C2

E13 Red de difraccion
E14 Detector final

Fuente: propia del autor.

Tabla 3.16. Distancias entre elementos para el sistema de espectrdmetro Raman con reflector

parabdlico.
Elemento Distancia (mm)
DP1 Lente colimadora 3.1
DP2 Lente colectora 451
DP3 Lente reductora 26
DP4 Lente de enfoque 22
DP5 Espejo C1 100
DP6 Espejo C2 200
Elemento Distancia (mm)
dpl Lente colimadora — divisor de haz cubico 20.6
dp2 Reflector parabdlico — lente reductora 30
dp3  Divisor de haz cubico — lente colectora 13.6
dp4 Divisor de haz cubico — filtro Notch 19.9
dp5 Filtro Notch — lente de enfoque 23.05
dp6 Espejo C1 — red de difraccion 18
dp7 Red de difraccion — espejo C2 43

Fuente: propia del autor.
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Con los pardmetros para la simulacion definidos, se integraron todo los elementos a
la simulacién en Zemax™ y se prosigui6 con el analisis del trazo de rayos, proporcionado
por el simulador 2D y 3D. La figura 3.42 muestra el trazo de rayos en 2D, mientras que la
figura 3.43 muestra el trazo de rayos en 3D para el sistema de espectrometro Raman con
reflector parabolico, ambas arrojadas por la simulacion en Zemax™. Para el trazo de rayos
se determinaron 100 rayos para cada una de las fuentes, mostrandose en color azul la fuente
puntual y en color verde la fuente laser, mientras que, para el andlisis de potencia, se
determinaron 5 millones de rayos para cada una de las fuentes. En el trazo de rayos notamos,
como cada uno de los elementos cumple con su funcion. Tanto en la simulacion en 3D, como
en la simulacion en 2D, se observd la colimacion del haz de la fuente laser por la lente
colimadora, la coleccion y colimacién de la luz dispersada desde la fuente puntual por el
reflector parabdlico, la coleccion de la luz colimada por el sistema lente reductora-lente, la
transmision y reflexion de la fuente laser y fuente puntual por el divisor de haz cubico, la
eliminacidn de los rayos de luz con una longitud de onda igual a la de la fuente de luz laser
por el filtro Notch, el enfoque de la radiacion que atraveso el filtro Notch hacia la apertura
por la lente de enfoque y la separacion de los rayos por longitud de onda y su enfoque hacia
el detector final por parte del espectrometro. Sin embargo, de igual manera se observo la
existencia de pérdidas de rayos causadas por las reflexiones en las superficies de todos los
elementos dpticos, por lo que de igual manera que el sistema de espectrometro Raman sin
reflector, se colocaron superficies rectangulares absorbentes con ventanas de transmision
sobre los elementos, lente colectora, lente colimadora, filtro Notch y lente de enfoque. En
este caso se agregd una superficie rectangular a la lente reductora, con una ventana de
transmision de diametro igual a 27 mm.
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Figura 3.42. Diagrama del sistema en 2D arrojado por la simulacién en Zemax™ para la
simulacion del sistema de espectrdmetro Raman con reflector parabdlico.

Fuente: simulacidon en 2D, Zemax™,
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Figura 3.43. Diagrama del sistema en 3D arrojado por la simulacion en Zemax™ para el sistema
de espectrémetro Raman con un reflector parabdlico. En a) se observa el arreglo 6ptico y en b) se
observa el arreglo del espectrometro.

Fuente: simulacidon en 3D, Zemax™,

El anexo D muestra una vista resumida de los datos ingresados al editor de datos en
Zemax™ para reproducir los componentes presentes en el sistema de espectrometro Raman
con reflector parabdlico.

Maestria en Ingenieria Pg. 112



Instituto de Ingenieria Universidad Auténoma de Baja California

Capitulo IV

Analisis de Resultados

4.1. Introduccion

En el capitulo 11, fueron definidos los conceptos fundamentales de dptica, asi como
presentados los tres arreglos Opticos simulados en la plataforma Zemax™, para analizar el
aumento de la entrada de la radiacién dispersada por una fuente puntual a un sistema de
espectrometro Raman sin reflector al afiadir un reflector eliptico y un reflector parabolico.

En este capitulo, se presentan los resultados de las simulaciones de los tres sistemas
descritos con anterioridad donde, los resultados se dividen en dos formas: andlisis de la
mancha de luz y analisis de la potencia de salida de los sistemas. Los resultados se presentan
en la siguiente secuencia:

— Comparacion del desempefio de un espectrometro Raman sin reflector con un divisor
de haz de placa y un divisor de haz cubico.

— Analisis del tamafio de la apertura para el sistema de espectrometro Raman sin
reflector, sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico y sistema de
espectrometro Raman con reflector parabdlico.

— Comparacion entre el aumento de potencia de salida entre los sistemas: espectrometro
Raman sin reflector, espectrometro Raman con reflector eliptico y espectrometro
Raman con reflector parabdlico con un analisis de diferencia de medianas.
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4.2. Comparacion del Desempefio de un Espectrémetro Raman Simple con
un Divisor de Haz de Placa y un Divisor de Haz Cubico

En la figura 4.1 se muestran las manchas de luz proporcionadas por los detectores
colocados en las superficies S1 de los elementos: filtro Notch, espejo C1, red de difraccion y
espejo C2 en la simulacion del sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de
haz de placa. En la figura observamos los detectores colocados en a) superficie del filtro
Notch, b) superficie del espejo C1, c) superficie de la red de difraccién y d) superficie del
espejo C2. En a) se obtuvo un haz de luz conformado por todos los colores especificados en
la fuente puntual, debido a que el haz aun no pasa a través del filtro Notch. De igual manera
se observé una serie de rayos aleatorios alrededor del haz, los cuales son generados por las
reflexiones de los rayos en las superficies de los elementos que aunque estos presentan
peliculas anti-reflejantes, no son 100% ideales segln sus caracteristicas descritas en el
capitulo IV. En b), ¢) y d) se obtuvieron manchas de luz compuestas por longitudes de onda
que caen dentro del espectro de color naranja y rojo, esto debido a que el haz de luz ya
atraveso el filtro Notch, y dadas sus caracteristicas de transmisién por longitud de onda,
especificadas en la tabla 3.5 en el capitulo 111, las longitudes de onda de 1069 a 800 nm y de
700 a 590 nm presentan una transmision mayor al 90 %, mientras que aquellas que cae fuera
de este rango presentan transmisiones menores al 90 %. De igual manera también se observo
que en todas las imagenes a color de los detectores, se visualizaron dos manchas de luz
sobrepuestas una sobre la otra. Recordando la teoria mencionada en el capitulo I, al utilizar
divisores de haz de placa, se presenta la reflexion de los rayos de luz sobre ambas superficies
del elemento, lo que conlleva a una doble refraccion del haz, creando dos haces de luz: un
haz principal y un haz secundario o haz fantasma, donde los focos de ambos haces se
encuentran a una distancia (d debido a la desviacién del haz, donde en este caso, d tuvo un
valor calculado de 1.07 mm.

Maestria en Ingenieria Pg. 114



Instituto de Ingenieria Universidad Auténoma de Baja California

Figura 4.1. Manchas de luz para los detectores colocados en las superficies S1 de a) filtro Notch,
b) espejo C1, c) red de difraccién y d) espejo C2 del sistema de espectrometro Raman sin
reflector con divisor de haz de placa.

Fuente: visor de detector en Zemax™,

En la figura 4.2 se muestran las manchas de luz proporcionadas por los detectores
colocados en las superficies S1 de los elementos: filtro Notch, espejo C1, red de difracciény
espejo C2 de la simulacion del sistema de espectrometro Raman con divisor de haz cubico.
En la figura podemos observar los detectores colocados en a) superficie del filtro Notch, b)
superficie del espejo C1, c) superficie de la red de difraccion y d) superficie del espejo C2.
En a) se obtuvo un haz de luz conformado por todos los colores especificados en la fuente
puntual ya que el haz aun no pasa a través del filtro Notch. De igual manera se muestran una
serie de rayos aleatorios alrededor del haz, generados por las constantes reflexiones sobre las
superficies de los elementos. En b), ¢) y d) se obtuvieron manchas de luz compuestas por
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longitudes de onda que caen dentro del espectro de color naranja y rojo, debido a que el haz
de luz ya atraveso el filtro Notch, y dadas sus caracteristicas de transmision, las longitudes
de onda de 590 a 770 nm y de 800 a 1069 nm presentan una transmisién mayor al 90 %,
mientras que aquellas que cae fuera de este rango presentan transmisiones menores al 90 %.

Figura 4.2. Manchas de luz para los detectores colocados en las superficies S1 de a) filtro Notch,
b) espejo C1, c) red de difraccién y d) espejo C2 del sistema de espectrometro Raman sin
reflector con divisor de haz clbico.

Fuente: visor de detector en Zemax™,

La tabla 4.1 muestra las potencias de salida en los detectores finales para el sistema
de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz de placa y el sistema de
espectrometro Raman con divisor de haz cubico. En la tabla se muestra que, la potencia de
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salida en el detector final del sistema con divisor de haz de placa fue menor a la potencia de
salida del detector final del sistema con divisor de haz cubico, siendo esta ultima 4.9 veces
mayor a la potencia de salia del sistema con divisor de haz de placa. Esto se debe a que,
aunque el divisor de haz de placa tenga una anchura menor a la del divisor de haz ctbico y
que sus superficies carezcan de cementos Opticos que absorben luz, el defecto de la
desviacion del haz y la generacion de un haz de luz secundario, disminuye la entrada de
radiacion hacia el espectrometro y al mismo tiempo al tener una imagen con dos haces, estos,
al ser dispersados por la red de difraccion generan manchas de luz difusas, afectando la
resolucion del sistema.

Tabla 4.1. Potencia de salida de los detectores finales en el sistema de espectrdmetro Raman con
divisor de haz de placa y sistema de espectrometro Raman con divisor de haz cubico.

Sistema Potencia de salida (Watts)
Con un divisor de haz de placa 5.418E-03
Con un divisor de haz cubico 2.661E-02

Fuente: propia del autor.

La figura 4.3 muestra la imagen a color y en escala de grises del detector principal en
a) para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz de placa y en b)
para el sistema de espectrémetro Raman sin reflector con divisor de haz cubico. En los incisos
a) y b) se aprecian las manchas de luz por longitud de onda especificadas en la fuente puntual.
En ambas figuras se observo un espacio entre la longitud de onda de 800 nmy la longitud de
onda de 770 nm debido a la banda ancha de trabajo del filtro Notch. De igual manera se noto
la presencia de astigmatismo en todas las manchas de luz causado por las reflexiones
generadas en las superficies de los elementos Opticos. En a) se aprecia como la presencia del
doble haz generado por el divisor de haz de placa gener6 una mancha de luz difusa para cada
longitud de onda, aumentando el tamafio de la mancha de tal forma que la capacidad del
sistema de distinguir longitudes de onda se vio afectada. En b) se aprecia que, las manchas
de luz para cada longitud de onda no son difusas ya que los divisores de haz cubicos, por sus
caracteristicas, no generan un doble haz a diferencia que los divisores de haz de placa.
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a) b)
Figura 4.3. Manchas de luz en los detectores finales en a) sistema de espectrémetro Raman con

divisor de haz de placa y b) sistema de espectrémetro Raman con divisor de haz clbico.
Fuente: visor de detector en Zemax™,
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4.3. Andlisis del Tamarfio de la Apertura

Para determinar el tamafio de apertura mas adecuado para cada uno de los tres
arreglos, se realizaron simulaciones en las cuales se modificd el tamafio de la apertura
colocada en el punto focal de la lente de enfoque. Los tamafios de apertura analizados fueron
de 5, 10, 25, 50, 75 y 100 um. A continuacion, se muestra los resultados de las simulaciones
en Zemax™ a diferentes tamafios de apertura para los tres sistemas.

4.3.1 Sistema de Espectrometro Raman sin Reflector

La tabla 4.2 muestra las potencias totales de salida en Watts (W) en el detector final
para los didmetros de apertura de 5, 10, 25, 50, 75 y 100 um para el sistema sin reflector. Al
analizar los datos de la tabla 4.2, se observé que la potencia total de salida para las aperturas
de 50, 75y 100 um, presentan un valor semejante.

Tabla 4.2. Potencias totales de salida en el sistema de espectrémetro Raman sin reflector a
diferentes diametros de apertura.
Diametro de apertura (um) Potencia total de salida (W)

5 1.315E-03
10 2.615E-03
25 6.108E-03
50 1.016E-02
75 1.302E-02

100 1.500E-02

Fuente: propia del autor.

En la figura 4.4 se muestran las manchas de luz a color y en escala de grises del
detector final del sistema de espectrometro Raman sin reflector a un didmetro de apertura en
a) 5 um, b) 10 um, c) 25 pm, d) 50 um, €) 75 um, y f) 100 um. En la figura observamos que,
al aumentar el didmetro de la apertura, aumenta la entrada de luz al espectrometro, lo que
permite la llegada de mas rayos al detector final del sistema sin reflector. Al mismo tiempo,
se aprecia que entre mas grande sea el diametro de la apertura, mas evidente es la presencia
de aberraciones, en este caso notamos la presencia de astigmatismo. Al observar la mancha
de luz del detector final en el inciso f) notamos que, a longitudes de onda cortas, el
astigmatismo se presentd sobre el eje tangencial, mientras que al acercarnos a ondas largas,
el astigmatismo se presento sobre el eje sagital. Teniendo en cuenta la tabla 3.5 presentada
en el capitulo 111, las longitudes de onda que se presentaron sobre los detectores finales son
aquellas que corresponden a los valores de 800 nmy 770 a 550 nm, donde el punto de menor
confusion, para el sistema sin reflector a diferentes diametros de apertura, se presenta sobre
la longitud de onda de 740 nm. La presencia de astigmatismo se debe a la constante reflexion
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y refraccion de los rayos sobre las superficies de los elementos dpticos puesto que, al no
transmitir el 100 % de la luz, dadas sus caracteristicas de transmision y reflexion
especificadas en el capitulo 11, las superficies refractan una parte del rayo de luz y reflejan
la otra parte desviandolo de su trayectoria inicial.
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a) b) c) d) e) f)
Figura 4.4. Manchas de luz en el detector final del sistema de espectrometro Raman sin reflector con didmetros de apertura en a) 5 um, b) 10

pum, ¢) 25 pum, d) 50 pum, €) 75 um y f) 100 pm.
Fuente: visor de detector en Zemax™.,
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Para analizar la dispersion de las manchas sobre del detector final, se realizd una
grafica en MATLAB® en la cual se graficaron los datos del vector columna central sobre el
eje Y del detector final del cual se obtuvo la informacion de 2600 pixeles pertenecientes a
las primeras 31 manchas posteriores a la longitud de onda de corte del filtro Notch que
correspondieron a los valores de 770 a 550 nm, para la apertura de 5, 10, 25, 50, 75 y 100
pum. Con la gréfica se analizo la relacion entre el didmetro de la apertura, la irradiancia en
watts por unidad de area (W/mm?) y el tamafio de la mancha de luz sobre el detector final.
En la figura 4.5 se muestran las irradiancias pico por pixel para las 31 manchas. Al analizar
la gréfica, se observo que la longitud de onda de 740 nm, la cual correspondio con el punto
de menor confusion, fue la que presento la irradiancia pico mayor, con un valor igual a 11
W/mm?.
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Figura 4.5. Grafica de picos de irradiancia por pixel a diferentes diametros de apertura para el
sistema de espectrometro Raman sin reflector.

Fuente: MATLAB®.

La figura 4.6 muestra la gréfica de la longitud de onda de 740 nm correspondiente al
valor de mayor irradiancia para el sistema sin reflector. En la gréafica se observé que aungue
la irradiancia pico para las aperturas de 25, 50, 75 y 100 um presentaron valores similares, la
distribucion sobre el nimero de pixeles aumentd conforme aument6 el diametro de la
apertura. Para la apertura de 25 um se tuvo una distribucion lineal de 39 pixeles, para la
apertura de 50 um de 45 pixeles, para la apertura de 75 pum de 52 pixeles y para la apertura
de 100 um de 55 pixeles.
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Figura 4.6. Grafica de picos de irradiancia por pixel para la longitud de onda de 740 nm a
diferentes diametros de apertura en el sistema de espectrémetro Raman sin reflector.
Fuente: MATLAB®.

Con la informacion obtenida se determind que la apertura méas adecuada para el
sistema de espectrometro Raman sin reflector, fue la apertura con un diametro de 50 um, ya
que esta permite la suficiente entrada de luz hacia el espectrémetro manteniendo una alta
potencia de salida con un astigmatismo moderado.

4.3.2 Sistema de Espectrometro Raman con Reflector Eliptico

La tabla 4.3 muestra las potencias totales de salida en watts (W) medidas en el
detector final para los diametros de apertura de 5, 10, 25, 50, 75 y 100 um para el sistema de
espectrometro Raman con reflector eliptico. Al analizar los datos de la tabla, se observé que
la potencia total de salida a diferentes diametros de apertura para el sistema con reflector
eliptico, contrario al sistema sin reflector no presentaron valores semejantes.
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Tabla 4.3. Potencias totales de salida en el sistema de espectrémetro Raman con reflector eliptico
a diferentes didametros de apertura.

Diametro de apertura (um) | Potencia total de salida (W)

5 2.668E-03
10 5.443E-03
25 1.385E-02
50 2.873E-02
75 4.430E-02

100 6.110E-02

Fuente: propia del autor.

En la figura 4.7 se muestran las manchas de luz a color y en escala de grises del
detector final del sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico a un diametro de
apertura en a) 5 um, b) 10 um, ¢) 25 um, d) 50 um, e) 75 pum, y f) 100 um. En la figura
observamos que, al aumentar el didmetro de la apertura, aument6é la entra de luz al
espectrometro, lo que permitié la llegada de méas rayos al detector final del sistema con
reflector eliptico. Al mismo tiempo, observamos que entre mas grande fue el didmetro de la
apertura, mas evidente fue la presencia de astigmatismo sobre el eje sagital, lo cual se debid
a que en este sistema se trabajo con dos aperturas: la primera en el punto focal F2 del reflector
eliptico y la segunda en el punto focal de la lente de enfoque. Dado que solo se modifico la
apertura colocada en el punto focal de la lente de enfoque y a la apertura en el punto focal F2
del reflector quedo fija a 0.25 mm, debido al tamafio de la apertura con diametro fijo y las
constantes reflexiones en los elementos dpticos, algunos de los rayos que pasaron a través de
la apertura fija, se encontraban fuera de foco y como consecuencia, se generaron manchas de
luz difusas sobre el detector final en el sistema con reflector eliptico con una mayor area de
incidencia que aquellas manchas en el sistema sin reflector. De igual manera, se notd un
aumento en la intensidad de las manchas de luz debido a que el reflector eliptico, permitio la
redireccion de una mayor cantidad de los rayos dispersados por la fuente puntual hacia el
punto focal de la lente colectora con igual apertura angular. Para este sistema, el punto de
menor confusion se presentd sobre la mancha correspondiente a la longitud de onda de 690
nm.
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a) b) C) d) e)

Figura 4.7. Manchas de luz en el detector final del sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico con didmetros de apertura en a) 5 pum,
b) 10 um, ¢) 25 um, d) 50 um, e) 75 um y f) 100 pum.
Fuente: visor de detector en Zemax™.,
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Para determinar el tamafio de apertura para el sistema con reflector eliptico, se realiz6
una graficaen MATLAB® con las mismas caracteristicas que la graficaen MATLAB® para
el sistema sin reflector para la apertura de 5, 10, 25, 50, 75 y 100 um. Con la gréfica, se
analizo la relacion entre el diametro de la apertura, la irradiancia en watts por unidad de area
(W/mm?) y el tamafio de la mancha de luz sobre el detector final.

En la figura 4.9 se muestra la grafica de las irradiancias por pixel para el vector
columna central para las primeras 31 entradas de longitudes de onda de la banda de paso
anteriores a la longitud de onda de corte del filtro Notch a diferentes diametros de apertura.
En la figura observamos en este caso que solo los valores de irradiancia pico para las
aperturas de 75 y 100 um presentaron un valor semejante para las longitudes de onda
representadas en la grafica. De igual manera, se observé en la gréafica que la longitud de onda
de 690 nm, la cual correspondi6 con el punto de menor confusion, fue la que presento la
irradiancia pico mayor, con un valor igual a 15 W/mm?, donde al comparar este valor con la
irradiancia pico del sistema sin reflector, solo se obtuvo un aumento de 1.36 veces.
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Figura 4.8. Gréafica de picos de irradiancia por pixel a diferentes diametros de apertura para el

sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico.
Fuente: MATLAB®.

La figura 4.9 muestra la grafica de la longitud de onda de 690 nm correspondiente al
valor de mayor irradiancia para el sistema con reflector eliptico. En la gréfica se observo que
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aunque las intensidades pico para las aperturas de 75 y 100 um presentan valores similares,
la distribucién sobre el nimero de pixeles aumenta conforme aumenta el didmetro de la
apertura. Para la apertura de 75 pm se tiene una distribucion lineal de 35 pixeles y para la
apertura de 100 um de 40 pixeles.

16
. — Apertura 5um
14 ; # Trradiancia Pico
— Apertura 10um
12 # Irradiancia Pico
NE — Apertura 25um
] 10 +  Iradiancia Pico
R — Apertura 30um
é 4+ Irradiancia Pico
'FE' 6 Apertura 7>um
E , Trradiancia Pico
4 : Apertura 100w
Trradiancia Pico
2
0
0 3 10 15 20 25 30 35 40 45 30
Pixel

Figura 4.9. Gréfica de picos de intensidad para la longitud de onda de 740 nm a diferentes
diametros de apertura en el sistema de espectrometro Raman sin reflector.
Fuente: MATLAB®.

Con la informacién obtenida, se determind que la apertura mas adecuada para el
sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico, fue la apertura con un didmetro de 75
pum, ya que esta permite la suficiente entrada de luz hacia el espectrémetro con un
astigmatismo moderado y manteniendo una alta potencia de salida con un valor de 4.430E-
02 W, teniendo como resultado, un aumento de 4.36 veces con respecto al sistema de
espectrometro Raman sin reflector.

4.3.3. Sistema de Espectrometro Raman con Reflector Parabolico

La tabla 4.4 muestra las potencias totales de salida en watts (W) en el detector final
para los diametros de apertura de 5, 10, 25, 50, 75 y 100 um para el sistema de espectrémetro
Raman con reflector parabdlico. Al analizar los datos presentados en la tabla, se observé que
la potencia total de salida para las diferentes aperturas, fueron menores a aquellas en el
sistema con reflector eliptico, lo cual se debio a que el sistema con reflector eliptico presento
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una mayor dispersion de los datos sobre el detector final que el sistema con reflector
parabdlico.

Tabla 4.4. Potencias totales de salida en el sistema de espectrémetro Raman con reflector
parabolico a diferentes didmetros de apertura.

Diametro de apertura (um) | Potencia total de salida (W)

5 5.544E-03
10 1.030E-02
25 1.973E-02
50 3.294E-02
75 4.516E-02

100 5.613E-02

Fuente: propia del autor.

En la figura 4.10 se muestran las manchas de luz a color y en escala de grises del
detector final del sistema de espectrdmetro Raman con reflector parabolico, a un didmetro de
apertura en a) 5 um, b) 10 pum, c) 25 pum, d) 50 um, e) 75 pm, y f) 100 um. En la figura
podemos observar que al aumentar el didmetro de la apertura, aumenta la entra de luz al
espectrometro, lo que permite la llegada de mas rayos al detector final del sistema con
reflector parabdlico. A comparacion de las manchas de luz de los reflectores finales del
sistema de espectrometro Raman sin reflector y espectrometro Raman con reflector eliptico,
el astigmatismo sagital y transversal en las manchas de luz del detector final del sistema de
espectrometro Raman con reflector parabdlico es minimo. Esto se debe a que el reflector
parabodlico genera la entrada de un haz colimado hacia el sistema, lo que permite que los
rayos entren paralelos al eje éptico de la lente reductora, causando que las reflexiones en las
superficies de los elementos sean a un angulo de cero grados con respecto a la normal del
elemento. Para este sistema, el punto de menor confusién se presentd sobre la mancha
correspondiente a la longitud de onda de 740 nm al igual que en el sistema sin reflector.
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a) b) c) d) e) f)
Figura 4.10. Manchas de luz en el detector final del sistema de espectrometro Raman con reflector parabdlico con diametros de apertura en a) 5

pm, b) 10 pm, ¢) 25 pm, d) 50 pum, e) 75 um y f) 100 pm.
Fuente: visor de detector en Zemax™,
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Para determinar el tamafio de apertura para el sistema con reflector parabdlico, se
realizd una grafica en MATLAB® con las mismas caracteristicas que la grafica en
MATLAB® para el sistema sin reflector para la apertura de 5, 10, 25, 50, 75 y 100 um. Con
la gréfica, se analizo la relacion entre el didmetro de la apertura, la irradiancia en watts por
unidad de area (W/mm?) y el tamafio de la mancha de luz sobre el detector final.

En la figura 4.12 se muestra la gréfica de las irradiancias por pixel para el vector
columna central para las primeras 31 entradas de longitudes de onda de la banda de paso
posteriores a la longitud de onda de corte del filtro Notch a diferentes didmetros de apertura.
En la figura se muestran los valores de irradiancia pico para las aperturas de 50, 75y 100 um
presentan un valor semejante para las longitudes de onda representadas en la grafica. De igual
manera, se observo en la gréfica que la longitud de onda de 740 nm, la cual correspondid con
el punto de menor confusion, fue la que presento la irradiancia pico mayor, con un valor igual
a 100 W/mm?, donde al comparar este valor con la irradiancia pico del sistema sin reflector,
solo se obtuvo un aumento de 9.09 veces.
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Figura 4.11. Gréfica de picos de intensidad a diferentes diametros de apertura para el sistema de
espectrémetro Raman con reflector parabdlico.

Fuente: MATLAB®.

La figura 4.12 muestra la gréafica de la longitud de onda de 740 nm correspondiente
al valor de mayor irradiancia para el sistema con reflector parabdlico. En la grafica se observo
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que, aunque las irradiancias pico para las aperturas de 50, 75 y 100 um presentaron valores
similares, la distribucion sobre el nimero de pixeles aumenté conforme aumentd el didmetro
de la apertura. Para la apertura de 50 um se tuvo una distribucién lineal de 22 pixeles, para
la apertura de 75 um de 26 y para la apertura de 100 pum de 30 pixeles.
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Figura 4.12. Gréafica de picos de iiradiancia por pixel para la longitud de onda de 740 nm a
diferentes diametros de apertura en el sistema de espectrometro Raman con reflector parabdlico.
Fuente: MATLAB®.

Con la informacion obtenida se determind que la apertura mas adecuada para el
sistema de espectrémetro Raman con reflector parabdlico, fue la apertura con un diametro de
50 um, ya que esta permite la suficiente entrada de luz hacia el espectrometro manteniendo
una minima presencia de astigmatismo con una alta potencia de salida con valor igual a
3.294E-02, teniendo como resultado, un aumento de 2.82 veces con respecto al sistema de
espectrometro Raman sin reflector.

4.4. Analisis de Medianas Para los Tres Sistemas

En la tabla 4.5 observamos la variacion de la potencia total de salida en los tres
sistemas, teniendo la potencia total de salida en el espectrémetro Raman con reflector eliptico
un aumento del 77 % con respecto al sistema sin reflector, mientras que el sistema de
espectrometro Raman con reflector parabélico present6 un aumento del 65 % con respecto a
la potencia de salida del sistema sin reflector. Para validar los resultados y determinar qué
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sistema present6 un aumento de potencia de salida con un astigmatismo minimo, se realizo
el analisis de diferencia de medianas mediante diagramas de cajas y bigotes para los tres
sistemas en conjunto.

Tabla 4.5. Potencia de salida para los tres sistemas.

Sistema Potencia de salida (Watts)
Sin reflector 1.016E-02
Con reflector eliptico 4.430E-02
Con reflector parabolico 2.873E-02

Fuente: propia del autor.

Para el desarrollo de la gréafica, se tomaron todos los datos correspondientes al
conjunto de datos de las manchas de luz en los detectores finales, para cada uno de los tres
sistemas: el sistema sin reflector, sistema con reflector eliptico y sistema con reflector
parabdlico. Posteriormente, se identificaron los datos atipicos presentes en cada conjunto de
datos. La tabla 4.6 muestra la cantidad de datos recolectados de los detectores finales, la
cantidad de datos atipicos y la cantidad de datos finales para cada sistema.

Tabla 4.6. Datos iniciales, atipicos y finales para cada uno de los sistemas.

Sistema Datos iniciales Datos atipicos Datos finales
Sin reflector 18,963 761 18,202
Con reflector eliptico 24,963 2,477 22,486
Con reflector parabélico 11,084 381 10,703

Fuente: propia del autor.

En la figura 4.13 se muestra el diagrama de cajas y bigotes, en color verde para el
sistema sin reflector, en color naranja para el sistema con reflector eliptico y en color amarillo
para el sistema con reflector parabolico. Claramente observamos como los datos para los tres
sistemas, presentan una distribucion no normal, ya que el valor de la mediana se encuentra
sesgado hacia el valor minimo. De igual manera, se aprecia como el grafico para el sistema
con reflector parabodlico, sobresale muy por encima de las otras, mientras que el grafico para
el sistema eliptico presenta una forma similar a aquella para el sistema sin reflector. En color
rojo y azul, observamos los datos atipicos leves y los datos atipicos extremos,
respectivamente. Para los datos en el sistema sin reflector y el sistema con reflector eliptico
se generaron una mayor cantidad de datos extremos debido a que la dispersion de los datos
sobre el detector final para cada sistema es mayor a comparacion del sistema con reflector

Maestria en Ingenieria Pg. 132



Instituto de Ingenieria Universidad Autonoma de Baja California

parabolico, en el cual los datos atipicos son leves ya que en este sistema los datos no se
encuentran tan dispersos sobre el detector final. En la tabla 4.7 se muestran los valores
calculados de la mediana, el valor minimo, el valor del primer cuartil (Q2s), la mediana, el
valor del tercer cuartil (Q7s) y el valor maximo, para cada uno de los sistemas.

— il ===

I I
Sin_Reflector Eliptico Parabélico

Figura 4.13. Diagrama de caja de los datos del sistema de espectrometro Raman sin reflector,
espectrometro Raman con reflector eliptico y espectrometro Raman con reflector parabdlico.
Fuente: NCSS®.
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Tabla 4.7. Valor minimo, primer cuartil, mediana, tercer cuartil y valor maximo para las graficas
de caja para cada uno de los sistemas.

Sistema Valor minimo Q25  mediana Q75 @ Valor maximo
Sin reflector 0.00584 0.0356 0.126  0.394 0.885
Con reflector eliptico 0.00072 0.00531  0.039 0.39 0.970
Con reflector parabdlico 0.00027 0.00782  0.131 1.29 3.23

Fuente: propia del autor.

En la figura 4.15 podemos observar mas claramente el intervalo de confianza para la
mediana de cada uno de los sistemas. En la figura, apreciamos como los intervalos de
confianza para los tres sistemas no se traslapan entre si, lo que significa que si existen
diferencias significativas, con un nivel de confianza del 95 % entre los sistemas sin reflector,
con reflector eliptico y con reflector parabélico.
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Figura 4.14. Diagrama de caja donde se parecia el intervalo de confianza para la mediana de los
datos del sistema sin reflector, con reflector eliptico y con reflector parabélico.
Fuente: NCSS®.
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Al comparar los datos proporcionados en las tablas 4.5y 4.7 y, al observar la gréafica
en la figura 4.14 podemos deducir lo siguiente:

— Aunque existio una diferencia estadisticamente significativa entre los datos del
sistema sin reflector y el sistema con reflector eliptico, los datos en el sistema con
reflector eliptico se encontraron sesgados hacia abajo lo que significa que si aunque
el sistema con reflector eliptico si logro el aumentd la coleccion de radiacion
dispersada por la fuente puntual, las manchas en el detector final de este sistema
fueron més difusas que aquellas en el sistema sin reflector por lo que datos en el
sistema con reflector eliptico presentaron una mayor cantidad de valores atipicos en
comparacion al sistema sin reflector y el sistema con reflector parabélico.

— Ademéas de que el sistema con reflector parabolico mostré el aumento mas
estadisticamente significativo para la coleccion de luz dispersada por la fuente
puntual entre los tres sistemas, las manchas en el detector final para cada longitud de
onda presentaron una forma mas puntual comparadas con las manchas presentes en
los detectores finales en los sistemas sin reflector y con reflector eliptico. Debido a
esto, las gréafica de cajas y bigotes para el sistema sin reflector y el sistema con
reflector eliptico presentaron una mayor cantidad de datos atipicos leves y extremos
que la gréfica de cajas y bigotes para el sistema con reflector parabdlico, el cual
mostro una menor cantidad de datos atipicos leves.
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Capitulo V

Conclusiones y Trabajo a Futuro

Las conclusiones obtenidas en la presente tesis, asi como el trabajo a futuro
identificado se presentan a continuacion.

5.1. Conclusiones

Hoy en dia, la necesidad de entender los efectos de la contaminacion ambiental en
materia de material particulado, ha aumentado la exigencia de sistemas de analisis cualitativo
y cuantitativo con los cuales sea posible estudiar la composicion quimica, elemental y
morfologica de material particulado. Los sistemas de espectrometria Raman, han demostrado
ser una herramienta con la cual es posible conocer la composicidon quimica, tanto de muestras
conglomeradas como de muestras individuales de particulas contaminantes del aire. No
obstante, su adquisicion puede ser a veces dificil para las instituciones, por lo que algunos
investigadores, han desarrollado sistemas de espectrometria Raman sencillos con elementos
de facil acceso, para lograr la realizacion de investigaciones en el campo de la contaminacion
ambiental. Sin embargo, su principal problema es la intensidad de la sefial Raman, la cual
Ilega a ser muy pequefia y en ocasiones imperceptible. Los resultados de este trabajo de tesis,
pueden ayudar en el desarrollo de nuevos sistemas de espectrometria Raman sencillos, con
los cuales se logra el aumento de la intensidad de la sefial Raman.

La técnica utilizada para lograr el aumento de intensidad en un espectrometro Raman
es el disefio y su simulacion, innovando la colocacién de dos tipos de colectores de luz: un
reflector parabolico y un reflector eliptico.
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Se realizd un analisis tedrico y simulaciones sobre dos arreglos Opticos propuestos
como sistemas de espectrometria Raman, cuyos resultados fueron comparados con aquellos
de un sistema de espectrometria Raman sin reflector. Las principales caracteristicas que
fueron buscadas en ambos sistemas, fue el aumento en la coleccion de radiacion emitida por
parte de una fuente puntual para lograr el aumento en la intensidad de la sefial Raman con la
minima presencia de aberraciones en las manchas de luz sobre un detector final.

Durante el analisis teorico de los elementos que se buscaba constituyeran el sistema
de espectrometro Raman, se encontraron elementos de facil adquisicion que permiten la
coleccidn, redireccion y dispersion de la sefial emitida por una fuente puntual, como es el
caso de tres lentes asféricas: la primera para colimar la luz proveniente de la fuente laser, la
segunda para colectar la radiacion dispersada por una fuente puntual y la tercera para enfocar
la luz colectada hacia la entrada del espectrometro, las cuales, debido a su forma, permiten
disminuir o eliminar la aberracion esférica. Un divisor de haz cubico por su parte, permitio
la redireccion de la luz colectada por la lente asférica hacia la entrada del espectrometro
eliminando la desviacion del haz causada por un divisor de haz de placa. Dos espejos
concavos se utilizaron para redirigir la luz a través del espectrometro y una red de difraccion
de rejillas para separar los rayos de luz por longitud de onda. Ademas, el uso de reflectores
incremento la entrada de la sefial emitida para el sistema con reflector eliptico en un 77 % y
para el sistema con reflector parabdlico en un 65 %.

Todos los elementos dpticos utilizados para los sistemas de espectrometria Raman,
fueron disefiados segun sus caracteristicas fisicas, las cuales se encontraron en las hojas de
datos proporcionadas por el fabricante.

El trazo de rayos en las simulaciones de los arreglos dpticos, permiti6 analizar cbmo
se reflejaban y transmitian los rayos emitidos tanto por la fuente laser como por la fuente
puntual a través de los elementos dpticos. Asimismo, el trazo de rayos permiti6 observar que,
aungue se utilizaron lentes asféricas y se trabajara lo mas cerca del area paraxial de los
espejos céncavos con una lente asférica con apertura numeérica igual a 0.13, la aberracion
astigmatismo se observa en las manchas de luz del detector final en los tres sistemas, debido
a las constantes reflexiones sobre las superficies de los elementos Opticos. Se observo una
relacion estrecha entre el aumento en el tamafio de la apertura y el incremento en el area de
la mancha de luz en el detector final, afectando la resolucion espectral de los tres sistemas.
En el sistema de espectrometro Raman sin reflector, fue en el que se observé la mayor
presencia de astigmatismo conforme se aumentaba el didmetro de la apertura debido a la
emision de luz dispersa por la fuente puntual, sobre el eje tangencial para las longitudes de
ondas cortas, mientras que para las ondas largas se observad sobre el eje sagital. Para el sistema
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de espectrometro Raman con reflector eliptico, en el que se trabajo con dos puntos focales
importantes: el punto focal F2 del reflector eliptico y el punto focal de la lente asférica de
enfoque, fue necesario la colocacion de una apertura para evitar la entrada de aquellos rayos
que se encontraran fuera de foco. Debido a que solo se modificd el tamafio de la apertura
colocada en el punto focal de la lente de enfoque y la apertura en el punto focal F2 se mantuvo
constante con un didmetro igual a 0.250 mm, se observo la presencia de astigmatismo, aunque
en este caso se observo astigmatismo solo sobre el eje tangencial tanto para longitudes de
onda cortas como longitudes de onda largas. Para el sistema de espectrometro Raman con
reflector parabdlico, fue en el que la presencia de astigmatismo se mantuvo minima sobre el
eje tangencial y el eje sagital, para longitudes de ondas cortas y longitudes de ondas largas,
respectivamente, debido a que la entrada de los rayos dispersos por la fuente puntual se dio
de forma colimada a causa de la forma parabdlica del reflector.

Para determinar el tamafio de la apertura ideal para mantener una entrada de radiacion
maxima con un astigmatismo al minimo, para los tres sistemas se analizé la potencia de salida
medida sobre el detector final a diferentes diametros de apertura del punto focal de la lente
asférica de enfoque. Para el sistema sin reflector se determind una apertura de 50 pm, para
el sistema con reflector eliptico se determiné una apertura de 75 um y para el sistema con
reflector parabolico se determind una apertura de 50 um, para los cuales se obtuvieron
potencias de salida total de 1.016E-02 W, 4.430E-02 W y 2.873E-02 W, respectivamente.

Para el sistema con reflector eliptico se observé un aumento de la sefial de 4.36 veces
en relacion con el sistema sin reflector, mientras que para el sistema con reflector parabolico,
el aumento fue de 2.86 veces con respecto a la sefial del sistema sin reflector. Sin embargo,
al observar las gréficas de potencia para el sistema con reflector eliptico y el sistema con
reflector parabdlico, observamos que las intensidades relativas por longitud de onda medidas
en el detector final, fueron mayores para el sistema con reflector parabodlico, llegando la
irradiancia maxima a 100 W/mm?, mientras que para el reflector eliptico, la irradiacia
maxima fue de aproximadamente 16 W/mm?. Esto debido a que el diametro de la apertura
en el foco F2 del reflector eliptico, que aunque permitié la entrada de mas rayos al sistema,
debido a que la apertura en el foco F2 tenia un diametro muy grande, algunos de los rayos
que entraron al arreglo optico se encontraban fuera de foco, lo que provoco un aumento en
el area de distribucion de los rayos enfocados por el espejo C2 sobre el detector final, dando
como resultado manchas de luz con una forma difusa, mientras que el sistema con reflector
parabolico, al trabajar con rayos colimados, permitio que el area de distribucion de los rayos
al ser enfocados en un punto en el detector final fuera menor, acercandose a la forma de una
mancha puntual.
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Por ultimo, la informacion se verifico por medio de un analisis de medianas con una
gréafica de cajas y bigotes, con la cual se relacion6 el aumento de potencia y la presencia de
astigmatismo en los tres sistemas. En el diagrama de cajas y bigotes con datos atipicos
observamos que se presentd una mayor cantidad de datos atipicos extremos para el sistema
sin reflector y el sistema con reflector eliptico debido a que en ambos sistemas éxito una
mayor dispersion de los datos sobre el detector final correspondiente, mientras que para el
sistema con reflector parabdlico se presentaron solo datos atipicos leves debido a que la
dispersion de datos sobre el detector final fue en un area menor con lo que deducimos que a
menor presencia de datos atipicos es menor la presencia de astigmatismo en las manchas por
longitud de onda sobre en detector final para cada uno de los tres sistemas.

Con respecto a las potencias de salida de los sistemas, se encontré que, aunque la
potencia de salida en el detector final del sistema de espectrometro Raman con reflector
eliptico fue mayor a la potencia de salida en el detector final del sistema con reflector
parabdlico, la intensidad por pixel en el sistema con reflector parabdlico fue méas grande,
debido a que los rayos se concentraron en un area menor a la del sistema con reflector eliptico
en el detector final lo cual se observo en las graficas de cajas y bigotes. En ellas se muestra,
al igual que en las graficas realizadas en MATLAB®, que los datos por pixel recolectados
en el detector final del sistema con reflector eliptico fueron menores a los datos recolectados
por pixel en el detector final del sistema con reflector parabdlico debido a que en el sistema
con reflector parabdlico se generd una menor dispersion de los datos y por ende aumento la
intensidad por pixel, siendo este sistema el que presento una mayor diferencia
estadisticamente significativa con respecto al sistema sin reflector y el sistema con reflector
eliptico.

Con esto podemos concluir que el sistema de espectrémetro Raman con reflector
parabdlico, permitié un mayor aumento en la coleccién de luz dispersada por una fuente
puntual con una presencia de astigmatismo minima en las manchas por longitud de onda del
detector final, con respecto a las mediciones del sistema de espectrometro Raman sin
reflector y el sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico. Es importante recordar
que en el sistema con reflector eliptico, debido a que solo se modifico el didametro de la
apertura colocada en el punto focal de la lente de enfoque, es necesario realizar el analisis
del sistema al modificar el diametro de la apertura en el foco F2 del reflector eliptico y la
apertura en el punto focal de la lente de enfoque para determinar si existe 0 no una mejora en
la disminucion de la presencia de astigmatismo en las manchas por longitud de onda sobre el
detector final.
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5.2. Trabajo a Futuro

El trabajo a futuro que se ha identificado durante el desarrollo de esta tesis se presenta
a continuacion:

— Analizar el efecto sobre la presencia de aberraciones al cambiar el tamafio de la
apertura en el punto focal F2 y la apertura en el punto focal de la lente de enfoque en
el sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico.

— Realizar la simulacion de los sistemas en el modo secuencial para analizar el tipo de
aberracion presente en las manchas de luz en el detector final.

— Analizar en los tres sistemas la disminucion de las aberraciones en las manchas de
luz de los detectores finales al cambiar los espejos cdncavos por espejos toroidales y
la red de difraccion de rejilla por una red de difraccién holografica.

— Desarrollar una fuente de luz con caracteristicas de una muestra de material
particulado que disperse radiacion Raman y Rayleigh.

— Desarrollar un elemento con caracteristicas que simulen a un filtro de membrana y
afiadirlo a la simulacion para analizar su efecto sobre el trazo de rayos y la potencia
de salida en los tres sistemas.
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Anexo A

Editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz de placa.
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#
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Source Point
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Rectangular Volume
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Standard Surface
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Even Asphere Lens
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0
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0
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Tabla A.1. Tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrémetro Raman sin reflector con divisor de haz de

placa.
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Material Param Param 2 Param Param Param Param Param Param Param Param Param @ Param Param
1 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
- 20 5000000 1 0 0 180
. 0 5000000 1 0 o oos 16 TOF 9 MUE 1 0
N-BK7 6.25 8.75 3 6.25 8.75
-2.08E-  -1.37E- 2.03E- -2.96E-
D-ZK3 3.15 4.8 2725 | -0.542 0 05 04 05 06 0 0
B270 6.25 5 6.25
N-BK7 -200 0 25.4 25.4 9 0 0 25.4 25.4
MIRROR 25 25 9.5 0 0 0 0 1.22 1 0 0
N-BK7 -400 0 375 375 12 0 0 375 375
3 30 500 5000 0 0 0 0 0 0 0 -90 90
ABSORB 50 20
0 0 2.85 0
ABSORB 50 20
0 0 25 0
ABSORB 50 20
ABSORB 50 45
0 0 5.3 0
ABSORB 100 100
0 0 45 0
ABSORB 100 100
1.00E-
0 0 03 0
9.26E- 8.34E- -547E- -2.60E-
D-ZLAF52LAM 3.15 2.708 3576 = -0.925 0 04 08 07 08 6.98E-10 0
D-ZK3M 5 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Tabla A.2. Continuacion de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de
haz de placa.
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Param 14 Param 15 Param16 Param1l7 Param18 Param19 Param?20 Param?21 Param?22 Param?23 Param 24

0 0 0 1.00E-02 0 0 1.00E-02

0 -2.979 -12.102 0 8.07E-03 = -1.73E-03 = 1.84E-04 -8.94E-06 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 2

-90 90 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 -0.022 -4.47E-06 0 0 0 0 0 0

Tabla A.3. Continuacion de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrémetro Raman sin reflector con divisor de
haz de placa.
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Anexo B
Editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz cubico.
Object . Ref Inside X Y Z Tilt About = Tilt About Tilt

#{f Object Type Comment Object of Position = Position = Position X Y About Z
1 Source Point 0 0 0 0 65.75 0 0 0
2 Source Diode 0 0 0 0 111.65 180 0 0
3 Polygon Object Prism45.POB 0 0 0 0 85 0 0 180
4 Polygon Object Prism45.POB 3 0 0 0 8 180 0 0
5 Even Asphere Lens 0 0 0 0 105.6 0 0 0
6 Cylinder Volume 0 0 0 -19.9 89 90 0 0
7 Standard Lens 0 0 0 -203 89 98 0 0
8 Lenslet Array 1 7 0 0 18 -75 60 0 0
9 Standard Lens 0 0 0 -160 60 178.5 0 0
10 Detector Color 9 0 0 60 -146 26 0 0
11 Rectangle 0 0 0 0 68.7 0 0 0
12 Standard Surface 0 0 0 0 68.7 0 0 0
13 Rectangle 0 0 0 0 107.6 0 0 0
14 Standard Surface 0 0 0 0 107.6 0 0 0
15 Rectangle 0 0 0 0 115 0 0 0
16 Rectangle 0 0 0 -20 70 90 0 0
17 Standard Surface 0 0 0 -20 89 90 0 0
18 Rectangle 0 0 0 -40.5 89 90 0 0
19 Standard Surface 0 0 0 -40.5 89 90 0 0
20 Rectangle 0 0 0 -83 89 90 0 0
21 Standard Surface 0 0 0 -83 89 90 0 0
22 Even Asphere Lens 355230-A.1 0 0 0 0 71.4 180 0 0
23 Even Asphere Lens 0 0 0 -42.95 89 -90 0 0

Tabla B.1. Tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de haz cubico.
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Material Param Param 2 Param | Param Param Param Param Param
1 3 4 5 6 7 8
- 20 5000000 1 0 0 180
: 0 5000000 1 0 o o015 16 TOF
N-BK7 4 1
N-BK7 4 1
D-ZK3 3.15 48 2725 0542 0 '2'825
B270 6.25 5 6.25
N-BK7 -200 0 25.4 25.4 9 0 0 25.4
MIRROR 25 25 9.5 0 0 0
N-BK7 -400 0 375 375 12 0 0 37.5
3 30 500 5000 0 0 0 0
ABSORB 50 20
0 0 2.85 0
ABSORB 50 20
0 0 2.5 0
ABSORB 50 20
ABSORB 50 45
0 0 5.3 0
ABSORB 100 100
0 0 45 0
ABSORB 100 100
1.00E-
0 0 03 0
9.26E-
D-ZLAF52LAM 3.15 2.708 3.576 -0.925 0 04
D-ZK3M 5 3 0 0 0 0

Param Param Param Param Param
9 10 11 12 13
1.00E-
9 02 1 1 0
-1.37E-  2.03E- -2.96E- 0 0
04 05 06
25.4
0 1.22 1 0 0
375
0 0 0 -90 90
8.34E- -5.47E- -2.60E-
08 07 08 6.98E-10 0
0 0 0 0 0

Tabla B.2. Continuacion de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman sin reflector con divisor de

haz clbico.
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Param 14 Param 15 Param16 Param1l7 Param18 Param19 Param?20 Param21 Param?22 Param?23 Param 24

0 0 0 1.00E-02 0 0 1.00E-02

0 -2.979 -12.102 0 8.07E-03  -1.73E-03 = 1.84E-04 -8.94E-06 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 2
-90 90 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 -0.022 -4.47E-06 0 0 0 0 0 0

Tabla B.3. Continuacion de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman sin reflector.
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Anexo C
Editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico.
Object . Ref Inside X Y z Tilt Tilt Tilt

a{# Object Type Comment Object of Position = Position = Position = About X = AboutY = About Z
1 Source Point 0 0 0 0 6.8 0 0 0
2 Source Diode 0 0 0 0 111.65 180 0 0
3 Standard Surface 0 0 0 0 0.67 0 0 0
4 Polygon Object Prism45.POB 0 0 0 0 85 0 0 180
5 Polygon Object Prism45.POB 4 0 0 0 8 180 0 0
6 Even Asphere Lens 0 0 0 0 105.6 0 0 0
7 Cylinder Volume 0 0 0 -19.9 89 90 0 0
8 Standard Lens 0 0 0 -203 89 98 0 0
9 Lenslet Array 1 8 0 0 18 -75 58 0 0
10 Standard Lens 0 0 0 -160 60 178 0 0
11 Detector Color 10 0 0 70 -139 35 0 0
12 Rectangle 0 0 0 68.8 0 0 0
13 Standard Surface 0 0 0 0 68.8 0 0 0
14 Rectangle 0 0 0 0 107.6 0 0 0
15 Standard Surface 0 0 0 0 107.6 0 0 0
16 Rectangle 0 0 0 0 115 0 0 0
17 Rectangle 0 0 0 -20 70 90 0 0
18 Standard Surface 0 0 0 -20 89 90 0 0
19 Rectangle 0 0 0 -40.4 89 90 0 0
20 Standard Surface 0 0 0 -40.4 89 90 0 0
21 Rectangle 0 0 0 -83 89 90 0 0
22 Standard Surface 0 0 0 -83 89 90 0 0
23 Rectangle 0 0 0 0 65.86 0 0 0
24 Standard Surface 0 0 0 0 65.86 0 0 0
25 Even Asphere Lens 355230-A.1 0 0 0 0 71.5 180 0 0
26 Even Asphere Lens 83543.1 0 0 0 -42.95 89 -90 0 0

Tabla C.1. Tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico.

Maestria en Ingenieria C-1



Instituto de Ingenieria Universidad Autobnoma de Baja California

Material Param Param 2 Param @ Param @ Param Param Param @ Param Param Param Param Param Param
1 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
- 1000 5000000 1 0 0 180
: 50 5000000 1 0 o oms 16 OF 9 MPOE 1 0
MIRROR 11.2 -0.686 19.98 0
N-BK7 4 1
N-BK7 4 1
-2.08E-  -1.37E- 2.03E- -2.96E-
D-ZK3 3.15 4.8 2.725 -0.542 0 05 04 05 06 0 0
B270 6.25 5 6.25
N-BK7 -200 0 25.4 25.4 9 0 0 25.4 25.4
MIRROR 25 25 9.5 0 0 0 0 1.22 1 0 0
N-BK7 -400 0 375 375 12 0 0 37.5 375
3 30 500 5000 0 0 0 0 0 0 0 -90 90
ABSORB 50 20
0 0 2.85 0
ABSORB 50 20
0 0 2.5 0
ABSORB 50 20
ABSORB 50 45
0 0 5.3 0
ABSORB 100 100
0 0 45 0
ABSORB 50 30
0 0 0.1 0
ABSORB 50 20
0 0 0.25 0
9.26E- 8.34E- @ -5.47E- -2.60E- 6.98E-
D-ZLAF52LAM 3.15 2.708 3.576 -0.925 0 04 08 07 08 10 0
D-ZK3M 5 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Tabla C.2. Continuacién de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrémetro Raman con reflector eliptico.
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Param 14 Param 15 Param16 Param1l7 Param18 Param19 Param?20 Param?21 Param?22 Param?23 Param 24

0 0 0 1.00E-02 0 0 1.00E-02

0 -2.979 -12.102 0 8.07E-03 = -1.73E-03 1.84E-04 -8.94E-06 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 2
-90 90 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 -0.022 -4.47E-06 0 0 0 0 0 0

Tabla C.3. Continuacién de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman con reflector eliptico.
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Anexo D

Editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrometro Raman con reflector parabdlico.

Object
#

0 ~NO Ol WN P

NDNNNRNNNNRNNREERRERERERERERPRE o
©ONOOUEWNRE,O®©OWOWMNDURWNRO

Object Type

Source Point
Source Diode
Standard Surface
Even Asphere Lens
Polygon Object
Polygon Object
Even Asphere Lens
Cylinder Volume
Standard Lens
Lenslet Array 1
Standard Lens
Detector Color
Rectangle
Standard Surface
Rectangle
Standard Surface
Rectangle
Standard Surface
Rectangle
Standard Surface
Rectangle
Rectangle
Standard Surface
Rectangle
Standard Surface
Rectangle
Standard Surface
Even Asphere Lens
Even Asphere Lens

Comment

Prism45.POB
Prism45.POB

355230-A.1

Ref
Object

OOOOOOOOOOOOOOOOO::OLOOOOU‘IOOOOO

Inside
Oof

o

O OO OO0 0000000000000 O0DO0ODO0OO0O000OOoOOo

X
Position
0

[elelleolileollielleoleleoleollieolleolleleoNelleolleolleoleoleolelleoleliellellellellelie]

Y
Position

o

O OO OO0 oOo

1
NN
o o ©

-40.5
-40.5
-83
-83
0
-42.95

Z
Position
2.5
111.65
0
30
85
8
105.6
89
89
-75
60
-139
39.8
39.8
64.4
64.4
60
60
107.6
107.6
115
70
89
89
89
89
89
65.9
89

Tilt

Tilt

Tilt

About X = AboutY @ AboutZ

0
180
0
0
0
180
0
90
98
58
178

oOoococooococo

[=NelollelliellellelellellieollelieolleolNeolleolleoleolleoleolleolieololellelollellellelloe)
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Tabla D.1. Tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrdmetro Raman con reflector parabdlico.

Material Param @ Param?2 Param Param Param Param Param Param Param Param Param Param Param
1 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
- 1 5000000 1 0 0 180
- 50 5000000 1 0 0 0.015 16 1.00E- 9 1.00E- 1 1 0
02 02
MIRROR 5 -1 15 0
B270 15 11.9 13.551 -0.63 0 5.50E- 0 0 0 0 0
06
N-BK7 4 1
N-BK7 4 1
D-ZK3 3.15 4.8 2.725 -0.542 0 -2.08E-  -1.37E- 2.03E- -2.96E- 0 0
05 04 05 06
B270 6.25 5 6.25
N-BK7 -200 0 25.4 25.4 9 0 0 25.4 25.4
MIRROR 25 25 9.5 0 0 0 0 1.22 1 0 0
N-BK7 -400 0 375 375 12 0 0 37.5 375
3 30 500 5000 0 0 0 0 0 0 0 -90 90
ABSORB 50 20
0 0 135 0
ABSORB 50 20
0 0 2.535 0
ABSORB 50 20
0 0 0.078 0
ABSORB 50 20
0 0 2.5 0
ABSORB 50 20
ABSORB 50 45
0 0 5.3 0
ABSORB 50 100
0 0 2.75 0
ABSORB 50 30
0 0 0.075 0
D-ZLAF52LAM 3.15 2.708 3.576 -0.925 0 9.26E- 8.34E- -5.47E- -2.60E- 6.98E- 0
04 08 07 08 10
D-ZK3M 5 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tabla D.2. Continuacion de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrdmetro Raman con reflector parabdlico.

Param 14 Param 15 Param 16 Param1l7 Param 18 Param19 Param?20 Param?21 Param?22 Param?23 Param 24

0 0 0

0 0 0

0 -2.979 -12.102

0 0 0
-90 90 0

0 0 0

0 0 0

1.00E-02

0

0

0
-0.022

0

0

8.07E-03

0

-4.47E-06

0

0

-1.73E-03

0
0

1.00E-02

0

1.84E-04

0
0

-8.94E-06

0
0

0
0

0
0

0
0

Tabla D.3. Continuacion de la tabla del editor de componentes en Zemax™ para el sistema de espectrdmetro Raman con reflector parabolic
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