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Resumen. Proposito: Las microbalanzas como sensores acusticos son extremadamente sensibles a
cambios de masa y permiten medir peliculas muy delgadas tipicas de los procesos de microfabricacion
(MEMS y semiconductores). Algunas de las aplicaciones mas importantes involucran la medicion de
deposicion del polimero parylene, utilizado en dispositivos médicos y el sensado de la deposicion de
antigenos y proteinas en canales microfluidicos. Metodologia: Se desarrollé un macromodelo (modelo
dinamico de orden reducido de dispositivos) basado en el modelo de Mason de lineas de transmision
acustica. Este modelo permite modelar multiples capas piezoeléctricas (cuarzo, PVDF y AIN) y no
piezoeléctricas (Al, Si3Ny, parylene, liquido) encontradas en estos dispositivos. Se utilizdo un modelo
numérico (FEM) con deposicion de parylene para validar el macromodelo y optimizar los parametros
para una microbalanza con disco de PVDF y para una con disco de cuarzo (QCM), con frecuencias de
resonancia de 45.8MHz y 5MHz respectivamente. Se implementd también un modelo FEM para
validar el macromodelo de una microbalanza con membrana de AIN con frecuencia de resonancia de
1.5GHz. En el modelo FEM se us6 un solido 3D elastico lineal piezoeléctrico para el cuarzo (trigonal
32), para el PVDF (ortorrombico mm2) y para el AIN. El parylene fue modelado como un material
elastico lineal isotropico. Resultados: Parael macromodelo de la QCM, el corrimiento en frecuencia
para espesores de deposicion de parylene entre 1pm-20um presentd un error promedio de 2.57% con
una desviacion estandar de 1.4% respecto a la solucién analitica; para el modelo numérico, el
corrimiento en frecuencia present6 un error promedio de 3.66% con una desviacion estandar de 4.39%
respecto al analitico. Para la microbalanza de PVDF en el macromodelo, el corrimiento en frecuencia
para espesores de deposicion de parylene entre 80nm-400nm presentd un error promedio de 4.18%
con una desviacion estandar de 4.55% respecto al modelo FEM. Para la microbalanza de AIN en el
macromodelo, la frecuencia de resonancia presentd un error de 63.5% respecto al modelo FEM. Su
aplicacion en un medio liquido (agua) mostr6 la respuesta en frecuencia y la atenuacion del factor de
calidad (Q) en concordancia la literatura. Conclusiones: El macromodelo para los detectores
gravimétricos concibe una herramienta confiable para modelar esta deteccion en el sistema completo
fluidico-transporte-acustico.
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1 INTRODUCCION

La microbalanza de cristal de cuarzo (QCM, por sus siglas en inglés) es un dispositivo
altamente sensible a las pequefias variaciones de masa que en ella ocurren (Figura ). Esto se
debe a los cambios que experimenta la frecuencia de resonancia (fy) del cristal de cuarzo,
material piezoeléctrico, al hacerlo su masa. Algunas microbalanzas poseen una resolucion de
hasta 0,05ng (O’Sullivan et al. 1999). Las QCMs poseen una mayor sensibilidad que las
microbalanzas analiticas convencionales que se utilizan actualmente en los laboratorios. Esta
gran sensibilidad a la masa se explica en la elevada aceleracion que actia sobre el film
depositado (Mecea, 2005). El hecho que el méaximo desplazamiento se produzca en la
superficie del cristal, hace que el modo de sensado de corte sea muy sensible a la acumulacion
de masa en la superficie (Ballantine Jr. et al. 1997).

La f; del cristal depende tanto de sus propiedades fisicas como de las propiedades del
medio adyacente. La ecuacion de Sauerbrey (ver ec. (1)) relaciona este cambio en la f con la
masa acumulada sobre el cristal:

Af = ksAm (1)
donde 4 es el cambio en la fj, 4,, es la masa depositada y &, es una constante que considera
parametros del cuarzo como la fj el espesor, la densidad y el modulo de corte.

Figura 1: Esquema del cristal de cuarzo de una microbalanza.

Las QCMs estan constituidas por un delgado disco de cristal de cuarzo al cual se le fijan
los electrodos para la estimulacion y sensado. La aplicacion de un potencial eléctrico externo
al material piezoeléctrico, produce tensiones mecanicas internas. Un campo eléctrico oscilante
aplicado en las caras del dispositivo induce una onda acustica que se propaga a través del
cristal.

Las dimensiones y geometrias tanto del cristal como de los electrodos son determinantes
en las caracteristicas funcionales que presenta la QCM. Por ejemplo, se ha mostrado a través
de simulaciones con elementos finitos, que la forma circular de los electrodos ha arrojado
mejores resultados que la anular y que el aumento de su espesor reduce la sensibilidad de la
QCM (Wu et al. 2003). También se ha aplicado esta técnica numérica para observar el perfil
del desplazamiento vibratorio del cristal (Kurosawa et al. 2004). Otra caracteristica que
presenta la geometria de la microbalanza es que reduciendo el diametro de los electrodos, se
mejora la separacion de los modos de vibracion espurios del fundamental (Hung et al. 2003).
Se ha observado que las vibraciones del cristal se concentran en el centro del disco, perdiendo
amplitud mas alld de las dimensiones de los electrodos; ademas la distribucion del
desplazamiento no es circular sino eliptica (Kurosawa et al. 2004; Mecea, 2005).

Los modos de oscilacion de los cristales se corresponden con su deformacion, la cual es
dependiente del corte del cristal. Para un modo vibracional de corte, el cristal tiene un corte
AT, el cual posee una orientacion especifica de 35°15' respecto del eje optico y en donde las
ondas acusticas se propagan en direccion perpendicular a la superficie del cristal (O’Sullivan
et al. 1999; Ballantine Jr. et al. 1997). Este modo es el utilizado para la fabricacion de
microbalanzas debido a su bajo coeficiente de temperatura, con minimos cambios en la
frecuencia cuando lo hace la primera ademas de su estabilidad en frecuencia (Yang, 2006).
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Operan a una frecuencia relativamente baja que oscila entre los 3MHz y los 15MHz
(O’Sullivan et al. 1999; Wu et al. 2003; Buck et al. 2004). Las aplicaciones mas usuales de
estos dispositivos se encuentran en los sistemas de deposicion, deteccion de fase gaseosa
(humedad, etc.), inmunosensores mediante capa de anticuerpos, biosensores de ADN
(inmovilizando la cadena simple de ADN y detectando la hibridacion) y analisis de droga
mediante una capa de adsorventes especificos.

Hoy en dia se encuentra en constante crecimiento el desarrollo de resonadores acusticos de
volumen de pelicula delgada (FBAR por sus siglas en inglés). La tecnolog'ia FBAR nace
como una extension directa de los resonadores de cristal de cuarzo. Esta tecnologia permite
reducir el espesor de las capas piezoeléctricas de los resonadores y asi aumentar su frecuencia
de resonancia. Lo ultimo en desarrollo de FBARs han sido los biosensores miniatura.

Dentro de esta tecnologia se encuentran los sensores de polimeros piezoeléctricos. El
polivinilidenofluoruro (PVDF) y sus copolimeros son los polimeros con mayor efecto
piezoeléctrico. Una de las mayores ventajas de los films piezoeléctricos sobre las ceramicas
piezoeléctricas es la baja impedancia acustica, cercana a la del agua, tejido humano y otros
materiales organicos, ademas de poseer un amplio rango dindmico y gran ancho de banda. Por
esto es que revisten de gran importancia en aplicaciones biomédicas. Existen copolimeros que
permiten espesores muy delgados para aplicaciones sobre silicio.

El PVDF tiene simetria ortorrombica clase mm2. Para el PVDF existen tres principales
modos de actuacion/sensado: modo en el plano (ds;, d3z), modo de espesor (d33) y modo de
corte (d;s, da4). Cuando es utilizado como transmisor ultrasénico (generalmente >500KHz) es
normalmente operado en el modo de espesor (ds3) (Measurement Specialties, Inc., 1999).

Existe discrepancia entre valores obtenidos de las propiedades del PVDF ortotropico, que
tiene su origen en las diferentes formas encontradas en los procesos de produccién mecanicos
y eléctricos; este es uno de los obstaculos encontrados al considerar las propiedades
anisotropicas del PVDEF. Se han publicado estudios de la influencia de la orientacion del film
piezoeléctrico (Ohigashi, 1976; Sokhanvar et al. 2007). Varios autores han puesto sus
esfuerzos en la obtencion de sus propiedades (Roh, 2002; Sokhanvar et al. 2007) y su
dependencia con la temperatura (Ohigashi, 1976). Se encuentran varias opciones de
fabricacion como la utilizacion de soft lithography mediante casting y posterior pooling
(Koucky, 2009) y utilizando film de PVDF posteriormente polarizado para un amplio rango
de aplicaciones (Measurement Specialties, Inc., 1999; Roh et al. 2002; Sokhanvar et al. 2007).
Se han hecho modelos de actuadores basados en elementos finitos considerando
caracteristicas geométricas del disco piezoeléctrico y del patron de los electrodos (Myers et al.
2008). Dentro de las aplicaciones mas importantes, se han realizado transductores de fuerza
midiendo el corrimiento de frecuencia del PVDF excitado piezoeléctricamente (Ngalamou et
al. 1996).

Para bajar costos y mejorar la compatibilidad de la electronica asociada, se requiere que los
sensores estén integrados con la electronica. Por otro lado, el enorme desarrollo de la industria
electronica ha llevado a desarrollar nuevos sensores y aplicaciones de sensores compatibles
con esta tecnologia que sigue en crecimiento, con la idea de fabricaciéon en masa, abaratando
costos. Uno de los materiales mayormente utilizado para aplicaciones electroactsticas es el
nitruro de aluminio (AIN) debido a su exelente calidad para la fabricacion de resonadores
acusticos (Dubois, Muralt, 1999). Este piezoeléctrico debe ser fabricado sobre un sustrato,
donde en muchos casos se utilizan los electrodos de excitacion. Los resonadores utilizados
actualmente solo estan formados por la lamina piezoeléctrica, los dos electrodos y aire en
ambas superficies como se puede observar en la figura siguiente:
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Figura 2: Esquema de un FBAR con gap de aire.

Varios autores han puesto sus esfuerzos en la obtencion de las propiedades del AIN
(costantes elasticas (Carlotti et al 1997), propiedades electronicas y elésticas (Shimada et al.
1998; Dubois, Muralt, 1999)), la forma en que se obtienen (Holmquist et al. 2001) y su
dependencia del espesor del film (Martin, Muralt, 2004). Se encuentran varias opciones de
fabricacion (Carlotti et al 1997; Dubois, Muralt, 1999; Martin, Muralt, 2004; Bjurstrom et al.
2004,2006; Bu et al. 20006).

Se ha encontrado que la inclinacién del eje ¢ (direccion 001) de la estructura de célula
unica primitiva hexagonal respecto a la normal no debe estar por debajo de los 20° para
asegurar la alta eficiencia de la operacion en modo de corte y permitir drenaje capacitivo
(Bjurstrom et al. 2007). Los sensores de modo longitudinal generalmente no son aptos para
aplicaciones bioquimicas en solucion (Wingqvist et al. 2006). Se ha integrado al sustrato de
silicio de estos resonadores, canales microfluidicos debajo de la membrana FBAR mostrando
un funcionamiento adecuado (Wingqvist et al. 2006, 2007).

En este trabajo se realizd un analisis del comportamiento de tres sensores piezoeléctricos
para diferentes cantidades de material depositado en su superficie: QCM, FBAR con polimero
PVDF y FBAR con AIN. Se llevaron a cabo el disefio y simulacion de modelos FEM para la
QCM, el FBAR con polimero PVDF y el FBAR con AIN. Se implementaron macromodelos
para estos mismos resonadores y se contrastaron los resultados con los modelos de elementos
finitos. La QCM ademas fue contrastada con un modelo analitico.

2 METODOLOGIA

2.1 Microfabricacion

Las dimensiones de la QCM disefiada se basaron en las mas usuales utilizadas en
diferentes publicaciones (Ballantine Jr. et al. 1997; Wu et al. 2003; Kurosawa et al. 2004;
Mecea, 2005). Se implement6 un cristal con forma de disco, cuyo espesor se optd por uno que
produzca una frecuencia de resonancia cercana a los SMHz, disminuyendo asi su fragilidad y
evitando la cercania de modos espurios de vibracion al modo fundamental (Hung et al. 2003).
Las dimensiones utilizadas fueron: didmetro del cuarzo 12mm, espesor del cuarzo 330um y
diametro del electrodo 8mm.

Para el caso del FBAR de PVDF se optd también por una forma circular, consiredando el
diametro de los electrodos igual que el del resonador. Las dimensiones del FBAR disefiado se
basaron en las mas usuales utilizadas en diferentes publicaciones (Measurement Specialties,
Inc., 1999; Sokhanvar et al. 2007), generando una fo cercana a los 45.8MHz: diametro 2mm y
espesor 10pum.

El FBAR de AIN se implementé como una membrana cuadrada, consiredando la superficie
de los electrodos igual que la del resonador. Las dimensiones del FBAR disefiado se basaron
en publicadas por (Bjurstrom et al. 2006; Wingqvist et al. 2006), obteniendo una fo de
1.5GHz: lado 300um y espesor 2pum.

En todos los casos de considerd despreciable la influencia de los electrodos, generalmente
de aluminio, debido a su pequefio espesor y baja impedancia actstica.
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2.2 Modelo Analitico (Sauerbrey)

Como lo establece la ecuacion de Sauerbrey, el cambio en la frecuencia de resonancia de
un material piezoeléctrico debido a la deposicion de un film, para el modo vibracional de
corte es (Lucklum et al. 2000; Mecea, 2005):

_Joohy

Py
donde p,, es la densidad del piezoeléctrico, psla densidad del film, /el espesor del film y 4, el
espesor del piezoeléctrico. Este modelo se empled para validar el modelo FEM vy el circuital
para la QCM.

Esta ecuacion considera un corrimiento de fase pequefio de la onda acustica mientras
atraviesa el material de deposicion y esta condicion impone la limitacion de ser aplicable a la
deposicion de peliculas rigidas y delgadas (Vives, 2008). La frecuencia de resonancia
analitica para el disco de cuarzo de corte AT sin deposicion de material estd dada por la
siguiente ecuacion (Rosenbaum, 2000; Yangb, 2006, considerando w0=2af y la primer

armonica):
1 |c, | &
fi=— \/; /1 4 (3)
M\p\ 7

donde ¢, es el modulo de corte del piezoeléctrico y K. la constante de acoplamiento
electromecanico.

A )

A

2.3 Macromodelo

Un modelo mas real para dispositivos acusticos puede ser construido utilizando el modelo
de Mason (Rosenbaum, 2000). Este modelo presenta un circuito equivalente exacto que
separa ¢l material piezoeléctrico en un puerto eléctrico y dos puertos actsticos utilizando un
transformador electromecanico ideal como el de la Figura 3 (Cernosek, 1998; Sherrit et al.
1999).

hi‘z c hl'2

e 3

Figura 3: Representacion en lineas de transmision de un resonador piezoeléctrico con una superficie libre de
tension y la otra con carga, basado en el modelo de Mason de tres puertos.

en donde el puerto eléctrico estd caracterizado por una reactancia eléctrica jX y un
transformador con una relacion de transformacion de N’ que acopla electromecanicamente el
voltaje aplicado en A-B al desplazamiento en C-D. De esta menera se representa el
dispositivo resonante como una linea de transmision actstica formada por una capa

piezoeléctrica y una o mds cargas mecanicas de superficie (Z,) compuestas impedancias

discretas o no distribuidas, imponiendo condiciones de contorno en sus extremos. Este
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tratamiento produce una descripcidon matematica generalizada y elegante de la superficie del
resonador que no usa otra aproximacion mas que la suposicion de unidimensionalidad.

La impedancia compleja eléctrica de entrada para un resonador como el descripto por el
modelo de la Figura 3 es:

L=Z,=-

1
+ X +——Z2 4
C()CO ] (N,)z CD ( )

Donde Z., es la impedancia actstica en C-D y C, la capacitancia estatica. Esta
impedancia puede ser representada como la capacidad Cy en paralelo con una impedancia de
movimiento Z, proveniente de la resonancia mecanica. Reacomodando la ecuacion (4), la
impedancia de movimiento queda:

-1
[24

7, =— K L ag e | 204zt (5)

" ioC R Aveye
JO%0 2tan(§j oC, 4K 2tan(§}

. . . . . L
en donde Z' es la impedancia de movimiento del resonador sin perturbar y Z" la
impedancia de movimiento creada por la carga en la superficie; ademas o =wh,\/p,/c, ¥
¢=2,/z,con Z, la impedancia de carga aclstica y Z, la impedancia acustica caracteristica
del piezoeléctrico. Para el caso de un liquido como carga, la impedancia de carga acustica
para un fluido Newtoniano es:

Z, =(1+)) % (6)

donde p,y 7, son la densidad y viscosidad del liquido respectivamente.

Por lo general el film depositado en la superficie es viscoeldstico y con un espesor
acusticamente no despreciable. En este caso el resonador ve una Z, descripta por la siguiente
expresion:

7,-7 Z, cosh(ph, )+ Z, s?nh(ﬁhf) e
Z, cosh(ph, )+ Z, sinh(Sh,)

en donde g = jo,/p,/G, es la constante propagacién compleja de la onda, G es el

modulo elastico complejo del film, Z;es la impedancia caracteristica del film, Z, es una
impedancia de carga en la superficie del film depositado, que puede ser un liquido (ec. (6)),
aire ( Z, =0) o cualquier film depositado.

Se utilizé la ecuacion (7) con la impedancia de carga Z, igual a cero y la impedancia

caracteristica Z; con las constantes del parylene. Se realizaron los siguientes ensayos:

i) PVDF sin material depositado. se obtuvo la f; y se la contrasto con la del modelo FEM.

i) PVDF con deposicion de parylene: para el film depositado se utilizd nuevamente el
polimero parylene (rango 80-400nm). Se contrastaron los corrimientos de frecuencia con
los del modelo FEM.

iii) AIN sin material depositado: se obtuvo la f y se la contrasto con la del modelo FEM.

iV) AIN con deposicion de proteinas: para anlizar su comportamiento como biosensor, se
simuld la fjacidon de la proteina estreptavidina (de amplio uso en bionanotecnologia) en la
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superficie funcionalizada del FBAR. Se utilizaron espesores de deposicion entre 1-50nm.

V) AIN con deposicion de proteinas en un medio liquido: se model6 el FBAR en un medio
liquido (agua) simulando un sistema microfluidico.

Para el FBAR de PVDF se utilizaron las constantes publicadas en Measurement Specialties
Inc. y 1999; Sokhanvar et al. 2007:

- Cy=1.51e9N/m’ - pp=1.062e-10A%s"kg'm”

- KS=19.6e-3 - p,= 1800kg/m’

Para el FBAR de AIN se utilizaron las constantes publicadas en Dubois, Muralt, 1999,
Martin, Muralt, 2004 y Wingqvist et al. 2009. Para la estreptavidina se utilizé el modulo
elastico complejo publicado en Wingqvist et al. 2009.

- ¢, =120e9N/m’ - pp=9.0270e-11A%"kg 'm™
- ¢;=0.28e6N/m’ - p,=3260kg/m’

- KS=0.02 - p/=1060kg/m’ .

- nr=0.082kg/m/s - Pagua= 1000kg/m

- Nagua = le-3kg/m/s

2.3.1Modelo Circuital

Haciendo algunas aproximaciones, se pueden despreciar algunos términos de la ecuacion
(5) pudiéndose llegar a un circuito equivalente Butterworth-Van Dike (BVD) como el de la
figura siguiente:

i —

-—

Figura 4: Circuito equivalente BVD para un material piezoeléctrico (Wu et al. 2003).

Estos componentes pueden ser calculados en base a los parametros materiales y
geométricos del material piezoeléctrico (Cernosek, 1998; Wu et al. 2003), donde:
1

[ =— 8
T (3)
8C,K’
e ©
V4
R =1 (10)
cpC]
y
€=t (11)

con wy la frecuencia angular caracteristica, 7, la viscosidad del piezoeléctrico, p, la
permitividad del piezoeléctrico y 4, el area del electrodo.

Esta situacion corresponde al caso en el cual el piezoeléctrico se encuentra sin
perturbacion, esto es, sin un cambio en la masa debido a la deposicion de algiin material. En
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el caso en que la superficie del resonador se encuentre con alguna carga, esta nueva situacion
se puede modelar utilizando el circuito equivalente Butterworth-Van Dike Modificado
(MBVD) (Cernosek, 1998). Esta nueva configuracion agrega una impedancia en serie, la
impedancia de movimiento creada por la carga en la superficie (ver ec.(12)). Pero estos
cambios en la masa no aparecen directamente como cambios lineales en los parametros
eléctricos, sino que resultan de cambios en las propiedades acusticas en la interfase entre el
resonador y el material depositado. Para el caso de espesores suficientemente pequefios y
rigidos de deposicion de material (mddulo de corte G>1MPa) (Lucklum et al. 2000, 2003), en
donde estos se mueven en forma sincrénica con la superficie del material oscilante (Ballantine
Jr. et al. 1997), la ecuacion de esta impedancia es (Cernosek, 1998, ecuacion (17) y (20)
considerando p=p):

Z
A e —| T 12
" (41{92%00}[2[,} (12)
con
Z, =wyh,p, (13)
Z,=\p,c, (14)

Esta nueva impedancia Z’ se implementa como una inductancia Ly en serie con L;, C;y R,y

cuyo valor esta dado por Z: /@, . El modelo del circuito eléctrico se implementd en LTSpice

que es un simulador de circuitos electronicos.
Se realizaron los siguientes ensayos:

1) OCM sin material depositado: se obtuvo la f; y se la contrast6 con la analitica y la del
modelo FEM. Los valores de los componentes se obtuvieron en base a las dimensiones del
cuarzo y sus parametros materiales para un corte AT.

i) OCM con deposicion de parylene: para la masa depositada se utilizd el polimero
parylene que es un material en donde la mediciéon de su deposicion es una potencial
aplicacion para una QCM. Su espesor de deposicion se encuentra en un rango que va desde
el micron hasta los 20pum aproximadamente. Se contrastaron los corrimientos de frecuencia
con los analiticos y los del modelo FEM.

Los valores de las constantes y parametros utilizados fueron:

- ¢,=2.901el0 N/m’ - A.=mn(4e-3)’ m?
s L F S
- ny=35e-3 kg/m/s - Pp= g/m
- pr=3.982e-11 A’*kg'm> - pr=1289 kg/m’

- hy=330um
2.4 Modelo de Elementos Finitos

Se modelaron tres geometrias diferentes para cada material piezoeléctrico. Se us6 un sélido
3D elastico lineal piezoeléctrico para el cuarzo (trigonal 32), para el PVDF (ortorrombico mm?2)
y para el AIN (35° de inclinacion del eje c). Para modelar el parylene se utilizoé un sélido 3D
elastico lineal y para la estreptavidina un solido 3D viscoelastico.

Las ecuaciones que gobiernan el problema de piezoelectricidad son la relacion constitutiva
de la piezoelectricidad lineal

T=C-S-¢ -E (15)
D=e-S+¢-E (16)
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y las ecuaciones de balance mecanico

pi=V-T (17)
y eléctrico

V-D=0 (18)
donde

S=V-u (19)

E=-V¢ (20)

con 7T (6x1) el vector de esfuerzo mecanico, S (6x1) el vector de deformacion mecanica, £
(3x1) el vector de campo eléctrico, D (3x1) el vector de desplazamiento eléctrico, C (6x6) la
matriz elastica con E constante, ¢ (3x3) la matriz de coeficientes dieléctricos a deformacion
constante, e (6x3) la matriz de acoplamiento piezoeléctrico, u el vector de desplazamiento
mecénico, ii = 0°u/0t” la aceleracion y ¢ el potencial eléctrico.

La forma matricial del problema luego de la discretizacion espacial en el problema
variacional (Abboud et al. 1998) es

M, i+Cu+K u+K ®=F 21
K, u+K,®=0 (22)
donde

M, =[pN/N,dQ (23)
Q

K, =[(VN,) C(VN,)dQ (24)
Q

K, =[(VN,) ¢ (VN,)dQ (25)
Q

K, =[(VN,) & (VN,)d0 (26)
Q

son las matrices elementales, con C,, la matriz de amortiguamiento , F' el vector de fuerzas
mecanicas nodales, O el vector de carga eléctrica nodal, u el vector de desplazamiento nodal y
@ el vector de potencial nodal.
Para hallar los valores caracteristicos del disco oscilante, se tiene que una solucion general
para la ecuacion
M, i+C u+K u-F=0 (27)
es:
u=iue"" (28)
Sustituyendo y despreciando los efectos de C,,, queda el problema de valores
caracteristicos en donde el determinante

|-’ M + K|=0 (29)

arroja los n valores de o (Zienkiewicz and Taylor, 2000).

Se aplica el potencial eléctrico sobre las caras del material piezoeléctrico evitando modelar
los electrodos, despreciando de esta forma los efectos mecanicos de las peliculas metélicas
debido a su pequefio espesor (del orden de las pocas centenas de nanometros). De esta forma
se simplifica el modelo y se reducen los tiempos de simulacion.

Se realizaron simulaciones para los tres materiales piezoeléctricos:

1) OCM sin material depositado.: Se obtuvo la fj. Para obtener ¢l corte AT en el disco de
cuarzo, se requiere un corte con una inclinacion de 35°15' respecto del eje oOptico del
cristal. Esto se logro utilizando una matriz elastica (C) con sus coordenadas rotadas

Copyright © 2010 Asociacion Argentina de Mecénica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



6674 M. ZALAZAR, F. GUARNIERI

(Yangb, 2006). Para la aplicacion del potencial eléctrico sobre las caras del disco, se
respeto el area de los electrodos sobre la zona central.

i) OCM con deposicion de parylene: para modelar esta situacion se ubico sobre una de las
caras principales del disco de cuarzo otro disco de igual radio y espesor variable (rango 1-
20um). Esta nueva pelicula representa el material depositado, por lo que posee las
propiedades del parylene. Se obtuvieron los corrimientos de frecuencia.

ili) PVDF sin material depositado: El disco piezoeléctrico trabaja en el modo de espesor
(TE) de excitacion, en donde el campo eléctrico esta en direccion de la propagacion de las
ondas acusticas. Se obtuvo la fj.

iIV) PVDF con deposicion de parylene: Se ubico sobre una de las caras principales del disco
de PVDF otro disco de igual radio y espesor variable representando el parylene depositado
(rango 80-400nm). Se obtuvieron los corrimientos de frecuencia.

V) AIN sin material depositado: Se utilizé una inclinacion de 35° del eje c. Se obtuvo la f;.

Para la QCM los parametros utilizados fueron los que se muestran en las siguientes tablas
para la simetria del cristal clase 32 con rotacion Optica de mano izquierda (Yang®, 2006):

Matriz de elasticidad [Pa]

86.74¢e9 -8.25¢9 27.15¢9 -3.66 €9 0 0

-8.25 ¢9 129.77 €9 -7.42 ¢9 5.7¢9 0 0

27.15¢9 -7.42 ¢9 102.83 €9 9.92 ¢9 0 0

-3.66 9 5.7¢9 9.92 ¢9 38.61 ¢9 0 0
0 0 0 0 68.81 9 2.53 ¢9
0 0 0 0 2.53 ¢9 29.01 €9

Tabla 1: Matriz elastica del cuarzo.
Matriz de acoplamiento piezoeléctrico [ C/m’]
0.171 -0.152 -0.0187 0.067 0 0
0 0 0 0 0.108 -0.095
0 0 0 0 -0.0761 0.067

Tabla 2: Matriz de acoplamiento piezoeléctrico del cuarzo.

Matriz dieléctrica
39.21 0
0 39.82 0.86
0 0.86 40.42

Tabla 3: Matriz dieléctrica del cuarzo.

Los valores de los parametros utilizados para el parylene fueron:
- Modulo de Young =2.7579Mpa

- Relacion de Poisson = 0.4

- Coeficiente de expansion termal = 1.27¢31/K

Para el FBAR de PVDF se utilizé el modo de sensado de corte (predominancia de d;s, das),
donde las matrices usadas fueron las siguientes:
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Matriz de elasticidad [Pa
3.7¢9 1.47¢9 1.23e9 0 0 0
1.47¢9 3.2¢9 1e9 0 0 0
1.23e9 1e9 1.51e9 0 0 0
0 0 0 0.55¢9 0 0
0 0 0 0 0.59¢9 0

0 0 0 0 0 0.7¢9
Tabla 4: Matriz elastica del PVDF.
Matriz de acoplamiento piezoeléctrico [C/m’]

0 0 0 0 -0.0159 0
0 0 0 -0.0127 0 0
0.0449 0.0129 -0.0061 0 0 0

Tabla 5: Matriz de acoplamiento piezoeléctrico del PVDF.

Matriz dieléctrica
12 0 0
0 12 0
0 0 12

Tabla6: Matriz dieléctrica del PVDF.

Para el FBAR de AIN se utilizd el modo de sensado de corte determinado por la
inclinacion del eje ¢ (35°), donde las matrices usadas fueron las siguientes:

Matriz de elasticidad [Pa]
3.45el1 1.25¢l1 1.2ell 0 0 0
1.25¢l1 0 0 0 0 0
1.2el1 0 3.95el1 0 0 0
0 0 0 1.2el1 0 0
0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 1.1ell
Tabla7: Matriz elastica del AIN.
Matriz de acoplamiento piezoeléctrico [ C/m’]
0 0 0 0 -0.48 0
0 0 0 0 0 0
-0.58 0 1.55 0 0 0

Tabla8: Matriz de acoplamiento piezoeléctrico del AIN.

Matriz dieléctrica

10.2 0 0
0 0 0
0 0 10.2

Tabla9: Matriz dieléctrica del AIN.

Para hallar las frecuencias de resonancia de los dispositivos piezoeléctricos, se analiz6 la
variacion de la impedancia del cuerpo dentro de un rango de frecuencias (diagrama de Bode).
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Para esto se impuso un potencial (V) entre caras opuestas y se resolvid la distribucion de
cargas (/) para el rango de frecuencias dado; con esta informacion se obtuvieron las
admitancias (Y) mediante la Ley de Ohm (Y=I/V).

3 RESULTADOS ALCANZADOS

3.1 QCM
3.1.1 Modelo circuital

1) OCMB sin material depositado. el circuito equivalente (BVD) utilizado fue el siguiente:

R1

Figura 5: Circuito BVD implementado.

Los valores de los componentes eléctricos fueron:

- R;=0.005Q

- L,=4.2083puH
- C;=239.43pF
- Co=38.163nF

Con estos valores se obtuvieron una graficas mostrando la admitancia equivalente (su
analisis es mas directo que el de la impedancia) y la fase del circuito en funcion de la
frecuencia. Se observo que la frecuencia de resonancia se encuentra en los 4.99826MHz.

Analiticamente se obtuvo un valor de 4.99830MHz. Este valor presenta un error del
0.0008% respecto al obtenido con el modelo circuital.

i) QCMB en el rango de trabajo del parylene: Se obtuvieron los corrimientos de
frecuencia que se observan en la siguiente tabla:

hy [m] A [Hz] A [Hz] E [%]
le6 7,37e3 7314 7,63e-1
4 e6 2,95¢e4 29130 1,19
7 eb 5,16e4 50640 1,84
1e5 7,37e4 71880 2,47
1e5 1,03e5 99780 3,30
le5 1,25e5 120400 3,90
2e5 1,47e5 140750 4,51

Tabla10: Comparacion de valores analiticos y graficos para la deposicion de Parylene, donde /,es el espesor del
film, m,la masa del film, 4, el corrimiento analitico de la frecuencia, 4. el corrimiento del modelo circuital
obtenido en forma grafica de la frecuencia y £ el error de 4y, respecto de 4.

El corrimiento en frecuencia del modelo circuital respecto al analitico para espesores de
deposicion de parylene entre 1pum-20um, presentd un error promedio de 2.57% con una
desviacion estandar de 1.4%.
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3.1.2 Modelo de Elementos Finitos

Para el disco de cuarzo se consideraron despreciables los efectos del amortiguamiento
mecanico. Se utilizo interpolacion cuadratica y elementos tetraédricos en la discretizacion e
integracion de 4to orden. Se resolvieron las variables desplazamiento (uy, u,, 1) y €l potencial
eléctrico (V) y se realizd un analisis de respuesta en frecuencia.

El parylene depositado también se modelé de igual manera resolviendo la variable
desplazamiento en las tres direcciones.

i) OQCMB sin material depositado: Se encontrd6 que la frecuencia de resonancia se
aproxima a los 5.0302MHz. En la siguiente grafica se observa dicho valor para un rango de
frecuencias entre 4.5MHz y 5.5MHz:

0.04 ; ; ; ; ; ; ; ; ;
0.035
0.03
0.025

0.02

i

0.015

0.01

0.005

0005 : : : : : : : : :
4.5 46 4.7 4.8 44 5 5.1 5.2 53 5.4 5.5

freq ¥106

Figura 6: Frecuencia de resonancia para el cristal de cuarzo.

Esta fj se hall6 para un mallado de 6600 elementos. Present6 un error de 0.64% respecto a
la obtenida analiticamente.

i) OCMB con deposicion de parylene: Se utilizaron mallados que variaron entre 5000 y
8000 elementos, considerando los diferentes espesores de material depositado. Para un
espesor de parylene de, por ejemplo, 1pm la variacion de la admitancia eléctrica en funcion de
la frecuencia se observa en la Figura 7. La f; se encontr6é en aproximadamente 4.992MHz,
estableciendo un corrimiento de frecuencia de 38.2kHz.

1.2

1

0g

v
[=]
(]

-0.4

-06

08 H H H H H H H H H
4.9 4.92 494 496 4.98 5 5.02 5.04 5.06 5.08 5.1

freq ¥108

Figura 71: Frecuencia de resonancia para un espesor de deposicion de Parylene de 8um.
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Este resultado se lo contrastd con el corrimiento analitico que arroj6 un valor de
36.851kHz; esto significa un error del 3.6%. Para espesores de 1um, 10pum, 15um y 20um se
obtuvieron corrimientos de 8.2kHz, 73.2kHz, 109.2kHz y 145.2kHz respectivamente. La

comparacion con los valores analiticos se aprecian en Tablall y Figura 8:

hy [m] A [Hz] Apen [Hz] E [%]
le-6 7370.2 8200 11,26
5¢-6 36851 38200 3.6
le-5 73702 73200 0,68
1.5¢-5 110550 109200 1,22
2e-5 147400 145200 1,49

Tablal1: Comparacion de los valores analiticos con los del modelo de elementos finitos para la deposicion de
Parylene, donde h¢ es el espesor del film, Ay, el corrimiento analitico de la frecuencia, Agr, €l corrimiento de la
frecuencia del modelo numérico y E el error de A, respecto de Ag,.

Af vs hf

1,60E+05
1,40E+05
1,20E+05
1,00E+05
8,00E+04 : Afa
6,00E+04
4,00E+04
2,00E+04
0,00E+00 : . . . .

1,00E-06  5,00E-06 1,00E-05 1,50E-05 2,00E-05

Affem

Corrimiento de frecuencia

Espesor del film

Figura 8: Corrimiento en frecuencia (analitico y numérico) para diferentes espesores de Parylene depositado

Estos resultados muestran un error promedio de 3.66% con una desviacion estandar de
4.39%.

3.2 FBAR con PVDF

3.2.1 Macromodelo

Se implementaron las ecuaciones del modelo de Mason en Matlab. De esta forma se
obtuvieron graficas mostrando la admitancia equivalente y la fase del resonador en funcion de
la frecuencia.

i) PVDF sin material depositado: Igualando a cero la impedancia Z",la Z° en funcién de

la frecuencia se muestra en la Figura 9. Se observo que la frecuencia de resonancia se
encuentra en los 45.428MHz.
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182 .

1.78 .

Z [Ohm]

1.76F .
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
452 4525 453 4535 454 4545 455 4555 456 4565

. T
Frecuencia [Hz] x 10

Figura 9: Frecuencia de resonancia para el PVDF con espesor de 10um.

i) PVDF con deposicion de parylene: Se utilizd la ecuacion (14) con la impedancia de
carga Z, igual a cero y la impedancia caracteristica Z, con las constantes del parylene. Para

espesores de 80nm, 100nm, 200nm y 400nm se obtuvieron corrimientos de 260.2kHz,
325.3kHz, 650kHz y 1.301MHz respectivamente.

3.2.2 Modelo de Elementos Finitos

Para el disco PVDF también se consideraron despreciables los efectos del amortiguamiento
mecanico. Se utilizo interpolacion cuadratica y elementos tetraédricos en la discretizacion e
integracion de 4to orden. Se resolvieron las variables desplazamiento (uy, uy, u.) y el potencial
eléctrico (V) y se realizd un andlisis de respuesta en frecuencia.

El parylene depositado también se modeld de igual manera resolviendo la variable
desplazamiento en las tres direcciones.

i) PVDF sin material depositado: Se encontrd que la frecuencia de resonancia se aproxima
a los 45.8MHz. Esta f) se hallo para un mallado de 5000 elementos. Presentd un error de
0.82% respecto a la obtenida con el macromodelo.

i) PVDF con deposicion de parylene: Se utilizaron mallados que variaron entre 4000 y
6000 elementos, considerando los diferentes espesores de material depositado. Para espesores
de 80nm, 100nm, 200nm y 400nm se obtuvieron corrimientos de 270kHz, 360kHz, 648kHz y
1.275MHz respectivamente. . La comparacion con los valores del macromodelo se aprecian
en Tablal2 y Figura 10:

hy [m] A [Hz] Ao [FIZ] E [%]
8el 2,6e5 2,7e5 3,766
le7 3,25e5 3,6e5 10,667
2e7 6,5e5 6,48e5 0,307
4e7 1,3¢6 1,275e6 1,998

Tablal2: Comparacion de los valores analiticos con los del modelo de elementos finitos para la deposicion de
Parylene, donde h¢ es el espesor del film, Ay, el corrimiento en frecuencia del macromodelo, A, €l corrimiento
de la frecuencia del modelo numérico y E el error de A, respecto de Agy,.
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Af vs hf
o 1AOE+06
'S 1,20E+06 A
g 1,00E+06
S 800E+05 At
®  6,00E+05
S 400E+05 /// Affern
§  2,00E+05
E  0,00E+00 : : : .
S 8,00E-08 1,00E-07 2,00E-07 4,00E-07
Espesor del film

Figura 20: Corrimiento en frecuencia (Mason y numérico) para diferentes espesores de Parylene depositado

Estos resultados muestran un error promedio de 4.18% con una desviacion estandar de
4.55%.

3.3 FBAR con AIN

3.3.1 Macromodelo

Se implementaron las ecuaciones del modelo de Mason en Matlab. De esta forma se
obtuvieron graficas mostrando la admitancia equivalente y la fase del resonador en funcion de
la frecuencia.

i) AIN sin material depositado: 1gualando a cero la impedancia Z", la Z en funcién de la

frecuencia se muestra en la Figura 11. Se observo que la frecuencia de resonancia se
encuentra en los 1.5043GHz.

1 1 1 1 1 1 1 1 1
14 142 144 146 148 15 152 154 156 158 16
Frecuencia [Hz] x 107

Figura 11: Frecuencia de resonancia para el AIN con espesor de 2um.

il) AIN con deposicion de proteinas: Se utiliz6 la ecuacion (14) con la impedancia de carga
Z, igual a cero y la impedancia caracteristica Z; con las constantes de la estreptavidina. Para
espesores de Inm, 5nm, 10nm, 25nm y 50nm se obtuvieron corrimientos de 200kHz,
1.1MHz, 2.4MHz, 6.1MHz y 12MHz respectivamente.

il) AIN con deposicion de proteinas en un medio liquido: Se utiliz6 la ecuacion (14) con la
impedancia de carga Z, de la forma de la ecuacion (13) y la impedancia caracteristica Z, con
las constantes de la estreptavidina. Para espesores de Inm, 5nm, 10nm, 25nm y 50nm se
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obtuvieron corrimientos de 300kHz, 1.2MHz, 2.4MHz, 5.9MHz y 11.4MHz respectivamente.
A continuacion se aprecia la respuesta en frecuencia de la impedancia del resonador para el
espesor de 50nm:

0.062F

— 0.061r q
E

=

S 006}
" /_\//

0.058 - q

0.058 - q

1494 1496 1498 1.5 1502 1.504 1.506 1.508 1.51
Frecuencia [Hz] w107

Figura 12: Frecuencia de resonancia para el AIN con deposicion de 1nm de estreptavidina en un medio liquido.

3.3.2 Modelo de Elementos Finitos

Para la membrana rectangular de AIN también se consideraron despreciables los efectos
del amortiguamiento mecéanico. Se utilizé interpolacion cuadratica y elementos tetraédricos en
la discretizacion e integracion de 4to orden. Se resolvieron las variables desplazamiento (uy,
uy, u-) y el potencial eléctrico (V) y se realizé un analisis de respuesta en frecuencia.

i) AIN sin material depositado: El modelado de este sistema se muestra en la Figura 13, en
la cual se exhibe la respuesta vibracional de la membrana rectangular de AIN (izq.) con su
respectivo mallado (der.).

x le-4

0

Figural3: Respuesta vibracional de la membrana rectangular de AIN (izq.) y su respectivo mallado (der.).

Se encontr6 que la frecuencia de resonancia se aproxima a los 2.46GHz. Esta f se halld
para un mallado de 4500 elementos. Present6 un error de 63.5% respecto a la obtenida con el
macromodelo.

4 CONCLUSIONES

Para el caso de la QCM, la pequefia diferencia (0.64%) existente entre la frecuencia de
resonancia obtenida con el modelo circuital, como asi también la analitica, y la obtenida con
el modelo de elementos finitos se debe a las distintas formas encontradas en la caracterizacion
del cristal de cuarzo: en este ultimo modelo las caracteristicas del cuarzo se ven representadas
de forma mas completa por la matriz elastica, la dieléctrica y la matriz de acoplamiento
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piezoeléctrico para un solido. Los resultados obtenidos con el modelo circuital y el de
elementos finitos, para la deposicion de parylene entre 1pm-20um, se aproximan con mucha
exactitud a las soluciones analiticas encontradas (error promedio de 3.66%). Esto concibe
herramientas confiables para modelar, dentro de su rango de trabajo, la deposicion de
parylene sobre el disco.

En el caso del FBAR con PVDF, se ha visto que la f; obtenida con el modelo FEM se
aproxima con mucha exactitud a la obtenida con el macromodelo (error de 0.82%). Para la
deposicion de parylene entre 1um-20pm el error promedio entre modelos se encuentra
cercano al 4%; teniendo en cuenta la simplicidad de implementacién del macromodelo, queda
expuesta la ventaja de su aplicacion en ciertos casos particulares.

En el caso del FBAR con AIN, la notable diferencia en la frecuencia de resonancia del
macromodelo respecto al modelo FEM (63.5%) se justifica en la influencia de las demas
constantes elasticas de la matriz de elastcidad del modelo FEM.

Al incluir el medio liquido sobre la superficie del resonador se evidencia la disminucion
del factor de calidad de la respuesta en frecuencia debido a que la resonancia es de cuasi-
corte, ya que posee componentes de resonancia longitudinal como se ha visto en la literatura.

Se concluy6 que el macromodelo es una muy buena alternativa al modelo analitico y al
circuital cuando los materiales utilizados no son lu suficientemente rigidos ni delgados.
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