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RESUMEN

Los estudios sobre sensores de gas de pelicula delgada tienen antece-
dentes de disefio en investigaciones realizadas, en el primer lustro del
presente siglo, por el Centro de Microelectronica de la Universidad de los
Andes (Bogota, Colombia), que han conducido a tesis de grado. El pre-
sente articulo recrea el andlisis dindmico transiente con herramientas
de elementos finitos y enriquece el fenémeno a través de la generaciéon de
un modelo de orden reducido que permite realizar pruebas del prototipo
mas rapidamente, desde un programa de simulacion matematico como

Matlab©. A los resultados obtenidos,

se adiciona un nuevo desarrollo en

la fabricacion del sensor, para comprobar y ajustar el modelo funcional.
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Abstract

Studies on gas-sensing thin-film design have a
history of research in the first half of this centu-
ry, the microelectronics center University of the
Andes (Bogot4, - Colombia), has lead to this dis-
sertation. This article, recreates the transient
dynamic analysis tools and some finite elements
enrich the phenomenon through the generation
of a reduced order model that allows testing of

the prototype, more rapidly, from a mathemati-
cal simulation program such as Matlab ©. For
the results, a new development in the manufac-
ture of the sensor is added to check and adjust
the functional model.
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1. INTRODUCCION

En Colombia, asi como en todo el mundo, hay
una creciente preocupaciéon por el medio am-
biente. Esto ha motivado el desarrollo tecnol6gi-
co mundial de herramientas para medicién de
variables ambientales, entre ellas, la contami-
nacién producida por gases presentes en el en-
torno. Colombia ratificé la Convenciéon de Cam-
bio Climatico, mediante la Ley 164 de 1995, y
el Protocolo de Kyoto, mediante la Ley 629 de
diciembre de 2000. En este sentido, el compro-
miso del sector energético colombiano busca
generar politicas, desarrollo de herramientas y
metodologias para la protecciéon ambiental [1].

En la Universidad de los Andes, que no es ajena
a estas nuevas tendencias, se viene desarro-
llando un sensor de gas de pelicula sensible, me-
diante trabajos realizados por D. Reyes [2] v A.
Méndez [3], A. Muioz [4], Guerrero [5], quienes
llevaron a cabo sendas investigaciones encami-
nadas a modelar el sensor. Se concentraron en
mejorar caracteristicas de consumo de potencia y
la distribucién de temperatura, a través de herra-
mientas de elementos finitos, como Ansys y Cov-
entoreware. También se validé el modelo de la
respuesta de la pelicula sensible por medio de
ecuaciones diferenciales. El presente articulo des-
cribe la investigaciéon que permitié desarrollar
complementos a estos estudios, particularmente
incorporando el andlisis dinamico transiente de
la estructura propuesta, y la generaciéon de un
modelo de orden reducido. Este modelo, obtenido
con mor4ansys [6], permite realizar pruebas con
esfuerzo computacional minimo y con muy poco
margen de error. Finalmente, con los resultados
obtenidos por Munoz [4] y los aqui presentados
se puede simular la respuesta del sensor, tanto
en el ambiente electrotérmico como en el fisico-
quimico, en el software de simulacién Matlab®©.
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2. ANALISIS DINAMICO [8]

El sensor de gas tiene como principio de ope-
raciéon el cambio de conductividad de la pelicula
sensible, en la medida que la concentracién del
gas objetivo aumente o disminuya. La operacion
de estos sensores se realiza a temperaturas rela-
tivamente elevadas (aproximadamente entre
250 y 500 °C). Sin embargo, esta temperatura
tiene que estar concentrada principalmente en
la pelicula sensible y no en toda la estructura
y debe tener una distribucién lo mas uniforme
posible. Es por ello que Reyes y Avila [2] y Mén-
dez y Avila [3] encaminaron sus esfuerzos en
este sentido y lograron comprobar que la estruc-
tura mas adecuada para el calefactor de polisi-
licio es la que se presenta en la Figura 1. Aqui
se pueden distinguir cuatro capas: la base de la
estructura en la cual se utilizé silicio con una
altura de 300 pm, una capa aislante térmica y
eléctrica de oxinitruro de silicio (SiO, ,, N, .., con
indice de refracciéon de 1,67 [2]), calefactor de
polisilicio (Figura 1b), membrana aislante de Si
y la pelicula sensible de didxido de silicio (SnO2).
Tanto el calefactor de polisilicio, como la pelicu-
la sensible se conectan con el exterior mediante
electrodos de platino.
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Figura 1. (a) Pelicula sensible y electrodos de platino,
(b) Resistencia calefactora de polisilicio,
(c) Corte transversal de la estructura del sensor.
Tomado de [2].
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Tanto en [2] como en [3] se trabajé indepen-
dientemente en la optimizaciéon del consumo de
energia y la distribuciéon de temperatura en la
pelicula sensora, en estado estable, es decir, se
realizaron andalisis estaticos. Uno de los objetivos
de este trabajo era realizar un analisis dindmico
transiente de las estructuras obtenidas en [2]
y [3]. Este andlisis tiene como objetivo conocer
la evolucién temporal de la distribucién de tem-
peratura en la pelicula sensible. En las figuras
2y 3 se muestra el modelo de elementos finitos
utilizado. Con Ansys, la herramienta elegida [7],
los pasos para realizar el analisis transiente son:
1. Crear la estructura del modelo. 2. Establecer
condiciones iniciales de temperatura. 3. Confi-
guracién de opciones adicionales de solucién. 4.
Aplicacién de cargas. 5. Almacenar la configura-
cién de cargas del paso actual. 6. Repetir los pa-
sos desde el tercero cuantas veces sea necesario.

Figura 2. Vista inferior del modelo de elementos
finitos utilizado en Ansys.
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Figura 3. Vista superior del modelo de elementos
finitos utilizado en Ansys.

Los comandos utilizados para realizar este
analisis son:

+  ANTYPE,TRANS: define el andlisis de tipo
transiente.

+ TRNOPT,FULL: método completo

+  KBC: aplicacién de cargas por pasos (1) o
rampa (0).

+ TIME: tiempo que dura la aplicacién de
cargas.

+  AUTOTS: pasos de tiempo automaéticos.
+  DELTIM: tamano de paso de tiempo.

*  OUTRES: opciones para archivo de resul-
tados de datos.

+  LSWRITE: almacena los pasos.

+  LSSOLVE: inicia solucién por multiples
pasos.

Segmento de programa en donde se realizd el
andlisis transiente:
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+  deltime 0.1

*  time,l

+  da,541,volt,0

+ da,518,volt,6.287 ! Voltaje en las terminales.
+ allsel,all,all

*  kbe,1

*  deltime,0.1

*  time,2

+ da,541,volt,0

+ da,518,volt,0 ! Voltaje en las terminales.
+ allsel,all,all

*  kbe,1

Los resultados se muestran en las figuras 4 y 5.

NODAL SOLUTION ANS
2 i APR 25 2006
gl 06156102

TP (AVE)

o =300
X =716.755

300 &70. 449
» 142

716.78%

577.836
824

392,612 485,224
346.306 439.91%¢ $31.53
Sensor de Gas: AnAjlisis transiente

Figura 4. Comportamiento del sensor durante
la aplicacién de voltaje.
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ANSYS

APR 25 2006
09:55:08

NODAL SOLUZION
aTER=1

auB =40
TIME=. 4

TEMR (AvS)
nEYE=0

w0l =300

X =330,175

300 311,15 322.3 333,45
305.575 316.725 327.875 339.0285 350.175
Bensor de Gas: AnAjlisis transiente

Figura 5. Comportamiento del sensor durante
aplicacién de voltaje 0.

En estas figuras puede observarse que el cuerpo
total mantiene una temperatura aproximada-
mente constante (entre 350 y 360 °K, promedio),
mientras que en el sector en donde se encuentra
el sensor la temperatura varia ostensiblemente
(325-690 °K, promedio).

Dentro de las mediciones realizadas, se obtu-
vieron respuestas en las que el cambio de tem-
peratura del microcalefactor es extremadamente
rapido. Con estas simulaciones se pudo estimar
los tiempos de subida y de bajada de las respuestas
transientes. El tiempo de subida fue ¢tr = 20 ms y
el tiempo de bajada fue de #f = 25 ms. Cabe ano-
tar que mientras el sistema térmico responde en
milisegundos (ms), el proceso quimico involucra-
do entre la pelicula sensora y el gas objetivo es
de segundos, como lo muestran las mediciones
realizadas por Mufioz en [4], para sensores de
este tipo.

Si se varia el ancho del pulso, es posible con-
trolar la temperatura del calefactor, de manera
que, estimando la relaciéon entre el ancho del
pulso en alto (T1) y el ancho del pulso en bajo
(T2) con respecto a un periodo fijo 7, podria es-
timarse la respuesta del sistema. Esta sefial pu-
ede aproximarse a una senal de voltaje directo,
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cuyo valor corresponde al valor promedio de la
senial. Entonces:

e 1L 1)

V rom
" TI+T2

En la ecuacién 1, Ves el valor de voltaje aplicado
(Figura 6).

— Tl —»|—— T2 —*|

V—

Vprom

Figura 6. Periodo de senial aplicada
con respecto a su promedio.

Finalmente, si se usa una sefial periddica, la
respuesta es similar a la obtenida, como si se
enviara un pulso con valor promedio de la sefial.
Asi lo muestran las respuestas obtenidas que se
presentan en la Figura 7.

g ANSYS
POSTZ6 =
APR 25 2006

TEMP_2 09:57:39

VALU 5,4
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|
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,08 ,16 .24 ,32 4

Figura 7. Respuesta a aplicacién de senial cuadrada
peridédica mediante simulacién con Ansys (modelo de
elementos finitos).
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La respuesta corresponde a un sistema de pri-
mer orden dada por:

1
H(s)=—— ©)

T es la constante del tiempo del sistema [8]. Si
se aplica una senal escalén de amplitud A, se ob-
tiene una respuesta dada por:

PR 3)

(4)

Para las simulaciones realizadas, se obtuvo
t = 0,01 s, lo que confirma las observaciones an-
teriores.

3. MODELO DE ORDEN REDUCIDO

A medida que el modelo se va haciendo cada vez
mas complejo, realizar una simulacion tarda cerca
de diez minutos. Cuando el modelo incluye simu-
lacién multifisica [7], como es el caso del sensor de
gas de pelicula sensible, en donde se tienen dos ele-
mentos fisicos (eléctrico y térmico), cualquier veri-
ficacién o cambio que se quiera realizar durante
del proceso de prototipaje lleva mucho tiempo y se
torna dispendioso.

El proceso utilizado en este caso se lleva a cabo
basicamente en tres fases [9]. Primero, se defi-
nen la geometria y el comportamiento fisico co-
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rrespondiente. En este caso se obtienen las ecua-
ciones diferenciales parciales que gobiernan el
sistema. Posteriormente, mediante elementos
finitos, se obtienen ecuaciones ordinarias dife-
renciales (ODE, por sus siglas en inglés [Ordi-
nary Differentials Equations]) de orden n. Este
modelo puede simularse para el caso mediante
Ansys. Por ultimo, se reduce el orden de estas
ecuaciones para obtener los 6rdenes mas influ-
yentes sobre el sistema.

3.1 MODELO FiSICO, ECUACIONES DIFERENCIALES
PARCIALES

Teniendo en cuenta que, segun el modelo plan-
teado en la Figura 1, el calefactor se encuentra
unido a la pelicula sensible, y que en los trabajos
de [2] ¥ [3] se logr6 una distribucién de tempera-
tura uniforme, sélo se considera la transferencia
de calor por conduccién. La ecuacién diferencial
parcial que describe este fenémeno es:

V- (KVT)+Q—pcaa—7; =0, ()

+2

= J
0=
o

En la ecuacién 5, x es la conductividad térmi-
ca, ¢ es la capacidad especifica de calor, p es la
densidad de masa, T es la distribucién de tem-
peratura, @ es la tasa de transferencia de calor
(en la que se toma el calentamiento joule como
mecanismo dominante de calentamiento), j es el
vector de variacion de densidad de corriente y o
es la conductividad eléctrica especifica [9].

En esta ecuacién se ha asumido que la gene-
racion de calor se distribuye uniformemente en-
tre la pelicula sensible y la resistencia de cale-
faccién. Por tanto, la solucién de la ecuacion o las
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matrices que se generen son independientes del
punto de trabajo.

3.2 MODELO FiSICO EN ECUACIONES ORDINARIAS
DIFERENCIALES

La ecuacion anterior para el analisis de elemen-
tos finitos basada en discretizacién espacial
genera un sistema lineal de ODE de la forma:

C—T+KT=0 (6) [10]

Aqui, K,C € ™ gson las matrices de conductivi-
dad de calor y de capacidad de calor (equivalente
a la matriz de amortiguamiento). (t)Q €R" son
la temperatura y el vector de generacién de ca-
lor, respectivamente. La generacién de calor de-
pende de la potencia eléctrica P(z). La ecuacion 6
podria expresarse entonces como:

C%T+KT=FP(1‘) ™ ol

y=E".T

Estas matrices con las mismas dimensiones des-
critas anteriormente y T(t) E,F € R" representan
los vectores de temperatura, salida y carga. Se
asume que la potencia eléctrica se transforma
completamente en calor y seria la entrada del
sistema. En [2], [3] y en el segundo apartado de
este trabajo se presentaron algunos de los resul-
tados obtenidos mediante elementos finitos.

La obtencién de un modelo de orden reducido

consiste en transformar el sistema de ecuaciones
7 en un sistema similar:
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ANALISIS DINAMICO DE SENSOR DE GAS SnO2 MEDIANTE ELEMENTOS FINITOS: MODELO REDUCIDO Y SIMULACION

CI,+KT=FP@)  ®

y,=El-T,

Aqui hay una dimensién mucho més pequeinia,
r << n. Por tanto, se produce un error inherente
a esta reduccién e. La expresién que permite
establecer la relacion estd dada en la siguiente
ecuacién:

T=V-T +&T € ,r<<n (9

La matriz V estd compuesta de r vectores
n-dimensionales que conforman una base para
el subespacio reducido [9].

3.3 PROCEDIMIENTO DE REALIZACION
DEL MODELO DE ORDEN REDUCIDO

El modelo de orden reducido se realiz6 utilizando
el programa mor4ansys [6], ya que facilita la ob-
tencién automatizada de este tipo de modelos. El
método utilizado por mor4ansys para obtener el
modelo ROM (sigla en inglés de Reduced Order
Model) es mediante la comparacién de momentos
de la funcién de transferencia, por medio de los
subespacios de Krylov, a través de los procesos
de Arnoldi [11]. Para ello se necesita extraer del
modelo completo las matrices que muestren el
comportamiento del sistema. Sin embargo, a me-
dida que el sistema es mas complejo o se requie-
re realizar andlisis multifisicos, estas matrices
son muy grandes y pueden llegar a ordenes de
500.000 [12]. Para la obtencién de esta matriz se
utilizé Ansys.

En Ansys se obtienen estas matrices y se guar-
dan en dos archivos (con extensiones FULL
y EMAT). Se pueden generar mediante los
siguientes comandos [12]:

/solu
+ allsel
* antype,static
*  eqslv,sparse

nsubst,1
+ wrfull,1
*  ematwrite,yes
*  solve

fini

El comando wrfull detiene la solucién del mo-
delo después de tener ensambladas las matrices
globales del sistema [7]. Una vez generadas las
matrices, se utiliza mor4ansys para generar el
modelo de orden reducido. Las ventajas de usar
este programa son, primero, que el método uti-
lizado es totalmente automatizado, sin embargo,
el usuario puede definir el orden del modelo de or-
den reducido; segundo, el esfuerzo computacional
para obtener el modelo es similar al que requiere
realizar la simulacién estatica [10]; por ultimo, se
pueden tomar las matrices generadas por el pro-
grama y llevarlas a Matlab, ya que el programa
entrega las matrices en formato Matrix Market?.

El software fue creado en Imtex® para realizar
modelos de orden reducido en ingenieria y su
distribucién es gratuita. Trabaja en ambientes
Windows y Linux (realizando la compilacion pre-
via). Un aporte adicional del proyecto es la rea-
lizacién de archivos por lotes para Windows, que
permiten utilizar facilmente el programa. Estos
se realizaron con base en los scripts para Linux
realizados por Rudnyi [12].

2 Ver: http://math.nist.gov/MatrixMarket/

3 Institute for Microsystem Technology. Ver: http://www.imtek.uni-freiburg.de
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4. RESULTADOS

Como resultado del proyecto se obtuvo el com-
portamiento transiente de los sensores propues-
tos por Reyes y Avila [2] vy Méndez y Avila [3].
De alli se logré obtener una aproximacién del
sistema a una ecuacién diferencial que podria
describir el comportamiento del sistema.

Se explord y se determiné el modelo de orden re-
ducido que nos permite realizar simulaciones con
mayor exactitud que esta primera aproximacion.

Por ultimo, se esta enlazando esta respuesta con
los resultados obtenidos por Mufioz [4] para com-
pletar el modelo completamente funcional. Sin
embargo, debido a que Ansys no permite realizar
simulacién quimica, no fue posible contrastar es-
tos resultados con una posible evaluacién. Enton-
ces, se hace necesario construir el modelo anali-
zado y realizar la medicién para hacer los ajustes
en el modelo de Mufioz [4], ya que este se basé en
un sensor fabricado en el Laboratorio Francés de
Analisis y Arquitectura de Sistemas (LAAS).

Como puede observarse en la Figura 8, el mo-
delo de orden reducido se aproxima al modelo
obtenido mediante elementos finitos y con una
disminucién sustancial en el tiempo del calculo.
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Comparacién entre modelo ROM 7 modelo con elemento: finito:
T T T T T T T T

8

Termperatura K

288 8

8

(=]

0 02 03 04 05 06 o7 08 09
Tiempo s

—  MModelo de orden reducido

Simulacion con elementos finitos

Figura 8. Comparacién modelo de orden reducido
con respecto a simulacién con elementos finitos.

5. CONCLUSIONES

Se integraron diferentes trabajos realizados en
la Universidad de los Andes y, adicionalmente,
se complementaron los trabajos de Reyes y Avila
[2] y Méndez y Avila [3] con modelos dindmicos y
de orden reducido.

Se comprobd que finalmente los disefios realiza-
dos son superiores en calidad a los propuestos
hasta el momento. Sin embargo, se generd la
necesidad de realizar la fabricacién del prototipo
para realizar los ajustes correspondientes a los
modelos finalmente planteados.

Se logré comprobar la ventaja de utilizar mo-
delos de orden reducido en cuanto al esfuerzo
computacional que se debe realizar para simu-
lar modelos complejos. Esto permite estudiar un
prototipo en menor tiempo.
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