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1. Abstract

Diese Arbeit beschreibt die Entwicklung eines miniaturisierten Spektrometers, das in
vielen Bereichen der analytischen Chemie zum Einsatz kommen kann. Samtliche Funk-
tionen der polymerbasierten Optik in Form eines Rowlandkreises werden mithilfe eines
konkaven Beugungsgitters an der Oberflache des Kreises bzw. der Kuppel erfullt. Bis-
her Ubliche aufwendige Linsensysteme entfallen so komplett. Die Verwendung von mo-
dernster Spritzgusstechnik und der hierfir entwickelten innovativen Werkzeuge ermég-
licht es, die Herstellung der Optik in nur einem Herstellungsschritt zu realisieren. Die
dreidimensionale Kuppelstruktur der Optik bildet hierbei eine Besonderheit. Das Disper-
sionsgitter an der Oberflache der Kuppel wird eine Dichte von 1000 Linien/mm aufwei-
sen, was zu einem Auflésungsverméogen kleiner als 1 nm fuhren soll. Um dieses Vorha-
ben zu realisieren, werden wellenoptische Simulationen durchgefiihrt. Basierend auf
durchgeflihrten Simulationen werden mit Hilfe von Hochprazisionszerspahnung De-
monstratoren hergestellt. Diese Demonstratoren werden dann im Labor auf ihre opti-
schen Eigenschaften untersucht und charakterisiert. In dieser Ver6ffentlichung sollen
erste Grundformen des Spektrometers und die dazu benétigten Simulationen gezeigt
werden.

1. Einleitung

Durch die Analyse des optischen Spektrums von Materie kénnen Ruckschlisse auf des-
sen chemische und molekulare Zusammensetzung gezogen werden. Miniaturisierte
Spektrometer kénnen hier z.B. in der Untersuchung von Medikamenten, Blut oder Le-
bensmitteln eine schnelle, mobile und kostengunstige Alternative zu klassischen statio-
naren Spektrometern in Laboren darstellen.

An der Jade Hochschule Wilhelmshaven wird im Rahmen des Projektes ,,MiniSpectral”
ein solches miniaturisiertes Spektrometer entwickelt. Ziel ist es, durch die Verwendung
von modernster Spritzgusstechnik und der hierflr entwickelten, innovativen Werkzeuge
die Herstellung einer polymerbasierten Optik in nur einem Herstellungsschritt zu reali-
sieren. Diese Arbeit soll in den folgenden Kapiteln die grundlegende Funktion und den
aktuellen Stand der Entwicklung des Spektrometers erldutern.

2. Funktionsweise

Das Spektrometer basiert auf der grundlegenden Idee eines sogenannten Rowlandkrei-
ses [Row83]. Eine Besonderheit ist hierbei die dreidimensionale Kuppelform der Optik.
Diese ermdglicht es, das gesamte Licht zu flihren und so ein wesentlich besseres Sig-
nal-Rausch-Verhaltnis (S/N) zu erzielen [H6Il 2013]. Mithilfe der Kuppel sowie eines kon-
kaven Beugungsgitters auf der gegenlberliegenden Seite der Kuppel werden séamtliche
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Funktionen eines Spektrometers erflillt. Bisher notwendige Einzelkomponenten, wie
Linsensysteme, entfallen komplett.

Abbildung 1 zeigt ein zweidimensionales Bild der Funktionsweise. Licht wird durch eine
Eingangsfaser in die aus Polymer bestehende Kuppel mit dem Radius r eingeflihrt. Am
Ende der Kuppel ist ein verspiegeltes Dispersionsgitter mit einem Radius von 2r aufge-
bracht. Aluminium zeigt sich hier als vielversprechendes Material fir die Verspiegelung
des Gitters, da es die Reflektivitdt im sichtbaren Spektralbereich erhéht [HW61]. Am
Gitter wird das Licht in seine einzelnen Wellenlangen zerlegt und in die Polymerkuppel
zurilickreflektiert. Durch das Radienverhaltnis von Gitter zu Kuppel von zwei zu eins fo-
kussieren sich die in einzelne Wellenlangen zerlegten Strahlen auf der Oberflache der
Kuppel. An der Oberflache der Kuppel ist eine Detektorzeile angebracht, mit der das in
Wellenlangen zerlegte Licht am Ende detektiert und anschlieBend weiter analysiert wer-
den kann.
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Abbildung 1: Konzept des Spektrometers. Die polymerbasierte Kuppel wird den Radius eines Rowlandkrei-
ses r haben. Das aufgeprdgte und verspiegelte Gitter besitzt einen Krimmungsradius von 2r. Das durch
eine Eingangsfaser eingekoppelte Licht trifft auf das Gitter, von dem es in seine einzelnen Wellenléngen
zerlegt und reflektiert wird. Aufgrund des Radienverhéltnisses der beiden Kreise von zwei zu eins fokussie-
ren sich die nach Wellenldngen getrennten Strahlen auf der Oberfidche der Kuppel und werden dann von
einer Detektorzeile detektiert.



3. Umsetzung

Der in Abbildung 1 gezeigte Strahlengang wurde mit der Simulationssoftware Ansys
Zemax QOpticStudio fur verschiedene Wellenlangen- und Radienkombinationen simu-
liert. Exemplarisch sind in Abbildung 1 drei Wellenlangen (400 nm, 550 nm, 600 nm)
sowie ein Rowlandkreisradius von 10 mm dargestellt. Das Gitter hat eine Liniendichte
von 1000 Linien/mm. Die Eintritts6ffnung in das Spektrometer hat in diesem Fall den
Durchmesser von 1 mm, was dem Durchmesser einer Standard-SI-Polymerfaser (POF)
entspricht. Abbildung 2 zeigt mit einem Rasterkraftmikroskop (AFM) aufgenommene
und visualisierte Daten eines ebenfalls gekrimmten, in Polymer (PMMA) geschliffenen
Gitters eines Vorgangerprojektes [HOPE14]. Hier ist eine Gitterkonstante von 2,5 um
abzulesen. Die Gitter der herzustellenden Demonstratoren werden von der Firma Inno-
lite hergestellt, die in Vortests in der Lage war Gitterstrukturen mit einer Dichte von
1600 Linien/mm zu erzeugen. Die von uns angestrebten 1000 Linien/mm stellen also ein
realistisches Ziel dar.
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Abbildung 2: Mit einem Rasterkraftmikroskop (AFM) aufgenommene Daten eines, gekrimmten, in PMMA
geschliffenen Gitters eines Vorgénger Projektes. Eine Gitterkonstante von ca. 2,5 um, eine Gittertiefe von
ca. 341 nm sowie ein Blazewinkel des Gitters von ca. 12° konnten bestimmt werden.

Das spektrale Auflésungsvermégen des Spektrometers hdngt hauptsachlich von der
Liniendichte des Gitters ab. Es kann mit Hilfe des Rayleigh-Kriteriums
A
AL
bestimmt werden [Zinth 2011]. Mit A der Wellenldnge, n der Beugungsordnung, N der
Anzahl der beleuchteten Linien und AA der Spektralenauflésung.
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Bei einer Wellenl&dnge von 550 nm, erster Beugungsordnung (n = 1) und 1000 bestrahl-
ten Linien wirde das zu einem Auflésungsvermdgen von 0,55 nm fiihren. Sollte es tech-
nisch méglich sein die Liniendichte sogar auf 1600 Linien/mm zu erhdhen, kénnte dies
sogar zu einem Aufldsungsvermdgen von 0,34 nm fihren. Das angestrebte Ziel, ein
Auflésungsvermdégen von unter 1 nm zu erreichen kann also als realistisch angesehen
werden.

Neben der Simulationsarbeit werden auBerdem Materialtests wie z.B. Absorbtions- und
Transmissionsmessungen sowie Temperaturtests durchgefihrt, um zu evaluieren, wel-
cher Kunststoff sich am besten fir die Herstellung der Kuppel und des Gitters des
Spektrometers eignet.

4. Ausblick

Nach Abschluss der vielversprechenden Simulationen und Laborvortests wird ein erster
Demonstrator hergestellt. Die Kuppel soll mithilfe modernster Spritzgusstechnik in ei-
nem Arbeitsschritt hergestellt werden. Eine detaillierte Beschreibung der Herstellung
des Gitters wird in einer folgenden Vero6ffentlichung dargelegt. An den ersten Demons-
tratoren werden weitere Laboruntersuchungen durchgeflihrt und deren Ergebnisse mit
den Simulationen verglichen. Diese Erkenntnisse werden helfen, die Parameter und Pro-
duktionsablaufe zu optimieren, um die folgenden Generationen von Spektrometern zu
verbessern. Somit sollte es in Kiirze moglich sein, ein erstes voll funktionsféhiges, po-
lymerbasiertes, miniaturisiertes Spektrometer herzustellen.
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