DIVISI()N DE MATERIA CONDENSADA

SOCIEDAD MEXICANA DE FiSICA

Cuarta Reunion Anual
22 - 25 de abril de 2014

UNAM Campus Morelia

Libro de Resumenes



DIVISI()N DE MATERIA CONDENSADA

DMC

SOCIEDAD MEXICANA DE FiSICA

42 REUNION ANUAL DE LA DIVISION DE MATERIA
CONDENSADA

CAMPUS MORELIA DE LA
UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE MEXICO
MORELIA, MICHOACAN
22 — 25 DE ABRIL DE 2015






CONTENIDO

Mensaje de bienvenida

Programa

Conferencias invitadas

Contribuciones orales

Sesion mural

11
25
41



Cuidado de la ediciéon
Oracio Navarro Chavez
Alan Dierick Ortega Gutiérrez

Yesenia Arredondo Le6n

El contenido de los trabajos aceptados para este evento es responsabilidad de
los autores



Mensaje de bienvenida

El concepto de materia condensada comprende diversas manifestaciones de la materia: el estado
sélido, fluidos, materiales bioldgicos, nanoestructuras, cristales liquidos, polimeros, entre otros.
A estas manifestaciones se encuentran asociados una gran riqueza de fendmenos tan cotidianos
como la transparencia u opacidad de los materiales, el magnetismo, las propiedades mecanicas,
o fendmenos tan sofisticados como la superconductividad, el efecto Hall cudntico y los liquidos
de espines, que son sélo unos pocos ejemplos. En los procesos en materia condensada se
encuentran involucradas, ademas, diversas escalas temporales: desde femtosegundos para
procesos electrénicos en estado sdlido, hasta millones de afios en el transcurso de las eras
geoldgicas.

Para comprender las propiedades de la materia condensada se formulan una gran cantidad de
preguntas fundamentales sobre la complejidad de los sistemas de muchas particulas, se llevan a
cabo experimentos y se desarrollan prototipos para construir las bases de las aplicaciones en
dreas como la ciencia de materiales, la nanotecnologia, la quimica, la ecologia, medicina y
biologia. Lo anterior motiva a la comunidad cientifica a mantenerse en una constante
comunicacién sobre los avances y dificultades reconocidas en el trabajo cotidiano de
investigacion. Uno de estos esfuerzos se realiza con la Reunién Anual de la Divisién de Materia
Condensada de la Sociedad Mexicana de Fisica, durante la cual compartiremos la discusion de
diversos desarrollos en el drea. Este evento busca también tener un impacto en la formacién de
nuevas generaciones de cientificos, con una visidn interdisciplinaria de la ciencia y una gran
capacidad de reflexion sobre su entorno y las posibilidades que ofrecen la comprension y
manipulacién de los sistemas.

Les doy la mas cordial bienvenida a la Ciudad de Morelia esperando que no solamente disfruten
esta reunion, sino también de su riqueza artistica y tradicional.

Yesenia Arredondo Leén

Presidente de la DMC-SMF
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Programa

Miércoles 22 de abril

Recepcion en el Centro Cultural

19:00 -20:00 Morelia de la UNAM
Jueves 23 de abril
9:00-9:30 INAUGURACION
9:30-10:15 Florentino Lopez Urias
10:15-11:00 Gonzalo Viramontes Gamboa
11:00-11:15 DMC -01
11:15-11:30 DMC -02
11:30-12:00 RECESO
12:00-12:45 Ricardo Morales Estrella
12:45-13:30 Alberto Beltran Morales
13:30-13:45 DMC -03
13:45-14:00 DMC - 04
14:00-16:00 COMIDA
16:00-16:45 Agustin Conde Gallardo
16:45-17:00 DMC -05




Programa

Viernes 24 de abril

9:00-09:45 Luis Mochan Backal
9:45-10:30 Juan Faustino Aguilera Granja
10:30-10:45 DMC - 06
10:45-11:00 DMC -07
11:00-11:15 DMC -08
11:15-11:30 DMC -09
11:30-12:00 RECESO
12:00-12:45 Noboru Takeuchi
12:45-13:30 Alberto Rubio Ponce
13:30-13:45 DMC -10
13:45-14:00 DMC -11
14:00-16:00 COMIDA
16:00-16:45 Guillermo Ramirez Galicia
16:45-17:00 DMC - 12
17:00-17:30 RECESO
17:00-19:00 Sesion de carteles




Programa

Sabado 25 de abril

9:00-9:45 Rosario Paredes

9:45-10:30 Isaac Rodriguez Vargas
10:30 - 10:45 DMC-13
10:45-11:15 RECESO
11:15-12:00 REUNION DMC
12:00-12:30 CLAUSURA
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Electronic properties of Nizs-pXp (X = Pd, Pt) nano-clusters. A density-functional-
theoretic study

F. Aguilera-Granja

Instituto de Fisica, Universidad Auténoma de San Luis Potosi,
78000 San Luis Potosi, México

We performed density-functional-theoretic calculations to investigate the structural, energetic
and electronic properties of the binary clusters Nizs-pXp (X = Pd, Pt). For small p, Pd and Pt clusters
exhibit similar polyicosahedral structures and similar chemical order, the Pd or Pt atoms
occupying positions with the lowest possible coordination numbers, forming “islands” separated
from each other on the cluster surface. For intermediate and large p there are marked differences
between the Pd and Pt clusters. Notably, all the Nizs-pPd, clusters are polyicosahedral, whereas
Ni26-pPtp clusters transition from polyicosahedral to cubic between p = 18 and p = 22. Also,
whereas Pd atoms continue to constitute separated surface islands for as long as possible as p
increases, until the islands eventually coalesce to form a shell surrounding an Ni core, Niz-pPtp
clusters transition from the “separated surface islands” configuration to the all-Pt structure via a
series of configurations featuring Pt and Ni layers.

We also comment the results for other nano-clusters of different transition metals with different
configuration shapes.

PACS numbers: 75.75+a; 36.40Cg; 75.30.Pd; 75.50.-y
Keywords: DFT calculations, structural properties, electronic properties, transition metal
clusters
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Fendmenos de transporte en baterias de metal liquido

Alberto Beltran Morales

Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional
Autonoma de México, Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José
de la Huerta, C.P. 58190, Morelia, Michoacdn, México.

La generacion de energia eléctrica a través de fuentes de energia renovables ha contribuido a
solventar la demanda energética mundial. Dichas tecnologias, debido a la intermitencia en la
generacion, requieren el disefio, la construccidn y el uso de dispositivos almacenadores de
energia acoplados a la red eléctrica; dada la problematica anterior es necesario el desarrollo y
busqueda de nuevas tecnologias entre ellas las celdas galvanicas liquidas de tres capas, mejor
conocidas como baterias de metal liquido (BML), que estan compuestas de liquidos conductores
a temperatura elevada a través de los cuales se hace circular una corriente eléctrica durante el
proceso de carga/descarga [1, 2]. La posibilidad de escalamiento industrial de la tecnologia de
BML depende de lograr un entendimiento claro de todos los fendmenos involucrados en el
funcionamiento y operacién de éstas. Durante el proceso de carga la corriente eléctrica
interactla con su propio campo magnético generando una fuerza de Lorentz que induce
movimiento en las capas estratificadas. En el presente trabajo se estudia de forma numérica la
conveccién natural en un electrodo de metal liquido, como el que se propone para usarse en las
BML. Dependiendo del gradiente de temperatura se observan diferentes regimenes de flujo, los
cuales se ven afectados al inyectar corriente eléctrica en el sistema. El modelado matemético del
problema involucra la solucién de las ecuaciones de masa, cantidad de movimiento y energia
para un fluido incompresible, viscoso y conductor de la electricidad. La solucidon numérica es
implementada usando el software libre OpenFOAM [3] y los resultados son comparados con los
reportados experimentalmente por Kelley and Sadoway [4].

References

[1] D. J. Bradwell, H. Kim, A. H. C. Sirk, and D. R. Sadoway, J. Am. Chem. Soc. 134, 1895-1897 (2012).

[2] H. Kim, D. A. Boysen, J. M. Newhouse, B. L. Spatocco, B. Chung, P. J. Burke, D. J. Bradwell, K. Jiang, A. A.
Tomaszowska, K. Wang, W. Wei, L. A. Ortiz, S. A. Barriga, S. M. Poizeau, and D. R. Sadoway, Chem. Rev. 113, 2075—
2099 (2013).

[3] OpenFOAM Foundation 2012 http://www.openfoam.org/

[4] D. H. Kelley and D. R. Sadoway, Physics of Fluids 26, 057102 (2014).
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Superconductividad en la familia 1111 de los oxipnictogenos

Agustin Conde Gallardo

Departamento de Fisica del Centro de Investigacion y Estudios Avanzados
Instituto Politécnico Nacional, México D.F.

El desarrollo de materiales superconductores con temperaturas de transicion (Tc) altas, es uno
de los problemas abiertos dentro de la Fisica del Estado Sdlido. A pesar de que dicha busqueda
a veces ha tenido algun sustento tedrico, como bien puede ser el modelo de formacién de pares
de Cooper a través de lo que se conoce como acoplamiento electrén-fondn, los descubrimientos
mas trascendentes se han dado de manera empirica y casi fortuita, y a veces surgiendo en
materiales completamente inesperados que parecen estar en contraposicién a los conceptos
mas aceptados en superconductividad, pero a la vez incentivando nuevas propuestas en Estado
Sélido. Uno de los ejemplos mas importantes de este tipo de superconductores es el del grupo
conocido como oxipnictogenos o superconductores basados en Hierro, cuyo descubrimiento
ocurrié en 2008, y que junto con los famosos superconductores de alta temperatura critica (HTc)
o cupratos, forman hoy los ejemplos mas claros de lo que se conoce como superconductividad
no convencional. En esta platica, se presentan las caracteristicas generales de los
superconductores oxipnictogenos, enfatizando los conceptos y/o propiedades fisicas que los
diferencian de otras familias. Asi mismo, se describen las dificultades experimentales que surgen
tanto en la fabricacion como en la caracterizacién de estos materiales y se intenta hacer un
resumen sobre las propiedades que pueden dar pauta para armar el rompecabezas sobre origen
de la superconductividad en estos materiales. Se detalla el caso particular de la familia 1111 de
los oxipnictogenos, que es la familia sobre el que nuestro grupo ha estado trabajando.
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Nanoestructuras Laminares: Sintesis, Caracterizacion, Teoria y Aplicaciones

Florentino Lopez-Urias

Divisién de Materiales Avanzados,

Instituto Potosino de Investigacion Cientifica y Tecnoldgica (IPICYT), Camino a la presa San José 2055,
Col. Lomas 4a seccion, 78216 San Luis Potosi S.L.P., México.

Uno de los mds importantes prototipos de materiales laminares es el grafeno, el cual consiste en un
perfecto sistema bidimensional con un solo dtomo de espesor. Este se compone de una estructura
hexagonal (honeycomb) donde sus dtomos estan triplemente coordinados. Ademas del grafeno, en la
ultima década, nuevos materiales laminares de una capa han sido sintetizados tales como calcogenuros
de metales de transicion, compuestos semiconductores IlI-V entre otros. Estudios tedricos vy
experimentales han probado que las propiedades fisico-quimicas de los sistemas laminares son
fuertemente sensibles con el nimero de capas y la estructura, por ejemplo multicapas y el bulto (nimero
infinito de capas) de WS, exhiben un gap indirecto mientras que la monocapa de WS, presenta un gap
directo, este resultado tiene repercusiones importantes en las propiedades optoelectrénicas. En la
presente platica, se revisan los Ultimos avances en la sintesis, caracterizacion, investigaciones tedricas y
algunas aplicaciones de sistemas laminares tales como: grafeno, calcogenuros de metales de transicién
(MoS,, WS,, NbS;, WSe;) y compuestos semiconductores IlI-V (GaN, AIN, BAs). Mediante calculos de
primeros principios, se abordaran las propiedades electrénicas, magnéticas, y estructurales de diversas
nanoestructuras (nanotubos, nanocintas, monocapas, agregados triangulares y hexagonales). Se discutira
la fotoluminiscencia en monocapas de WS,, dopaje con silicio, nitrégeno y berilio en grafeno. Ademas se
presentaran resultados sobre fotosensores basados en monocapas de WS, y concretos reforzados con
nanotubos de carbono dopados con nitrégeno.

[1] F. Lopez-Urias, A. L. Elias, N. Perea-Lopez, H. R. Gutiérrez, M. Terrones, H. Terrones. Electronic, Magnetic, Optical, and
Edge-Reactivity Properties of Semiconducting and Metallic WS> Nanoribbons. 2D-MATERIALS 2, 015002 (2015).

[2] H. R. Gutiérrez, N. Perea-Lopez, A. L. Elias, A. Berkdemir, B. Wang, R. Lu, F. Lopez-Urias, V. H. Crespi, H. Terrones, M.
Terrones. Extraordinay Room-Temperature Photoluminiscence in WS> Monolayers. NANOLETTERS 13 (8), 3447 (2013).

[3] F. Lopez-Urias, M. Terrones, H. Terrones. Beryllium Doping Graphene, Graphene-Nanoribbons, Ceo-fullerene, and Carbon
Nanotubes. CARBON 84, 317 (2015).

[4] R. Lv, M. C. dos Santos, C. Antonelli, S. Feng, K. Fujisawa, A. Berkdemir, R. Cruz-Silva, A. L. Elias, N. Perea-Lopez, F.
Lopez-Urias, H. Terrones, M. Terrones. Large-Area Si-Doped Graphene: Controllable Synthesis and Enhanced Molecular Sensing.
ADVANCED MATERIALS 26, 7593 (2014).

[5] F. Lopez-Urias, Lv. Ruitao, H. Terrones, M. Terrones. CHAPTER 9- Doped Graphene: Theory, Synthesis, Characterization,
and Applications, pp 183-207. Wiley Book: Graphene Chemistry: Theoretical Perspectives 2013.

[6] E. Gracia-Espino, F. Lopez-Urias, Y.A. Kim, T. Hayashi, H. Muramatsu, H. Terrones, M. Endo, M. Terrones and M.S.
Dresselhaus. CHAPTER 2.2- Novel carbon based nanomaterials: graphene and graphitic nanoribbons pp. 61-87. Elsevier Book:
Handbook of Advanced Ceramics 2013.

[7] M. Martinez-Alanis, F. Lopez-Urias. Efficient Reinforcement of Concretes Enriched with Nitrogen-Doped and Oxygen-
Functionalized Carbon Nanotubes. Submitted to CEMENT & CONCRETE COMPOSITES (2015).
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Generacion de segundo armdnico en materiales nanoestructurados

Luis Mochan Backal?, Irina Solis-Mora?,
Bernardo S. Medoza? y Guillermo P. Ortiz3

instituto de Ciencias Fisicas, UNAM, Cuernavaca, Morelos, México.
2Centro de Investigaciones en Optica, Ledn, Guanajuato, México.
3FCENA, Universidad Nacional del Nordeste, Corrientes, Argentina.

La suceptibilidad dipolar no lineal de segundo orden es un tensor de tercer rango responsable de la
generacion no lineal del segundo armdnico dptico (GSA). Dicho tensor se anula en el seno de materiales
centrosimétricos debido a las reglas de seleccidn. Sin embargo, en interfaces la centrosimétria se pierde
y una polarizacién no lineal intensa puede ser inducida en su vecindad [1]. Es por ello que nanoparticulas
podrian ser fuente de sefiales de SH intensas a pesar de estar compuestas de materiales centrosimétricos,
dada su alta razon superficie-volumen. Desafortunadamente, para geometrias simples en que la forma
misma de las nanoparticulas es centrosimétrica, como en el caso de nanoesferas, o cuando la orientacién
de las nanoparticulas es azaroza, las contribuciones de distintas partes de las interfaces se cancelan entre
si, dejando exclusivamente una contribucion de caracter cuadrupolar [2]. La naturaleza cuadrupolar del
SA radiado por arreglos de nanoparticulas ha sido verificado experimentalmente y se han desarrollado
técnicas para incrementar su sefial varios érdenes de magnitud [3].

En este trabajo estudiamos la GSA producida por un arreglo ordenado de nanoparticulas hechas

de materiales centrosimétricos pero con una geometria no centrosimétrica, para la cual las distintas
contribuciones no se cancelan mutuamente. Para ello, extendemos un formalismo muy eficiente
previamente desarrollado para obtener la respuesta dieléctrica macroscépica de materiales
nanoestrucurados de geometria y composicion arbitraria [4]. Este formalismo emplea la recursién de
Haydock para obtener una base en que la respuesta microscopica se representa como una matriz
tridiagonal en la cual la respuesta macroscdpica puede identificarse facilmente. Adicionalmente, éste
método conduce a un conjunto de estados de Haydock que permiten el calculo del campo microscépico.
Como éste tiene muy rapidas variaciones a través de Is superficie de las nanoparticulas, produce una GSA
apreciable que calculamos empleando el modelo de dipolium [1].

Nuestros resultados numéricos confirman que materiales nanoestructurados hechos de nanoparticulas o
nanocavidades con geometrias no centrosimétricas son fuente de una GSA que escala con la razén
superficie-volumen. Esto permite disefiar novedosas fuentes de segundo armonico, tal y como fibras
Opticas no lineales con empatamiento de fase fabricadas con materiales ordinarios pero
nanoestructuradas.

Bibliografia

1. B.S. Mendoza and W.L. Mochan, Phys. Rev. B 53, 4999 (1996).
2. W.L. Mochan et al. Phys. Rev. B 68, 085318 (2003).

3. P. Figliozzi et al. Phys. Rev. Lett. 94, 047401 (2005).

4. W.L. Mochan et al., Optics Express 18, 22119-22127 (2010).
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Andlisis termogravimétrico en la sintesis de la perovskita doble Sr.FeMoOg¢

0. Navarro, @ R. Morales-Estrella®

9 Instituto de Investigaciones en Materiales Unidad Morelia, Universidad Nacional Autonoma
de México, Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la
Huerta, C.P. 58190, Morelia, Michoacan, México.

b Instituto de Investigacién en Metalurgia y Materiales, Universidad Michoacana de San
Nicolds de Hidalgo
Santiago Tapia 403, Centro, C.P. 58000, Morelia, Michoacan, México.

E-mail: rmorales@umich.mx

Estd bien establecido que la perovskita dobles tipo Sr.FeMoOg presenta magnetoresistencia
colosal a temperatura ambiente debido a su ordenamiento catidnico. Las estructuras de las
perovskitas dobles son muy complejas y es de esperarse que su ordenamiento sea muy sutil a las
de condiciones termodindmicas y transporte de masa; en consecuencia, la posicion
cristalografica de los cationes de Fe y Mo puede intercambiarse conduciendo a un desorden
cristalografico. En la presente platica se resumira la sintesis de la perovskita doble tipo Sr,FeMoOs
por la ruta de reacciones sdélido-gas usando una balanza termogravimétrica de alta precision. El
reto de esta ruta de procesamiento fue optimizar los pardmetros de proceso, en especial la
concentracion de hidrogeno como gas reductor, para obtener una estructura altamente
ordenada. El refinamiento Rietveld de los patrones de difraccién de rayos-X confirmo la
formacién de la fase Sr,FeMoOs. La técnica de termogravimetria reveld que el fendmeno de
transporte que gobierna la formacién de esta perovskita doble es la difusion en estado sélido.
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Transiciones de fase en fluidos cuanticos confinados en cristales
artificiales de luz

Rosario Paredes Gutiérrez

Instituto de Fisica
Universidad Nacional Auténoma de México

Se estudian transiciones de fase, a temperaturas cero y finitas, en gases ultrafrios confinados en
cristales artificiales de luz, también conocidos como redes dpticas. Para tal efecto se consideran
las caracteristicas esenciales de sistemas a temperaturas del orden de nano Kelvin y en ese
contexto se propone el Hamiltoniano que los representa. Se analiza la existencia de fases
superfluida y aislante para fermiones y bosones. Se estudia adicionalmente el efecto de redes
desordenadas en la dinamica del gas ultrafrio en el caso de bosones. Se describe el paralelismo
entre las fases predichas y la localizacién de Anderson y el estado superconductor de BCS.
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Estabilidad de nanoclusters de Mg,Al, (x+y=2-8) y de la adsorcion de hidrégeno

Guillermo Ramirez Galicia

Division de Estudios de Posgrado, Universidad del Papaloapan,
Circuito Central 200, Parque Industrial, 68301 Tuxtepec, Oaxaca, México

En la actualidad los combustibles fésiles han dejado de ser una buena opciéon como fuente de
energia. La premisa “Si a las energias alternas, No a los combustibles fésiles” ha tomado
importancia debido a que, estos Ultimos, son recursos no renovables y causantes de la emisién
de gases que inducen el efecto invernadero. Una de las energias alternas, es el hidréogeno que es
viable y es una fuente de energia limpia, abundante, no nociva para el medio ambiente y tres
veces mas eficiente que el petréleo. Sin embargo, para considerar al hidrégeno como un
reemplazo de la gasolina es necesario almacenarlo. El almacenamiento de hidrégeno en
depdsitos estacionarios como gas comprimido o liquido criogénico es factible, pero en vehiculos
de transporte esas alternativas involucran volimenes y pesos excesivos comparados con los
tanques de gasolina. Por lo que se ha explorado el almacenamiento en estado sélido, mediante
la formacion de hidruros a partir de la adsorcidn de hidrégeno en nanoclusters. En este trabajo
se investiga la estabilidad estructural mediante calculos de la energia total dentro de la teoria del
funcional de la densidad (DFT). La energia de correlacidn-intercambio se tratdé dentro de la
aproximacion del gradiente generalizado (GGA) con el funcional de Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE) utilizando una funcién doble zeta (dgdzvp) en el programa Gaussian 09. Se estudiaron
diferentes nanoclusters del tipo MgxAl, con 0<x< 8, 0<y<8 y x+y=1 a 8 y los resultados muestran
que los compuestos con mayor cantidad de aluminio son mds estables que los nanoclusters que
presentan una menor cantidad de este elemento en su estructura. Finalmente, la adsorcion de
hidrégeno a los diferentes nanoclusters muestran que es posible formar nH,@Mg3Al4 con n=0-
8, con temperaturas de vibracidn alrededor de 410 K.

Palabras clave: Nanoclusters de MgAl, calculos DFT, adsorcion de hidrégeno.
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Self-similar charge transport in graphene

Isaac Rodriguez-Vargas

Unidad Académica de Fisica,
Universidad Autonoma de Zacatecas

Self-similarity is a fascinating property, since it appears in multiple aspects of nature, from the
distribution and abundance of species, temporal occurrence of earthquakes to the growth of
complex networks and trees. From the technological standpoint, self-similarity can also be
exploited to produce useful devices. Particularly, photoconductive fractal antennas show an
efficient multiband emission of terahertz radiation owing to the self-similarity of the fractal
structure. Within this context, solid-state aperiodic structures are not the exception, and for
various decades it was claimed that physical properties like the transmittance show self-similar
characteristics. However, as far as we can see, self-similarity has been left to a matter of visual
perception, and rarely the scaling factors that rule the self-similar patterns are given. In this talk,
we present our results of the transmission and transport properties in self-similar graphene
structures. Particularly, we show that it is possible to obtain scaling expressions for the
transmittance and conductance, and hence self-similarity. We also analyse the different
conditions that have to be fulfil in order to get self-similarity as well as the possible experimental
setups that could help to unveil this outstanding property.
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Estudio tedrico de las propiedades electrdnicas y estructurales del TiO> dopado
con tierras raras

Alberto Rubio Ponce
Universidad Auténoma Metropolitana Unidad Iztapalapa

El didxido de titanio (TiO2) es un semiconductor con propiedades electronicas muy particulares,
su banda de energia prohibida es de aproximadamente 3.0 eV, razén por la cual se utiliza como
fotocatalizador, en celdas solares, para la produccién de hidrégeno, para purificar y desodorizar
el aire y las aguas residuales, es un material con un gran potencial para resolver problemas
ambientales.

En base a su estructura cristalina y sus propiedades fisicas, el TiO; es un huésped muy promisorio
dada su sensibilidad luminiscente con los iones de tierras raras y su estabilidad quimica,
adicionalmente es un material de muy bajo costo.

En el presente trabajo, se muestran estudios de los cambios en la estructura de bandas
electrénicas del TiO2 dopado con tierras raras. Los cdlculos se llevaron a cabo en el marco de la
teoria del funcional de la densidad utilizando el método de ondas planas linealizadas y
aumentadas con potencial completo, con la aproximacién de gradiente generalizado para la
energia de intercambio y correlacidn, implementada en el cédigo de computo WIEN2k.
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Nanoestructuras magnéticas en superficies de nitruro de galio

Noboru Takeuchi

Centro de Nanociencias y Nanotecnologia
Universidad Nacional Autonoma de México
Ensenada, Baja California, México

El nitruro de galio es un semiconductor de brecha prohibida ancha y directa usado muy
ampliamente en aplicaciones optoelectrénicas. En particular, su superficie (0001) crecida en
condiciones ricas en galio es muy importante, porque la mayoria de los dispositivos comerciales
se fabrican sobre ella. A pesar de ello, su estructura atdmica no se conoce en detalle. En este
trabajo, presentaremos estudios de primeros principios y microscopia de efecto tlunel para
estudiar las propiedades estructurales y electrdnicas de la superficie GaN(0001) rica en galio.
También presentaremos estudios de cdmo podemos modificar sus propiedades con el depdsito
de metales, resultado en la formacion de nanoestructuras magnéticas, con propiedades que
varian dependiendo de la cantidad de material depositado.

Trabajo en colaboracidon con el Prof. Art Smith de Ohio University. Se agradece apoyo de DGAPA-
UNAM y Conacyt a través de los proyectos IN103512-3 y 164485 respectivamente.
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Sintesis de polimeros dopados de nanoparticulas de plata y sus aplicaciones
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México sigue siendo el principal productor de plata a nivel global, y en su territorio se encuentran las
mayores reservas de plata de este elemento. Industrialmente, la extraccion de Ag de las menas se realiza
mediante un proceso de lixiviacién quimica en el que la plata termina ligada a iones cianuro formando el
complejo Ag(CN),, por lo que es este complejo el precursor mas barato y abundante en el mercado para
sintetizar cualquier nanoestructura de plata. Paraddjicamente y a pesar de esta ventaja, el estudio de la
sintesis quimica de nanoestructuras de plata en medio acuosos cianurado es practicamente inexistente
en la literatura. Dado que las nanoestructuras de plata han encontrado ya aplicacién préctica y real,
principalmente en aplicaciones bioldgicas como agentes antibacteriales, para cuestiones de aplicaciones
y desarrollo de productos tecnoldgicos, es de suma importancia producirlas a costos bajos. Como parte
de la investigacion aqui reportada, se demuestra que utilizando Ag(CN),” como precursor, y sulfito de
sodio, Na,S0s3, como reductor, que también es uno de los reductores mas baratos del mercado, es posible
sintetizar no solo nanoparticulas, sino también polimeros dopados de nanoparticulas, que pueden llegar
a las decenas de centimetros de largo. Estas estructuras se muestran en la figura siguiente.

/‘)I/’/'/

B

Estas nanoestructuras tienen también propiedades bactericidas en bacterias como la Lactobacillus Casei
Shirota, Escherichia Coli y Dermatitis Atdpica, siendo capaz de eliminar por completo las dos ultimas.
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Transport properties in AliGaixAs delta-MIGFET transistor under Contact
Voltage and Aluminum Concentration effects
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In the effective mass approximation, we have theoretically investigated the subband structure of delta-
MIGFET transistor in AlyGa;<As by solving the Schrodinger. Both the mobility and conductivity are
calculated as dependent on the Aluminum molar fraction and voltage contact. In this work, special
consideration is taken into when the values of the Al molar fraction x<0.45, and the ternary alloy is as a
direct gap material. Our results show that the mobility and conductivity enhanced about 10% when the
values of the Al molar fraction is x=0.2 and voltage contact V1= 750 meV.

The shape of potential profile and the subband energy are changed as dependent on the Aluminum
concentration. Such results are useful in applications in temperature-insensitive devices.
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Diversos estudios de los nanotubos de carbono (CNTs), se han realizado por las propiedades quimicas y
fisicas de las que dispone este material [1]. Entre los métodos de sintesis de CNTs mas versatiles, se utiliza
principalmente la Deposicion Quimica de Vapor (CVD) por la gran cantidad y calidad de CNTs que se
obtienen [2]. Actualmente se busca disminuir los riesgos a la salud y al ambiente cuando se trabaja con
procesos quimicos [3]. En el presente trabajo se utilizo butanol para obtener nanotubos de carbono en un
reactor CVD, sin utilizar precursores organometalicos como fuente de catalizador.

El reactor consistio en un tubo de cuarzo con un diametro de 0.0254 m y 0.6m de largo; en su interior se
coloco un tubo de acero inoxidable AISI 304 de 0.019 m de diametro. Se utilizé un horno programado a
temperaturas de 800°C y 850°C para la sintesis. Como precursor organico se utilizé butanol. Durante la
sintesis, se mantuvo un flujo constante de argon de 80 ml/min; con la funcion de evitar el proceso de
combustion y de transportar al precursor a la zona de reaccion. Se utilizaron tiempos de proceso de 1y 0.5
hr.

Las muestras se analizaron a través de Microscopia Electronica de Barrido (SEM) y Espectroscopia de
Energia Dispersa (EDS). Se observo que las muestras de CNTs, obtenidos a menor temperatura, tuvieron
diametros que van desde 55 hasta 230 nm, con algunos productos secundarios. Las muestras sintetizadas a
mayor temperatura mostraron diametros similares, pero se encontr6é un incremento en las impurezas. El
analisis EDS de los elementos presentes en las muestras, mostro una cantidad cercana al 100% de carbono
en los CNTs obtenidos a 800°C.

Se agradece el apoyo a esta investigacion a los proyectos CIC de la UMSNH y de Redes de Colaboracion
“Materiales Nanoestructurados” de PRODEP.
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Un gran niimero de estudios de los nanotubos de carbono (CNTs), han sido realizados para analizar las
propiedades y caracteristicas quimicas, fisicas y mecanicas con las que cuenta este material [1]. Dentro de
los métodos existentes para sintetizar los nanotubos de carbono (CNTSs): arco eléctrico, ablasion laser y
deposicion quimica de vapor (CVD) por sus siglas en inglés, se emple6 este tltimo debido al gran porcentaje
de obtencion de CNTs asi como la calidad de los mismos [2]. Lo que se pretende en la actualidad es
minimizar los riesgos de salud que esto implica y ademas ser amigables con el medio ambiente. En la
presente investigacion fue empleado hexano para obtener CNTs en un reactor CVD.

El proceso consistié en emplear un tubo de cuarzo con didmetro de 0.0254 my 0.6 m de largo como reactor.
Dentro del tubo de cuarzo se coloco un tubo de acero inoxidable AISI 304 de 0.019 m de diametro que
fungié como catalizador. Fue empleado un horno con temperaturas de 800°C y 850°C para la sintesis, el
hexano se empled como precursor organico. Se mantuvo un flujo constante de argon de 80 ml/min; con la
finalidad de evitar la combustion y transportar al precursor a la zona de reaccion. Los tiempos del proceso
van desde 0.5 a 1 hora.

Las muestras obtenidas fueron analizadas a través de Microscopia Electronica de Barrido (SEM) y
Espectroscopia de Energia Dispersa (EDS). Los CNTs, obtenidos a menor temperatura, presentaron mejor
calidad y menor porcentaje de impurezas. Los diametros son desde 50 hasta 130 nm. El analisis EDS de los
elementos presentes, mostrd porcentajes atomicos de carbono 95.32%, de hierro 4.5% y de cromo 0.18%,
no se observo presencia de oxigeno.

Con el agradecimiento especial por el apoyo a este investigacion a los proyectos CIC de la UMSNH y de
Redes de Colaboracion “Materiales Nanoestructurados” de PRODEP(SEP).

Referencias

[1] Endo, M. (2012). Carbon nanotube research: Past and future. Japanese Journal of Applied Physics, 51(4R),
040001.

[2] Kumar, M., Ando, Y. (2010). Chemical vapor deposition of carbon nanotubes: a review on growth mechanism
and mass production. Journal of nanoscience and nanotechnology, 10(6), 3739-3758.

29



Contribuciones

Orales

Simulacién Molecular del Sistema PMMA/Li* y PMMA/Fe;O3
para Aplicacién en Vidrios Electrocromicos

C.V. Paz,®S.R. Visquez,* M.G. Pineda, * N. Flores®

“ Facultad de Ingenieria Quimica, Universidad Michoacana de San Nicolds de Hidalgo
Apartado Postal 58060, Morelia, Michoacan, México
b Facultad de Ingenieria en Tecnologia de la Madera, Universidad Michoacana de San Nicolds de
Hidalgo, Avenida Francisco J. Mtjica S/N Ciudad Universitaria, Morelia, Michoacéan, 58060, México.
E-mail: salomon_vg@yahoo.com

Los vidrios electrocromicos (VE) empleados en ventanas de edificios y autos aportan ventajas en el ahorro
de energia, por medio de la mediante inversion de color a través de un estimulo eléctrico [1,2]. Actualmente
existen VE como sistemas de obstruccion de radiacion y energia solar. Sin embargo su costo es una
limitante, debido a que usa un gas que debe permanecer con un sellado hermético [3,4]. Asi, en este trabajo
se plante la realizacion de VE los cuales tendran como agente dopante al Litio (Li*) y Hematita (Fe,Os) en
una matriz de Polimetacrilato de metilo (PMMA). Para este analisis, se empled un programa de simulacion
molecular denominado Materials Studio, para realizar una Simulacion Mecanica (MM) y Dinamica
Molecular (MD) del sistema PMMA-Agente Dopante. Se inicid con una estructura de PMMA de 20
monomeros a 25°C y 1 atm dando una energia total de 446 Kcal/mol. Adicionalmente se realizo la
estructura del Li* y Fe,O3, a iguales condiciones de temperatura y presion, resultando una energia total de
-13.47 y -16561.47 Kcal/mol respectivamente. Tres cadenas de PMMA presentaron grandes fuerzas
asociativas intra- e intermoleculares por puente de hidrogeno (PH) cuando se realizé un anélisis por MD.
A estas tres estructuras se adiciond 20% en peso de Li", el cual present6 una apropiada dispersion sobre la
matriz, promoviendo un incremento de la movilidad respecto al PMMA por una asociacion con los grupos
funcionales laterales, especialmente del grupo C-O-C. Esto por medio de interacciones de tipo Van der
Waals (VW), idnicas (FI) y metalicas (FM). Adicionalmente, permanecen asociaciones inter-moleculares
por PH entre cadenas de PMMA. Por otro lado, cuando a las cadenas de PMMA le son adicionadas
moléculas de Fe,Os al 20% en peso, estas presentan una alta dispersion, con una nueva asociacion por PH,
adicional a la atracciones por VW, FI y FM existente en para el caso del Li*. Particularmente, en este
sistema se observa que las moléculas de Fe;Os, generan una movilidad de los grupos laterales menor que
la proporcionada por el Li*, pero mayor respecto al PMMA solo.
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Hoy en dia existe un gran interés en el desarrollo de sistemas de tamafio reducido y con funcionalidades
multiples para el procesamiento de sefiales con longitudes de onda micro- y milimétricas. Recientemente
se han propuesto dispositivos planos con estructura de nanocompositos fabricados a base de arreglos de
nanoalambres (NAs) magnéticos embebidos en membranas nanoporosas. Por ejemplo, trabajos recientes
han reportado dispositivos planos y no reciprocos de micro-ondas como circuladores [1], aisladores [2] y
desfasadores [3,4]. Particularmente, se ha aprovechado la influencia de la disposicion asimétrica de los NAs
bajo la linea de transmision en aisladores y desfasadores, con la finalidad de inducir comportamientos no-
reciprocos en virtud del efecto dirigido en borde [3,4] y de ondas polarizadas circularmente [5]. En este
trabajo reportamos calculos sobre propiedades no-reciprocas de micro-ondas como la aislacion y el
desfasamiento diferencial en lineas de transmision cargadas con arreglos de nanoalambres (NAs)
presentando perfiles de altura cuasi-continuos. Estas propiedades han sido determinadas manipulando
parametros geométricos de los NAs, tales como su altura con la finalidad de obtener topologias de perfiles
concavos y convexos. Para este fin se ha desarrollado un modelo generalizado basado en una aproximacion
de modelo variacional [6], el cual incorpora la influencia de la permitividad dependiente de la altura de los
NAs, asi como de la memductancia del nanocomposito. El modelo mencionado toma en cuenta la
discretizacion del perfil de alturas bajo la linea de transmision en donde la altura de los NAs cambia de una
zona a otra de manera cuasi-continua. Estos resultados seran de utilidad para el desarrollo de dispositivos
de micro-ondas con funcionamiento no-reciprocos optimizados.

References

[1] Gaél Hamoir, Luc Piraux, and Isabelle Huynen, (2013) IEEE Trans. Magn. (49), 4261.

[2] Bijoy K. Kuanr, V. Veerakumar, Ryan Marson, Sanjay R. Mishra, R. E. Camley, and Z. Celinski (2009) Appl.
Phys. Lett. (94), 202505.

[3]J. De la Torre Medina, J. Spiegel, M. Darques, L. Piraux, and I. Huynen, (2010) Appl. Phys. Lett. (96), 072508.
[4] Catalina E. Carreén-Gonzolez, Joaquin De La Torre Medina, Luc Piraux, and Armando Encinas (2011) Nano
Lett. (11), 2023 —2027.

[5] Vivien Van Kerckhoven, Luc Piraux, and Isabelle Huynen, (2014) Appl. Phys. Lett. (105), 183107.

[6] J. Spiegel and I. Huynen, (2009) J. Comput. Theor. Nanosci. (6), 2001.

31



Contribuciones

Orales

Faraday rotation induced by quasi-particle mass in graphene

S. Hernandez-Ortiz, A. Raya
Instituto de Fisica y Matematicas, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo
Edificio C-3, Ciudad Universitaria, C.P. 58040, Morelia, Mich.
E-mail: sortiz@ifm.umich.mx

Through the Lagrangian of quantum electrodynamics in (2+1)-spacetime dimensions (QED3) for the
reducible representation of the Dirac matrices, allowing the appearance of a Haldane mass term, making
use of the relativistic Kubo formula we carry out an explicit calculation of the quantized electrical
conductivity and demonstrate that the filling factor is a half (in natural units) when the parity symmetry of
the Lagrangian is explicitly broken by the mass term [1].

Furthermore, assuming that graphene is radiated with monochromatic light of frequency ® along the
perpendicular direction, from the modified Maxwell’s equations we derive the angle of the Faraday Rotation
due the Induced Mass in graphene (FRIM) for transmitted light [2]. Our findings generalize and
complement previously known results reported in literature regarding the light absorption and Faraday
problem in graphene from the experimental and theoretical points of view[3].

Electric field of light E(f)

Graphene

Figure 1: Shows a monochromatic light incident wave of frequency w transverse to a graphene sheet, it is our
theoretical arrangement.
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Las celdas de combustible de 6xido solido (SOFC), son dispositivos que funcionan en alta temperatura
(=1000°C) y ofrecen posibilidades tinicas como fuentes alternas generadoras de energia eléctrica. A
diferencia de otro tipo de celdas, presentan varias ventajas debido principalmente al reducido costo de sus
materiales (anodo-catodo-electrolito), baja sensibilidad a las impurezas presentes en el combustible
utilizado (H.S) y alta eficiencia (60-80%) [1]. Hoy en dia, se han realizado importantes esfuerzos en el
desarrollo de materiales catodicos para celdas SOFC que funcionen a temperaturas intermedias (IT) en el
rango de 500 - 800°C [2]. Esta temperatura, puede reducirse mejorando la reduccion electroquimica de
oxigeno (O). Uno de los principales sistemas catodicos para las celdas SOFC-IT, son las perovskitas de
conformacion ABOsy A2B»Os, debido a su caracteristica de ser conductores mixtos ionico-electronicos
(MIEC) [3]. Por otra parte, es bien conocido que el niquel, se utiliza en las celdas SOFC en relacion a su
alta conductividad eléctrica y excelente actividad electrocatalitica. Por lo tanto, como una alternativa, la
doble perovskita BaSrCoFe;.\NixOss se puede utilizar con adiciones de Ni y estudiar su relacion con las
propiedades eléctricas para su posible aplicacion en celdas SOFC-IT. La técnica de sol-gel ha ganado un
enorme potencial respecto a la ciencia de sintesis de materiales debido a que los problemas que se presentan,
por ejemplo, en la molienda (contaminacion), son eliminados y los compuestos resultantes presentan mejor
distribucion metalica aleatoria [4]. En este sentido, los materiales catddicos propuestos en este trabajo se
han realizado por el método sol-gel. Esta investigacién también considera importante la porosidad del
catodo, por lo tanto, se utilizo alcohol polivinilico (PVA) y grafito como formador de poro. Se han
sintetizado a través del método sol-gel y caracterizado por difraccion de rayos X (XRD), conductividad
eléctrica y coeficiente de expansion térmica (TEC), nuevos compdsitos de estructura doble perovskita tipo
BaSrCoFe «NixOss con adicion de Ni en solucion solida donde x = 0.025, 0.05, 0.075, 0.1 y 0.2, como
catodos alternativos para celdas SOFC-IT. Se confirma por XRD la formacion de la fase en cada uno de los
catodos tipo BaSrCoFe «NixOss, observandose que las muestras tienen una estructura doble perovskita
tetragonal. Se observa que la conductividad eléctrica aumenta con el incremento de la temperatura entre
350°C - 470°C, y entonces disminuye debido a la pérdida de oxigeno en la red, lo cual causa las diferencias
en la conductividad. Se obtuvo un comportamiento semiconductor en todas las composiciones. La
determinacion del TEC, mostrd una dependencia lineal inversamente proporcional a la concentracion de
Ni. Nuestros resultados de conductividad eléctrica, porosidad, y TEC nos conducen a la conclusion de que
los catodos entre 0.1 y 0.2 de Ni tienen la mayor posibilidad para aplicarse en las celdas tipo SOFC-IT.
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Con la creciente demanda de sistemas de comunicacion inalambricos, existe una necesidad e interés
crecientes de para el desarrollo de nuevos materiales para ser aprovechados para dispositivos planos capaces
de realizar procesamiento de sefiales micro-ondas [1,2]. En estudios recientes, el concepto de dispositivos
de micro-ondas configurables bajo campo magnético ha sido desarrollado como una alternativa basada en
particulas magnéticas bi-estables, las cuales tiene el potencial de permitir reconfigurar sus propiedades
magnéticas y de absorcion de micro-ondas mediante el ciclado en campo [3] y la configuracion magnética
[4,5]. En el presente estudio hemos demostrado que las propiedades de absorcion de micro-ondas de
arreglos de nanoalambres magnéticos bi-estables pueden ser configuradas de manera reversible por medio
de un campo magnético en virtud de una unica o doble absorcion de resonancia ferromagnética. Estas
caracteristicas dan lugar a un filtro de micro-ondas multifuncional, el cual es capaz de funcionar como un
filtro de banda de paso o un filtro de banda prohibida en donde el paso de una funcion a la otra tiene lugar
al aplicar un campo magnético entre un campo de retorno y campo cero de manera que la configuracion
magnética de un estado no-saturado permanezca estable. Asi mismo, estos sistemas son capaces de imitar
las funcionalidades de filtros de paso bajo y paso alto en el estado de saturacion magnética. Estas
caracteristicas hacen de los arreglos de nanoalambres bi-estables bastante atractivos para dispositivos de
micro-ondas multifuncionales, planos y compactos. Con el objetivo de precedir las funcionalidades de estos
dispositivos se ha propuesto un modelo de campo medio para la permeabilidad efectiva, el cual muestra un
buen acuerdo con los resultados experimentales de las propiedades de absorcion de micro-ondas en estados
saturados y no-saturados.
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Los materiales porosos o espumas metdlicas son de gran importancia debido a la combinacion de
propiedades unicas que presentan, sobre todo su baja densidad, manteniendo propiedades mecanicas
adecuadas para un gran ntimero de aplicaciones, tales como intercambiadores de calor y energia,
absorbedores del sonido y filtros altamente resistentes al desgaste, ademas de para aplicaciones
estructurales, sobre todo en la industria del transporte. Sus métodos de fabricacion son variados, incluyendo
técnicas en estado sélido, liquido o gaseoso, destacandose la infiltracion, la inyeccion de gas en metal
fundido, el espumado y la metalurgia de polvos, que es el mas conocido en estado solido [1]. En el presente
trabajo se detalla un nuevo método de fabricacion en estado solido, que consiste en aplicar sobre-
tratamientos térmicos a aleaciones de aluminio, que como requisito deben tener un alto contenido de
segundas fases. El procedimiento se lleva a cabo a temperaturas superiores a las utilizadas para los
tratamientos térmicos de solubilizacion de estas aleaciones, lo cual es primeramente necesario determinar.
El aumento de la temperatura provoca la fusion localizada de segundas fases, originando espumas con un
alto grado de porosidad. Se muestran ejemplos de espumas fabricadas a partir de aleaciones Al-Si-Cu-Mg
y Al-Cu-Fe, con porosidades que pueden alcanzar el 70 %, con tamaios de poros de entre 10 y 500 pm,

estando o no interconectados. Se utiliz6 andlisis térmico diferencial (TGA) para determinar la temperatura
de tratamiento térmico a emplear, y microscopias Optica y electronica de barrido para el estudio de los
sistemas porosos.

Figura 1: Espumas metalicas con porosidades de (a) 5y (b) 30 %, producidas a partir de la fusion localizada de
segundas fases en aleaciones Al-Si-Cu-Mg; y (c) muestra de un poro originado por la fusion localizada.
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Los seres humanos presentan problemas degenerativos en los huesos, lo que conlleva a la degradacion de
sus propiedades mecanicas [1]. Las aleaciones de Ti son utilizadas debido a su gran compatibilidad y
resistencia a la corrosion en conjunto con su baja densidad y un médulo de elasticidad muy similar a la del
hueso humano [2]. En este trabajo se presentan los resultados obtenidos al caracterizar por microscopia
electronica de transmision de alta resolucion (HRTEM) polvos de Ti-2Nb-4Ta-xMn sintetizados mediante
metalurgia de polvos, en donde se vario el contenido de Mn (2, 4, 6% en peso). La figura 1 muestra una
imagen de HRTEM de polvos sinterizados con 2% de Mn a) Imagen de HRTEM de polvos de la aleacion
Ti-2Nb-4Ta-2Mn donde se aprecia la formacion de policristales en diferentes direcciones, con tamafios
menores a los 10 nm y con morfologia circular, b) transformada inversa de la rapida transformada de Fourier
(IFFT) donde se precia la distancia interplanar de los diferentes cristales formados, mostrando distancias
de 0.234 nm y 0.224 nm, c) rapida transformada de Fourier (FFT) en donde se determinaron la formacion
de las fases de Tic yTi B en los planos (011) y (101) respectivamente. Los resultados muestran que no hubo
formacion de intermetalicos, sino que se mantuvieron como elementos independientes y se determin6 la
formacion de zonas amorfas, en las aleaciones.

0.238 nm

0.234 nm

m

0.238 nm

0.224nm

0238 nm

Figura 1. Imagen de los polvos de Ti-2Nb-4Ta-2Mn a) Imagen de HRTEM, b) IFFT mostrando las distancias
interplanares de los cristales de 0.234 nm y 0.224 nm y ¢) FFT mostrando las fases de Tio y Tif} formadas en la
aleacion.

Referencias

[1] Torres Y, Pavon J. J, Nieto I, Rodrigiez J. A. (2011) Conventional Powder Metallurgy Process and
Characterization of Porous Titanium for Biomedical Applications. Metallurgical and Materials Transactions B
(42), 891-899

[2] Nadakuduru V. N, Zhang D. L, Cao P, Chiu Y. L, Gabbitas B. (2011) The mechanical behaviour of an ultrafine
grained Ti—47A1-2Cr (at%) alloy in tension and compression and at different temperatures. Materials Science and
Engineering A (528), 4592-4599.

36



Contribuciones

Orales

Montmorillonita con cu® y con aun como catalizadores en la oxidacién de monéxido de
carbono

Claudia Briones Jurado,* Pablo de la Mora y Palomar,? Esther Agacino Valdés?
1Escuela Nacional de Estudios Superiores Unidad Morelia, UNAM
2Facultad de Ciencias, UNAM
3Facultad de Estudios Superiores Cuautitlan, UNAM

Los combustibles fosiles constituyen la principal fuente de energia en las actividades del ser humano, sin
embargo se lleva a cabo de manera incompleta y se produce una mezcla de gases que contiene CO, que
es un gas toéxico y puede estar presente en espacios abiertos y cerrados. Los convertidores cataliticos
implementados en los autos a finales del siglo pasado han ayudado a abatir los niveles de los gases
contaminantes. En su gran mayoria estos dispositivos estan basados en platino, rodio y paladio soportados
en alumina, pero estos sistemas se pueden mejorar desde el punto de vista econdmico y de
funcionamiento. En este sentido, desde que se reporté que las nanoparticulas de oro soportadas pueden
catalizar la oxidacion de CO a temperatura ambiente, se ha trabajado para aplicar este descubrimiento en
convertidores cataliticos y mascaras de gases con cierto éxito. Las nanoparticulas de oro se han soportado
en varios oxidos y también en zeolitas y minerales arcillosos, siendo éstos ultimos, materiales mas
amigables con el medio ambiente.

En este trabajo ser presentan los resultados del estudio tedrico con la teoria de los funcionales de la
densidad, de la interaccion de de Cu*y cumulos de oro Au, (n=1-5) con montmorillonita, un mineral
arcilloso que tiene diversas aplicaciones por sus propiedades fisicoquimicas. Ademds se estudia la
oxidacion de CO sobre estos sistemas cataliticos. La nucleacién del oro sobre la montmorillonita se llevd
a cabo utilizando el método de ondas planas aumentadas y linealizadas con potencial completo (FP-LAPW)
como se encuentra implementado en el paquete WIEN2k. Con esto se pudo obtener la estructura de los
sistemas Au,-MMT, asi como las energias de interaccidn y su estructura de bandas. La oxidacion de CO en
los sistemas cataliticos Cu-MMT y Au-MMT se estudié con el método molecular, es decir, con un cumulo
del sistema y usando también la teoria de los funcionales de la densidad implementado en el paquete
ADF; con los cual se obtuvo los orbitales frontera de los sistemas cataliticos y un perfil de energia potencial
de las reacciones de oxidacion.
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Using the liquid phase epitaxy technique under supercooling conditions we have grown
Gao.s6Ino.14As0.13Sbo.g7 epitaxial layers doped with zinc lattice-matched to high quality (100) n-
GaSb substrates. Layers doped with Zn were accomplished by incorporating Zn pellets into the
(GaAs+In+Sb) growth melt in the range from 0 to 6.773x10* M. Using Raman spectroscopy we
characterized the structural quality and the compositional homogeneity; as the zinc molar fraction
is increased, the Raman spectra show that the layers become more defective. The chemical
stoichiometry was obtained by Energy-dispersive X-ray spectroscopy (EDX), which besides
allows us to know the presence of any unintentional impurities. Raman and low temperature
photoluminescence (LT-PL) spectroscopies were used to study the influence of the Zn acceptor
levels on the optical properties of the quaternary epilayers. For the lowest-doped sample, the PL
spectrum showed a narrow exciton-related emission peak centred at around 648 meV, which is
evidence of the good crystalline quality of the layers. For higher Zn-doping, the LT-PL spectra
showed the presence of band-to-band and donor-to-acceptor transitions which overlap as the Zn
concentration increases. The peak of maximum energy (Em) of the LT-PL band shifts to lower
energies as Zn doping increases due to a band-filling effect as the Fermi level enters into the
valence band, which might be used to estimate the carrier concentration in the samples.

We acknowledge the financial support from Conacyt-México and ICyTDF.

38



Contribuciones

Orales

InGaAsSb Photodetector Grown by Liquid Phase Epitaxy:
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We present results on the current-voltage and RoA curves, and the spectral response as a function
of the applied bias voltage and device temperature of a p-n indium-gallium-arsenide-antimony
(Tno.14Gao.86As0.13Sbo.87)/n-GaSb  photodiode structure. InGaAsSb quaternary alloys with a
bandgap energy of about 653 meV were grown using the liquid phase epitaxy (LPE) growth
technique on top of high quality (100) n-GaSb substrates. The device structure was fabricated
using a process that includes passivation with sodium sulfide, thermal annealing and
metallizations. The diode architecture was a back-illuminated (B-I) structure with a ring-shaped
metallic contact in the GaSb substrate face. Photodiode spectral response showed good
performance in the entire temperature range between 20 and 300 K; which is determined by the
absorption edge of the InGaAsSb layer at long wavelengths, and a cutoff at short wavelengths due
to the increasing absorption of the GaSb substrate.
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Fig. 8. Spectral response for the p-n InGaAsSb photodiode measured at
20K
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Optical absorption in 6-MIGFET transistor under
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O. Oubram?, I. Cisneros-Villalobos?, M. Limén-Mendoza?, F. Aquino Roblero?, J. G. Velasquez Aguilar?,
Lorena Diaz Gonzalez”

%Facultad de Ciencias Quimicas e Ingenieria, Universidad Auténoma del Estado de Morelos
Av. Universidad 1001, Col. Chamilpa, 62209, Cuernavaca, Morelos, México.
b Facultad de Ciencias Universidad Auténoma del Estado de Morelos
Av. Universidad, 1001, Col. Chamilpa Cuernavaca, Morelos 62210, México.

E-mail: oubram@uaem.mx

Intersubband optical absorption in a GaAs n-type d-MIGFET transistor is preformed taking into
account the effects of applied electro-magnetic field and contact voltage. Our results show that
the position and the magnitude of the total absorption coefficient are sensitive to electro-

magnetic field effects and voltage contact.
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En este trabajo se lleva cabo la simulacidn de las sobretensiones ocurridas durante una maniobra
de desconexion en un compensador estatico de potencia reactiva de 230 kV. La incorrecta
apertura de uno de los polos del interruptor de potencia del compensador provoca
sobretensiones interesantes las cuales estan relacionadas con las componentes armodnicas de
tension y corriente generadas por un elemento clave de la falla: el reactor controlado por
tiristores. En este trabajo se utiliza el Software Alternative Transients Program (ATP) para
modelar el compensador y obtener el calculo de las sobretensiones transitorias. Se analizan las
frecuencias naturales y el espectro armdnico de las sefiales manejadas por el sistema. Este
estudio se realiza por primera vez en el compensador estatico y la informacidn resultante es de
mucha utilidad futura para el disefio eléctrico y la planificacién de la operacion de las redes de
potencia.
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En el presente trabajo se han sintetizado y caracterizado algunas soluciones solidas derivadas del
material base Ko.sNaosNbOs con adiciones de litio, antimonio, barrio, circonio y calcio. El método
de sintesis usado para su preparacion es el método de estado sélido. Las temperaturas utilizadas
para calcinar y obtener la fase pura de los materiales fue de 850°C por 4 horas, mientras la
sinterizacion o consolidacidn de las muestras se ha hecho a temperaturas entre 1100-1140°C por
4 horas. La densidad medida en las muestras sinterizadas ha superado el 90% respecto de la
densidad tedrica.

Mediante difraccion de rayos X se demostré que las diversas composiciones preparadas tienen
una estructura tipo perovskita. De los datos de constante dieléctrica vs temperatura, se observé
que la temperatura de Curie disminuyé a medida que se incremento la proporcion de circonio
y/o calcio. Las propiedades ferroelectrica y piezoelectricas obtenidas son superiores a la mayoria
de las reportadas hasta ahora para composiciones similares [1-3]. El mejoramiento de las
propiedades en estos materiales, se debe principalmente a la coexistencia de fases rombohedral-
tetragonal a temperatura ambiente, como se observé en los resultados de rayos x y constante
dielectrica vs temperatura. La coexistencia fases permite que la polarizacidon pueda orientarse en
mas direcciones que si se tuviera una solo fase, mejorando asi las propiedades.

Las propiedades ferroelectricas y piezoelectricas de las composicones analizadas muestran que
pueden ser usadas como sustitutos de materiales base PZT en diversas aplicaciones.
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Se presenta el crecimiento y caracterizacion de peliculas delgadas policristalinas de
NdFeAsO1.4Fx, SmFeAsO1«Fx sintetizadas por un método de dos pasos: obtencidén de peliculas
precursoras que contienen oxidos de Fe-Nd, 6 Fe-Sm mediante el depdsito por vapores quimicos
metal-organicos (MO-CVD) seguido de un proceso de difusion de As-F. Los resultados de la
composicion, evaluados por microanalisis de dispersion de energia de rayos-X (EDS), aunado a
el perfil de distribuciéon de los elementos que integran la peliculas a lo largo de su espesor,
analizado mediante experimentos de espectrometria de masas de iones secundarios (SIMS), asi
como los resultados de la evolucion cristalografica, obtenida por difracciéon de rayos-X, indican
que el método es viable para la nucleacion homogénea de los compuestos NdFeAsO1xFx, y
SmFeAsO1xFx con estructura cristalina P4/nmm. Las mediciones de resistencia contra
temperatura (RT) indican la existencia de superconductividad en las peliculas de SmFeAsO1.Fy;
mientras que para las muestras de NdFeAsO1.«Fx no fue posible observar superconductividad. Los
distintos comportamientos son explicados y discutidos en funcion cantidad de dopante (F)
incorporado en la fase ReFeAsO y de los factores que favorecen o no la incorporacién del mismo.
Se concluye que la cantidad de oxigeno durante los procesos de difusion es fundamental para
que las muestras den o no sefial superconductora. Asi mismo la buena calidad de las peliculas
delgadas obtenidas por esta via evidencia que el método de dos pasos, es una excelente
alternativa para obtener peliculas superconductoras basadas en Hierro-Arsenico.
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Las celdas de combustible de 6xido sdlido generan energia eléctrica a partir de una reaccion
quimica acompafiada por un intercambio de electrones; es decir, en tanto que uno de los
reactivos se reduce, el otro se oxida al ceder los electrones que recibe el primero. Aunque estos
dispositivos tienen una eficiencia elevada e impacto ecoldgico muy bajo, se busca la forma de
construir nuevos prototipos en los que se empleen materiales nanoestructurados. Esos sistemas
confinados deben ser estables pero, simultaneamente, deben tener actividad catalitica para ser
considerados como candidatos para el desarrollo de catodos de las celdas de combustible. En
este trabajo se hace un estudio tedrico de las propiedades electrdnicas de nanoalambres de Sr-
Fe-Mo-O pristinos. El eje de los nanoalambres coincide con la direccién [001] de la perovskita
doble en bulto con los mismos elementos. Se optimizd la geometria, identificando la estructura
con menor energia. Para los célculos, en el marco de la Teoria de las Funcionales de la Densidad,
se recurrio a la aproximacion del gradiente generalizado y a la funcional de Perdew—Burke—
Ernzerhof (PBE) [1], como estd implementado en el cédigo DMol3. Para los alambres optimizados
se hizo el célculo de las densidades de estados electrdnicos y las estructuras de bandas; se hizo
el andlisis poblacional y se calcularon las energias de formacion.
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El quitosano es un polimero constituido fundamentalmente por unidades de glucosamina (2-amino-2-
desoxi-D-glucosa) con uniones (1-4); el cual se puede preparar por desacetilacion de la quitina. Por lo
general, el quitosano presenta excelentes propiedades siendo biocompatible. Por otro lado, el
glutaldehido es un agente que reticula al quitosano y que es ampliamente utilizado en las areas agricolas
y farmacéuticas [1-2]. Con el propdsito de extender estas aplicaciones, en la actualidad existe una
tendencia marcada por llevar a cabo simulaciones por modelacién molecular mediante el uso de
software’s; esto para predecir la compatibilidad en mezclas de polimeros, que de otro modo seria dificil
de predecir por medios experimentales [3]. Con el objetivo de entender las interacciones entre moléculas
de quitosano y quitosano-glutaraldehido. Fueron aplicados dos medios de simulacién: mecanica
molecular (MM) y dindmica molecular (MD), ambos complementarios. Bajo minima energia por
simulacion MD, se confirmé que las interacciones entre cadenas de quitosano se dan principales a través
de asociaciones de hidrégeno de manera intermolecular —O-H0-C-, lo cual se ha reportado en otros
trabajos [3]. Asi mismo, se obtuvo que las interacciones presentes entre el quitosano y el glutaraldehido
se generaron entre el grupo H,N- del quitosano y el O=C- del glutaraldehido, lo que coincidié con reportes
previos [4]. Esto generé modificaciones en la conformacion quitosano-glutaraldehido, que variaron en
funcion de la temperatura y concentracion relativa.
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Las celdas de combustible de 6xido sélido (SOFC) son una alternativa para producir energia
eléctrica limpia, ademds de que tiene un impacto ambiental reducido la eficiencia es elevada. Por
otro lado, el compuesto policristalino Sr.FeMoOg (SFMO) es utilizado en los electrodos de los
dispositivos, de este tipo, que hay en el mercado. En ese contexto, resulta fundamental el
proceso de difusion de iones en los electrodos y, particularmente, en el SFMO. En este trabajo se
estudia el proceso de difusion en el SFMO cristalino y en los nanoporos en dicho compuesto. Se
modela utilizando una supercelda, construida al unir dos celdas convencionales a lo largo de la
direccién [001]. Los poros se generan al remover atomos en la misma direccién [001] y se calcula
la energia asociada a la ubicacién de las especies (que difundirdn) en diferentes sitios del
compuesto y de los nanoporos. Los célculos se realizaron en el marco de la teoria de las
funcionales de la densidad, con la aproximacion del gradiente generalizado (GGA) y el funcional
propuesto por Perdew—Burke—Ernzerhof (PBE), como estd implementado en el cédigo DMol3. Se
optimizé la geometria de las estructuras y se calcularon la densidad de estados electroénicos, la
estructura de bandas y la densidad electrénica de carga, para proponer una ruta de difusién de
las especies en los sistemas estudiados.
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Los materiales medio-metalicos han llamado la atencién durante los Ultimos afios, pues esa
caracteristica los convierte en candidatos potenciales para el desarrollo de dispositivos
espintrdnicos. En particular, la perovskita doble Sro.FeMoOg (SFMO) ha sido el objeto de estudio
en numerosas investigaciones; ademas de ser medio-metalica, tiene una temperatura de Curie
elevada (Tc~415 K) [1] y comportamiento magnetorresistivo colosal. Por otro lado, el estudio de
los materiales confinados, en distinta dimensiones y direcciones, permite evidenciar y prever
aplicaciones de este tipo de comportamientos [2]. El caso del confinamiento en dos dimensiones
(peliculas delgadas), de sistemas asociados al compuesto SFMO, es lo que se presenta en este
trabajo. En el marco de la Teoria de las Funcionales de la Densidad, se emplea el funcional
propuesto por Ceperley-Alder y Perdew-Zunger (CA-PZ) [3,4] con la Aproximacion de la Densidad
Local y usando el parametro de Hubbard (LDA+U), para calcular las propiedades fisicas de una
capa delgada de Sr-Fe-Mo-0O: densidad de estados electrénicos, estructura de bandas y densidad
electrdnica de carga; ademas de la distribucion de los momentos magnéticos. La capa delgada se
genero a partir de la perovskita doble SFMO, dejando libre un plano (001).
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En este estudio se llevd acabo la obtencidn de nanowhiskas de quitina (NWQ), el cual es un
polimero natural que presenta excelentes propiedades mecdnicas través de la formacion de
fibras o peliculas [1]. En base a lo anterior, se considera que los nanowhiskas mejoraran la
disponibilidad de suministro y proteccién a la astaxantina, que es considerada un antioxidante
con actividad 10 veces mayor que otros carotenoides tales como zeaxantina, luteina y B-
caroteno; y 100 veces mas que a-tocoferol [2]. Debido a su actividad antioxidante ha presentado
un gran interés como nutracéutico [3-5]. Sin embargo, esta molécula es altamente insaturada y
se descompone facilmente por calor, luz UV y oxigeno. Asi, los NWQ fueron obtenidos por dos
procesos:  criotratamiento/agitacion  mecanica 'y por  criotratamiento/zonificacion.
Posteriormente los NWQ fueron caracterizados por microscopia electrénica de barrido (MEB),
FTIR y tamafio de particula. La caracterizacién morfologia mostré que las NWQ obtenidos por
criotratamiento/zonificacion presentan longitudes transversales de 50 nm vy las fibras se
encuentran separadas y orientadas uniformemente con crecimientos hacia el exterior de la
superficie de la muestra. Para los dos procesos de obtencién de NWQ se obtuvo una alta area
superficial la cual puede ser util para la funcionalizacién de la misma y la incorporacion de la
astaxantina. Por FTIR se confirma que en los NWQ prevalece la estructura esencial de la quitina
y para el caso de los NWQ/ zonificacién se observd una alta definicion de las sefiales
correspondiente a un arreglo estructural ordenado de la quitina.
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Después de casi 40 afios de su descubrimiento por Endo en 1976 y 25 afios de las primeras
caracterizaciones por ljima en 1991 [1], ha sido posible descubrir las excepcionales propiedades
mecanicas y electromagnéticas de los nanotubos de carbono proporcionando un sinfin de aplicaciones
practicas.

Existe un gran nimero de métodos para la sintesis de nanotubos de carbono (CNTs), entre los cuales se
encuentran: arco eléctrico, ablacion laser y deposicién quimica de vapor (CVD), la eleccidon de este dltimo
se debe a que presenta una mayor eficiencia y control de la propiedades durante la sintesis de CNTs [2].
Los métodos mas comunes para la obtencion de CNTs por el método de CVD emplean componentes
altamente dafiinos para la salud o contaminantes con el medio ambiento, por lo cual se busca la sintesis
de CNTs por medio de nuevos precursores que tengan un menor impacto en la salud y el medio ambiente.

La sintesis se llevd a cabo mediante la técnica CVD, usando 100 ml de éter dietilico como precursor. Se
empled un tubo de cuarzo como reactor con un nucleo de acero inoxidable AlSI 304 fungiendo como
catalizador. La sintesis se realizé dentro de un horno a una temperatura de 680°C, manteniendo un flujo
de argdn con el fin de transportar el precursor a la zona de reaccidn y evitar la combustidn. El proceso se
llevé acabo en rangos de 30-60 min.

Las muestras obtenidas durante este proceso se analizaron por medio de Microscopia Electrénica de
Barrido (SEM), Espectroscopia de Energia Dispersa (EDS) y Espectroscopia Infrarroja de Transformada de
Fourier (FTIR). A través de las micrografias SEM obtenidas se puede apreciar una formacién desordenada
de CNTs, debido a esto la medicion de su largo resulta imposible. Los didmetros obtenidos oscilan entre
los 80-200 nm. Las pruebas por EDS muestran una composicion atémica de 93% de carbono, 5% de
oxigeno, 1.4% de hierro y menos del 1% de manganeso y cromo.

Agradecemos especialmente por el apoyo recibido para esta investigacion a los proyectos CIC de la
UMSNH y de Redes de Colaboracién “Materiales Nanoestructurados” de PRODEP (SEP).
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Una de las materias primas naturales de amplia aplicacidn en la elaboracidn de barnices, es la resina de
colofonia la cual estéd compuesta en la mayoria de los casos por 85 % de acidos resinicos, siendo el acido
abiético el principal componente. Por otra parte, los tratamientos superficiales protectores (barnices)
basados en poliuretano buscan igualar las tensiones superficiales entre el material base y el barniz
utilizado [1-3]. La aportacidn de este trabajo consiste en la formulacion y fabricacion de un recubrimiento
orgdnico a base de brea, partiendo de un monémero bifuncional del acido abiético, formando un diol, que
al adicionarle un poliuretano aumentara las propiedades fisico-quimicas, mecdnicas, y la actividad
antimicrobiana, entre otras [4,5]. Los grupos polares (OH’s) de un polimero presentan una orientacion a
lo largo del eje molecular incrementando el contacto intermolecular, por lo que se favorece su interaccién
con los grupos isocianatos. La reaccién de hidroxilacion del dcido abiético de la brea ocurre en el sistema
de los dobles enlaces y la generacién de grupos hidroxilos activos, mediante la reacciéon con permanganato
de potasio. Asi, se obtuvieron muestras, mediante un andlisis estructural por FTIR indico la presencia de
grupos OH’s libres. Por cromatografia de gases se determinaron sus compuestos, y por el método de
anillo y bola se obtuvo su punto de ablandamiento. Adicionalmente se determind su indice de acidez y
color Gardner. El andlisis estructural evidencio la presencia de grupos correspondientes tanto a los grupos
COOH, como de los OH’s producto de la funcionalizacién. La reaccién de hidroxilacién promovié una
isomerizacion en el acido abiético, generando mas sitios activos con grupos OH’s, la hidroxilacion generd
un 6.18% de grupos hidroxilos, por lo que el 7.34 % son sitios activos. Ademds se determinaron valores de
conversion del 90%, buenos pardmetros de color, indice de acidez y principalmente un aumento de 14
unidades de punto de ablandamiento, lo que generé una mayor dureza al ser aplicado sobre una
superficie.
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El desarrollo de nanotubos de carbono (CNTs), ha tenido una gran repercusion en los Ultimos
afios, bajo diversas técnicas y precursores. Actualmente el interés se ha centrado en el uso de
precursores orgdnicos mas ecoldgicos que permitan disminuir riesgos en la salud y en el medio
ambiente [1]. En el presente trabajo se investigd la pirdlisis de etil acetato sobre catalizador de
acero inoxidable para obtener CNTs.

Se utilizé un tubo de cuarzo con didmetro de 0.0254 m y 0.6 m de largo como reactor. Como
catalizador se colocd un tubo de acero inoxidable AlSI 304 de 0.019 m de didametro, en el interior
del tubo de cuarzo. La temperatura varié de 800 a 815°C dentro de un horno tubular horizontal,
para llevar a cabo el proceso de pirdlisis de etil acetato. Se usé argdn como gas transportador
con un flujo alrededor de 70 ml/min. El tiempo de proceso fue de 40 min.

Las muestras obtenidas fueron analizadas a través de Microscopia Electrdnica de Barrido (SEM),
Espectroscopia de Energia Dispersa (EDS) y Espectroscopia Infrarroja por la Transformada de
Fourier (FTIR). Los didametros de los CNTs varian de 100 a 300 nm. El analisis EDS de los elementos
presentes, mostro porcentajes atomicos de carbono 93.51%, de oxigeno 4.99% y de hierro
1.50%.

Se agradece el apoyo recibido para esta investigacion a los proyectos CIC de la UMSNH y de Redes
de Colaboracién “Materiales Nanoestructurados” de PRODEP (SEP).
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En este trabajo presentamos un estudio tedrico del coeficiente de expansion volumétrica vy el
mddulo de Young en Silicio (Si) y Germanio (Ge) cristalinos. El estudio se realiza usando el método
de superceldas y la teoria del funcional de la densidad con pseudopotenciales que conservan la
norma y dentro de la aproximacion de densidad local implementados en el cddigo SIESTA [1]. La
ecuacion de estado isotérmica mas simple para un sélido es el médulo de expansién volumétrica
(K). En este estudio se analizan tres relaciones para determinar K, una relacién lineal presion-
volumen, una relacién cuadratica energia-volumen y la ecuacién de estado de Murnaghan. Para
las dos primeras se hace un ajuste lineal y cuadratico, respectivamente mientras que para ajustar
a la ecuacion de Murnaghan se requiere un ajuste no lineal. Los resultados muestran que el valor
mas cercano al experimental se obtiene con la ecuacién de Murnaghan. Por otro lado, se calcula
el mdédulo de Young en las direcciones cristalograficas [001] y [111] para ambos sistemas
cristalinos. Los resultados muestran una variacion menor al 10 % respecto al valor experimental.
Este estudio podria extenderse a nanoalambres semiconductores y predecir sus propiedades
mecanicas.
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A new approach to calculate joint density of states (JDOS) function in direct band gap materials is
presented in this work. This function provides a measure of the number of allowed optical transitions
between the occupied valence band electronic states and the unoccupied conduction band electronic
states separated by photon energy, h@l. We define JDOS function proportional to the convolution over
the valence band and conduction band density of states (DOS) functions in the presence of selections rule
for transitions, depicting a new picture. The classical equation for JDOS function in 3D system is obtained
with our method. The usefulness of the approach is shown in the accurate computation of JDOS in
quantum wells and superlattices. From JDOS values, we evaluate the absorption coefficient and compare
with experimental results reported for quantum wells and superlattices.
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Figura 1: Modeled and experimental
absorption coefficient versus energy for a
AlGaAs/GaAs multiple quantum well sample
[1]. The inset shows the modeled JDOS. A
good agreement with the experimental data is
achieved.

Figura 2: Modeled and experimental absorption
coefficient versus energy for a
InGaAs/GaAsP/GaAs superlattice solar cell
sample [2]. The inset shows the modeled
superlattice JDOS. A good agreement with the
experimental data is achieved.
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El carburo de silicio (SiC) es un compuesto binario que ha sido identificado como un material
semiconductor alternativo para aplicaciones de alta potencia, debido a su naturaleza quimica, su alta
conductividad térmica, alta estabilidad mecdnica, y una brecha de energia amplia [1]. En particular, el
politipo B-SiC se puede sintetizar en una variedad de nanoestructuras, tales como nanoporos que son
especialmente interesantes, ya que estos exhiben una gran drea de superficie interna la cual es altamente
reactiva, por lo que tienen potencial para aplicaciones como material sensor [2]. Para el desarrollo de
estas aplicaciones, es esencial entender los efectos de modificar la superficie de la estructura de carburo
de silicio poroso (pSiC) sobre sus propiedades electrdnicas y estabilidad energética.

Motivados por recientes estudios tedricos y experimentales sobre la sintesis y caracterizacion de
pSiC, realizamos un estudio analizando el efecto de la pasivacion superficial en pSiC con atomos de Fluor
(F) y Cloro (Cl), por medio de la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT) utilizando la aproximacién de
gradiente generalizado (GGA), con una base de ondas planas a través de la técnica de superceldas [3].

Las estructuras porosas se modelaron mediante la eliminacidon de columnas de atomos de un cristal
perfecto de SiC en la direccién [001], de tal forma que la estructura porosa exhibe una superficie
compuesta exclusivamente de dtomos de Si. Se analizaron los cambios de los estados electrénicos del pSiC
modificando la superficie al pasivar con atomos de Hidrégeno (H), Fy CI.

Los resultados muestran que las propiedades electronicas del pSiC se ven influenciadas por la
pasivacion de la superficie de la estructura porosa. Los casos con pasivacion de F y Cl exhibieron una
evolucién irregular en la brecha prohibida de energia. El andlisis estructural muestra una gran
dependencia de las caracteristicas de los enlaces debidos a la electronegatividad de los dtomos unidos,
todos los cambios estructurales y electrénicos podrian explicarse utilizando TRePEV, donde el nimero de
pares libres en la superficie cambia la reactividad de los enlaces [4]. Estos resultados podrian ser
importantes en la caracterizacion de pSiC porque proporcionan informacion sobre las configuraciones de
superficie mas estables y sus estructuras electrdnicas [5].
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En este trabajo se estudia la conductividad térmica en sistemas unidimensionales dentro de la
aproximacioén de respuesta lineal usando la férmula de Kubo-Greenwood, la cual esta expresada
como productos de funciones de Green [1] y del operador de modos longitudinales A [2]. El
sistema se modela a partir de una cadena lineal finita con masas y constantes eldsticas variables.
Se construye la matriz dindmica considerando interaccién a primeros vecinos y se obtienen los
modos normales de vibracion, asi como los vectores propios. Con el conjunto de vectores propios
se hace un cambio de base a la funcién de Green y al operador A con lo que se obtienen matrices
diagonales. Los resultados muestran que con este método la eficiencia computacional mejora
respecto al proceso de inversidén de matrices.
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El fosfuro de indio (InP), es un material de gran interés debido a que posee una banda prohibida directa
de un valor de 1.38 eV a temperatura ambiente, esto lo convierte en un material con aplicaciones en
optoelectrdénica, como lo son en laseres y 6ptoacopladores. Las nanoestucturas semiconductoras a base
de fosfuro de indio especialmente los nanoalambres de fosfuro de indio, presentan propiedades que
resultan potencialmente interesantes para el desarrollo de multiples tecnologias como por ejemplo en
celdas solares donde se utilizan como un material activo para la conversidon de energia. Existen muchos
estudios experimentales sobre estos nanoalambres, sin embargo la cantidad de estudios tedricos es muy
limitada en especial los de propiedades vibracionales los cuales pueden ayudar a explicar varios
fenédmenos fisicos de estas estructuras.

En este trabajo, se estudiaron las propiedades vibracionales de nanoalambres de InP utilizando el método
de la teoria del funcional de la densidad y el método de superceldas [1,2], donde los nanoalambres fueron
modelados removiendo dtomos de un cristal de InP sobre la direccién [1 1 1], en este caso la periodicidad
del nanoalambre es de V3a, siendo a la constante de red del InP. Ademas los enlaces sueltos fueron
pasivados con atomos de H.

Las estructuras de bandas y la densidad de estados de fonones de los nanoalambres, muestran que el
efecto de confinamiento cuantico sobre estas nanoestructuras produce un corrimiento hacia menores
frecuencias de los modos dpticos de mas alta frecuencia debidos al In y al P en comparacién al InP
cristalino, sin embargo este efecto se ve enmascarado en cierta medida debido a la presencia de los
atomos de H pasivando la superficie que producen modos de vibraciéon de doblez alrededor de la
frecuencia de los modos dpticos de mas alta frecuencia del InP.
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La rapida evolucidn de los dispositivos electrénicos portatiles y dispositivos para la utilizacion de energias
renovables ha llevado al desarrollo de la investigacion de nuevos materiales para anodos de baterias de
ion de Litio, buscando asi un incremento de la capacidad de carga del dispositivo de almacenamiento y
que dicha capacidad se conserve durante un mayor nimero de ciclos de carga-descarga. Uno de los
materiales mds interesantes de dichas investigaciones es el silicio, ya que tiene una capacidad de carga
alrededor de 4200mAH/g, sin embargo este material presenta una desventaja, presenta una expansién
volumétrica de casi 300% al llevarse a cabo la insercidn iones de litio, por consecuencia tiende a
fracturarse. Una de las alternativas para resolver este problema es el empleo de materiales nanoporosos
como material anddico lo cual permitiria reducir los efectos de la fractura del material debido a su
expansion volumétrica.

En este trabajo se estudiara el efecto de Li sobre la estructura y propiedades electrénicas de nanoporos
de silicio, utilizando la teoria de funcionales de la densidad con la aproximacion del gradiente generalizado
y pseudopotenciales del tipo conservador de la norma. Los nanoporos son modelados usando la técnica
de superceldas [1,2], removiendo atomos en la direccidén [001], utilizando una estructura cristalina tipo
diamante de Si. La insercion de Li se realizé sobre la superficie de los poros generados saturando los
enlaces sueltos restantes con hidrégeno.

Los resultados muestran, que la insercidn de un solo Li sobre la superficie, altera la estructura de bandas
notablemente. Cuanto mas Li se inserta, existe un nimero mayor de bandas que cruzan el nivel de la
energia de Fermi, mostrando un comportamiento metalico en el material. Los resultados de los calculos
de energia de formacidn, nos muestra que no existe una tendencia, conforme se insertan los Li en la
superficie. La estructura con energia de formacion de menor magnitud es la que contiene 10 Li en la
superficie, lo cual sugiere que aun a en altas concentraciones de Li las estructuras porosas son estables.
Estos resultados podrian ser importantes para el uso del Silicio poroso, para aplicaciones en baterias de
ion-litio, ya que se observo que las estructuras son buenos conductores, debido a su caracter metalico.
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La nanotecnologia desempefia un papel importante en el desarrollo de métodos innovadores para
generar nuevos productos, sustituyendo el equipo de produccion existente y reformulando nuevos
materiales y productos quimicos con un mejor rendimiento lo que resulta en un menor consumo de
energia y de materiales para reducir el dafio del medio ambiente [1]. En este trabajo se llevé a cabo el
crecimiento de nanoalambres de ZnO (compuesto relativamente biocompatible, biosaludable y de poca
toxicidad), empleando probetas fracturadas de una aleacidn de Zn-Al-Ag, se estudié una probeta con un
contenido en plata del 1% y otra del 4%, empleadas como substratos (Figura 1), aplicando un método
sencillo, econdmico y amigable con el medio ambiente, ya que no se requirié6 de temperaturas tan
elevadas como las que se emplean en otros métodos, asi mismo los métodos quimicos muestran
resultados interesantes en la sintesis de nanoalambres, pero dejan subproductos nocivos dificil de
deshacer[2]. En este caso las probetas objeto de estudio se limpiaron en un bafio de ultrasonido con
acetona durante 12 minutos, para remover las impurezas presentes y posteriormente se sometieron a
oxidacion con un tratamiento térmico a temperatura de 450°C con una hora de permanencia y enfriadas
subitamente en agua (temple). Cada seccion fue caracterizada por MEB antes y después de dicho
tratamiento. Los resultados fueron satisfactorios en el caso de las probetas con un mayor contenido en
plata la cual actiia como catalizador, ya que se obtuvo una mayor cantidad de nanoalambres para las
probetas con 4% en Ag (Figura 2 a y c) con respecto a las de 2% (figura 2 b y d), para ambos casos los
nanoalambres presentaron didmetros aproximadamente entre 48.1y 63.8 nmy con longitudes de 2 a 7
pm.

Figura 2. Probetas de la aleacién Zn-Al- Ag empleadas Figura 1. Nanoalambres obtenidos en el substrato Zn-Al-
como substratos para el crecimiento de nanoalambres. 25 a 1?30 X y 10,000 x. (ayc)de 1% en Ag (b y d) de
oen Ag.
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Se estudio el comportamiento de la aleacion 77.5 %Zn-18.5 %Al-4 %Ag bajo condiciones de termofluencia
a la temperatura de 27°Cy a rapideces de deformacion de ¢,=8.33x1073, £,=2.0833x10* y ¢3 =2.0833x10°
seg’?, para ello, se realizaron en primer lugar ensayos de traccién a 27 2Cyy a rapideces de deformacion £,
€,, ¥y €3 a fin de determinar los esfuerzos maximos (owmsx) a tension correspondientes a las rapideces de
deformacion ensayadas. Los ensayos de termofluencia se efectuaron a 27 2C, utilizdndose una carga de
ensayo constante del 50 y 70% del esfuerzo maximo a tension. Ambos ensayos se realizaron en una en
una Maquina Universal de Pruebas Instron. La figura 1, muestra las curvas de termofluencia (%e v t), en
ella se puede observar que al disminuir la rapidez de deformacién, aumentan los tiempos de fractura de
las probetas, tanto en los ensayos realizados al 50% del esfuerzo maximo (owmsx) como en los realizados al
70%. Al aumentar la rapidez de deformacidon (€¢) o el esfuerzo de ensayo, disminuye la etapa
correspondiente al estado estacionario del ensayo de termofluencia, hasta practicamente desaparecer a
la rapidez de deformacién €; =8.33x107 seg™ con un 70% del esfuerzo de ensayo (omsx ). Se determiné por
Microanalisis mediante el MEB, una disminucion del porcentaje del elemento Ag en la fractura.

&= 8.3310 seg~" i -
0% o 2 1516 Kof fom2 £,-2.0833x10° sag ™! £-2.0833x105 seg™!
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Figura 1. Curvas de termofluencia.
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La industria ceramica en México tiene una alta importancia econémica debido a su alto consumo por el
sector de la construccion, la mayoria de ésta se utiliza como material para recubrimientos, el consumo
energético es elevado y oscila entre 9002C y 12502C dependiendo de la calidad de la misma. En su mayoria
son materiales cristalinos y opacos que no permiten la transmisién de luz de su exterior al interior o
viceversa y debido a sus altas temperaturas de fabricacién es imposible el incorporar en sus matrices
cualquier dispositivo electrénico con la finalidad de hacerla “inteligente o funcional”.

El presente trabajo de investigacion y desarrollo tecnolégico se enfoca a la invencidon de una nueva
ceramica inteligente (Smart Digital Ceramic) la cual esta constituida por una matriz formada por un gel
amorfo a nano-cristalino e incluye en su composicion entre un 60% y 80% de vidrio reciclado para
incrementar su transmision de luz y adicionalmente se logro su sintesis a temperatura ambiente o cercana
a ella, entre 40°C-50°C lo que permite incrementar el valor de reciclado de vidrio y la incorporacién y uso
de dispositivos electrénicos tales como diodos emisores de luz, sensores, micro-procesadores, entre otros
dependiendo de su aplicacion. Para ejemplificar en este trabajo se presenta la incorporacion de Diodos
emisores (LED’s) obteniendo una ceramica emisora de luz para aplicaciones en paneles inteligentes,
sefialamientos, y diversos productos de la Arquitectura y Construccion. Para lograr lo anterior, posterior
a la sintesis del gel constituido basicamente por K,(-Si0,)z-AlO2)n, wH,0 [1,2], se realizaron estudios por
microscopia electrénica de barrido asi como microscopia electrénica de transmision con la finalidad de
caracterizar al sélido obtenido y determinar su morfologia y su viabilidad para ser utilizado en la
fabricacion de este tipo de ceramicas inteligentes de baja temperatura.

. I '. omom

Figura 1: Panel ceramico emisor de luz en
funcionamiento.
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Desde la aparicién del término "espintronica" en 1996, se ha buscado desarrollar dispositivos que
operen bajo este paradigma, en el que el comportamiento electréonico puede ser controlado a
través del espin de los portadores y viceversa [1]. El desarrollo de estos nuevos dispositivos
depende en gran medida del disefio de materiales novedosos que permitan la polarizacion del
los canales de espin. Los medio-metales son materiales cuyas bandas prohibidas se comportan
de forma diferente para cada canal de espin, lo cual hace posible esta polarizacion [2].

En este trabajo se investigan los efectos de enlaces sueltos (DBs) en la banda prohibida de
nanoalambres de silicio (SINWSs). Los calculos se realizaron dentro del marco de la teoria del
funcional de la densidad (DFT), haciendo uso de la aproximacion del gradiente generalizado
(GGA) y el funcional revisado de Perdew—Burke—Ernzerhof (RPBE). Los SiNWs se modelan al
remover los dtomos fuera de una circunferencia en la direccion [001] de un cristal de silicio a
través del método de superceldas [3], saturando los enlaces sueltos de la superficie con atomos
de hidrégeno a excepcion de los enlaces sueltos. Los SiNWs estudiados presentan un
comportamiento medio-metalico, son aislantes para un canal de espin y metales para el canal de
espin contrario. Los resultados obtenidos son significativos en el desarrollo de dispositivos
espintrénicos que puedan aprovechar la tecnologia existente para dispositivos electrénicos de
silicio.
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