4% :

@Z/‘/ 7oto Sonia (éa'pmnya« Eo;wéém&;

& MEMORIAS
"b SIMPOSIO DE
p ESTUDIANTES

< |




‘! n

c.._

@20/41’% M %MW_‘

TR vy

$ISIMPOSIO
DE

ESTUDIANTES

9P

HUIPAR
i RN

0 an
(X}




4 MEMORIAS
< ®». SIMPOSIO DE
p ESTUDIANTES

<4

Universidad Nacional Autébnoma de México. ISSN en tramite.



4
0:
4

Memorias 2do. Simposio de Estudiantes Asociados al IIM

El primer simposio de estudiantes asociados al Instituto de Investigaciones en
Materiales se llevd a cabo en agosto de 2013. En esa ocasion, las y los
organizadores se dieron a la tarea de organizar todas las presentaciones y de
moderarlas para que terminaran en tiempo y forma. Asi los asistentes pudimos
disfrutarlas y aprender. La participacion de todas y todos fue notoria y el intercambio
de ideas intenso. Ademas nos divertimos con los eventos culturales que nos
organizaron. En esta segunda ocasion también esperamos una amplia participacion
de muchos de los colegas estudiantes e investigadores.

Lo mas importante de este simposio es que es un evento organizado por estudiantes
para los propios estudiantes. Se trata de aprender y de convivir. Se aprende la forma
en que se organiza un congreso y se aprenden los temas mas detallados que nos
presentan nuestros colegas. La parte de la convivencia no es menos importante
porque la suma de esfuerzos es lo que nos ayudara siempre a ser mejores. Los que
hoy son nuestras companferas y nuestros compaferos de estudios, mafiana pueden
ser los que nos ofrezcan un trabajo o los colegas con quienes hagamos importantes
colaboraciones. En el futuro todas y todos compartiran el hecho de haber sido
estudiantes asociados a este instituto, y eso sin duda les podra ayudar a abrirse
camino juntos.

Ser estudiantes asociados al Instituto de Investigaciones en Materiales debe
llenarlos de orgullo y alegria. Durante el simposio de estudiantes asociados esto es
lo que se siente, alegria por pertenecer al instituto y entusiasmo por aprender. No
queda mas que agradecer a todas y todos los organizadores su esfuerzo por hacer
estos eventos, que empiezan a ser una tradicion en este NUESTRO INSTITUTO.
Muchas muchas gracias.

Ana Martinez
Directora Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM.
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Estimado Estudiante,

iBienvenido a tu evento! El Segundo Simposio de Estudiantes IIM. Si, por segunda
vez has hecho de este evento una realidad, un evento tuyo y para ti. Y es que,
aunque sabemos que hay mas activos en esta férmula, sin duda, lo que viviremos en
los siguientes dias tiene como objetivo solo uno: ‘Ser un evento realizado de
estudiantes para estudiantes’.

Hace un ano presenciamos la primera edicién de este simposio y el evento se
consolidé como un foro para dar a conocer el trabajo de los estudiantes de forma por
demas exitosa. Al concluir el Primer Simposio, no queddé mas que un buen sabor de
boca y una meta muy clara: Darle continuidad al proyecto. La estafeta del comité
organizador pasé a mano de uno nuevo, el cual, ha procurado siempre mantener los
estandares de calidad que nos preceden para con eso poder brindar una nueva
edicién que esperamos mantenga y, mejor aun, supere las expectativas.

Sin duda, todo nuevo proyecto es retador y este Simposio de Estudiantes 1IM no fue
la excepcidn. Como en todo reto, hubo cuestionamientos, estrés, incertidumbre, pero
por sobre todo, crecimiento en todos los sentidos, personal y profesional. Es con
este crecimiento que el Comité Organizador ha dejado a un lado las excusas, para
dar lugar a la organizacién de un evento de intercambio académico entre todos los
integrantes del Instituto, en un ambiente cordial y familiar. Porque, sin duda, somos
una familia, que incluye a los que inician su camino, los estudiantes, y a los que ya
tienen un gran camino recorrido, éstos que nos guiardn con su experiencias
profesionales y con sus fracasos que los han llevado a tener una vida llena de
triunfos.

Estos ultimos meses han sido muy importantes para el Comité Organizador porque
hemos tenido la posibilidad de estar en un amplio contacto con estudiantes e
investigadores en igual medida, lo cual nos ha permitido analizar a fondo lo que
involucra una vida académica y de investigacion vista desde diferentes enfoques por
lo que hemos intentado plasmar esta dinamica en lo que conformara la nueva
edicion del Simposio. El cual contara con la participacion de 38 presentaciones
orales y 50 en tipo poster por parte de los estudiantes, con tres charlas invitadas y
dos mesas redondas, enriquecidas por personas de otras instituciones. Sin dejar a
un lado los espacios de convivencia que se brindaran a lo largo del dia y las
actividades artisticas con las que concluira cada uno de éstos.

Con lo antes mencionado y mas sorpresas, unicamente tu participacién activa podra
completar este nutrido evento. Sin mas, s6lo nos queda darte una vez mas la
bienvenida y nuestro agradecimiento por colaborar en esto que es para ti y te
pedimos que aproveches cada momento de estos tres dias de intercambio,
desarrollo y colaboracion, pues esperamos que te sean iguales o mas
enriquecedores de lo que ha sido para nosotros organizarlos.
Comité Organizador
Segundo Simposio de Estudiantes IIM
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Alida Ospina Orejarena

Doctorado. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales

Jairo Eduardo Leiva Mateus

Doctorado. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales

Johan Steeven Restrepo Paruma

Doctorado. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales.

Maria Teresa Flores Martinez

Doctorado. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales

Mildred Socorro Cano Velazquez

Estancia de Investigacion

Oscar Edgar Ochoa de Jesus

Maestria. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales

Roxana Marisol Calderon Olvera

Maestria. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales

Sonia Esperanza Reyes Goémez

Doctorado. Posgrado en Ciencia e Ingenieria de Materiales
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Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

Agradecemos la valiosa ayuda y cooperacion que brindé todo el personal del
Instituto de Investigaciones en Materiales de la UNAM para llevar a cabo la
organizacion de este segundo simposio de estudiantes IIM, en especial para:

Dra. Ana Maria Martinez Vazquez
(Directora)

Dr. Juan Hernandez Cordero
Alan Dierick Ortega Gutierrez

(Secretaria Académica)

Dr. José Israel Betancourt Reyes

(Secretaria de Vinculacion y Divulgacion)

Dra. Sandra Elizabeth Rodil Posada

(Secretaria de Formacion de Recursos Humanos)

Ing. José de Jesus Camacho Sabalza
José Ramoén Valdez Gomez

(Secretaria Técnica)

Lic. Antonio Efrain Diaz Martinez
Lic. José Yeiko Alcala Castellanos
Lic. Ana Cecilia Hernandez Gutiérrez
Esteban Garcia Medina

(Secretaria Administrativa)
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Patrocinadores

Agradecemos la valiosa aportacion que brindaron los patrocinadores al segundo
simposio de estudiantes |IM, en especial para:

Ing. Ménica Natalia Santacruz Venegas
(Equipar)

Ing. Francisco Javier Iharritu Pérez

(Viresa)

Lic. Bertha Gil de Sackschewski
(Bruker)
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Investigadores

Un agradecimiento muy especial a todos los investigadores que brindaron su
experiencia y tiempo para llevar a cabo las evaluaciones de los trabajos presentados

en el segundo simposio de estudiantes IIM.

Dr. Ignacio Alejandro Figueroa Vargas
Dr. Alfredo Maciel Cerda
Dr. Héctor Dominguez Castro
Dra. Martha Rosete Aguilar
Dra. Ana Maria Martinez Vazquez
Dr. José Ocotlan Flores Flores
Dr. Carlos Cosio
Dr. José Israel Betancourt Reyes
Dr. Juan Cheang Wong
Dr. Carlos Ignacio Mendoza Ruiz
Dr. Ernesto Rivera Garcia
Dra. Carolina Caicedo Cano
Dr. Ricardo Vera Graziano
Dr. Rafael Mendoza Pérez
Dr. Manuel Garcia Hipdlito
Dr. Giovanni Ramirez Gonzalez
Dr. Enrique Camps Carvajal
Dr. Juan Manuel Gonzalez Carmona
Dr. Stephen Muhl Saunders

Dra. Angélica Estrella Ramos Peina
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Dra. Betsabé Marel Monroy Pelaez
Dra. Patricia Guadarrama Acosta
Dra. Monserrat Bizarro Sordo
Dr. Eduardo Rangel Cortés
Dr. Juan Rodrigo Vélez Cordero

Dra. Violeta Marquez Cruz

Dr. Ricardo Alfaro Fuentes
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Quimica sostenible. Metatesis de hules y aceites
naturales.

A. Martinez', S. Gutiérrez?, M.A. Tlenkopatchev.?

!nstituto de Estudios Ambientales, Universidad de la Sierra Juarez, UNSIJ.
2 Centro de Investigaciones Bioldgicas del Noroeste, CIBNOR.
% Instituto de Investigaciones en Materiales, [IM-UNAM.
e-mail: contacto arampmx@gmail.com

Nuestra investigacion cumple con los preceptos de la Quimica Sostenible, una
nueva filosofia quimica. Nuestro trabajo se encuentra publicado en el libro “Quimica
sostenible. Metéatesis de hules y aceites naturales’[1] y; trata de nuevas rutas para la
degradacion de hule natural e industrial, polialquenameros y desechos de hules;
usando aceites naturales, aceites esenciales y olefinas funcionalizadas.[1-2] Las
degradaciones realizadas via metatesis en presencia de catalizadores Ru-
alquilideno, disponibles comercialmente, y Ru-vinilideno, sintetizados en nuestro
laboratorio;[3] permiten la obtencion de una amplia gama de productos de alto valor
comercial. Por ejemplo, de la degradacién del hule con olefinas funcionalizadas, se
obtienen telequélicos para la sintesis de polimeros de condensacion.[2] De la
degradacion del hule con aceites vegetales y esenciales, se obtienen diversos tipos
de biocombustibles.

Asimismo, al modificar via metatesis, el polialquenamero de norborneno
(NORSOREX®) con aceites vegetales; el material se convierte en un polimero
biodegradable.[1]

Agradecimientos: A CONACYT por la becas 172442 (Martinez) y 202796 (Gutiérrez);
al Dr. Aguilar Vega y a los técnicos Alejandrina Acosta y Salvador Lopez.

Referencias:

[1] M.A, Tlenkopatchev, S. Gutiérrez, A. Martinez, Quimica sostenible. Metatesis de
hules y aceites naturales, Ed. Académica Espafiola, 2013.

[2] S. Gutiérrez, M.A. Tlenkopatchev; RLMM., 2009, S1, 1763.

[3] A. Martinez, S. Gutiérrez, M.A. Tlenkopatchev. Patente MX/a/2012/00685.
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Efecto de la velocidad de enfriamiento en la
microestructura de aleaciones complejas de

aluminio.

T. G. Nufiez', J.A. Garcia'.

"Universidad Nacional Auténoma de México. Departamento de Ingenieria Quimica
Metalurgica. Edificio D. Facultad de Quimica. Ciudad Universitaria. México D.F.

email: tany velazquez@hotmail.com

Las aleaciones coladas base aluminio multi-elementos o complejas son un area muy
importante de desarrollo, ya que el control de la forma, tamafio y distribucion de las
fases, asi como el tamafio de grano y el espaciemiento interdendritico resultan muy
importantes en sus propiedades mecanicas en condiciones de colada sin necesidad
de recibir un tratamiento térmico. Es posible el control de la forma, tamano y fraccion
de fases complejas en aleaciones A356-Cu-Mg-Ni durante la solidificacion
controlando la composicion quimica, la velocidad de enfriamiento y el tratamiento en
fase liquida. Las fases precipitadas y el efecto del tratamiento en estado liquido,
pueden ser identificadas en base a los cambio que se presentan en la curva de
enfriamiento.

En este trabajo se estudio el efecto de aleantes Cu, Mg y Ni; asi como la velocidad
de enfriamiento, en una aleacion Al-(6.5-7.5) Si, conocida como A356, en su
estructura y propiedades asi como la velocidad de enfriamiento. Esto a través del
analisis de curvas de enfriamiento, la microestructura.

Se utilizaron pequenas copas de silicato-CO, de cuatro diferentes diametros, las
cuales sirvieron para tomar muestras de la aleacion fundida y asi recopilar los datos
de temperatura y tiempo para analizarlos. De igual manera, estas muestras fueron
utilizadas para evaluar la microestructura en los diferentes diametros.

Las curvas de enfriamiento obtenidas fueron analizadas y se determinaron las
reacciones de transformacion durante la solidificacion, relacionando éstas con la
microestructura observada.

Agradecimientos: Proyecto financiado por CONACyT.

Apoyo en el desarrollo experimental de Pedro Damian Barco Zamarripa.
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Desarrollo de metodologias espectroscopicas
aplicadas a la caracterizacién de minerales de
interés arqueoldgico.

M.D Manrique', J.L. Ruvalcaba Sil', P. Claes', E. Casanova Gonzalez', V.
Aguilar Melo'

2Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Fisica, México D. F.,
México
e-mail: mayma@fisica.unam.mx

Dado el valor intrinseco de los objetos culturales, la pertinencia en el uso
de técnicas analiticas no destructivas, no invasivas e in situ para el estudio
del patrimonio cultural requiere el desarrollo de nuevas tecnologias asi
como la expansidon de las bases de datos mediante pruebas de
laboratorio a materiales de referencia para poder realizar la identificacion
y caracterizacion de los objetos presentes en una coleccién durante los
analisis in situ.

El presente trabajo se enfoca en proponer una metodologia que
permita caracterizar e identificar los minerales de interés arqueoldgico
mas usuales en el area de Mesoamérica para resolver problemas de
traslado y minimizar la destruccién parcial o toral de los objetos
arqueoldgicos. Igualmente, también busca optimizar las bases de datos
actuales tomando en consideracion las posibles variables histéricas vy
culturales que pudiesen intervenir en la caracterizacion de una pieza
arqueoldgica.

El estudio comprende en primer lugar el anadlisis de minerales de
referencia mediante equipos portatiles para establecer los alcances de
las técnicas en comparacion y con el apoyo de equipos de laboratorio. En
segundo término realizar microanalisis de las piezas utilizando técnicas
de aceleradores de iones para determinar las ventajas en su uso pues
éstas requieren del traslado del objeto o la toma de muestras. Ademas
de aplicar esta metodologia a piezas de colecciones reales, se
analizaran, identificaran y caracterizaran con ella los cambios de fase que
estos minerales pueden sufrir en un intervalo de temperatura similar a
fuegos prehispanicos (25-1000°C) para comparar con piezas arqueologicas
expuestas a este tipo de cambios térmicos.

Palabras clave: caracterizacién de minerales, arqueoldgico, espectroscopia.
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Obtencion de cintas de la aleacion eutéctica Bi-Cd
por el método de Melt-spinning para pruebas
superplasticas

O. E. Ochoa, G. Torres

Universidad Nacional Autonoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México, D.F., México
e-mail: edgar.och@gmail.com

La superplasticidad es un fendmeno fascinante y un reto para la teoria de
materia condensada porque el micro-mecanismo de deformacién que hace que los
materiales sélidos se comporten en muchos aspectos como fluidos, sin perder su
estructura solida, sigue en discusion [1]. La mayor deformacion registrada es de
8000% en un bronce comercial [2]. Ha tenido una fuerte presencia en la industria
del conformado, en especial la aeronautica y la automotriz. No obstante que
existe un gran numero de aleaciones que registran comportamiento
superplastico, en muchos casos el obtener dichas aleaciones, y sus condiciones
de trabajo, son costosas, es por ello que es importante desarrollar nuevas
aleaciones con las mismas caracteristicas superplasticas pero que permita
disminuir costos de produccion. La aleacidn eutéctica Bi-Cd, de alta pureza
(99.99%), fue fundida en un crisol de pyrex al vacio [3][4]. Posteriormente esta
aleacién fue solidificada rapidamente con la técnica del Melt-spinning [5]. Los
parametros fisicos y geométricos del equipo de melt-spinning fueron determinados
empiricamente y se logré obtener cintas de diferentes dimensiones fisicas, donde
el efecto de la velocidad del substrato es relevante para la obtencion de las
cintas. Se utilizé pruebas de difraccion de Rayos-X y micro-dureza, asi como
microscopia electronica, para caracterizar a la aleacidbn en sus dos estados:
fundicion y solidificado rapidamente. Las cintas obtenidas se sometieron a pruebas
de tensién a una rapidez de deformacion de 10 seg™ [6] y se obtuvo una
deformacion de 140%.

Palabras clave: Superplasticidad, eutéctica, melt-spinning.

Agradecimientos: Agradezco al Dr. Gabriel Garcia Lara por su apoyo en la parte
técnica de este proyecto asi como a la M. C. Adriana Tejeda por su
colaboracion en las pruebas de difraccion de Rayos- X.

Referencias:

[11 M. Lagos, “Elastic instability of grain boundaries and the physical origin
of superplasticity,” Phys. Rev. Lett., vol. 85, no. 11, pp. 2332-5, Sep. 2000.
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Gen. Phys. Inorg., pp. 1390-1412, 1910.
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Efecto de la solidificacidn rapida en aleaciones Co-
Cr y su aplicacién como aleacion biocompatible

A. L. Ramirez-Ledesma’, J. A. Juarez-Islas’

"Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México

alramirez1303@hotmail.com; julioalb@unam.mx

Las aleaciones base Cobalto-Cromo se utilizan como materiales para implantes
dentales, protesis y bioprotesis por su alto grado de biocompatibilidad, propiedades
mecanicas, resistencia a la corrosion y desgate [1]. Existen basicamente dos
procesos para la obtencién de aleaciones base-Co: colada y forja. Dependiendo del
proceso por el cual se obtenga el material, sera la aplicacion puesto se tendran
propiedades mecanicas distintas [2]. El interés de desarrollar y estudiar las
propiedades de las aleaciones base-Co obtenidas mediante un proceso de
solidificacion rapida se debe a que se han estudiado poco en éste campo y, en
consecuencia, se ha visto poco del efecto de este proceso de solidificacion en sus
caracteristicas microestructurales y de transformacion en estado solido. La
microestructura de las aleaciones base-Co obtenidas a partir del proceso de colada
consiste en dendritas columnares o equiaxiadas de fase a-Co y/o €-Co con cierta
cantidad de segregacion interdendritica. Esta segregacion interdendritica reduce las
propiedades mecanicas de los materiales y pueden ser zonas potenciales para que
se origine una falla [3, 4]. En el presente trabajo se presenta el efecto de la velocidad
de enfriamiento durante la solidificacion de aleaciones base-Co con distintas
composiciones de Cromo (20%, 25%, 30%, 35%, 40% y 44%). Con ayuda de la
técnica de Microscopia Electronica de Barrido (MEB) se observaron las
microestructuras correspondientes a las aleaciones Cobalto-Cromo propuestas. A
partir de la técnica de Difraccidon de Rayos-X se obtuvieron las fases presentes en
las aleaciones. Lo anterior, es de vital importancia para el entendimiento del efecto
de la solidificacion rapida en las aleaciones Cobalto-Cromo propuestas. Y asi, poder
controlar tanto sus propiedades mecanicas como las caracteristicas de
biocompatibilidad requerida para ser utilizadas como implantes en el cuerpo
humano.

Palabras clave: Aleaciones base cobalto, solidificacion rapida, microestructura.

Agradecimientos: Este trabajo fue financiado por UNAM-DGAPA: PAPPIT proyecto
IN213912, proyecto IT101413 y CONACYT proyecto 129780.
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Caracterizacion estructural y mecanica de

hidrogeles a base de quitosano y poli(alcohol
vinilico) para aplicaciones biomédicas.

|.M. Garnica-Palafox', F.M. Sanchez-Arévalo’, C. Velasquillo?

"Universidad Nacional Auténoma de Meéxico, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
?Instituto Nacional de Rehabilitacion, Unidad de Ingenieria de Tejidos Terapia
Celular y Medicina Regenerativa, México D. F., México

e-mail: marisol.garnica@gmail.com

Este trabajo describe la sintesis y caracterizacion de un hidrogel hibrido en forma de
membrana delgada, hecho a base de quitosano y poli(alcohol vinilico),
quimicamente entrecruzado con epiclorhidrina (Q, PVA y ECH, respectivamente)
para posibles aplicaciones en el area de ingenieria de tejidos.

La respuesta mecanica de los hidrogeles se evalu6 mediante pruebas de tension
uniaxial, mientras que las propiedades estructurales como el peso molecular entre
puntos de entrecruzamiento (M.,;), el tamafo de poro o malla (Dy) y la fraccion
volumétrica (v) fueron determinadas a partir del médulo de Young y el porcentaje de
hinchamiento, en combinacion con la teoria de la red polimérica afin desarrollada por
Kuhn. EIl efecto citotéxico de los hidrogeles debido a la posible presencia de trazas
de ECH sin reaccionar, se evalué6 mediante pruebas de MTT. La viabilidad de las
células sembradas sobre los hidrogeles de Q/PVA/ECH se estudié usando calceina-
AM/homodimero de etidio y mediante microscopia electronica de barrido ambiental
(MEBA) se determindé la adhesion celular.

Los hidrogeles mostraron un moédulo de Young de 11 = 2 MPa, un indice de
hinchamiento del 167%, la ausencia de efectos citotoxicos durante los primeros 10
dias de cultivo in vitro, viabilidad del 99% de las células sembradas, adhesién celular
a la superficie del material y la formacién de matriz extracelular.

De esta manera, los hidrogeles hibridos de Q/PVA/ECH presentan buenas
propiedades biolégicas, mecanicas y estructurales para su uso potencial como

andamios celulares en ingenieria de tejidos.



<
0:
<

Memorias 2do. Simposio de Estudiantes Asociados al IIM

Palabras clave: andamio celular, quitosano, propiedades mecanicas, propiedades
estructurales.

Agradecimientos: Trabajo financiado por PAPIIT (IB100512 e IB100512-RR180512)
y CONACYT (Sectoriales 114359).




J
0:
0

Memorias 2do. Simposio de Estudiantes Asociados al IIM

Fabricacion de andamios tubulares de PGS-PCL
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En la actualidad numero de personas que mueren o sufren de algun tipo de
enfermedades cardiovasculares (ECM) va en aumento superando a las
enfermedades infecciosas y parasitarias. Una de estas enfermedades es el
aneurisma presentado generalmente en la aorta, el nUmero de pacientes que
necesita algun trasplante o prétesis va en aumento con la edad. Esta informacion es
importante para introducir lo que es un andamio. En la Ingenieria de los tejidos
implica el cultivo de células, el crecimiento de grupos de células en medios de cultivo
a dentro de un andamio en tres dimensiones para que se formen nuevos tejidos.
Utilizando las células del paciente este método tiene ventajas que el trasplante no
tiene. Los andamios se van degradando conforme va creciendo el nuevo tejido a
remplazar. Los andamios son sintetizados a partir de una mezcla de un polimero de
rapida degradaciéon como el poliglicerol sebacato (PGS) y un polimero de lenta
degradacion como la policaprolactona (PCL). Los andamios PGS-PCL son
electrohilados usando una razon 2:1 de PGS:PCL, la mezcla utilizada de disolventes
es menos toxica que la reportada por otros autores Shilpa Sant y colaboradores. La
técnica del electrohilado consta de una solucion polimérica donde se aplica un
campo eléctrico proveniente del electrodo de polaridad negativa para formar fibras
delgadas que son atraidas a un electrodo mévil de polaridad positiva ( colector) . El
colector usado es total mente diferente al reportado en la literatura. Obteniéndose
andamios con un modulo elastico a 13.4 MPa, superior al de una aorta.
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Elaboracidén de andamios en 2D y 3D de Poli-(acido
Lactico), con Bioglass 45S5 por la técnica de
electrohilado para la proliferacion de células

hematopoyéticas.
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El electrohilado es una técnica relativamente nueva, consiste en aplicar una
diferencia de potencial a un sistema (inyector-colector) que "hila" un biopolimero
disuelto en un disolvente polar, y que ha ayudado en materia de investigacion a
proponer posibles soluciones para diferentes problematicas en el area de los
biomateriales. En el campo de aplicaciones biomédicas, ha sido un factor importante
al aportar nuevos biomateriales con caracteristicas biocompatibles, bioabsorbible y
biodegradables, que proporcionan la base para la ingenieria de tejidos.

La elaboracion de andamios para la regeneracién de tejidos de biopolimeros
sintéticos reforzados con bioceramicas y biovidrios obtenidos por la técnica de
electrohilado, es uno de los sistemas que mejores resultados han proporcionado en
la regeneracién del tejido 6seo y cartilago, lo que ha revolucionado la ingenieria de
tejidos. En este trabajo se han propuesto andamios elaborados a partir de Poli-
(acido lactico), PLA. Se ha probado la adsorcion de nano y micro particulas de
Bioglass 45S5 obtenidas a través de un proceso de fusion y molienda con la
finalidad de incrementar la bioactividad superficial de las nanofibras. Se han
determinado sus propiedades fisico-quimicas y de superficie, las cuales determinan
la proliferaciéon de células hematopoyéticas en pruebas in vitro. Este trabajo es
relevante ya que hasta el momento las pruebas in vitro sobre andamios 2D han
resultado prometedoras por lo cual con base a un estudio de porosidad y
propiedades mecanicas se propondra un andamio de este sistema en 3D para
pruebas en un bioreactor de flujo continuo.

Palabras clave: Electrohilado, PLA, andamio, ingenieria de tejidos.
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Membranas electrohilados de PLLA/quitosano
injertado con lactido y gelatina por via enzimatica
para mimetizar la matriz extracelular de la piel.
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En la regeneracion de piel, los biomateriales utilizados son principalmente polimeros,
pueden ser naturales y/o sintéticos algunos con propiedades mecanicas similares a
la piel. Para la elaboracion de este trabajo se usaron tres biopolimeros; quitosano,
poli(L-acido lactico) o Poli(L-lactido) (PLLA) y gelatina. El objetivo de este trabajo es
sintetizar quitosano injertado con lactido y gelatina por via enzimatica y realizar
micro y nanofibras por la técnica de electrohilado para mimetizar la matriz
extracelular. La sintesis del injerto de quitosano con lactido y la funcionalizacion con
gelatina se llevaron a cabo en tolueno como disolvente y enzima lipasa pancreatica
porcina como biocatalizador, a 80 °C durante 24 horas. Con los injertos de
quitosano, lactido (QL) y gelatina (QGL) se busca combinar las propiedades de
adhesion celular y de cicatrizacién presentes en el quitosano con las propiedades
mecanicas que presenta el PLLA. Los injertos se funcionalizaron con gelatina y se
caracterizaron por medio de técnicas ATR-FTIR, *C RMN CP-MAS, DSC y TGA.
Finalmente mediante electrohilado se fabricaron fibras de PLLA y de quitosano
funcionalizado. Esta técnica permite formar fibras a escala nano y micrométrica con
caracteristicas tales las fibras entramadas les confieren una estructura similar a la
matriz extracelular. La morfologia y porosidad de las fibras se determiné con ayuda
de microscopia electrénica de barrido (SEM). Obteniendo como resultados la
sintesis de los copolimero QL y QGL y fibras PLLA, PLLA/Gelatina con diametros
promedio de 800 nm.

Palabras clave: Poli(acido lactico), Gelatina, Quitosano, injerto, electrohilado.
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En mecanica de fluidos existe una gran cantidad de problemas relacionados con
el manejo y la dindmica de flujos de mas de una fase, tanto en aplicaciones
tecnologicas, industriales o en sistemas naturales.

En este trabajo se desarroll6 un estudio numérico mediante el método de
elementos de frontera (BEM) de un flujo multifasico, que consta de una particula
dispersa en un fluido. A la fase continua se le aplica un campo de flujo y se
observa como se deforma la fase discreta (una gota). Para modelar la interfaz
que divide la particula del fluido externo, se utilizé una discretizacion mediante
triangulos esféricos.

Para la validacién del cdédigo se emplearon datos experimentales y datos de
otras simulaciones (bidimensionales). Una vez validado el cédigo fue posible
generar una gama de experimentos novedosos en los que la deformacién de la
particula dispersa (gota) sufre una deformacion suficientemente grande en los
que los codigos bidimensionales ya no ofrecen una buena aproximacién debido
a los efectos tridimensionales en la gota. Los resultados obtenidos muestran
como a pesar de deformar la gota en un campo bidimensional, la deformacion
de la gota es totalmente tridimensional.

Palabras clave:Flujos fuertes, BEM, fluido multifasico.
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Obtencidn de camino libre medio en pericardio
de bovino mediante retrodispersiéon aumentada de
luz coherente
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El tejido biologico presenta generalmente un alto esparcimiento Optico en la region
del espectro visible. Este esparcimiento limita la profundidad de penetracion de la luz
en aplicaciones como la tomografia por coherencia 6ptica (OCT). Debido a lo
complejo del tejido bioldgico, resulta dificil obtener coeficientes de esparcimiento con
pruebas opticas estandar.

La restrodispersion aumentada de luz (“Enhanced Backscattering,” EBS) es un
efecto en el que un haz de luz coherente es esparcido por una muestra difusa en la
direccion de retrodispersion [1]. Comparada con la restrodispersién convencional, los
angulos de recepcion de la EBS permiten duplicar los valores en intensidad optica
registrados experimentalmente. Al medir la intensidad retrodispersada en angulos
pequefios (miliradianes) es posible obtener informacién sobre el camino que los
fotones recorren entre eventos de esparcimiento antes de salir del medio esparsor. A
pesar de su amplio estudio, existen muy pocos reportes de la aplicacién de EBS en
muestras biologicas [2].

En el laboratorio de Sensores de Fibra Optica y Fibra Optica Laser del IIM, hemos
iniciado un estudio del esparcimiento de luz laser en pericardio de bovino por medio
del efecto de EBS. En general, hemos observado que el camino libre medio para las
muestras estudiadas se encuentra entre 5 y 10 micras. Ademas, hemos encontrado
que las mediciones de camino libre medio mediante esta técnica varian dependiendo
de la alineacion de las fibras que componen el pericardio.

Palabras clave: Retrodispersion aumentada, tejido biolégico, camino libre medio.
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Microcalentadores de fibra 6ptica y nanoparticulas
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Actualmente, las microburbujas tienen un gran numero de aplicaciones en diversos
campos cientificos, particularmente en biologia y medicina. Debido a esto, existe un
amplio sector dedicado a su estudio, intentando desarrollar y mejorar diversas
técnicas para su generacion y control. Una técnica que ha resultado atractiva para la
generacion de microburbujas es la nucleacién, ya que ofrece ventajas sobre otras
ténicas tales como la cavitacion. Recientemente, se ha propuesto el uso de puntas
de fibras opticas recubiertas con nanoparticulas de carbono para la formacion de
microburbujas. La técnica consiste en calentar un fluido de forma altamente
localizada por medio de luz laser que viaja a través de la fibra optica. La luz es
absorbida por una pelicula de nanoparticulas, depositadas previamente en la punta
de la fibra, calentando el medio a su alrededor. En el presente trabajo se demuestra
el uso de nanoparticulas de oro para la generacion de microburbujas. El uso de
estas nanoparticulas es de gran interés debido a su alta biocompatibilidad, en
comparacion con las nanoestructuras de carbono. El uso de oro puede permitir la
intgracién de este microcalentador en sistemas biologicos. Asimismo, se explora la
creacion de arreglos de microburbujas para aplicaciones en optofluidica

Palabras clave: microburbujas, fibras Opticas, efecto fototérmico, nanoparticulas de
oro
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Inestabilidades paramétricas y térmicas en
fluidos
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El presente trabajo parte de la solucion del Modelo H (Ecuaciones de Cahn-
Hilliard y Navier-Stokes acopladas), mediante el esquema numérico de la
transformada de Fourier discreta, para indagar mediante un estudio numérico las
inestabilidades paramétricas y térmicas en fluidos binarios con densidad
semejante incompresible con densidad y movilidad variable, confinados por
paredes y con periodicidad horizontal, desarrollado por Ceniceros y
Colaboradores [1], utilizando una discretizacion semi-implicita la que fuera
derivada de la discretizacién de problemas difusivos. En este acercamiento se
emplea el modelo de campos de fase el cual considera que la interfase entre los
fluidos se reemplaza por una interfase de espesor reducido pero distinto de cero
donde las fuerzas interfaciales, y por lo mismo con gradientes elevados pero que
el método resuelve exitosamente, se hallan distribuidas uniformemente, cuyo
campo de fases se describe en términos de un parametro de orden, el cual por
lo mismo permite la descripcion de fendmenos distintos como lo es la
separacion de una mezcla binaria de fluidos, cuyos resultados preliminares se
presentan.

Palabras Clave: Fluidos, Campos de fase, Modelo H.
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Fabricacion de bomba opto-neumatica a escala
micromeétrica
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En este trabajo se propone emplear el fendbmeno de expansion térmica sobre cierto
volumen de aire confinado en un capilar, como base para desarrollar una bomba
micromeétrica. Los resultados obtenidos serviran para poner a prueba la capacidad
de mover liquidos por medios Opticos a través de microcanales. El experimento
consiste en utilizar luz laser (A = 975 nm) guiada por fibra 6ptica monomodal (SMF-
28), con una potencia Optica entre 184 mW y 221 mW, que interactia con
recubrimientos a base de un polimero fotosensible'. El recubrimiento permitira
potenciar el efecto térmico para originar, en primer lugar, el mecanismo de
expansion-compresion del aire, y en segundo lugar, el desplazamiento del liquido de
intereés.

La presentacion final del dispositivo consistira de un elemento que funcionara como
valvula unidireccional para permitir el suministro de liquido una vez que se ha
expulsado cierto volumen del mismo fuera de la bomba. El mecanismo de cierre y
apertura estara conformado por una membrana hecha de un polimero elastico. Sera
necesario fabricar los conductos a través de los cuales se transportara el liquido.
Pruebas experimentales con aceite mineral demuestran la alta movilidad de este
liquido a través de micro capilares’, aunque también es posible mover agua.

La propuesta de fabricacion del dispositivo atiende a una necesidad basica en este
tipo de sistemas: desplazar de manera eficiente pequefos volumenes de liquido en
microcanales. El desarrollo de una bomba a escala micrométrica en un futuro
permitira no solo suministrar liquido dentro de pequefias vias, sino también
desarrollar sistemas similares mucho mas reducidos.

Palabras clave: Microfluidica, medios 6pticos, microfabricacion.
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Disefio y construccion de un tanque para el
almacenamiento de Hidrégeno para aplicaciones
moviles.
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En la busqueda por combustibles renovables, eficientes y limpios, el Hidrégeno es
considerado como la mejor opcion. El hidrogeno ofrece la posibilidad de generar un
ciclo limpio de aprovechamiento de energias renovables via la electrélisis del agua y
las pilas de combustible.

Almacenar el Hidrégeno es uno de los objetivos para desarrollar una de este
elemento. La mayoria de las investigaciones dirigidas al almacenamiento de
hidrogeno se enfocan en almacenarlo de manera compacta y ligera para vehiculos
de este componente. Para lograr dicho objetivo se estudian la optimizacion de
distintos métodos, que incluyen: altas presiones, temperaturas criogénicas, pero
principalmente en compuestos quimicos que presenten capacidad de
almacenamiento y liberacion de hidrogeno, ya sea mediante enlaces quimicos o por
fisisorcion.

Se propone el disefio y construccidén de un tanque de almacenamiento de hidrégeno
que opere a 500°C y hasta 100 bares de presion. El disefio se basara en un
intercambiador de calor. Este tanque usara la aleacién metalica TiFe como medio de
almacenamiento de Hidrégeno. El tanque de almacenamiento sera incorporado a un
prototipo de automovil a pilas de combustible a hidrégeno.

Palabras clave: Almacenamiento de Hidréogeno, tanque, intercambiador de calor,
Hidrogeno como combustible.
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El hidrogeno se ha considerado como un combustible conveniente, limpio y
econdmico debido a las diversas formas en que puede obtenerse, éste puede
producirse a partir de una amplia variedad de fuentes de energia tales como: el gas
natural, el carbon, la biomasa, el agua, etc., asi como de las aguas negras, de los
residuos solidos, llantas y desechos de petroleo. También es considerado el
combustible del futuro ya que es el elemento mas abundante en la naturaleza y el
que posee el mas alto contenido de energia por unidad de masa. [ La energia
quimica por masa de hidrogeno (142 MJ/kg) es por lo menos tres veces mayor que
la de otros combustibles quimicos (por ejemplo, el valor equivalente para
hidrocarburos liquidos es 47 MJ/kg). @ Una vez producido, el hidrégeno es un
combustible sintético limpio: cuando se quema con el oxigeno, el unico gas de
escape es vapor de agua.

El hidrogeno reacciona con distintos metales o compuestos intermetalicos formando
hidruros. Bajo adecuadas condiciones de temperatura y presion esta reaccion es
reversible. En teoria una cierta masa metalica puede ser cargada y descargada un
numero practicamente ilimitado de veces, pudiendo utilizarse como un tanque para
el almacenamiento solido de hidrégeno.

El almacenamiento basado en hidruros metalicos presenta una eficacia energética
potencialmente elevada, puesto que el hidrogeno se retiene a baja temperatura y el
100% del hidrégeno que se ha adsorbido se puede recuperar y tiene la ventaja de
que puede ser realizado a bajas presiones.

Palabras clave: Almacenamiento de hidrégeno, hidruros metalicos, hidrdgeno como
combustible.
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Se presenta un estudio cualitativo del proceso de captura de didéxido de carbono
(CO2) en cobaltato de sodio (NaxCoO2, x~0.69). El NaxCoO:2 fue sintetizado por el
método de quimica del estado soélido y analizado térmicamente con estudios
dinamicos e isotérmicos a altas temperaturas en flujo continuo de CO2. Se encontré
que el NaxCoOz2 presenta un 24% de eficiencia de captura de CO2. El NaxCoO2 y
algunos productos de los analisis térmicos fueron analizados estructural y
morfolégicamente mediante difraccion de rayos-X, adsorcion-desorcion de nitrégeno
y microscopia electronica de barrido. Para la muestra sin tratamiento térmico se
observaron morfologias planares aglomeradas, mientras que para los productos de
analisis térmicos se observd la generacion de nuevas fases en la superficie del
material. Las nuevas fases se determinaron por difraccion de rayos X, resultando ser
carbonato de sodio y 6xidos de cobalto, ambos indicadores de la reactividad del
NaxCoO2 con el CO2. Estudios de absorcion atémica fueron realizados para
determinar las concentraciones de sodio (Na) y cobalto (Co) en el NaxCoO2. Por
estudios de adsorcion de nitrégeno (N2) se encontré un area superficial de 0.6 m?/g.
Con estos dos ultimos estudios, se corrobora que la quimisorcion del CO2 en el
NaxCoO:2 se debe asociar principalmente a procesos difusivos.
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En este trabajo se establece actividad fotocatalitica del Bi,O; y en BiOCI, tanto
en pelicula delgada, como en polvo. La actividad fotocatalitica se midi6 a partir
de la degradacion de colorantes organicos (anaranjado de metilo (AM) y azul
acido 113 (AA113)) modificando las condiciones para determinar los parametros
para una mayor degradacion. Los resultados obtenidos de las degradaciones de
colorante con peliculas delgadas y con polvos son comparables, las degradaciones
resultantes en ambas coinciden en los o6rdenes de magnitud. Otro resultado
observado es que el Bi,O3 presenta mayor actividad fotocatalitica que el BiOCl en
pelicula delgada y en polvo. Por ultimo la molécula del colorante azul acido 113 se
degrada con mayor facilidad que la molécula de azul acido 113.
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El uso de combustibles es parte esencial en la vida humana para satisfacer nuestras
necesidades energéticas y el gran crecimiento de la poblacién en la Tierra ha
provocado que la demanda de estos combustibles sea cada vez mayor. Sin
embargo, su combustion produce también algunos gases contaminantes, como es el
caso del CO,, con lo cual la concentracion atmosférica de este gas se ha
incrementado considerablemente y le es atribuible como principal causa del cambio
climatico, debido a sus propiedades como gas de efecto invernadero.

En el afio de 1998 Nakagawa y Ohashi presentaron un nuevo método de captura de
CO, mediante la reaccion entre metazirconato de litio (Li2ZrO3) y el CO,. A partir de
entonces, se han reportado trabajos con otros ceramicos tales como orotosilicato de
litio, metazirconato de sodio (NayZrO3), cuprato de litio (Li,CuOy), titanato de sodio
(NazTiO3), entre otros. Para el caso particular del metazirconato de sodio (NaxZrO3),
se han reportado diversos articulos que lo presentan como un buen material captor
de CO,, capaz de capturar desde la temperatura del medio ambiente hasta
temperaturas superiores a las utilizadas en la mayor parte de los procesos de
combustiéon. Este material captura quimicamente a través de 2 procesos:
quimisorcion en la capa superficial, y quimisorcién controlada por procesos difusivos.

Con base en estos estudios, en este trabajo se propone estudiar el efecto sobre el
proceso de quimisorcion que implica el agregar pequenas cantidades de 3 y 5% de
carbonato de potasio (KoCOj3) a Na,ZrO3 bajo mezcla mecanica. Las muestras se
caracterizaron por difraccion de rayos X, adsorcion de N, y microscopia electronica
de barrido. Posteriormente, estos materiales se sometieron a flujos de CO; bajo
condiciones dinamicas e isotérmicas para evaluar su captura. Los resultados
muestran que todas las composiciones capturan CO, satisfactoriamente con valores
de eficiencia considerables. La presencia de K favorece el proceso de quimisorciéon a
temperaturas menores o iguales a 400°C, debido a la formacion de fases eutécticas
puntuales sobre la superficie del material, mientras que a temperaturas mayores a
los 400°C el potasio dificulta la captura al favorecer la sinterizaciéon de la capa
externa formada, producto de la reaccién entre el Na,ZrO3; y COs.

Palabras clave: captura de CO,, zirconato de sodio, ceramicos alcalinos, diéxido de
carbono.
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Las tintas naturales exhiben una gran gama de colores atractivos, pero de una
limitada aplicaciéon debido a su rapida degradacion. En el caso de los productos
naturales de México hay una gran tradicion de extractos tintéreos, empleados
sobretodo en los textiles, sin embargo las tintas procedentes del extracto de aiil
(Indigofera suffructicosa) y cochinilla grana (Dactylopius coccus) son los unicos
casos donde las tinta naturales se han transformado en pigmentos hibridos de gran
duracion. Las betalainas son un grupo de compuestos naturales sumamente
atractivos debido a sus colores, sin embargo sus aplicaciones como compuestos
colorantes son muy limitadas debido a su pobre estabilidad. En el afio 2009 se
reportd por primera vez la formacion de un pigmento estable partiendo de betalainas
de origen natural. En dicho trabajo se empled y-alumina como soporte y agente
estabilizador de las betacianinas contenidas en un extracto de buganvilia
(Bougainvillea glabra), formando con ello un pigmento hibrido nuevo [1]. Sin
embargo, falta informacién sobre las caracteristicas fisicoquimicas de ésta y otras
matrices, que podrian lograr una O6ptima estabilizacion de las tintas naturales,
permitiéndonos la formacion de una nueva familia de pigmentos hibridos. Nuestro
proyecto propone la elaboracion y evaluacién de una familia nueva de pigmentos
hibridos, que emplea matrices inorganicas como soportes de tintas naturales.
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Los espejos omnidireccionales son dispositivos Opticos que reflejan cerca del 99%
de la radiacién incidente en un intervalo amplio de frecuencias para todos los
angulos de incidencia. Comunmente éstos estan formados por multiples capas de
material dieléctrico y cada una cumple la condicién de un cuarto de longitud de onda
para el centro de la banda de reflexion. Los reflectores de Bragg distribuidos son un
ejemplo de cristales fotonicos, los cuales son estructuras que poseen bandas
prohibidas y permitidas de fotones en similitud con las estructuras electrénicas. El
silicio poroso (PSi) tiene la virtud de poseer un indice de refraccion dependiente de
la porosidad, cuyo valor puede determinarse en forma continua bajo disefio. El PSi
se obtiene al anodizar electroquimicamente una oblea de silicio cristalino (c-Si) y la
densidad de corriente de anodizacion fija la porosidad, por lo que se obtienen
multicapas de PSi alternando dicha corriente. En este estudio, se diseflan espejos
omnidireccionales partiendo de la teoria electromagnética y la técnica de matriz de
transferencia [1], agrupando multicapas de tal forma que cada grupo posee una
banda de reflectancia distinta para obtener una banda amplia de reflectancia. Por
otro lado, se sintetizan dichos espejos que funcionan en el rango de frecuencias
infrarrojo y se mide su espectro de transmision mediante FTIR, el cual proporciona
también informacion acerca de los atomos sobre la superficie de los poros. Por
altimo, se encuentra una buena concordancia entre la transmitancia calculada y la
medida.
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Las buenas propiedades mecanicas y ligero peso colocan a las espumas
metalicas como materiales de gran interés [1], por otro lado, la amplia gama
de técnicas de obtencion de espumas porosas asi como las numerosas
aplicaciones los hacen candidatos a estudio [2]. El presente trabajo muestra la
produccion de espumas metalicas de Al, mediante ruta SDP, usando un
dispositivo de atmosfera controlada, estudiando pureza, tipo y tamafo de
particulas metalicas, asi como el tamafio de material de sacrificio, la presidon de
compactacion de la pastilla en verde, temperatura y tiempo de sinterizacion.
Finalmente, se obtuvieron los parametros Optimos de produccion asi como una
relacion marcada en el tipo, forma y cantidad de poros en la espuma con respecto
a las propiedades mecanicas.
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Una familia de materiales que se ha desarrollado intensamente en los ultimos
afos son los solidos nanoporosos con enrejados metal-organicos. Ellos han
encontrado multiples aplicaciones tecnolégicas como adsorbentes, tamices
moleculares, catalizadores y sensores. Estos materiales, son preparados en forma
de polvos mediante el ensamblaje de bloques moleculares a través de atomos o
aglomerados de atomos metalicos. Como resultado, se obtiene una gran
diversidad de enrejados regulares abiertos con solventes ocluidos en sus poros
[1-3]. La necesidad de determinar la estructura de los enrejados metal-organicos
ha motivado el desarrollo de nuevos métodos de analisis estructural que
permitan modelar y describir la estructura del sélido y con ello sus propiedades
fisicas y su actividad quimica [4].

La estructura cristalina del compuesto Cu(C4H4O4) fue determinada a partir de
su patrén de difraccion de rayos X en polvos usando simulated annealing y
refinada por el método de Rietveld. Este compuesto se obtiene a partir de la
deshidratacion del Cu(H20)(CsH404).H20. Al deshidratar la estructura, el atomo
de cobre pierde sus moléculas de agua coordinadas, debido a ello, su esfera de
coordinaciéon permanece incompleta. Para aumentar su numero de coordinacion,
los atomos de cobre coordinados a cuatro carboxilatos ecuatoriales de cadenas
distintas de succinato se desplazan entre si, permitiendo que los atomos de
cobre presenten una coordinacion piramidal cuadrada. El calculo de la funcion
de distribucién radial para el succinato de cobre hidratado y anhidro, mostr6 la
transformacion ocurrida en la deshidratacion, ademas de revelar distancias
interatomicas que estdan acorde con el modelo estructural obtenido. Estos
resultados fueron complementados con técnicas de espectroscopia en el
infrarrojo, analisis térmico y picnometria.

Palabras clave: Resolucion y Refinamiento Estructural, FDR, Difraccion de rayos X

Agradecimientos: Este trabajo fue financiado por el proyecto CONACyYT 154626.

Referencias:

[11 J. Lu, H.-T. Liu, D.-Q. Wang, M.-J. Niu and S.-N. Wang, J. Chem.
Crystallogr., 2011, 41, 641-648.

[2] K. C. Kam, K. L. M. Young and A. K. Cheetham, Cryst. Growth Des., 2007, 7,
15622-1532. [3] Y. Wang, G.-X. Liu, Y.-C. Chen, K.-B. Wang and S.-G. Meng,
Inorg. Chim. Acta, 2010, 363,2668-2672.

[4] P. Anthony, C. Delaney, S. Varughese, L. Wang and S. M. Draper,
CrysteEngComm, 2011,13, 6706



<
0:
<

Memorias 2do. Simposio de Estudiantes Asociados al [IM

Estimacién de la permeabilidad a partir de
determinaciones fractales para rocas extraidas
de yacimientos petroleros

Garcia Lemus Luis Andres’, Alfonso Lépez Ismeli 2, Téllez Arias Mercedes
Gabriela

"Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, Facultad de Ingenieria
Quimica, Morelia, Michoacan.
2Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales Unidad Morelia, Morelia, Michoacan.
e-mail: contacto ialfonso@iim.unam.mx

En esta investigacion se realizd una busqueda bibliografica sobre el tema de la
porosidad y su relacidn con la permeabilidad para diferentes tipos de rocas,
principalmente las que estan presentes en algunos de los yacimientos petroleros
mas importantes de México. Se profundiz6 en el concepto de fractalidad y su
uso para determinar la porosidad en rocas, asi como la de diversos parametros
partiendo de esta funcion de distribucion de poros. A partir de estos estudios se
estimé la permeabilidad utilizando analisis microestructural a partir de
Microscopia Electronica de Barrido de diferentes nucleos de rocas, extraidos de
varios yacimientos petroleros mexicanos. Utilizando las imagenes obtenidas se
determinaron caracteristicas fractales para la estimacion de la permeabilidad.
Los resultados obtenidos fueron comparados con estudios realizados en
laboratorios externos. La comparacion de valores estimados y resultados
experimentales coincidié en la mayoria de los casos, presentando permeabilidades
menores que 1 md, por lo que son muy bajas. Los valores experimentales de
permeabilidad en todos los casos fueron mayores que los estimados, lo cual se debe
a que este estudio solo recoge la permeabilidad consecuencia de poros
micrometricos.
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Se observé la formacién de los compuestos intermedios y el crecimiento de grano
del superconductor (Bip.7Pbo3)Sr2Ca,CusO1 al variar la temperatura y el tiempo de
reaccion.

El compuesto se sintetizo por la técnica de sol-gel polimerizando con acrilamida.

Se elabord una disolucion de oxisales en agua para obtener el sol de cada reactivo,
todos los soles se mezclaron y se obtuvo el gel. Se modifico la velocidad de gelacion
de la mezcla obtenida, agregando acrilamida, en 3 segundos.

El gel se secé a medio ambiente obteniéndose un gel deshidratado, al cual se le
realizé un analisis termogravimétrico (TGA). A partir del termograma, se colocé el gel
deshidratado en una mufla a las temperaturas indicadas y se vario el tiempo de
reaccion (formacién del xerogel). Cada cambio térmico se monitored por difraccién
de rayos-X (DRX). La interrupcion de los tratamientos térmicos se dio cuando se
obtuvo una monofase.

Se estudié el tamafo de grano del gel deshidratado utilizando microscopia de fuerza
atémica (AFM) y de barrido (SEM). Posteriormente se caracterizaron los reactivos de
partida por DRX.

Al calentar el xerogel a 560 °C se formaron cinco compuestos: 6xido de bismuto
cobre, oxido de cobre estroncio, 6xido de calcio plomo y 6xido de bismuto plomo
estroncio calcio cobre, este ultimo tiene estructura tetragonal y corresponde a una
fase superconductora. Como la cinética para alcanzar el equilibrio termodinamico es
lenta, el compuesto todavia esta en reaccion a 860 °C. El material se lavd con
alcohol etilico para evaporar toda la materia organica.

Palabras clave: Superconductor, sol-gel, acrilamida, xerogel, DRX.
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En nuestro grupo de trabajo, se reportd superconductividad baja en los sistemas
BaCaCuLiMO (M=tierra rara) en el intervalo de 10 a 20 K [1]. El objetivo fue
sintetizar los sistemas: BaCaCuLiO, BaCaCuEuO y BaCaCuLiEuO, mediante
reaccion de estado sélido y caracterizarlos por Difraccion de Rayos X, DRX, con
meétodo de polvos, Microscopia electronica de Barrido, MEB, y Dispersion electronica
de Rayos X, EDX (siglas en inglés); para comparar los resultados de estructura
cristalina y morfologia; para en un trabajo posterior determinar si la presencia del ion
Litio favorece la superconductividad. Los resultados obtenidos mediante DRX
indican que no se obtuvo el compuesto deseado, sin embargo se detectaron algunos
compuestos isoestructurales, como el compuesto de BaCuEu,0s; que presenta un
corrimiento en algunas de sus reflexiones en BaCaCuLIiEuO y en BaCaCuEuO. Esto
indica una modificacion en la red cristalina, debida posiblemente a la intercalacion
del ion Litio y/o sustitucion al azar de cationes y aniones dentro de la estructura, lo
cual podria ayudar a la superconductividad, por la presencia de estos iones en la
estructura cristalina. Se realizaran mas estudios para elucidar las sustituciones
propuestas. Por EDX observamos que la composicion quimica de las muestras no
es homogénea y presenta varias fases, identificadas por DRX. En cuanto a la
morfologia se aprecian diferencias entre las muestras, ya que en BaCaCuEuO es
granular, mientras que en las que contienen ion Litio se observa semifusion en
algunas zonas.

Palabras clave: Sintesis por reaccion en estado sélido, cupratos, DRX, MEB, EDX.
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Efecto de la captura de CO2 en presencia de
vapor de agua en Li5AlO4 por la adicion de
carbonato de sodio y potasio
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El CO, es el principal gas de efecto invernadero en la atmésfera de origen
antropogénico, cuyo impacto ambiental de su gran concentracion, son el
calentamiento global y el cambio climatico.

Recientemente se ha desarrollado gran interés por los ceramicos de litio y otros
elementos alcalinos debido a su alta capacidad de captura de CO, a temperaturas
elevadas. Entre ellos, el LisAlO, puede ser una de las mejores opciones como
material de captura, debido a su capacidad tedrica maxima de captura, siendo capaz
de capturar CO. en un amplio intervalo de temperaturas.
Adicionalmente, se ha reportado que la presencia de vapor de agua en el sistema,
mejora la capacidad captura de CO; en algunos materiales y, pese a que el LisAlO4
a temperaturas menores a 100 °C, en una atmédsfera seca no es capaz de capturar
CO,, se ha informado que cuando se encuentra en una atmésfera humeda, la
quimisorcion de CO; en el material se ve favorecida en el intervalo de temperaturas
de 30 °C a 80 °C.

En el presente trabajo fueron sintetizados y caracterizados polimorfos de LisAlQOq,
posteriormente fueron mezclados con Na,CO3; o K,COs. Se realizaron diferentes
experimentos termogravimétricos (dinamicos e isotérmicos) en presencia de vapor
de agua, utilizando CO, como gas de arrastre, para analizar el efecto del agua en el
proceso de quimisorcién del CO,. En cuyos resultados pudo observarse que en el
intervalo de temperaturas de 30 °C a 70 °C se presenta una buena capacidad de
captura, aunque ligeramente menor a la del LisAlO4 puro.

Palabras clave: Captura de CO,, analisis térmico, absorcion humeda.
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Estudio del sistema M,Cus(TR)AO
M=Ba, Ca, TR=Gd, Er, A=Li,x=7,9
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Se presentara la continuacion del estudio del sistema Ba-Ca-Cu-(Gd, Er)-Li-O!". EI
objetivo es obtener la nueva fase que se esta formando, en mayor proporcién, sin
tener pérdida del ion litio. De los datos obtenidos de la mezcla de reactivos en
proporciones estequiométricas por analisis termogravimétrico (TGA) realizados en
aire, se seleccionaron las temperaturas de reaccion. El seguimiento de las
reacciones fueron a través de difraccion de rayos X (DRX) por el método de polvos,
de las composiciones sintetizadas bajo el método por reaccion en estado sdlido:
BGQCGgCUgEI’LiOg-X, BazCazCu3LiO7_5_x, BGQCU3GdO7_x, (Bazcaz)CU3(Gdo_5El’0_5)LiOg_x,
con el se determinod el tipo de estructura cristalina del material y las fases presentes
en cada temperatura en estudio.

Hasta el momento por DRX, se determind la presencia de: BaCOs (PDF 5-0378),
CuO (PDF 48-1548), CaO (PDF 82-1690); BaCu1_062302_58(002)0_1364 (PDF 89-8131);
ErBa,Cuz0s95 (PDF 82-0148), Er,BaCuOs (PDF 39-4120), GdBa,Cu3O7 (PDF 41-
0173). Observamos en el BaCO3 con corrimientos en las reflexiones a la izquierda
de algunas familias de planos (111) y (021). EI CaCO3; reactivo se trasformé a éxido.
En el compuesto de BaCuq 06230258(CO2)0.1364 S€ observd el corrimiento en las
reflexiones a la derecha en la familia de planos (530), (600) y (611). En la fase
ErBa,Cu306.95 Se observa un corrimiento a la izquierda en la familia de planos (110)
y (103), en el 6xido Er,BaCuOs existe desplazamiento a la derecha en la familia de
planos (131), (211), (002), (140), finalmente en el compuesto GdBa,Cu307 se notod
un corrimiento a la izquierda en la familia de planos (003), (110), (111), (200).

Palabras clave: Cupratos, Sintesis estado soélido, TGA, DRX,
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Titanato de estroncio dopado con iterbio y
praseodimio trivalentes para el mejor
aprovechamiento fotovoltaico de la energia solar
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Los lantanidos trivalentes pueden manipular fotones en forma efectiva. Una posible
aplicacion es la conversion de luz de cierta longitud de onda en otra que resulte de
interés. En las celdas solares fotovoltaicas seria posible explotar esta propiedad
evitando asi, las pérdidas de energia debidas a la discordancia espectral entre la
banda prohibida del semiconductor y el espectro solar'. Para ello, se requieren
materiales que absorban los fotones de la parte mas energética de dicho espectro y
que los dividan en dos de menor energia, para asi alcanzar el O&ptimo
aprovechamiento de la energia solar en este tipo de dispositivos. Para investigar
materiales con las caracteristicas descritas, se prepararon soluciones sélidas de
SrTiO3 (STO) con Pr e Yb trivalentes en diferentes concentraciones mediante el
meétodo de Pechini. De los espectros de absorcién se determiné un valor de la banda
prohibida del STO de aproximadamente 3.3 eV lo cual lo hace un candidato para
absorber fotones de la region mas energética del espectro solar. Este hecho fue
corroborado a partir de los espectros de luminiscencia de las soluciones solidas
sintetizadas. A partir de estos resultados se puede decir que el STO podria,
eventualmente, aprovechar un regién extendida del espectro solar que redundaria
en un aumento de la eficiencia de celdas fotovoltaicas.

Palabras clave: Conversion ascendente, SrTiOs3, celdas solares.
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Difusion de agua en el monolito de la diosa
Tlaltecuhtli
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El 2 de Octubre de 2006 se descubrié el monolito mexica mas grande hasta ahora
conocido. La escultura, que representa a una advocacion antropomorfa femenina de
la deidad bisexual de la tierra Tlaltecuhtli, esta ligada a procesos de transformacion
fisicoquimica que intervienen en su deterioro, siendo el agua uno de los principales
factores en la alteracién de su configuracién material. Por lo tanto, se estudia la
difusién de agua en un fragmento del monolito, como precedente en la posterior
evaluacion del impacto que tienen las actuaciones de prevencion y salvaguardia en
su exhibicion dentro del museo del Templo Mayor. Primero, se determiné que la
composicion de la muestra seleccionada corresponde mayoritariamente a andesina,
ademas de cristobalita y carbonato de calcio en menor medida. A continuacién, se
resolvid la segunda ley de Fick para un fragmento en forma de paralelepipedo
regular sujeto a las condiciones de contorno experimentales. Se registro la cinética
de sorcidén de vapor de agua para el minimo, el maximo y el promedio, de humedad
relativa y temperatura, a la que fue expuesto durante su exhibicion. Con esto, se
estimaron los coeficientes de difusion, a partir del ajuste de la curva de sorcion a la
solucion propuesta de la ecuacidn de difusidén, y se determindé su variacion en
funcién de la humedad relativa y la temperatura con una ecuacion tipo Arrhenius.

Palabras clave: Monolito de Tlaltecuhtli, Difusién, Sorcion.
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Sintesis y propiedades estructurales del sistema
Ce1-xSmyx02-5 depositado por rocio pirolitico
ultrasonico, para celdas de combustible de 6xidos
solidos.
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En este trabajo se presenta la sintesis y caracterizacion estructural de peliculas
delgadas de ceria dopadas con samario, Ce1xSmxO,.5, x = 0, 0.10, 0.15, 0.20, 0.25
y 0.30 mol. La obtencion de las peliculas delgadas se llevo a cabo por la técnica de
rocio pirolitico ultrasénico sobre sustratos de vidrio. Para la caracterizacion
estructural y morfolégica de los compuestos obtenidos se utilizaron las técnicas de
difraccion de rayos X (DRX), microscopia electronica de barrido (MEB) y microscopia
de fuerza atomica (MFA). Resultados obtenidos por DRX indicaron la presencia de
fases Unicas con estructura de la fluorita, con celdas unitarias en el intervalo de 5.39
a 5.46 nm. Con las micrografias obtenidas por MEB se observé una superficie
homogénea de las peliculas delgadas de con tamafos de particula de 62 hasta 100
nm. Con esta técnica, mediante cortes transversales de las muestras, se midieron
los grosores de las peliculas que van de 100 a 1200 nm. A partir de MFA se obtuvo
una rugosidad superficial en el intervalo de 8 a 100 nm.

Palabras claves: SOFC, peliculas delgadas, rocio pirolitico ultrasonico.
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Caracterizacion cristalografica de nuevas
soluciones sélidas de KNbO; co-dopado con Fe®,
cr*’, Mn**, La*>* y Eu®*
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La busqueda de nuevos compuestos piezoeléctricos, como el niobato de potasio, es
de gran interés actualmente (V) El efecto de dopar el KNbO3 con tierras raras y
metales de transicion provocan alteraciones estructurales y quimicas, esas
alteraciones hacen que este material modifique sus propiedades oticas, magnéticas
y eléctricas.

En el presente trabajo el compuesto KNbO3 es co-dopado con Fe**, Mn**, Cr** en el
sitio B de la estructura perovskita, mientras es co-dopado con La** y Eu®" en el sitio
A, el compuesto es sintetizado por un nuevo proceso de sintesis llamado “método de
horneado” (numero de patente MX/a/2011/012552), este método ha sido provado
con buenos resultados para la sintesis de KNbOj;, KTaOsz;, NaNbO3; y NaTaOs.
Usando como reactivos 6xidos metalicos e hidroxidos (KOH o NaOH), lo que lo hace
un método sencillo y barato.

Las soluciones solidas sintetizadas son caracterizadas por Difraccion de Rayos X,
Microscopia Electronica de Barrido al igual que la determinacidén de sus densidades
por el método de Arquimedes. Las variaciones en los parametros de red son
medidas por Refinamiento Rietveld.
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Investigacion de sistemas multiferroicos
nanoestructurados consolidados por SPS para
conversidn, generacion y almacenamiento de
energias alternativas
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En los materiales multiferréicos coexisten ordenamientos ferrdicos como el
ferromagnetismo y la ferroelectricidad, su investigacion ha cobrado gran
importancia en los ultimos afos gracias a la viabilidad que presentan para
intercambiar energia magnética y eléctrica, asi como para convertir esfuerzos
mecanicos y gradientes de temperatura a senales binarias [1]. Su aplicacién se
enfoca principalmente al procesamiento de informacion digital, sin embargo,
cada dia surgen nuevas ideas que extienden el campo de aplicacién para éstos
materiales; la generacion y almacenamiento de energias renovables es buen
ejemplo de ello. Hay estudios que proponen unidades de generacion y
almacenamiento de energia basados en efectos magneto-electrostrictivos a
nivel nano por acoplamiento de fases de distinta naturaleza [2-4]. En ésta
charla se plantea un proyecto de investigacion para estudiar el acoplamiento de
fases multiferréicas en sistemas nanoestructurados consolidados por Spark
Plasma Sintering (SPS) partiendo de precursores de quimica suave (poliol). En
resultados previos se encontré que la técnica SPS permite conservar arreglos
nanoestructurados en sistemas masivos si se parte de particulas nanométricas
[5,6] y el método de poliol permite sintetizar nanoparticulas (NPs) con un
control 6ptimo en sus propiedades [7]. Mediante espectroscopia de
impedancias bajo la accién de campo magnético y diferentes microscopias, se
encontraron evidencias de un buen acoplamiento entre fases de NP’s
ferrimagnéticas y ferroeléctricas, mezcladas y consolidadas por SPS [8]. Se
plantea investigar el acoplamiento magnetoeléctrico en multicapas de NPs
ferrimagnéticas y ferroeléctricas consolidadas por SPS, para su aplicacion en
sistemas de generacidn, transduccibn y almacenamiento de energia
proveniente de fuentes renovables.

Palabras clave: Multiferréicos, SPS, nanoestructuras, energias renovables.
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Sintesis, caracterizacion estructural, magnética
y resonancia de espin de la ferrita de litio
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Las excelentes propiedades magnéticas y eléctricas de las nanoferritas las hacen
adecuadas para aplicaciones a altas frecuencias. En particular, la ferrita de Litio,
Lio.sFe2504 , es un material ferrimagnético que debido a su elevada temperatura de
Curie, ciclo de histéresis rectangular y gran resistividad eléctrica, ha sido objeto de
interés en los ultimos anos. En éste trabajo se describe la sintesis de la ferrita de
Litio usando el método de hidrélisis en poliol. Se caracterizaron sus propiedades
estructurales y magnéticas. Mediante el patron de difraccion de rayos X se confirmo
una fase espinela y se obtuvo el tamafio de particula usando la ecuacidon de
Scherrer. Usando Microscopia de Transmision fue posible verificar el tamafio de
grano. La magnetizaciéon en la muestra como funcion del campo magnético aplicado
fue medida usando un magnetdometro de muestra vibrante (VSM), determinando los
parametros tales como la magnetizacion de saturacién (Ms) y la coercitividad (Hc).
Del experimento de resonancia de espin electronico (ESR) se determinaron el
campo de resonancia y ancho de linea.

Palabras clave: ferrita de litio, hidrdlisis en medio poliol, propiedades magnéticas.
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magnéticas de ferrita de niquel
(NiFe204)
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El cambio de dimensiones de un material bulk a nanoparticulas corresponde a un
cambio de propiedades. Por ello las nanoparticulas magnéticas (MNPS) tienen una
importancia fundamental, asi como un gran interés, que van desde campos diversos
como las aplicaciones en medicina a los recubrimientos de alta densidad de
grabacion magnéticos, y tratamientos de suelo. La creciente demanda de los
nanomateriales ha impulsado una investigacion considerable en su preparacion. En
este contexto, un gran numero de nuevas rutas sintéticas se han descrito. Dentro de
estas nuevas técnicas se encuentra hidrolisis forzada, poliol. En el presente trabajo
se sintetizaron por dicho método nanoparticulas de ferrita de niquel (NiFe;O,)
partiendo de los correspondientes acetatos. Dichas nanoparticulas se analizaron
con difraccion de rayos X (DRX), obteniendo una espinela particular de este
compuesto, recordando que la ferrita de niquel tiene una estructura de espinela
inversa. Con estos resultados se pudo calcular con la ecuacion de Scherrer-Warren
que tienen un tamafio aproximado de 18 nm. Este tamano se confirmo con
Microscopia electréonica de transmision (TEM). Para determinar las propiedades
magnéticas se realizo un ciclo de histéresis con la técnica Magnetometria de
Muestra Vibrante  (VSM), con este ciclo pudimos determinar que dichas
nanoparticulas son ferrimagnéticas a temperatura ambiente y temperatura de
nitrégeno liquido. También se realizo un analisis de resonancia de spin. Esta técnica
nos arrojo como resultado que no se presenta ningun cambio en el comportamiento
magnético en un rango de temperatura de 105 K a 473 K.

Palabras clave: Nanoparticulas, magnéticas, ferrita, niquel
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Sintesis, caracterizacion y propiedades magnéticas
de nanoparticulas nucleo-envolvente (core-shell)
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Universidad Nacional Autonoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
e-mail: flornatur@gmail.com

En afnos recientes se ha encontrado un término para la anisotropia en
nanoestructuras, que consisten de un nucleo ferri- o ferromagnético embebido en un
antiferromagnético, llamado intercambio de acoplamiento (exchange bias'). El
intercambio de acoplamiento es uno de los fendmenos asociados con el intercambio
anisotrépico creado en la interfase de los materiales FM-AFM? y tiene aplicaciones
potenciales en el ambito tecnoldgico; grabacion magnética de ultra alta densidad,
magneto-resistencia gigante (GMR) y dispositivos de valvulas de espin.® El objetivo
principal de este trabajo es sintetizar nanoparticulas tipo nucleo-envolvente,
comunmente llamadas core-shell, que presenten el fendmeno de intercambio de
acoplamiento y asociarlo a los resultados que se obtendran por espectroscopia de
resonancia del espin del electréon (ESR). La sintesis sera por hidrolisis forzada en
poliol partiendo de los acetatos de los metales involucrados. El nucleo estara
formado por CoFe;O4, material ferrimagnético (FM) y el envolvente de CoO, material
antiferromagnético (AFM). Cuando la interfase de los dos materiales FM-AFM se
lleven a una temperatura por arriba de la temperatura de Néel (Ty) del AFM, pero
con una temperatura de Curie (Tc) del FM menor que la temperatura del sistema,
aplicando un campo magnético, ocurrira el intercambio de acoplamiento. La
caracterizacion de las nanoparticulas nucleo-envolvente sera estructural y
magnética; la estructural, a través de difraccién de rayos X (XRD) y microscopia
electronica de transmision (TEM) y la magnética, por magnetometria de muestra
vibrante (VSM) y espectroscopia de resonancia del espin del electron (ESR).

Palabras clave: exchange bias, core-shell, intercambio de acoplamiento.
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Sintesis y Caracterizacidon de
Materiales Nanoestructurados de
Ferrita
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En este proyecto se presenta un estudio de las ferritas con formula (ZnyNisxFe2O4)
con x=0.7 y su consolidado (SPS) mostrando la correlacién entre el fenémeno de
resonancia Yy las 3 fases magnéticas basicas de los materiales nanoestructurados
(ferrromagnético, superparamagnético, paramagnéticos) fundamentales para
aplicaciones en radiofrecuencia y dispositivos electrénicos.

El estudio por magnetometria de muestra vibrante (VSM) permitidé la obtencién de
los ciclos de histéresis a temperatura ambiente y de nitrégeno para determinar el
comportamiento magnético entre ambas muestras [1]. EI comportamiento de las
estructuras magnéticas se estudio en resonancia ferromagnética (FMR) mediante la
dependencia de los parametros de resonancia y la relacion entre la altura de los
picos (A1/A2) con la temperatura. Los resultados mostraron un cambio en los
parametros de resonancia (campo de resonancia Hys Yy ancho de linea (AH,) tanto
en las nanoparticulas como en los consolidados en sus diferentes fases magnéticas
conforme aumento la temperatura [2].

Palabras clave: magnetizacién, resonancia ferromagnética.
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Preparacidon y caracterizaciéon de peliculas
luminiscentes de ZrO- activadas 6pticamente con
Dy.
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Nacional Autbnoma de México, Instituto de Investigaciones en Materiales, D. F.,
México
email: adibr_@hotmail.com

En esta investigacion se han sintetizado peliculas luminiscentes de éxido de circonio
(ZrO2) activadas con disprosio (Dy) depositadas por la técnica de Rocio Pirolitico
Ultrasoénico y usando como precursores los cloruros correspondientes. Los depdsitos
se realizaron variando dos parametros importantes: la temperatura de substrato y el
porcentaje de la impureza (Dy) con el fin de determinar sus valores 6ptimos. Las
peliculas fueron caracterizadas para conocer su estructura cristalina, su morfologia
superficial y la propiedad de interés: la luminiscencia. La estructura cristalina
presentada por este material depende de la temperatura de substrato y para las
mayores temperaturas empleadas es la tetragonal meta-estable. La morfologia
superficial de estas peliculas resulta muy rugosa y formada por particulas esferoides
de aproximadamente una micra de diametro. En cuanto a la luminiscencia se observé
que las peliculas presentan emisiones caracteristicas del i6on disprosio con bandas
centradas en 485 nm, 585 nm y 670 nm. Estas bandas contribuyen con emisiones en
el visible cuya combinacion produce una emisién blanca amarillenta, que hace
candidato a este material para ser utilizado en la fabricacién de lamparas para
iluminacion, entre otras posibles aplicaciones.

Palabras clave: Peliculas; Rocio Pirolitico; Luminiscencia.
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Visualizacion de soluciones coloidales de micro y
nanoparticulas mediante la técnica de
Shadowgraph.
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Las técnicas Schlieren y Shadowgraph permiten visualizar cambios del indice de
refraccidon en un medio, los cuales producen una imagen formada por patrones de
zonas brillantes y obscuras (sombras). Para implementar la técnica se utiliza un haz
de laser expandido, el cual incide sobre la muestra, frente a la cual se coloca una
pantalla, donde se observa la imagen.

En éste trabajo se visualizan diferentes soluciones coloidales formadas con
nanoparticulasas para estudiar la interaccion de luz con ellas. Para ello, se sumerge
una fibra optica en el coloide. La fibra se conecta a um laser, en este caso se utilizo
un laser infrarrojo, la luz que sale de la fibra incide en la muestra y las particulas la
esparcen o absorven dependendo el material con que estan hechas. Si las particulas
absorven la longitude de onda que incide sobre ellas, entonces hay efectos térmicos
los cuales producen tanto cambios en el indice de refraccion y otros efectos térmicos
como conveccion. Tales efectos pueden observarse ya sea com la técnica de
Shadowgraph como com um microscoépio.

Palabras clave: Shadowgraph, indice, refraccién, sombras, coloides.
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Integracion de azopolimeros en fibras
opticas especiales
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Hoy en dia las fibras épticas son de gran importancia en los sistemas de
comunicaciones y sensado, por lo que el control de las sefiales Opticas es de
gran importancia. Esto se puede realizar mediante la modificacién estructural
de ciertos materiales, como lo son los cristales liquidos, materiales electro-
Opticos, azopolimeros, etc. Los azopolimeros son compuestos que incluyen
en su estructura cromoforos que en presencia de ciertas sefiales Opticas con
polarizacion lineal reaccionan debido al mecanismo de fotoisomerizacion,
modificando su estructura y por consecuencia sus propiedades Opticas. La
respuesta fotoinducida en los azopolimeros genera efectos de
birrefringencia y dicroismo. Al incorporar azopolimeros en fibras Opticas se
puede realizar en distintas partes de estas: en el revestimiento o en el nucleo.
En el primer caso se requiere adelgazar la fibra o remover el viejo
revestimiento para que el nuevo sea el material de interés, aumentando la
interaccion de la onda evanescente con el medio externo. Al depositar
recubrimientos sobre secciones adelgazadas de fibra optica estos deben ser
realizados de manera uniforme y con espesores adecuados segun sea su
uso. En el caso de poner estos materiales en el nucleo, existen fibras
especiales que poseen una estructura hueca, la cual puede ser utilizada
para rellenar con los compuestos fotoactivos y longitudes largas de interaccion
y poder obtener una respuesta de mayor magnitud. En este trabajo se
demuestran la obtencién de azopolimeros, mecanismos de incorporacion en
distintas fibras opticas, su caracterizacion y respuesta obtenida, asi como su
posible aplicacion en sistemas de fibra éptica.

Palabras clave: Azopolimeros, croméforos, fotoisomerizacion, polarizacion,
birrefringencia.
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Peliculas delgadas de compuestos ceramicos
luminiscentes a base de tierras raras y metales
de transicion
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Se realizara la sintesis de peliculas luminiscentes de materiales ceramicos
activadas 6pticamente por tierras raras y/o metales de transicion. Estas peliculas
se depositaran por la técnica de rocio pirolitico ultrasénico. La caracterizaciéon
de las peliculas se llevara a cabo mediante la difraccion de rayos X (XRD) para
conocer la estructura cristalina del material. Por medio de la microscopia
electrénica de barrido (SEM), se determinara la morfologia superficial. La
composicion elemental se llevara a cabo por la dispersion de energia (EDS).
Una vez activada las muestras con las tierras raras y/o metales de
transicion se analizara la presencia de la luminiscencia, mediante las
propiedades de fotoluminiscencia y catodoluminiscencia.

Palabras clave: Peliculas, Fotoluminiscencia, Catodoluminiscencia.
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Analisis de fases en la sintesis de una familia de
1,4-bencenodicarboxilatos de cobalto (ll)
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El equilibrio quimico en la sintesis de polimeros de coordinaciéon ha sido un tema
poco abordado por la comunidad cientifica. Sin embargo, profundizar en este
aspecto permite orientar la sintesis hacia una composicién éptima de productos. En
la sintesis de la familia de los 1,4-bencenodicarboxilatos de cobalto (TACo’s) nos
encontramos con tres fases cuya proporcion se requiere modificar. En este trabajo
se propone una metodologia para obtener las tres fases por separado haciendo uso
de un modelo termodinamico que nos permite estimar las contantes de equilibrio de
los sistemas objeto de estudio. A partir de los patrones de difraccion en polvos, se
identificaron las fases conocidas de los productos de reaccion y su composicion de
fases. El anadlisis de fases permitié determinar la constante de formacion de los
compuestos. Los espectros en el infrarrojo presentan las bandas correspondientes a
las vibraciones de tensidbn simétrica y asimétrica del carboxilato metalico
corroborando la formacion del polimero de coordinacion. Los termogramas de los
TACo’s muestran tres eventos: el de desolvatacion, la descomposiciéon del ligante y
la oxidacion de cierta cantidad de hidroxidos de cobalto.

Este analisis, permitié obtener informacion complementaria de la composicién de
fases del producto. El aporte realizado al conocimiento del equilibrio de estas
reacciones permite controlar la composicion de los productos en las reacciones
objeto de estudio.
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Sintesis y caracterizacion de nuevos polimeros y
copolimeros fluorados con multiples anillos

aromaticos

Lilian I. Olvera', Maria T. Guzman-Gutiérrez?, Mikhail G. Zolotukhin', Damaris
Cabrero Palomino’,

'Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
’Department of Chemical Engineering, Norwegian University of Science and
Technology (NTNU), NO-7491 Trondheim, Norway
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Se sinterizé una serie de nuevos polimeros y copolimeros lineales de alto peso
molecular mediante una reaccion de polihidroxialquilacion en un solo paso,
catalizada por super acidos en ausencia de metales y con anillos aromaticos
desactivados los cuales son: Dbifenilo, p-terfenilo 'y p-cuaterfenilo.
Las reacciones de policondensacion se llevaron a cabo a temperatura ambiente en
presencia de un super acido de Bronsted (trifluorometanosulfénico) y en mezcla con
diclorometano.

Los copolimeros obtenidos son totalmente solubles en la mayoria de los disolventes
organicos comunes, se pueden obtener peliculas transparentes y flexibles por medio
de sus disoluciones. Estudios de RMN de H' y C™ revelan la estructura lineal y la
sustitucion para en el fragmento aromatico de la cadena principal. Los polimeros
sintetizados cuentan con alta estabilidad térmica. Micrografias SEM muestran
polimeros porosos que pueden ser utilizados como adsorbentes de gases. Se
obtuvieron las isotermas de adsorcién desorcion de CO, H; y N2, mostrando un
comportamiento reversible.

Palabras clave: polihidroxialquilacion, fluoropolimeros, adsorcion.
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Sintesis de polimeros funcionalizados mediante
catalisis superacida
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Los compuestos a-dicetonas han sido exhaustivamente estudiados por su
reactividad con varios nucledfilos como aminas, alcoholes, tioles y carbaniones. La
reactividad de a-dicetonas es debido a la presencia de dos grupos carbonilo, la
reactividad de un grupo carbonilo es incrementado por la presencia del segundo.

En éste trabajo, se presentan una serie de nuevos y novedosos polimeros
funcionalizados que fueron sintetizados en un solo paso; o-dicetonas (2,3-
butanodiona, 2,3-hexanodiona y 3,4-hexanodiona) y compuestos analogos (acido
bromopiravico, 2,3-butanodiona monoxima y metil-3,3,3-trifluoropiruvato) con
compuestos aromaticos no activados utilizando como catalizador superacidos de
Bronsted.

Las reacciones fueron llevadas a cabo a temperatura ambiente en una mezcla de
acido trifluorometanosulféonico (CF3SOsH) con cloruro de metileno (CHCl,), acido
trifluoroacético (CF3COOH) o ambos. De la reaccion de 2,3-butanodiona con
p-terfenilo y N-etilcarbazol fueron obtenidos fibras poliméricas con un buen valor de
viscosidad 0.4 dL/g y 0.59 dL/g, respectivamente. La polimerizacion de 2,3-
hexanodiona y 3,4-hexanodiona con dos compuestos aromaticos di6 como
resultado, oligbmeros en ambos casos. La reaccion de acido bromopiruvico y 2,3-
butanodiona monoxima con p-terfenilo dio como resultado un polimero con un buen
valor de viscosidad, pero la reaccion con N-etilcarbazol conduce solo a la formacion
de oligébmeros. Por otro lado, la polimerizacién de metil-3,3,3-trifluoropiruvato con

p-terfenilo y N-etilcarbazol resulto en oligobmeros blancos y fibras, respectivamente.

Todos los polimeros mencionados fueron completamente caracterizados. Los
estudios de resonancia magnética nuclear 'H y *C mostraron que los grupos
funcionales de los mondmeros permanecen en la cadena principal sin ninguna
modificacion después de la polimerizacion.

Palabras clave: polimeros funcionales, a-dicetonas, superacidos.
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Sintesis y caracterizacion de nuevos
poliarilenoxindoles funcionales
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La meta de este trabajo es el estudio de la polihidroxialquilacion de isatina con
bifenilo y terfenilo catalizada por superacidos en condiciones no estequiométricas
para obtener polimeros de alto y ultra alto peso molecular.

Se hicieron varias reacciones entre isatina y compuestos aromaticos no activados en
medio superacido para encontrar las mejores condiciones de reaccion. Se encontrd
la concentracion, el disolvente y la relacion catalizador/ monomero ideales.
Establecidos los parametros de reaccion, se procedid a realizar los estudios
macrocinéticos, es decir, se midié el crecimiento de cadenas en funcion del tiempo,
se obtuvieron los pesos moleculares y la polidispersidad, en condiciones
estequiométricas y no estequiométricas.

Se encontrd que los poliarilenoxindoles siguen un mecanismo de “policondensacion
selectiva” y mantienen bajas polidispersidades a lo largo de todo el tiempo de
reaccion. Los polimeros sintetizados bajo condiciones no estequiométricas rindieron
polimeros de alto y ultra alto peso molecular, se determino el peso mediante GPC y
viscosidad inherente (ninn>1dL/g) en viscosimetro de Ubbelhode. Los materiales
también tuvieron buenas propiedades mecanicas.

Estos polimeros tienen posibles aplicaciones en membranas de separacion de
gases, en la industria electronica, en la industria aeroespacial y como peliculas para
capturar metales pesados.

Palabras clave: Polimeros, estequiometria, superacidos.
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Sintesis y caracterizacion de 4,4’-diamino-4"’-

trifluorometiltrifenilmetano.
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En los ultimos 20 afios, las PI's se han considerado uno de los mejores para
membranas de separacion de gases debido a su razonable permeabilidad de CO; y
su alta selectividad hacia el CH4, ademas de otros gases, liquidos y vapores como
propiedades térmicas, mecanicas y resistencia a casi todos los agentes quimicos.
Sin embargo, la sintesis y en especial el procesamiento de esos polimeros
presentan grandes dificultades debido a la limitada solubilidad y alto punto de fusién.
Se han realizado numerosos esfuerzos para aumentar la solubilidad a través de la
sintesis de nuevos mondmeros diamina o dianhidrido. La estrategia consiste en la
incorporacion de sustituyentes voluminosos, flexibles cadenas alifaticas laterales, y
la variacion de la estructura quimica de los dianhidridos de la poliimida para la
formacién de diversas membranas.

4-4’-Diaminotrifeniimetano (DA-TPM) y sus derivados, constituyen una familia
interesante de mondmeros para la sintesis de varios polimeros rigidos como
poliamidas (PA’s) y PI's. La sintesis de DA-TPM desarrollada por nuestro grupo de
investigacion es simple y altamente eficiente usando reactivos econdmicos y
comercialmente disponibles como son la anilina y benzaldehido. En este trabajo se
planea usar la ruta sintética disponible para la obtencion de una DA-TPM con un
grupo voluminoso trifluorometano (4,4’-Diamino-4”-trifluorometiltrifenilmetano (DA-
TPMCF3)) (Esquema 1), con el fin de en un futuro usar esta diamina para la sintesis
de nuevos materiales poliméricos.

CFy

[o] H
NH;
is C HNHCI
a _—
= 150°C 1aM MH..
t=3.5 hr

CFy

Esquema 1. Sintesis de la DA-TPM-CF.
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Resultados

Se ha realizado la sintesis de la DA-TPM’s como son: DA-TPM y la DA-TPM-CF3
obteniendo rendimientos del 80%-90% realizando analisis por RMN-H', después de
esto se realizo la preparacion de sal de estas diaminas que de igual manera se le
realizaron analisis por RMN-H', para proceder después a la policondensacion por un
paso y obtener las membranas correspondientes a lo cual se le realizaron analisis
por IR-FT tanto a reactivos como productos (dianhidrido y polimero)antes de la
realizacion de las membranas.

Ademas de estas pruebas se intentan realizar andlisis de TGA (analisis
termogravimétrico)

Palabras clave: trifenilmetano, poliimidas, separacion de gases.
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Caracterizacion de materiales para su potencial uso
en el desarrollo de un empaque biodegradable
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Una empresa productora de empaques para alimentos, flexibles, conformados con
celulosa y peliculas plasticas de polietileno, busca desarrollar un empaque
biodegradable con el fin de posicionarlo como un empaque amigable con el
ambiente. Los materiales poliméricos que podrian emplearse para sustituir la
pelicula de polietileno, que no es biodegradable, son el poli(acido lactico),PLA, y el
ecovio® que es una mezcla de ecoflex® con PLA, el ecoflex es el copolimero
poli(tereftalato de butileno-co-adipato), PBAT. Se busca que la sustitucion del
polietileno por algun polimero compostable iguale o mejore las propiedades fisicas
que tiene el empaque original.

Se caracterizé el empaque original y los materiales propuestos por diferentes
técnicas analiticas, como son: microscopia electronica de barrido (MEB),
espectroscopia de infrarrojo (IR), analisis térmicos (TGA, DSC), pruebas mecanicas
y pruebas de permeacion de vapor de agua para el caso del empaque original. La
pelicula plastica de polietiieno empleada para plastificar al papel, tiene un adhesivo,
que permite la adhesion con el papel. Sin embargo, al observar el empaque original
por microscopia electronica se observan dos capas definidas. Donde el espesor
promedio de la celulosa es casi 5 veces mayor que el de la pelicula plastica, por lo
que se puede clasificar como empaque bicapa. Se midi6 la fuerza promedio para
separar los dos materiales adheridos por unidad de ancho y la transmisién de vapor
de agua del empaque original. EI material con mejores propiedades térmicas,
morfolégicas y mecanicas es el PLA, por lo que es el mejor candidato para usarse
como remplazo de la pelicula plastica de polietileno.

Palabras clave: Empaque biodegradable, poli(acido lactico), Ecovio ®.
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Polimerizacion radicalaria de monomeros vinilicos,
catalizada por complejos ciclometalados de Ru (ll)

M. Garcia Vargas ', C. Aguilar Lugo’, L. Alexandrova'

"Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
e-mail: miriamgarcia_v@hotmail.com

El método de polimerizacion radicalica por transferencia de atomo (atom transfer
radical polimerization, ATRP) permite obtener polimeros y copolimeros de baja
polidispersidad y con estructuras bien definidas para una gran variedad de
monomeros Vvinilicos. Existen varios complejos de metales de transicion que
funcionan efectivamente en la polimerizacién radicalica controlada. El mayor éxito se
ha logrado con el empleo de compuestos de cobre y rutenio’.

Nuestro grupo de investigacion ha desarrollado rutas sintéticas para la preparacion
de nuevos complejos ciclometalados de rutenio (ll), estos complejos incorporan
multiples ligantes bidentados, dando como resultado complejos con una esfera de
coordinacion saturada y al mismo tiempo, son térmicamente estables en estado
sélido.

Dentro de las series de compuestos ciclometalados de Ru" sintetizados por nuestro
grupo se han encontrado rutenaciclos de 2-fenilpiridina, y 1,10-fenantrolina [Ru(o-
CesHs-2-py)(phen);]PFs, los cuales han sido aplicados con éxito en la polimerizacion
radicalica controlada/viviente de algunos mondmeros vinilicos.

[Ru(o- CeHs-2-py)(phen),]PFs

Estos catalizadores son eficientes en procesos ATRP, ya que promueven una
polimerizacién rapida con pesos moleculares y distribucién de pesos moleculares
controlados. Dichos complejos se utilizaron en la polimerizacion radicalica de
metacrilato de metilo y acrilato de butilo. También se sintetizaron copolimeros con
ambos monomeros.
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El chicozapote (Manilkara zapota) es una fuente de chicle natural (CN). Crece en las
regiones tropicales de América, principalmente en Guatemala, Honduras y México.
Se ha determinado que este latex es una mezcla de cis-1,4 (20%), trans-1,4 (73%)
and 3,4 (7%) poliisopreno, oxalato de calcio monohidratado y una fraccién resinosa.
El latex se calienta a agitacion constante para reducir el contenido de agua (<40%) y
obtener la goma base.

Es de gran interés usar el CN para producir polimeros funcionalizados (telequélicos),
debido a que es un recurso renovable y se puede degradar ya que posee
insaturaciones C=C. Los telequélicos son componentes clave en la sintesis de
copolimeros en bloque, redes poliméricas y como agentes entrecruzantes para
aumentar las propiedades térmicas y mecanicas de otros materiales.

En este trabajo se llevo a cabo la depolimerizacion de la goma base de CN (Mn
=1.2-104; PDI =1.3), usando los catalizadores: (1,3-dimesitil-4,5-dihidroimidazol-2-
ilideno) (PCys)Cl,Ru=CHPh (catalizador Grubbs 2% generacion) (G2) y (1,3-bis-
(2,4,6-trimetilfenil)-2-imidazolidinilideno)dicloro(o-isopropoxifenilmetileno)rutenio
(catalizador Hoveyda-Grubbs 2% generacion) (H-G2), en presencia de dimetil
maleato (DMM), dietil maleato (DEM) y metil metacrilato (MMA) como agentes de
transferencia de cadena (ATCs). Las reacciones se llevaron a cabo adicionando solo
la cantidad necesaria de disolvente para el catalizador. Se obtuvieron oligdmeros
telequélicos con grupos terminales éster, que se caracterizaron por: 'H, *C RMN, IR
y GPC.

Palabras clave: Chicle natural, depolimerizacion, metatesis, oligomeros, telequélicos.
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Sintesis, caracterizacion y propiedades épticas de
una nueva serie de oligotiofenos conteniendo
unidades de pireno unidos al esqueleto de
oligothiophene via espaciadores flexibles de
oligo(etilenglicol)
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Los oligotiofenos son una clase de semiconductores organicos de bajo peso
molecular, muy prometedor debido a su alta conductividad. La incorporacion de
unidades de pireno no soélo aumenta el rendimiento de fluorescencia sino que
también mejora la estabilidad térmica y la capacidad portadora de carga de éstos en
peliculas delgadas. Los oligdbmeros p- conjugados se consideran como materiales
prometedores debido a sus propiedades Opticas y eléctricas para la elaboracion de
dispositivos optoelectronicos como FET , OLEDs , moduladores electro-6pticos y
células fotovoltaicas.

La arquitectura molecular de los oligotiofenos se puede modificar cambiando la
longitud del esqueleto conjugado o incorporando cromoforos fotoactivos como
pireno. Esta estrategia es muy util para modular sus propiedades Opticas y
fotofisicas con el fin de desarrollar materiales luminiscentes. En este trabajo se
reporta la sintesis, caracterizacion y propiedades Opticas de una serie de
oligotiofenos conteniendo unidades de pireno unidas al esqueleto del oligotiofeno
través de cadenas de tetra y di (etilenglicol) para estudiar la influencia de la
geometria de las moléculas y longitudes del esqueleto de oligotiofeno; asi como la
formacion de excimeros (propiedades 6pticas).
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Propiedades estructurales y electrénicas de MgB2,
ZrB2y ZrB12 por difraccidon de rayos Xy
espectroscopias de electrones (XPSy UPS).

Veronica Vazquez Aceves', Lazaro Huerta Arcos’, Raul Escamilla Guerrero’
lUniversidad Nacional Autbnoma de México, Instituto de Investigaciones en Materiales,
México D. F., México

En el afio 2001 un grupo en Japdn publicé en la revista Nature un articulo titulado
"Superconductividad a 39K en el diboruro de magnesio". Este descubrimiento atrajo
inmediatamente la atencion de la comunidad cientifica, pues ya desde los 1950's los
compuestos tipo MeB2 ( Me = Sc, Ti, V, Y, Zr, Nb, Hf, y Ta ) habian sido estudiados, sin
embargo, debido a este descubrimiento un nuevo interés surgié por estudiar estos
materiales tanto a presion atmosférica como a alta presion.

En este estudio se propone: a) medir los parametros de red de la celda unitaria de los
diboruros MgB2, ZrB2 y del dodecaboruro ZrB12, b) identificar los estados quimicos de los
elementos que los componen; para posteriormente establecer si existe un mecanismo
de transferencia de carga entre el boro y los metales magnesio y zirconio.

Los compuestos MgB2, ZrB2 y ZrB12 se sintetizan por la técnica de horno de arco. La
fase cristalina se identifica por difraccion de rayos X (método de polvos), se determinan
los parametros de red con el programa Celref. Se identificaran los estados quimicos y
propiedades electronicas mediante la espectroscopia de fotoelectrones por rayos X
(XPS) y rayos ultravioleta (UPS). Los espectros obtenidos se analizan con el programa
SDP v 4.1.

Palabras clave: Superconductividad, espectroscopia de fotoelectrones por rayos X
(XPS), espectroscopia de fotoelectrones ultravioleta (UPS), cristales.
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Propiedades triboldgicas de
nanoparticulas de bismuto.
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El uso de nanoparticulas como aditivos en los aceites lubricantes han mostrado una
incremento en sus propiedades triboldgicas. Sin embargo, esto depende de las
caracteristicas de los nanomateriales, como son, tamafio, forma y concentracion.
Este trabajo presenta el andlisis de las propiedades tribolégicas de nanoparticulas
de Bismuto generadas por ablacién laser en un medio acuoso, las cuales fueron
depositadas sobre acero inoxidable AISI 304. Generando una pelicula e
incrementando su adherencia aplicando un recubrimiento de nanocompositos de Bi-
C.

El tamafio y la concentracion de las nanoparticulas, fue controlado por la intensidad
del laser y el tiempo de ablacion. El recubrimiento de nanocompositos fue realizado
por Sputtering (PECVD), en la cual, se utilizaron piezas de Bi, con una plasma de
Argén y C2H4 como gas activo. Se realizaron dos tipos de pruebas de rallado: De
carga incremental, donde se aplico una carga desde 0 a 5 N, y de rayado mdltiple,
en la cual, se realizan 3 rallones sobre la misma zona de contacto aplicando una
carga constante de 1, 2 y 3 N. La distancia recorrida fue de 5 mm y velocidad 5
mm/min. Utilizando como contra cuerpo una esfera de 100Cr6, con diametro de
1.587 mm. La pelicula y huellas se caracterizaron utilizando Perfilmetria, SEM y
Raman. Estudiando particularmente la huella generada, la fuerza de friccion durante
el ensayo y los cambios en el recubrimiento, se observd como las nanoparticulas
redujeron el desgaste generado sobre la superficie, sin embargo, también se
presentd un incremento en la fuerza de friccion.

Palabras clave: Nano particulas, Bismuto, Prueba de Rallado.
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Sintesis de nanoparticulas de 6xidos magneticos
mediante hidrolis forzada en poliol: caracterizacion

estructural y magnética
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En la actualidad existe un gran interés, tanto cientifico como tecnoldgico, en la
sintesis de nanoparticulas (NPs), en nuestro caso particular en la sintesis de
nanoparticulas magnéticas (MNPs). Este interés se debe en gran medida a que las
propiedades quimicas y magnéticas de las MNPs son muy diferentes a las
propiedades del material en su estado masivo (“‘bulk”). Los métodos de sintesis
tienen como principales retos obtener materiales con una estrecha distribucién de
tamano, asi como la obtencion de la microestructura y fases deseadas. En nuestro
grupo de trabajo se ha realizado la sintesis de una serie de NPs de oOxidos
magnéticos mediante la hidrdlisis forzada en poliol, las cuales se han caracterizado
estructuralmente mediante difraccion de rayos X (DRX) y microscopias TEM y HR-
TEM. Los padrones de DRX presentan la particularidad de que no muestran la
presencia de fases secundarias. La caracterizacion magnética se llevdo a cabo
mediante las técnicas de magnetometria de muestra vibrante (VSM), magnetometria
SQUID y resonancia de espin electronico (ESR). Este trabajo tiene como objetivo
presentar resultados generales de los estudios realizados a los materiales
sintetizados dentro del grupo de trabajo. La caracterizacion magnética se llevo a
cabo a diferentes temperaturas ya que una consecuencia de reducir las dimensiones
de los materiales ordenados magnéticamente es que en las nanoparticulas se
observa el fendmeno llamado superparamagnetismo por encima de una temperatura
caracteristica conocida como temperatura de bloqueo.

Palabras clave: Nanoparticulas magnéticas, poliol, superparamagnetismo.
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La termoelectricidad estudia la interaccién entre fenbmenos térmicos y eléctricos,
por lo que el transporte electrénico y el fondnico son fundamentales en dicho
estudio. Los dos efectos termoeléctricos mas importantes son el efecto Seebeck y el
Peltier. EI primero es la generacion de electricidad a partir de una diferencia de
temperatura, mientras que el segundo permite el transporte de calor de un lado frio a
uno caliente a través de la aplicacion de una corriente eléctrica. Mediante el efecto
Seebeck se puede generar electricidad a partir, por ejemplo, del calor residual en el
escape de los automoéviles, asi como de fuentes geotérmicas. Paralelamente, el
efecto Peltier es la base de nuevas generaciones de refrigeradores sin vibraciones ni
ruidos. Hoy en dia, la eficiencia de dichos efectos es todavia bastante baja para
remplazar la tecnologia existente. Sin embargo, hay indicios que muestran una
mayor eficiencia en materiales nanoestructurados [1].

En este trabajo hemos desarrollado modelos cuanticos que correlacionan la
estructura microscépica con la Figura de Mérito termoeléctrica (ZT=S?0T/k), donde
S es el coeficiente Seebeck, o es la conductividad eléctrica y k es la conductividad
térmica tanto por electrones como por fonones. Los calculos numéricos de ZT en
nanoalambres aperiddicos se realizan usando el método de renormalizacion mas
convolucién dentro del formalismo de Kubo-Greenwood [2] y el modelo de Born [3].

Palabras clave: Figura de Merito, Renormalizacion, Kubo-Greenwood.
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El estudio de nanomateriales a partir de calculos mecanico-cuanticos representa un
gran avance en el porvenir de la ciencia de materiales y la nanotecnologia. En este
trabajo se explican las propiedades electronicas de nanoalambres de ZnO, material
altamente empleado en dispositivos optoelectronicos, catalisis fotovoltaica, celdas
solares [1], materiales piezoeléctricos [2], entre otros. Dentro de la estructura de los
mismos se localizan atomos de oro en posiciones distintas, esto con la finalidad de
explicar propiedades como la fotoluminiscencia y la brecha de energia prohibida de
los nanoalambres que son sintetizados mediante el uso de centros de nucleacion
como el oro [3], con la posibilidad de que éste permanezca dentro de la estructura,
como un defecto o en los intersticios [4].

El trabajo realizado consta de tres etapas fundamentales: Efecto del confinamiento
cuantico en nanoalambres, dada su reducida dimension; el estudio de la presencia
de un hilo de oro en el interior de la estructura y, finalmente la presencia de atomos
de oro en los intersticios o bien sustituyendo atomos en la red. Para cada sistema se
realizd una optimizacién de la geometria empleando la teoria de los funcionales de
la densidad DFT/GGA [5] utilizando el funcional de intercambio y correlacion
parametrizado por Perdew-Burke-Erzenrhof [6], siendo uno de los mas usados para
sistemas periddicos [7]. Para las estructuras asi optimizadas se hizo un analisis de
energias de formacién, densidad de estados, potencial electrostatico, diagrama de
bandas y densidades electrénicas realizando calculos con tres bases diferentes
(MIN, MIN/ECP y DND/ECP).

Palabras clave: Nanoalambres, DFT, ZnO, oro, defecto.
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El cancer es una de las principales enfermedades que afecta a la humanidad. En la
mayoria de los paises desarrollados el cancer es la segunda causa de muerte.
Debido a la complejidad de la enfermedad existen muchos tipos diferentes, mas de
una centena. Algunos llegan a ser muy agresivos y deterioran la vida del paciente de
manera grave y rapida, como por ejemplo los tumores cerebrales. Existen pocas
terapias para el tratamiento de cancer cerebral, entre ellas la quimioterapia y la
radioterapia, pero no siempre logran ser exitosas. En el peor de los casos se recurre
a la cirugia, pero es posible no extirpar el tumor en su totalidad. Recientemente, se
han propuesto terapias alternas que buscan ser mas eficientes y menos agresivas.
Una propuesta atractiva es la terapia hipertérmica, la cual consiste en calentar el
tumor hasta producir dano celular irreversible provocando la muerte de las células
malignas. Dependiendo del tamafo y la localizacion del tumor se requieren fuentes
compactas que liberen el calor de forma precisa. En el presente trabajo se propone
un microcalentador de fibra optica. El dispositivo se basa en el efecto fototérmico
generado por nanotubos de carbono depositados en la punta de una fibra optica. La
luz que viaja a través de la fibra dptica es absorbida por las naoparticulas generando
una fuente de calor micrométrica. De este modo, es posible obtener un dispositivo
compacto, ligero y robusto que permite calentar zonas del orden de 100-200 um.

Palabras clave: fibras dpticas, efecto fototérmico, nanotubos de carbono, cancer.
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La ingenieria de tejidos se concibe como un campo multidisciplinario en el cual se
combinan conocimientos de medicina, biologia, fisica, quimica e ingenieria; su
objetivo es desarrollar tecnologia que permita restaurar, mantener o mejorar
funciones a nivel celular. Para la ingenieria de tejidos es indispensable el uso de
andamios celulares, los cuales debido a sus funcionalidades son el medio para
que las células se reorganicen y formen nuevos tejidos. Un tipo particular de
andamio celular es el formado a base de nano fibras poliméricas obtenidas
mediante la técnica de electrohilado. El electrohilado tiene sus origenes en una
patente publicada por John Francis Cooley en el afo de 1890, y su disefio ha
venido utilizandose hasta la actualidad sin mejoras sustanciales que mejoren el
rendimiento del sistema.

En este trabajo se presenta una reinterpretacién del instrumental utilizado en la
técnica de electrohilado. La reinterpretacion consiste en el redisefio de las
conexiones mecanicas del aparato original, las cuales se sustituyen por
conexiones cinematicas de rigidez 6ptima, con las cuales se busca incrementar la
precision inherente del sistema. El aparato de electrohilado de alta precision
permitira estudiar la relacién entre la precision en el posicionamiento de los
elementos del aparato, con la precision morfolégica de los andamios celulares
electrohilados obtenidos.
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Estudio tedrico de la estructura electrénica de
hidrocarburos aromaticos policiclicos como
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A.E. Torres, S. Fomine
Universidad Nacional Autonoma de México, Instituto de Investigaciones en

Materiales, México D. F., México
e-mail: aelizabeth.th@agmail.com

Se realiz6 un estudio tedrico de la estructura electrénica de algunos hidrocarburos
policiclicos aromaticos (PAH’s), que contienen desde 10 (C10H8) hasta 196 atomos de
carbono (C196H38) como un modelo para estudiar estructuras tipo “nanoribbons” de
grafeno (GNR’s) de manera sistematica. Para las diferentes estructuras se realizaron
célculos de optimizacion de geometria a nivel D3-B3LYP/ccpVDZ, analisis de estabilidad
SCF(singulete de capa cerrada) y calculos del diagnéstico D1 (MP2 y en algunos casos
CC2). Asimismo, se realizaron calculos de punto simple CASSCF(10,10)/6-31G(d) para
todas las estructuras optimizadas en los diferentes estados electrénicos estudiados;
singulete de capa cerrada, triplete, singulete de capa abierta, quintuplete y heptuplete.

Entre los resultados mas importantes obtenidos en esta primera etapa, se encontré que
las funciones que describen el estado basal de los PAH’s de gran tamafo, incluyendo a
los nanoribbons de grafeno, exhiben un caracter multiconfiguracional significativo
cuando las dimensiones del sistema exceden los 40-50 atomos. Los valores del
diagnésitco D1(MP2) como indicadores del caracter multiconfiguracional del estado
basal correlacionan con la inestabilidad del triplete detectada para las singuletes de
capa cerrada. Cabe sefialar que el caracter multiconfiguracional no necesariamente
indicé un estado poliradical. El estado basal de los PAH’s de menor tamafo se
caracterizé como singulete con practicamente una sola configuracién como referencia,
los sistemas de tamafio mediano mostraron un estado basal (singulete o ftriplete)
multiconfiguracional y un moderado caracter poliradical. El estado basal mas probable
de los sistemas mas grandes es poliradical.

Palabras clave: multiconfiguracional, poliradical, CASSCF, BS-DFT, grafeno.
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Estudio tedrico de las propiedades
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Las aplicaciones de los dispositivos semiconductores basados en silicio abarcan una
enorme gama de posibilidades, se ha reportado su uso como detectores de gases o
como dispositivos fotovoltaico, instrumentos capaces de convertir la energia
luminosa en electricidad. Entre ellos, las celdas solares son unos de los mas
atractivos por el impacto social y ambiental que tiene la busqueda de fuentes de
energia alternativas que nos permitan evitar el uso de combustibles fosiles.

El carburo de silicio (SiC) es un compuesto semiconductor. Su estructura consiste en
una red cristalina donde existen capas intercaladas de silicio y de carbono. Se llevd
a cabo el modelado de nanoalambres de SiC para estudiar la dependencia de las
propiedades electronicas de cambios en la superficie ocasionados por los atomos
que se enlazan a la misma. Para ello, se modelé nanoalambres de SiC y se coloco
moléculas de —NH2 y de -NO2 como grupos donadores y aceptores de electrones,
respectivamente.

El estudio se realiz6 mediante el programa de calculos de estructura electrénica
CASTEP. El método esta basado en la teoria de los funcionales de la densidad
(DFT, por sus siglas en inglés). La DFT es un modelo de la mecanica cuantica
alternativo a la solucién de la ecuacidén de Schrddinger para investigar la estructura
electrénica de sistemas de muchos cuerpos. La teoria esta basada en el uso de la
densidad electronica para calcular la energia del sistema y no trabaja directamente
con la funcién de onda.

Palabras clave: Nanoalambres, semiconductores, carburo de silicio.
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Estudio tedrico realizado en cumulos de cobalto ConHm (n=1-5 y m=1,5),
empleando la Teoria de Funcionales de la Densidad, con el uso de un funcional
hibrido (B3LYP). Se obtuvieron las estructuras geométricas del estado base para el
cumulo neutro, asi como para el anion de los distintos cumulos en base a una
busqueda extensa en la superficie de potencial. Los resultados obtenidos muestran
el comportamiento en el momento magnético del cobalto, asi como otras
propiedades respecto al tamafio del cumulo[1]. También en este trabajo se muestra
como cambian las propiedades al saturar los distintos cumulos de cobalto con
atomos de hidrogeno, con lo que se encontraron resultados interesantes tales como
el aumento en la estabilidad, asi como en algunos casos el aumento en el momento
magneético. Todos estos resultados son comparados y se observa su concordancia
con estudios tedricos y experimentales anteriores|[2].
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Estudio de fotoluminiscencia en nanocristales de

silicio embebidos en SiNx
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Intensos estudios se realizan en dispositivos emisores de luz basados en silicio debido
al alto potencial en las aplicaciones optoelectronicas compatibles con la tecnologia
actual. En este trabajo investigamos la fotoluminiscencia de nanocristales (nc) de
silicio embebidos en una matriz amorfa de nitruro de silicio no estequimétrico, el
crecimiento de los nc se realizé por medio de depdsito quimico en fase de vapor
asistido por plasma o PECVD (por sus siglas en inglés) usando como gases
precursores SiH2Cl2, NHs, H2 y Ar y condiciones de temperatura en 200 °C, potencia
de 30 W, y presiones de 250 y 500 mTorr. Las variaciones en los parametros de flujo
de los gases, la presion y el tiempo de depdsito afectan las propiedades luminiscentes
de las peliculas, asi como su estabilidad quimica. Los estudios en composicion y
morfologia de las mismas se realizaron por medio de FTIR, RBS y TEM. Las
propiedades Opticas se estudiaron por transmitancia UV-visible, elipsometria de
nulidad y fotoluminiscencia. Los resultados en fotoluminiscencia muestran
luminiscencia de luz blanca en cuarto obscuro, pero el pico de emisién se corre en
funcién de los parametros de crecimiento de las peliculas. También se analiza el
cambio en el indice de refraccion y el borde de absorcion en funcién de la composicion
quimica de las peliculas y del tamafio promedio de los nc.
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Estudio Tribolégico de Aceites Minerales
Adicionados con Nanoparticulas de Bismuto
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Basados en el hecho de que el la estructura cristalina del Bismuto y sus propiedades
mecanicas son semejantes al grafito, preparamos aceites minerales adicionados con
nanoparticulas de Bismuto como aditivos para tratar de mejorar las propiedades de
los lubricantes. Debido a lo anterior, nuestro estudio incluye pruebas tribolégicas con
distintas concentraciones de nanoparticulas de Bismuto producidas por ablacién
laser.

El estudio incluye pruebas de Ball Cratering utilizando una bola de 30 mm de
diametro de acero 100Cr6, 3 ml de cada muestra de aceite, carga constante de 2N y
2,000 vueltas (~1880m).

Las huellas se analizaron utilizando perfilometria, y un sensor de profundidad para
medir respecto al tiempo la profundidad del crater durante el proceso de desgaste.

El analisis fue hecho con y sin nanoparticulas y con distintas concentraciones de
tales.

Utilizando el sensor de profundidad, se obtuvieron resultados distintos para cada una
de las muestras de aceite utilizadas.

Palabras clave: Tribologia, Ball Cratering, Aceites, Nanoparticulas, Bismuto.
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Sintesis y propiedades nanoestructurales de
La0.6 Sr0.4 Co0.2 Fe0.8 O3-5 depositado por
rocio pirolitico, para celdas de combustible de

oxidos solidos de temperatura intermedia (IT-
SOFCs).
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Las celdas de combustible de 6xidos solidos son dispositivos altamente eficientes y
amigables con el medio ambiente. De manera simplificada, dichas celdas estan
constituidas por un anodo, un catodo y un electrolito solido y por lo general operan
en un intervalo de temperaturas de 800-1000 C. Se desea disminuir la temperatura
de operacion de dichas celdas, por lo tanto, los 6xidos denominados cobaltitas
(LaCo03) dopados con Sry Fe mantienen una estructura cristalina de tipo perovskita
y son materiales potencialmente aplicables para ser utilizados como catodos en (IT-
SOFCs). Por otro lado, peliculas delgadas, depositadas por rocio pirolitico
ultrasonico, estan siendo utilizadas para obtener electrodos porosos y homogéneos.

En este trabajo, el compuesto Lags Sro.s Coo.2 Feo.s Os.5 fue preparado por el método
de rocio pirolitico ultrasénico. ElI producto obtenido fue caracterizado
estructuralmente por difraccion de rayos X (DRX), la caracterizacién morfoldgica se
realizd6 por medio de microscopia electronica de barrido (MEB) y microscopia de
fuerza atomica (AFM).

Los resultados indicaron que el compuesto Laoes Sros Coo2 Feos Ozs5 e€s
nanoestructurado, con una estructura cubica tipo perovskita en el cual el tamafo de
las nanoparticulas esta en un intervalo de 60 — 150 nm.


mailto:Jd_roca@yahoo.com.mx

<
o:
<

Memorias 2do. Simposio de Estudiantes Asociados al IIM

Sintesis, caracterizacion y propiedades
de nanoparticulas magnéticas de la ferrita
de manganeso (MnFe204)
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La ferrita de manganeso en forma de nanoparticulas tiene aplicaciones potenciales
en el almacenamiento magnético, tecnologia ferrofluido y campos de la biomedicina
de la administracion de farmacos, tratamientos de hipertermia e imagenes de
resonancia magnética. Sus propiedades son dependientes de sus caracteristicas
microestructurales, es decir, el tamafio de particula y la forma. Para lograr materiales
de las propiedades fisicas y quimicas deseadas, la preparacion de nanocristales de
ferrita de manganeso a través de diferentes vias se ha convertido en una parte
esencial de la investigacion. Se han reportado varios métodos de fabricacién para
preparar nanocristales de ferrita de manganeso, incluyendo el método sol - gel, co-
precipitacion, poliol, y el método hidrotermal. En este trabajo las nanoparticulas se
prepararon por medio del método de poliol en el que se utilizé una mezcla de acetato
de manganeso (Il) y acetato de hierro (II) con Dietilenglicol (DEG) como disolvente.
La caracterizacion se efectué por medio de difraccion de rayos X (DRX), el tamano
medio de particula se determiné por medio de estudios de microscopia electronica
de transmision (TEM) y las propiedades magnéticas y el ciclo de histéresis se
estudiaron por medio del magnetémetro por vibracibn de muestra (VSM); Las
propiedades magnéticas dinamicas se determinaron por medio de resonancia
paramagnética electronica (EPR)
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Influencia del tantalio en la conductividad i6nica de
peliculas de Bi203
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Se evalud la influencia del tantalio (Ta) en la conductividad i6nica de peliculas
delgadas de Oxido de bismuto en fase delta (6-Bi,O3) depositadas por magnetron
sputtering utilizando atmosfera de Ar: O2 (80:20), una potencia de 100 W vy
temperatura de sustrato de 125 °C. Las propiedades de transporte se estudiaron
empleando espectroscopia de impedancias (EIS) en funcién de la temperatura
desde RT hasta 250 °C, en un intervalo de frecuencias de 1 Hz a 1 MHz, la amplitud
de la sefial utilizada fue de 1 V. Se utilizd una configuracion de electrodos
rectangulares de platino. De acuerdo a los estudios previos realizados sobre la
conductividad en las peliculas de 6-Bi,O3, se observé que la conductividad se vio
afectada con la incorporacion de los iones de tantalio, lo cual podria atribuirse a que
los iones de Ta ocuparon la red del 6xido de bismuto, presentando una disminucion
en la conductividad superficial.

Palabras clave: Bi»Os3, tantalio, conductividad i6nica, EIS.
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Sintesis y caracterizacion de peliculas delgadas
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hafnio dopado con europio.
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Las peliculas foto y catodoluminiscentes de 6xido de hafnio dopadas con europio
fueron sintetizadas por la técnica de Rocio Pirolitico Ultrasénico. ElI promedio de
espesor de las muestras medidas por elipsometria fue de alrededor de 300 nm. Los
resultados de difraccion de rayos-X mostraron la estabilizacion de la fase
monoclinica de la hafnia con una temperatura de reaccion (Tr) por debajo de 450 °C.
Se observé la evolucion de la estructura cristalina de las fases monoclinica a
tetragonal como funcion de la Tr y la concentracion de europio. Los estudios
fotoluminiscentes (PL) prueban la incorporacién de Eu® en la red cristalina del HfO,
y el espectro PL esta en concordancia con los estudios de difraccion de rayos-X.

El espectro catodoluminiscente no mostrd la presencia de la emision intrinseca de la
hafnia la cual es asociada a defectos en su estructura cristalina. Los valores Red/
Orange (R/ O), obtenidos de la razén entre las intensidades de los picos asociados a
las transiciones electrénicas dipolar (~612 nm) y magnética (~590 nm) de los iones
Eu®', indican la buena calidad dptica de las peliculas y su potencial aplicacion como
fésforo rojo en LEDs de luz blanca. Las peliculas presentaron una transmitancia
promedio de 80%. Los estudios foto y catodoluminiscentes se hicieron variando los
parametros de Tr y concentracion de Eu.
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Obtencion de peliculas de ZnO con

nanoestructura de barras por rocio pirolitico
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El oxido de zinc (ZnO) es un importante semiconductor de banda ancha, con un
amplio rango de aplicaciones en optoelectronica. También sobresale debido a la
gran variedad de morfologias que puede llegar a exhibir, cada una con propiedades
unicas, lo cual puede ser dirigido en la creacién y aplicacion de nuevos dispositivos.
La técnica de rocio pirolitico es un procedimiento sencillo y rentable para la
obtencion de peliculas delgadas. En este trabajo se optimizaron los parametros de
depdsito para obtener peliculas de ZnO con nanoestructura de barras. Se estudiaron
parametros como: la concentracion de la solucidn precursora, la temperatura de
depdsito, y la tasa de depdsito. Los sustratos utilizados fueron de vidrio corning, una
temperatura de 450°C y un flujo de gas portador de 1028 mi/min. Se analiz6 el
efecto de las condiciones de depdsito, en caracteristicas obtenidas en la pelicula
como la morfologia, cristalinidad, espesor y rugosidad. Los patrones de Difraccion de
rayos X, asi como las imagenes de Microscopia Electronica de Barrido muestran que
las barras obtenidas son de ZnO tipo wurtzita con diametros y longitudes por debajo
de 1 pm, creciendo preferencialmente en la direccién [002]. Finalmente la
caracterizacion optica fue utilizada para revelar el maximo de transmitancia y el
ancho de banda prohibida. Las peliculas de ZnO con morfologia de barras presentan
mayor superficie de contacto que una pelicula lisa, haciéndolas de gran interés en
dos prometedoras aplicaciones que tiene en comun fendmenos superficiales de
transferencia electronica: como fotocatalizador y como sensor de H,.

Palabras clave: Oxido de zinc, peliculas delgadas, rocio pirolitico.
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Estabilidad de la fase delta en peliculas
delgadas de Bi203:Ta
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En este trabajo reportamos la estabilizacién de la fase delta en peliculas delgadas
de Bi203 desde temperatura ambiente hasta 500°C por la adicion de iones de
tantalio. El delta-Bi203 es el material con mayor conductividad i6nica conocida, en
volumen es estable en un intervalo reducido de temperatura de 730-825°C, mientras
que alfa-Bi203 es la fase estable a temperatura ambiente. Sin embargo, cuando es
producido como pelicula delgada mediante métodos de agregacion atomica, la fase
delta puede ser mantenida en condiciones atmosféricas y se transforma a la fase
alfa solo después de un tratamiento de recocido, pasando por una transformacién
intermedia a la fase beta alrededor de 250-350°C. La adicion de tantalio durante el
depdsito de peliculas de Bi203 por magnetron sputtering permitio la conservaciéon de
la fase delta cuando es tratada térmicamente en aire hasta 500°C.

Palabras clave: 6xido de bismuto, sputtering, pelicula delgada, estabilidad térmica.
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Estabilizacion de las Propiedades fotocataliticas del
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El tratamiento de efluentes textiles se ha convertido en un tema importante para la
ecologia y la salud humana, debido a que los colorantes que se utilizan en la
industria textil son dificiles de degradarse mediante los tratamientos convencionales
para el agua residual. Recientemente se han estudiado las propiedades
fotocataliticas de semiconductores para la degradacion de este tipo de compuestos
recalcitrantes que contaminan el agua. Ademas se busca que estos materiales
puedan aprovechar la energia solar en el proceso, para hacerlo mas amigable con el
ambiente y sustentable.

En este trabajo se estudiaron las propiedades fotocataliticas de peliculas de 6xido
de zinc (ZnO) obtenidas por el método de rocio pirolitico. Sobre ellas fueron
depositadas nanoparticulas de plata (Ag) mediante sputtering. Se evalué el efecto de
las nanoparticulas de plata en el aumento de la actividad fotocatalitica del ZnO con
diferentes tipos de iluminacién: luz UV, luz blanca y luz solar, midiendo el espectro
de absorcion del colorante Anaranjado de Metilo. [1] Se determiné que la cantidad
de plata que optimiza la degradacion fotocatalitica del colorante es un depdsito de
3.5 nm de espesor de Ag. Se observd una excelente respuesta con luz solar y luz
blanca, pero no presenta actividad si se excita unicamente con luz en el intervalo
visible del espectro. [2]
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Estudio de las propiedades opticas de aleaciones de
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El silicio nanoestructurado se ha estudiado desde hace ya algunas décadas por las
diferentes aplicaciones que presenta éste en campos como la Optica y la fotonica.
Una de las formas en las que se producen dichas nanoestructuras es por medio del
crecimiento in-situ dentro de diferentes materiales que actian como matrices.
Anteriormente uno de los materiales mas utilizados era el 6xido de silicio (SiOx), sin
embargo, el nitruro de silicio (SiNx) se convirtio en un material mas 6ptimo por sus
propiedades.

El presente trabajo tuvo como finalidad estudiar el comportamiento 6ptico y quimico
del material formado por nanocumulos de silicio inmersos en una matriz de SiNx en
forma de pelicula delgada depositadas mediante la técnica de depdsito quimico en
fase vapor asistido por plasma (PECVD) y se realizé un estudio comparativo con las
peliculas de SiOx para observar las diferencias que radican entre éstos materiales.

Palabras clave: Silicio nanoestructurado, nitruro de silicio, PECVD, o6xido de
silicio.
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Propiedades oOpticas y eléctricas de peliculas
delgadas de ZnO:Al obtenidas por rocio pirolitico
ultrasénico
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En este trabajo se reportan las propiedades Opticas y eléctricas de peliculas
delgadas de oxido de zinc impurificado con aluminio (ZnO:Al) obtenidas por el
método de rocio pirolitico ultrasénico. Las peliculas fueron depositadas a partir de
acetato de zinc dihidratado y acetil acetonato de aluminio disueltos en metanol y
agua, y usando nitrogeno (N2) como gas de arrastre. Se obtuvieron los espectros de
transmision UV-vis de las peliculas depositadas bajo diferentes flujos de N2, y se
midié su resistividad por el método de cuatro puntas. También se midieron sus
espesores mediante perfilometria. Se observa un aumento en la transmitancia y una
disminucién en la resistividad por cuadro de las peliculas al aumentar el flujo de
nitrogeno. A partir de este estudio se determinan las condiciones de depdsito mas
adecuadas para utilizar estas peliculas como contactos conductores transparentes.
Las propiedades como contacto conductor trasparente (resistividad eléctrica=2.5
x10-3 Q cm, transmision éptica~80%) de las peliculas depositadas en las condiciones
oOptimas encontradas en este estudio, son comparables a las obtenidas por el mismo
meétodo en otros laboratorios, y por otros métodos de depdsito, tales como erosion
catédica y ablacion laser.’®
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Influencia de la concentracion de aluminio como
dopante en las propiedades opto — electronicas de
peliculas delgadas de 6xido de zinc.
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Las peliculas delgadas de ZnO impurificado son componentes importantes en la
mayoria de las celdas solares de peliculas delgadas. Estas requieren unos
cuantos micrometros de espesor, bajo consumo de material, técnicas simples de
produccion y alta productividad por depdsito en grandes areas. Con esto se busca
obtener la mayor eficiencia posible y el menor costo. Las peliculas de ZnO
impurificado sirven como frentes de contacto transparentes y conductivos, proveen
propiedades 6pticas como dispersion de la luz y subsecuentemente atrapando o
mejorando la reflexién de la luz de nuevo en el contacto. Las peliculas de ZnO
impurificado prometen mas altas eficiencias de conversion de energia, mientras
que el desarrollo de procesos tecnoldgicos provee una Optima calidad de pelicula.
La técnica a emplear para el depdsito de éstas peliculas es rocio pirolitico (Spray
— Pyrolysis). Esta técnica resulta econdmica y viable para obtener este material
con la calidad necesaria para aplicaciones como TCO. Ya se ha comprobado la
reproducibilidad y homogeneidad de las peliculas delgadas de ZnO depositadas
por rocio pirolitico a una concentracion constante de aluminio. El objetivo en este
trabajo es optimizar la cantidad de aluminio que es posible incorporar en la
estructura cristalina del ZnO, de forma tal que el aluminio favorezca la baja
resistividad sin modificar la estructura cristalina del 6xido y mantener asi la
transparencia del material. Se presentan resultados de analisis quimico para
verificar la cantidad de Al incorporado en las peliculas y difraccién de rayos X para
verificar la estructura cristalina del ZnO.

Palabras clave: ZnO, aluminio, rocio pirolitico, TCO.
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Propiedades Triboldgicas de Peliculas de NbN-Cu
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Este trabajo reporta el deposito de peliculas de NbN con inclusiones de Bi, las
cuales se depositaron utilizando un sistema de dos magnetrones acoplados. Ambos
blancos fueron de 2" de didmetro y se encendieron simultineamente, pero usando
potencias diferentes; 400 W DC para el Nb y 6, 10 y 20 W con RF para el Bi. Los
recubrimientos fueron depositados sobre Siy acero M2 a una temperatura de 200 °C
utiizando una mezcla de Ar/ N2, la presion de trabajo fue de 3 mTorr. La
composicién del recubrimiento se obtuvo mediante EDS; la morfologia, estructura y
dureza de los recubrimientos NbN-Bi también fueron estudiadas. El Coeficiente de
Friccion (CoF) del NbN-Bi se midi6 mediante pruebas de Pin on Disk usando una
carga de 5 N y una distancia de deslizamiento de 500 m. La dureza de los
recubrimientos de NbN-Bi disminuyd con el incremento de la cantidad del Bi, y el
CoF disminuy6 de 0.7 (recubrimiento de NbN sin Bi) a 0.3, debido a la estructura
laminar del Bi. Como el Bi tiene un punto de fusion bajo, las peliculas de NbN-Bi no
pueden ser utilizadas para recubrir herramientas de corte. Se propone la inclusién de
Cu en NbN, porque el Cu también es un metal suave pero con un alto punto de
fusion. Se pretende reproducir los resultados obtenidos con la adicion de Bi pero
ahora con Cu, y de esta manera obtener un recubrimiento con bajo CoF y alto punto
de fusion.
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Estudiamos el efecto de rectificacion de corriente eléctrica en complejos organicos
de transferencia de carga usando las herramientas de la quimica cuantica
computacional. También documentamos la existencia del efecto y en dado caso
investigamos su origen.

Relacionamos la estructura electrénica de los complejos con su eficiencia como
diodos moleculares y logramos el disefio de un rectificador molecular con una
eficiencia maxima.

Utilizamos la teoria de funcionales de la densidad para el estudio de las propiedades
rectificadoras de complejos de transferencia de carga. Se utilizé el funcional PBE
con correccion de dispersion, el cual ha mostrado dar excelentes resultados para la
determinacién de interacciones intermoleculares y es adecuado para estudiar las
propiedades electronicas de complejos organicos de transferencia de carga,
ademas, describe acertadamente la estructura electrénica de metales de transicion
(electrodos), lo cual es importante para el calculo de las curvas voltaje-corriente
(I-V).

Para el calculo de la RR es necesario conocer la curva |-V del diodo molecular. Para
ello utilizamos un esquema basado en calculos a primeros principios.
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Mediante simulaciones de Monte Carlo, realizamos el estudio de sistemas de
particulas coloidales con forma triangular, dichas particulas no tienen grosor y la
interaccidn entre ellas es de tipo esfera dura, pero ajustada a la geometria de las
mismas. Primero llevamos a cabo un estudio sélo de dos tridngulos inmersos en una
suspension coloidal para ver la influencia de las fuerzas de deplecion en el
acoplamiento de las particulas triangulares, es decir, que los triangulos se juntaran
por completo sin particulas coloidales entre ellos y ademas se alinearan vértice con
vértice, posteriormente estudiamos la influencia del numero de tridngulos en el
ensamblado de los mismos.
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Las sustancias quimicas reaccionan entre ellas. Una de las formas de interaccion es
mediante la transferencia de electrones. A este proceso se le conoce como reaccion
de oxidacion-reduccion o REDOX. Los venenos son sustancias que al entrar en
contacto con un ser vivo le causan dafos graves o0 en algunos casos hasta la
muerte. Se cree que uno de los mecanismos de accidén de los venenos es a través
de procesos REDOX. En este trabajo se presenta un estudio basado en la quimica
computacional de algunos venenos no proteinicos como el cianuro, la estricnina, el
fluoroacetato de sodio, la tetrodotoxina y el sarin. Para analizar la capacidad REDOX
se calcula la energia de ionizacion y la afinidad electronica. Con estos datos se
construye un mapa donador aceptor (MDA) de electrones, que es una herramienta
muy util para clasificar a las sustancias con respecto a su capacidad de donar o
aceptar electrones. Este mapa se ha utilizado con éxito en el estudio de muchas
sustancias antioxidantes.
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Simulacién de las propiedades electrénicas en
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En este proyecto se modelaron los espectros electronicos de dendrimeros
(moléculas hiperramificadas) con grupos aceptores y donadores de electrones. El
estudio se realizé dentro de la teoria de los Funcionales de la Densidad con el
modelo M052X/cc-pvdz. Para realizar el analisis se hizo uso de las energias de
absorcion y emision en estado excitado, asi como de los orbitales moleculares, de
los momentos dipolares (estado basal y excitado) y del potencial electrostatico
molecular. Se busco encontrar alguna correlacion entre la arquitectura molecular y la
distribucion de carga en las moléculas. Basandose en la magnitud del momento
dipolo en estado excitado, los resultados sugieren que se espera una mejor
separacion de carga para moléculas con grupos donadores y aceptores de
electrones, reduciendo la posibilidad de recombinacion del par electrén-hueco. Este
resultado sugiere que este tipo de sistemas podrian ser usados como candidatos
para aplicaciones fotovoltaicas. Asimismo se encontréo que el disolvente juega un
papel importante en los desplazamientos de Stokes, a mayor polaridad, los
desplazamientos son mayores.

Palabras clave: dendrimeros, estados excitados, momentos dipolo
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Efectos de Adsorcion de cumulos de Ag, Au, Pty

Pd en la conductividad del grafeno
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Se presentan los efectos de adsorcién en cumulos metalicos sobre superficies de
grafeno. Se realizdé un estudio DFT con la aproximacion PBE y seudopotenciales
para observar la adsorciéon de cumulos de plata, oro, platino y paladio con n atomos
(n=1, 2, 3y4). También analizamos la estructura electronica y la conductividad de
los sistemas. La conductividad fue calculada via el modelo propuesto por Katsnelson
y Geim [1] llamado “Frozen ripples”, donde los sitios de adsorcién son los centros
dispersores de nuestro sistema. En este modelo las corrugaciones microscopicas del
grafeno seran tratadas como ondas controladas, creando un potencial de dispersion
de largo alcance. La conductividad puede ser medida en términos de radios y alturas
de las deformaciones creadas por los cumulos adsorbidos.

Palabras clave: Grafeno, DFT, conductividad, “Frozen-ripples”.

Agradecimientos: Este trabajo fue financiado por una beca CONACyT.

Referencias:
[1] M. I. Katsnelson, A. K. Geim, Phil. Trans. R. Soc. A, 366, 195-204 (2008).



4
TS :
| Memorias 2do. Simposio de Estudiantes Asociados al IIM

Estudio de cumulos de oro con dos boros.
T. Castillo!, A. Martinez’

"Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México

e-mail: taniacastilloh@agmail.com; martina@unam.mx

Los cumulos de oro son de gran importancia en la actualidad debido a su importante
uso en diferentes ramas de la ciencia tales como la medicina, la catalisis y el estudio
de nuevos materiales en donde estos cumulos son utilizados como sensores [1-2].
Los cumulos de oro pueden adoptar diferentes geometrias en dos o tres
dimensiones confiréndoles distintas propiedades de gran interés en nanotecnologia.
Estas geometrias pueden ser jaulas planas o esféricas, o bien geometrias
piramidales [3-4].El hecho de que los cumulos se presenten preferentemente en una
estructura que en otra, tiene repercusiones importantes en sus propiedades
quimicas, ya que las estructuras planas resultan ser mejores aceptores electronicos
que las tridimensionales [4]. Los cumulos de oro son reactivos frente a moléculas
pequefias como el CO, el O,y el CaHa4.

Ultimamente, se ha centrado la atencién en el estudio de las propiedades de
cumulos de oro con sustituciones de otros atomos como el boro [5]. Esto resulta de
gran interés ya que ambos elementos son muy conocidos por formar,
individualmente, cumulos de geometrias planas a grandes tamaros. Estudios sobre
las propiedades electronicas de estos sistemas, revelan resultados muy interesantes
a nivel de su capacidad de aceptar electrones. La presencia de atomos con diferente
electronegatividad dentro del cumulo, afecta su estructura y su capacidad de donar
electrones. Los cumulos de oro con un boro se vuelven mejores donadores
electronicos que sus cumulos de oro equivalentes [5], esta propiedad se intensifica
al agregar otro atomo de oro. Esto conlleva una modificacién en la reactividad del
cumulo volviéndolo mas reactivo frente a especies aceptoras de electrones.

Palabras clave: Calculos DFT, cumulos oro-boro, aceptores electronicos.
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Analisis conformacional y actividad antirradical de
pigmentos omocromos

Y. Romero1, A. Martinez'

"Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
e-mail: yanetrn@gmail.com

Los omocromos son pigmentos que se encuentran principalmente en artrépodos e
insectos y son los principales productos obtenidos de la ruta metabdlica del
triptéfano[1]. Este grupo de colorantes naturales, constituidos principalmente por la
kinurenina, el acido kinurénico, la 3-hidroxikinurenina, la xantomatina y la omatina-D,
abarcan tonalidades como el amarillo brillante, anaranjado, café, rojo e incluso
purpura y violeta. Tanto para la kinurenina como para la 3-hidroxikinurenina, se han
encontrado propiedades antioxidantes[2]. Sin embargo, estudios recientes en el
campo de la neurologia, han mostrado que la 3-hidroxikinurenina presenta
propiedades antirradicales; pero que al mismo tiempo, la presencia de esta molécula
en procesos cerebrales podria estar relacionada con diferentes desordenes
psiquiatricos[3].

A pesar de todos estos resultados, no existen analisis teoricos sobre la capacidad
antirradical de los omocromos ni el mecanismo de reacciéon que les confiere tal
propiedad. Por esta razdn, este trabajo se centra en estudiar desde el marco tedrico
de la Teoria de los Funcionales de la Densidad (TFD), la capacidad antirradical de
estos pigmentos. Para ello, se realiza un analisis conformacional de las estructuras
geométricas de cada molécula y se estudian dos mecanismos de transferencia
principales: transferencia electronica y trasferencia de atomo de hidrogeno. Los
principales resultados indican que la transferencia electronica cuando las moléculas
se encuentran en un medio polar es energéticamente posible para la kinurenina, 3-
hidroxykinurenina y la omatina D. La transferencia de atomo de hidrogeno es
termodinamicamente posible y de igual manera que para la transferencia electronica,
la ommatina D resulta ser el mejor antirradical.

Palabras clave: omocromos, antirradical, transferencia electrénica, transferencia de
atomo de hidrégeno, TFD.
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Reacciones prohibidas de cicloadicion de moléculas
estrogenoides y fulerenos. Estudio teorico.
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e-mail: citriogo@yahoo.com.mx

Las reacciones quimicas que puede llevar a cabo el fulereno pueden invadir
sectores prohibidos para otras sustancias organicas. Se sabe que en quimica
organica las reacciones térmicas de cicloadicion estan prohibidas por las reglas de
Woodward-Hoffman, sin embargo, en las simulaciones llevadas a cabo por nuestro
grupo, hemos encontrado la grata sorpresa de que el fulereno si puede llevar a cabo
éstas reacciones.

El epoxido de estradiol es conocido como el causante de la ruptura de DNA, que
lleva al cancer de mama que es un grave problema de salud publica en todo el
mundo.

Se han llevado a cabo simulaciones de reacciones entre fulereno sustituido y
epoxido de estradiol en diferentes medios, se ha encontrado que gracias a estas
reacciones el epdxido de estradiol queda inhabilitado para causar dafo sobre el
DNA.

Basandose en esta informacion, es este trabajo se describen estas reacciones
desde el punto de vista tedrico, los resultados son tan prometedores que es posible
proponer los derivados de fulereno como agentes farmacéuticos de prevencion y
tratamiento contra el cancer de mama.

Palabras clave: cicloadiciones prohibidas, fulerenos, epdxido de estradiol.
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Estudio experimental y simulacional para la
remocién de contaminantes metalicos depositados
en superficies conductoras mediante surfactantes

Maria del Alba Pacheco Blas', Héctor Dominguez Castro', Margarita Rivera

"Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
e-mail: madelalba@gmail.com

Actualmente la contaminacién de suelos y aguas por metales pesados es un
problema que busca resolverse ya que es un riesgo potencial para el ser humano.

Estudiamos surfactantes: catidnico, anidnico y bioldgico para analizar el efecto de
remocion de contaminantes metalicos sobre superficies conductoras. En la parte
experimental se contaminan superficies conductoras como grafito y el disco de
cristal de cuarzo de una microbalanza QCM con $CdSO_4$, $ZnSO 4% y se
caracterizan mediante SEM y AFM. Después se introducen al surfactante y se
estudia en la microbalanza de cuarzo el efecto de remocion del contaminante.

Paralelamente se realizan simulaciones de dinamica molecular de estos sistemas en
el programa DLPOLY con la finalidad de encontrar propiedades tales como la
tensién superficial y la distribucion de densidad que podemos comparar
directamente con el experimento.
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Estudio teérico de los glucésidos AHV-alfa y beta
empleando distintos mecanismos de transferencia
para explicar variaciones experimentales para la
inhibicién del radical DPPH.

M. Reina', Y. Romero’, A. M. Martinez'

"Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigaciones en
Materiales, México D. F., México
e-mail: mreina.2404@hotmail.com

Se ha observado experimentalmente que dependiendo de las conformaciones a 6
de algunos azucares hay diferencias en la inhibicion de ciertos radicales libres
(DPPH, ROO y OH). En este trabajo se presenta el estudio tedrico de los glucosidos
AHV o y p empleando distintos mecanismos de transferencia (electronica, de atomo
de hidrégeno (HAT) y de protones (H')). Ademas se estudiaron los centros de
reactividad quimica con base en el analisis de las funciones de Fukui, los mapas de
superficie de energia potencial y la adicion de especies quimicas explicando
satisfactoriamente por  estos métodos las diferencias observadas
experimentalmente.

Palabras clave: radical DPPH, gluc6sido AHV, funciones de Fukui
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