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REVISTA MATERIALES AVANZADOS

Presentacion

El comité editorial se enorgullece de presentar a ustedes, queridos
lectores, el nimero 35 de nuestra revista. El contenido de este
numero es abundante y muy variado, algo que agradecemos a las
multiples contribuciones de nuestros colaboradores que comparten
con ustedes a través de nuestra revista. De verdad, muchas gracias a
todos los autores. Presentamos la resefa del libro The Alchemy of Us,
How Humans and Matter Transformed One Another, en la cual Santiago
Torres, egresado del [IM, nos deleita con una narracién que invita a
la lectura y nos hace notar la relacion intrinseca entre la evolucion de
los materiales y la sociedad humana. En la biografia encontraran el
retrato de tres mujeres cientificas cuyo campo de accion es la Biologia
del comportamiento, seguramente han escuchado de ellas y de ese
ingrediente tan femenino en el que se involucran sentimientos, ciencia
y primates. Estamos seguros de que esta seccion, escrita por Eduardo
Casas, les sera especialmente conmovedora y podran percibir su
entrega y pasion por el trabajo experimental.

Contamos con varios articulos interesantisimos: una excelente
narracion acerca de fenomenos relacionados con la Fisica de
superficies, trabajos relacionados con el modelado molecular
de materiales, de la forma en la que se pudo preservar el
conocimiento en Irlanda antes de la aparicion de las primeras
universidades, de  catalizadores  industriales, corrosion,
superconductores, espumas metdlicas, produccion de hidrégeno a
partir de agua y, de forma muy especial y con gran orgullo queremos
presentar el articulo del cubrebocas SakCu, que es una mascarilla ya
implementada que protege de infecciones virales y microbianas,
y contiene una nanocapa metdlica que fue desarrollada en nuestro
Instituto. Este Ultimo esta narrado como un diario de navegacion;
seguramente disfrutaran todas estas lecturas tanto como nosotros.
El arte de este numero corre a cargo de Elisa Salas, sus caligramas y
esculturas en acido polilactico son interesantes y muy bellas. Al final
incluimos un material de apoyo a la docencia para mejorar su
experiencia con las clases a distancia.

No nos queda mas que agradecer su interés por nuestra revista,
invitandolos a que la lean con detenimiento, la disfruten, compartan y
se animen a colaborar con los mdultiples proyectos y lineas de
investigacion que tenemos en nuestro Instituto. jBienvenidos!
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“Timely, informative, and fascinating— a totally compelling work.

The

Alocfhemy
Us

— Elizabeth Kolbert

How Humans and Matter
Transformed One Another

Ainissa Ramirez

Basta la introduccion para darse una idea de lo maravilloso que
sera este libro. Ainissa, la autora, emplea brillantes analogias
entre la Ciencia de los Materiales y su vida en Nueva Jersey.
De forma casi autobiografica narra como poco a poco ella se
fue maravillando de esta rama cientifica y, sobre todo, “cémo
las personas inventoras fueron dando forma a los materiales,
y como los materiales fueron dando forma a la cultura”.

"
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Los capitulos del libro llevan por titulo un verbo diferente
(transmitir, capturar, descubrir) y a través de estos verbos se
nos ira contando cémo la ciencia en general, y la ciencia de
materiales en particular, han influenciado cada aspecto de
nuestra sociedad. Si gusta de las novelas gustara de esta
narrativa en la que se describen con detalle cada uno de los
aspectos cientificos en los que se desarrollan los diferentes
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25 de noviembre del 2021




Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM
25 de noviembre del 2021

REVISTA MATERIALES AVANZADOS

fragmentos historicos que nos cuentan. Sin perder el hilo
secuencial, podemos viajar en el tiempo y transportarnos a
épocas diferentes en las cudles los materiales cobraron una
importancia relevante (en torno a los cuales se van
desarrollando las tramas). Todo esto sin dejar de lado los
aspectos técnicos mas interesantes de cada hito cientifico y
como su influencia ha forjado aspectos importantes de la
sociedad en la que vivimos hoy.

Mi parte favorita del libro es cuando hablan de la muerte del
expresidente estadounidense Abraham Lincoln. Se hace una
analogia entre la aleacién metdlica que conforma el acero y este
extraordinario personaje de la historia americana; citando a la
autora “El acero, una aleacion de metal que se oculta a simple
vista, seria el gran conector del pais (un Abraham Lincoln en
forma material por decirlo de algin modo)”. También describe
a detalle el proceso de produccion del acero y su historia de
una manera en la que nunca nos lo hubiéramos imaginado,
incluyendo varios aspectos del proceso mediante el cual el
ingeniero Henry Bessemer ide6 aquel proceso siderirgico
conocido por nosotros y que revolucionaria al mundo.

Sobre ciencia basica, una de las cuestiones mas interesantes del
libro es cuando hablan de los materiales piezoeléctricos. Aquel
descubrimiento realizado por los hermanos Jacques y Pierre
Curie (foto), a finales del siglo XIX, sorprendié6 en ese
entonces y sigue sorprendiéndonos hasta nuestros dias.
La autora nos lleva de la mano para conocer interesantes
propiedades fisicas, termodinamicas y algunas de las
aplicaciones que se le han dado a este tipo de materiales a lo
largo de la historia.
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Leer este libro es sumergirse en la Historia de la ciencia y de
los materiales. Aprendera sobre sus contextos historicos y la
fascinante evolucion tecnolégica. Capitulo tras capitulo se
reconstruyen escenas cargadas de sentidos, con detalles
cientificos que no siempre nos cuentan los historiadores.
La narrativa es buena, bastante didactica al hablar de temas
cientificos y técnicos, no obstante, se encuentra sesgada
exclusivamente a aspectos de la historia estadounidense (si uno
no esta familiarizado con la historia americana de nuestros
vecinos del Norte, quizd necesite un poco mas de contexto).

iPor qué recomiendo el libro? Si formas o formaste parte de la
comunidad del Instituto de Materiales como yo, podras
sentirte orgulloso de que lo que estas haciendo ahora, en un
futuro, también formara parte de una fascinante historia,
iguales a las que se narran en esta edicion de divulgacion
cientifica. Si no conoces mucho sobre la ciencia de materiales,
podras conocer personajes, inventos y descubrimientos que le
dieron forma a algunos hechos icénicos de nuestra historia,
y seguro te interesara conocer mas alla de lo que leeras en este
libro o veras en las clases.

Ramirez, Ainissa. (2020). The Alchemy of Us,
How Humans and Matter Transformed One Another.
Cambridge, Massachusetts, EUA/UK: The MIT Press.

ISBN: 9780262043809
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De hominidos y primates

iTe ha ocurrido que en el zooldgico o viendo documentales de
grandes primates (chimpancés, gorilas y orangutanes) quedas
con la sensacion de que a estos animales solo les hace falta
hablar? En especial cuando los miras a los ojos y te preguntas,
iqué es lo que estaran pensando! Siendo nuestros parientes
mas cercanos, desde el punto de vista evolutivo, compartimos
fisiologia y algunos comportamientos que causan en nosotros
gran empatia. ;Cémo habran sido nuestros ancestros hace dos
millones de afios (cuando se separaron del ancestro comun de
los primates y empezaron a convertirse en seres humanos)?
iCuando adquirieron las habilidades que nos caracterizan a los
humanos y surgio la conciencia de nuestra propia existencia?

25 de noviembre del 2021
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Eduardo Casas Hernandez

LAMAT. Comunicacion de la ciencia;
Bidlogo experimental, Universidad Auténoma Metropolitana
unidad Iztapalapa. Ciudad de México

dino@xanum.uam.mx

El palecantropodlogo inglés Louis Leakey dedico la mayor parte
de su vida a desenterrar fosiles de nuestros ancestros en Africa
y aporté un gran conocimiento al estudio de la evolucion
humana. Sin embargo, si bien contaba con restos o6seos e
inclusive herramientas, no tenia ninguna evidencia de su
comportamiento social, cdmo se comunicaban entre si, como
colectaban su alimento... y es que como bien apuntaba,
“el comportamiento de los hominidos no se fosiliza”. Por eso
se planted estudiar el comportamiento de nuestros parientes
actuales, para tratar de entender qué eventos nos llevaron a
ser humanos, distinguibles del resto de los animales por la
capacidad de “pensar”.

Www.iim.unam.mx I 0
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Mientras continuaba con sus investigaciones de campo, formoé
un equipo abocado al estudio de los grandes primates en su
medio natural y la busqueda de comportamientos y habilidades
que nos dieran luz sobre nuestros ancestros. A la larga, el
equipo seria conocido como “lLas Trimates” (o también
llamadas “Los Angeles de Leakey”), un grupo de primatélogas

reconocidas internacionalmente: Jane Goodall, Dian Fossey y
Biruté Galdikas.

Janey Flo

Jane Goodall fue la primera de este grupo. Desde pequena
mostro gran interés por los animales y cuando tenia poco mas
de un afio su mama le regalé un chimpancé de peluche (al que
[lamé Jubileo, en honor al primero de esa especie nacido en el
zoologico de Londres). Jubileo la acompand en sus viajes la
mayor parte de su vida. Jane fue algo diferente a las ninas
“normales” de su edad, siempre con una gran curiosidad.
Entre sus primeros recuerdos cuenta haberse escondido
durante mas de 5 horas en el gallinero de su casa para ver
coémo una gallina ponia un huevo; por lo mientras, sus padres
desesperados la buscaron por todos lados e incluso llamaron a
la policia. El Dr. Doolittle y Tarzan eran sus lecturas
predilectas, y las disfrutaba encaramada en su arbol favorito.
Fue a los ocho afios que decidié que queria ir a Africa.

A los 18 anos tomé cursos para ser secretaria y consiguid un
trabajo en un estudio de cine que se dedicaba a producir
documentales, pero lo cambié por un trabajo de mesera que
era mejor pagado. Con este Ultimo ahorré lo suficiente para
viajar a Kenia y visitar la casa de los padres de una amiga.
Ese viaje marcaria su futuro a nivel personal y el de toda la
Primatologia a nivel mundial.

25 de noviembre del 2021
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Ya en Africa, consiguié un trabajo que le permitiese quedarse
alli y tuvo la oportunidad de conocer al Dr. Leakey (que en
aquel entonces era el director del Museo de Historia Natural
de Kenia). Su gran interés por los animales hizo que el doctor
le ofreciera un puesto de secretaria y asistente. Este trabajo le
daria la oportunidad de aprender rodeada de naturalistas, y de
inmediato lo aceptd. Poco tiempo después, Leakey la invitd a
una expedicion paleontolodgica a la Garganta de Olduvai, en
Tanzania (donde habia trabajado desde 1931, desenterrando
restos de ancestros humanos). Durante el viaje se dio cuenta
de que Jane era la persona que habia estado buscando durante
20 anos para desarrollar estudios de campo sobre chimpancés
en su habitat natural: una persona con interés por los animales
y su comportamiento, capaz de sobrevivir largo tiempo sin las
comodidades del mundo moderno. Y aunque la propia Jane no
creia estar preparada para ello, por no contar con una
educacion formal para la tarea, Leakey consideré que ahi
radicaba su gran ventaja. Asi podria estudiar a los animales con
la mente completamente libre de aquellos prejuicios que, en
ocasiones, acompanan la formacion académica y universitaria.

El Dr. Leakey se dio a la tarea de conseguir los apoyos
financieros necesarios y todos los permisos legales por parte
del gobierno de Tanzania, mientras que Jane se trasladaba a
estudiar un grupo de monos en una isla del lago Victoria.
Esta enriquecedora estancia le permitié aprender habilidades
de campo indispensables, tales como organizar un
campamento, elegir la vestimenta adecuada vy llevar
correctamente una biticora de notas. También aprendi6é a
relacionarse con los monos, prestando mucha atencion a los
gestos y movimientos que le permitiesen interactuar con ellos
sin que se mostrasen recelosos.

Tiempo después, tras resolver algunos inconvenientes con los
pescadores locales y después de un largo tiempo de espera,
logré establecer un campamento a orillas del lago Tanganica,
en lo que ahora es el Parque Nacional Gombe. Era el aho
de 1960. Los primeros cinco meses la acompaid su madre,
Vanne Goodall, ya que las autoridades no permitian que ningiin
extranjero permaneciera solo en la selva. Fue ella quien le
sirvio de apoyo y fue en este tiempo que Jane descubrié que
su vocacion definitiva estaba alli.

Desde que inicio sus estudios de campo rompi6 algunas de las
reglas basicas establecidas por los etdlogos de la época, entre
las que se incluian no asignarles nombres propios a los animales
ni relacionarse directamente con ellos. Antes era costumbre
asignarles un nimero a los especimenes y era preferible la
observacion desde una distancia que no permitiese detectar la
presencia del investigador por parte del objeto de estudio.

Www.iim.unam.mx I I
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A ella, en cambio, se le ocurri6 la idea del “Club de la banana”,
una choza en la que dejaba comida para los chimpancés
(aunque después tuvo que desmantelarla, por las fieras disputas
que en ocasiones se llegaban a presentar entre los primates).
Pudo establecer una relacion estrecha con estos primates y
convertirse, por 22 meses, en el miembro de la tropa de mas
bajo rango. Para reconocerlos empleaba nombres que
resaltaban las diferencias entre ellos o que hacian referencia a
su comportamiento, sus caracteristicas o al parecido que
tenian con algunos de sus conocidos. McGregor, David
Graybeard (el de la barba gris), Goliat, Goblin, Flo y Gremlin
fueron algunos de los primeros en ser nombrados.

Mencién particular merece la hembra Flo, quien en 1961
acepto su presencia y le permitio a Jane ver de cerca el cuidado
maternal que las chimpancés prodigaban a sus crias. Observo
a 5 de las crias desde su nacimiento: Faben, Figan, Fifi, Flint
y Flame. También pudo constatar el comportamiento social de
estos primates, porque Flo tenia una alta jerarquia dentro del
grupo y recibia atenciones especiales por parte de ellos.
Cuando la chimpancé murié de vejez, en 1972, algunos
periddicos ingleses publicaron obituarios en su memoria, pues
para ese entonces se habia convertido ya en una celebridad de
fama internacional. Desde el principio, los estudios de Jane
mostraron  caracteristicas  insospechadas acerca  del
comportamiento de los primates. Estos hicieron que se
modificara nuestra forma de ver a los chimpancés y, también,

la forma de vernos a nosotros mismos.

Observo que también eran carnivoros, incluso descubrié a una
banda de chimpancés cazando crias de jabalis recién nacidos
para después compartirlos con el resto. El descubrimiento mas

25 de noviembre del 2021
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importante fue hallar que los chimpancés son capaces de usar
y fabricar herramientas. Ellos buscan y seleccionan
cuidadosamente las piedras planas que les sirven de yunques y
martillos que luego utilizan para abrir nueces silvestres.
También son capaces de acondicionar ramitas de arboles
(despojandolas de su follaje) para después introducirlas en
termiteros: las termitas se aferran a la rama y los chimpancés
las comen, como quien come una golosina. De hecho, estos
insectos constituyen una parte importante de su dieta.
En algunas ocasiones pudo observar como fabricaban
“esponjas” improvisadas (con hojas, que masticaban
previamente), mismas que introducian en cavidades de rocas y
troncos para poder recuperar el agua contenida en ellos. Hasta
ese momento, siempre se habia distinguido a los humanos del
resto de los animales por ser “los fabricantes de herramientas”.
A raiz de los descubrimientos realizados por Jane Goodall,
Louis Leakey sugirid que era necesario redefinir el concepto
que teniamos de lo que es un ser humano o al menos el
concepto de herramienta, je incluso comenzar a aceptar a los
chimpancés como humanos!

Ella también observo el lado agresivo de los chimpancés.
Vio cémo cazaban sistematicamente a primates mas pequenos
como los colobos y registro las luchas que se producian entre
tropas rivales de chimpancés. En algunos sitios fue duramente
criticada al compartir publicamente sus observaciones, pues
sus estudios proponian que los seres humanos no eran los
Unicos con rasgos de personalidad y tampoco los Unicos capaces
de mostrar un pensamiento racional y emociones, como la
alegria o el dolor-.

Continud su vida académica y en 1966 obtuvo un doctorado
por la Universidad de Cambridge con la tesis titulada
Comportamiento de los chimpancés de vida libre, resumiendo los
primeros 5 afos de estudio en Gombe. Su trabajo sirvié de
modelo y también sentd las bases para las primatodlogas
Dian Fossey y Biruté Galdikas, cuando fue su turno de estudiar
a gorilas y orangutanes, respectivamente.

En 1977 establecio el Instituto Jane Goodall, destinado a apoyar
los estudios del centro Gombe de investigacion y asi, 20 anos
después de iniciar sus estudios de campo, inici6 sus labores
dedicadas al activismo a favor de la proteccion de los animales
salvajes y sus habitats, asi como por un trato respetuoso hacia
todas las especies animales. A la fecha ha recibido innumerables
distinciones por su trabajo, pionero en el estudio y la
conservacion de los grandes primates, labor que hasta la fecha
continlia con gran pasion a sus 87 anos de edad.

Www.iim.unam.mx I 2
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Dian y Digit

Dian Fossey tuvo una infancia marcada por el divorcio de sus
padres (a los 6 anos) y por el rigido trato que recibio del
segundo esposo de su madre, quien nunca le brindé apoyo
emocional. Esto la llené de inseguridades personales que logré
subsanar al conectarse estrechamente con los animales,
especialmente con los caballos. Incluso llegd a convertirse en
una experta amazona ganadora de varias competencias.
A sus 19 afos, durante unas vacaciones en un rancho de
Montana, EUA, reivindicé su amor por los animales y se anoto
para tomar un curso de veterinaria en la Universidad de
California (en contra de los deseos de su padrastro que
pretendia obligarla a estudiar algo relacionado con Economia o
Finanzas). A partir de ese momento dejé de recibir apoyo
econoémico de sus padres, por lo que tuvo que desempenar
diversos trabajos como dependienta, laboratorista y obrera.
Sigui6 estudiando y logré terminar una carrera como terapeuta
ocupacional, llegando a dedicarse a la atencién de nifios con
discapacidad en un hospital de Louisville, Kentucky.

En 1963 obtuvo un préstamo equivalente a un ano de trabajo
y con él logré financiar un viaje de siete semanas a Africa.
Sus recuerdos mas entranables fueron en el criter del
Ngorongoro (famoso por su abundancia de vida salvaje),
el Monte Mikeno (lugar donde se hicieron los primeros
estudios sobre gorilas) y la Garganta de Olduvai. Fue en este
ultimo donde se entrevistd con Louis Leakey, quien trabajaba
ahi desde 1959 y para esa fecha habia logrado importantes
descubrimientos sobre los primeros hominidos. Alli pudo
externar su interés por el estudio de los gorilas. Leakey le
hablé sobre los trabajos que Jane Goodall habia realizado con
los chimpancés de Gombe y también la invitd a visitar las
excavaciones mas recientes en las que él trabajaba. Pero la mala
fortuna siguid a Dian en esa visita y el dolor que la acompaiié
después de romperse un tobillo la hizo vomitar sobre un f6sil
de jirafa recién recuperado. Pero las heridas sanan y los restos
fosilizados se limpian, y después de esa visita pudo dirigirse a
los montes Virunga, en Uganda. Ahi tuvo la oportunidad de ver,
por primera vez en su vida, a los gorilas de montana en su
habitat natural. Este encuentro marcaria el resto de su vida, y
se prometid a si misma regresar para estudiar a estos
majestuosos animales. Poco tiempo después tuvo que regresar
a Kentucky para trabajar y pagar la deuda de su viaje, pero
aprovecho este tiempo para publicar algunos articulos con
varias de sus fotografias y relatos en el periédico de amplia
circulacion The Courier Journal.
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Cerca de tres afios después se reencontré con el doctor
Leakey, cuando daba una conferencia en Louisville. El recordé

su visita en Olduvai y el gran interés que Dian tenia por los
gorilas. Después de leer las publicaciones que habia hecho en
el periddico le dijo que ella podria convertirse en
“la chica de los gorilas”, y le propuso estudiarlos a largo plazo
(del modo que venia haciéndolo Jane Goodall, con los
chimpancés en Tanzania). Sin pensarlo dos veces acepto,
y mientras Leakey conseguia los fondos para la empresa, ella se
dedicé a aprender la lengua swahili y un curso basico de
primatologia. También se practico una apendicectomia,
a peticion de Leakey (ya que, seglin él, tendria que trabajar en
un lugar remoto y sin servicios médicos para atender tal
eventualidad). Unos meses después se enter6 de que la
operacion para quitarle el apéndice no era indispensable, sino
que fue la forma de poner a prueba su resolucion y
compromiso para el arduo trabajo que vendria.

En diciembre de 1966 se encontraba de nuevo en Africa.
De camino al Congo visitd el centro de Investigacion en
Gombe, donde hablé con Jane Goodall y aprendié valiosa
informacion sobre cémo establecer y administrar un
campamento en las montanas. Finalmente, se establecié al pie
de la cadena de montes Virunga (en la frontera entre el Congo
y Rwanda) y con ayuda de un guia y un rastreador local pudo
identificar rapidamente tres grupos de gorilas. Gracias a su
trabajo como terapeuta de ninos autistas, aprendié que podia
ganarse su confianza imitando las acciones que ellos hacian,
con suaves gruiidos y un comportamiento sumiso. Llegd a
reconocer a los gorilas de manera individual, por los rasgos de
su nariz (que son unicos, como nuestras huellas digitales).
Apenas un ano después de que iniciara sus estudios se vio
obligada a salir intempestivamente del pais, debido a una
guerra civil. Un grupo de soldados la apresaron durante dos
semanas, pero gracias a la ayuda de algunos conocidos pudo
dirigirse a Rwanda con la advertencia de nunca regresar.
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En septiembre de 1967 fundd el que seria su campamento
definitivo, el Centro Karisoke (por ubicarse entre los montes
Karisimni y Bisoke). Ahi se dedicé a estudiar los grupos de
gorilas que habitaban en un bosque de bambus a 3000 metros
de altura. Practicamente no habian tenido ninglin contacto con
seres humanos, salvo por las incursiones de cazadores furtivos

que traficaban con especies salvajes.

A Dian le result6 dificil habituar a estos gorilas a su presencia,
pero al cabo de un ano pudo interactuar con cuatro grupos
diferentes, sobre los que reportd  importantes
descubrimientos. Pudo documentar que las hembras pasaban a
otro grupo después de varios anos de permanecer con una
misma tropa. Esto prevenia la endogamia y permitia el
importante intercambio genético entre los grupos. Aprendio a
reconocer e imitar la compleja vocalizacion que empleaban los
gorilas para comunicarse entre ellos, y como ésta establecia la
jerarquia y las relaciones sociales (dentro de un mismo grupo
y entre grupos antagonicos). Recopilé también una gran
cantidad de informacion relacionada con la dieta de los gorilas
y la fabricaciéon de nidos temporales para dormir (mismos que
debian ser construidos de nuevo cada dia). Todo esto la llevo
a reconocer a estos primates como “gigantes gentiles, dignos y
muy sociables con personalidades individuales y fuertes lazos
familiares”.

Ella establecié lazos estrechos y cercanos con diferentes
individuos de cada grupo. Especialmente con un macho de
5 afos de edad que tenia el dedo de la mano derecha lesionado
y por esa razon decidid llamarlo Digit. Era un individuo que no
tenia companeros de su edad dentro del grupo y se sintio
atraido hacia Dian casi de inmediato. Ambos generaron una
verdadera amistad. La difusion y divulgacion de su gran labor
(junto con el especial apoyo de la National Geographic)
lograron atraer la atencion del publico hacia los gorilas.
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Haciendo pausas periddicas para viajar a Inglaterra logré
obtener su doctorado en 1974, reafirmandola como la mayor
especialista de gorilas en el mundo. Desde el inicio de sus
observaciones tuvo que involucrarse en la proteccion de estos
gigantes, puesto que el ganado de las aldeas vecinas invadia con
frecuencia el area de los gorilas y éstos eran cazados por los
cazadores furtivos que los vendian a zoolégicos de todo el
mundo o que comerciaban partes de su cuerpo a manera de
recuerdos para turistas o remedios. Se involucré entonces en
lo que denomind “conservacion activa”, practicando métodos
poco ortodoxos como el de emplear mascaras para asustar a
la gente, destruir las trampas de los cazadores o rociar pintura
sobre el ganado para alejarlo. Con esto se hizo de varios
enemigos en el campo y algunos detractores académicos que
cuestionaban sus métodos de estudio.

Recibio la vispera de Ao Nuevo de 1977 con la desoladora
noticia del asesinato de Digit, quien fue salvajemente
sacrificado por cazadores furtivos. Lo decapitaron y le
cortaron las manos para venderlas como ceniceros. El gorila
de mayor jerarquia del grupo de Digit murié un ano después,
y esto la llevo a la creacidn de la Fundacion Digit, para formar
patrullas en contra de estos cazadores. Recibi6 tal atencion y
apoyo de todas partes del mundo, que en la actualidad dicha
fundacion contintia con sus labores de proteccion a los gorilas.
La ejemplar vida de Dian tuvo un final tragico. El 27 de
diciembre de 1985 fue encontrada sin vida y con signos de
violencia en la cabana del Centro Karisoke. A la fecha no se ha
esclarecido quién la asesiné. Fue enterrada al lado de Digit, en
el mismo cementerio donde se encuentran sepultados varios
de sus amados gorilas.

Después de su muerte, la fundacion Digit fue renombrada
como “Fundacion Internacional para gorilas Dian Fossey” y
continud con la operacion del Centro Karisoke, hasta que en
1994 (a causa de la guerra civil en Rwanda), el centro fuera
arrasado y desmantelado. Los esfuerzos de Dian no han sido
en vano y las poblaciones de gorilas se estan recuperando
lentamente, en parte gracias al interés de los turistas
conscientes que viajan para ver de cerca a los gorilas en su
habitat y de preservarlos.

“Cuando te das cuenta del valor de toda vida,
te apoyas menos en lo que paso y te
concentras en la preservacion del futuro™
Dian Fossey
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Biruté y Beth

Sus padres (lituanos refugiados de la segunda Guerra Mundial)
se mudaron a Canada después de su nacimiento para poder
criarla ahi. Desde nina, Biruté Galdikas viajaba en su mente a
selvas lejanas llenas de criaturas exdticas. Es por eso que el
primer libro que pidio prestado en la biblioteca de Toronto,
cuando tenia tan solo 6 anos de edad, fue el de Las aventuras
de Jorge el curioso, un travieso mono que siempre ponia en
aprietos a su dueiio. Desde que iba a la escuela primaria sabia
que algin dia se convertiria en una exploradora y crecié con la
inspiracion de los trabajos de Jane Goodall y Dian Fossey, que
mostraba la National Geographic. Después su familia se mudo
a Los Angeles y ella se inscribié en la Universidad de California,
graduandose en Psicologia y Zoologia en el ano de 1966.

Continud con una maestria en antropologia, que completo tres
anos después.

Recién graduada tuvo la oportunidad de conocer a Louis
Leakey y platicarle acerca de su deseo de estudiar a los
orangutanes en su entorno natural. Al principio Leakey se
mostro renuente, pero ante la insistencia de Biruté accedié a
apoyarla (y de esta manera convertirla en la tercera trimate),
no sin antes hacerle la recomendacion de someterse a una
apendicectomia. Biruté, quien conocia la anécdota de Dian
Fossey, nunca se sometio a la operacion.

En 1971 visité a Jane Goodall en el Centro Gombe, vio a
Leakey en Kenya y finalmente viajo junto con su esposo a la
reserva de vida salvaje de Tanjug Puting, en la parte indonesia
de la Isla de Borneo. Antes de partir, recibi6 mdltiples
comentarios en el sentido de que le seria imposible estudiar a
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los orangutanes salvajes, porque a diferencia de los chimpancés
y gorilas, los orangutanes eran demasiado recelosos y dificiles
de observar. A esto se le anade la complejidad de que los
orangutanes viven en las copas de los arboles, dentro de
pantanos profundos. Esto no la detuvo y con mucho trabajo y
gran determinacion logré establecer el “Campo Leakey”,
nombrado en honor a su mentor, quien murié en 1972 y a
quien vio por dltima vez antes de partir hacia Borneo.
Tres semanas después de su llegada conocié a su primera
orangutana, Akmad. Habia sido capturada por taladores ilegales
y posteriormente incautada por las autoridades, asi que le fue
entregada para mantenerla en el campo Leaky para su
rehabilitacion y posterior liberacion.

Trabaj6 arduamente por mas de dos meses, rastreando
orangutanes a través de peligrosos pantanos insalubres y con
el agua siempre hasta la cintura (por lo menos), hasta que logré
avistar a Beth, una madre orangutana que cargaba a su pequena
cria, Bert. Tuvo la oportunidad de seguirlos a lo largo de cinco
dias continuos. Esta detallada observacion, la primera de su
tipo realizada con animales en estado de vida libre, fue
trascendente. Le mostré a Biruté que, con un poco de
dedicacion y esfuerzo, era posible estudiar a estos esquivos
primates, contra toda opinion experta que habia recibido antes
de embarcarse en su odisea.

En 1975 escribio su primer articulo de portada para la revista
National Geographic. Con este llegd la atencion mundial hacia
su trabajo, pero sobre todo hacia los orangutanes y las
precarias condiciones de su habitat natural. Documentd
asiduamente la ecologia y comportamiento de los animales en
vida libre, registrando los 400 tipos de alimentos consumidos
por ellos, ademas de la organizacién social y los patrones de
apareamiento que los caracterizan. Fue la primera en constatar
el largo intervalo que transcurre para que los orangutanes
tengan crias (7.7 ahos en promedio), este es uno de los
factores que pone a la especie en serio peligro de extincién.

Su trabajo no solo fue de indole académico y se extendi6 a la
preservacion del habitat de los orangutanes (que actualmente
disminuye a una velocidad sorprendente). Se enfocoé también a
la concientizacion y educacion de la poblacion local en materia
ambiental. Sus esfuerzos lograron el decreto de la formacion
del Parque Nacional de Tanjung Puting y el establecimiento de
la Fundacion Internacional del Orangutan, en 1986, que se
dedica a la recuperacion de simios capturados (huérfanos en
su mayoria) y su rehabilitacion para la posterior reinsercion en
su medio natural. Biruté es reconocida internacionalmente por
conducir el estudio continuo mas prolongado de cualquier
mamifero salvaje en el mundo, {40 anos continuos y contando!
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Durante la rehabilitacion y reinsercion se ha puesto de
manifiesto la gran inteligencia que tienen estos animales.
La mayor entre los grandes primates, fomentada,
principalmente, por su facilidad para la imitacion que les
permite aprender y eventualmente ensenar labores que son
relativamente complicadas. Una de las “alumnas” mas
destacados fue Supinah, orangutana que llegé al campamento
Leakey en 1981, después de ser confiscada por el gobierno de
Indonesia. Supinah logré imitar tareas tan complicadas como
trasvasar liquidos entre distintos recipientes, manipular una
brocha para pintar una cerca, colgar una hamaca y manipular
un bote atado en el borde del rio. Llegd incluso a intentar
encender una fogata, imitando a sus cuidadores.

Biruté Galdikas ha recibido innumerables reconocimientos
internacionales, incluyendo el premio “Kalparatu” (la mayor
condecoracién otorgada por el gobierno de Indonesia).
Aunque también ha sido duramente criticada, en especial por
sus métodos de rehabilitacion (que, seglin sus detractores,
resultan sumamente cuestionables). Lo cierto es que la
situacion actual de los orangutanes es mucho mas complicada
que cuando ella inici6 sus estudios en los anos setenta.
La caza furtiva, la desaparicion acelerada de la selva a causa de
la deforestacion, el crecimiento descontrolado de los plantios
de palma y el incremento de las actividades mineras son los
mayores riesgos. Se calcula que en los proximos veinte anos
las poblaciones viables de orangutanes fuera de los parques y

reservas naturales habran desaparecido.
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El legado de las Trimates

{Qué llevé a Dian Fossey a vivir a 3000 metros de altura sobre
un volcan extinto (donde el mal de montana y la depresién eran
tan comunes como la lluvia y la niebla)? ;A Jane Goodall a
arrastrarse sobre su pecho mientras seguia el rastro de los
chimpancés? ;A Biruté Galdikas a sumergirse en pantanos
infestados de sanguijuelas, bitaicora en mano y con el agua hasta
el cuello? Sin duda, su amor por los animales y por el
conocimiento cientifico, impulsado, también en parte, por la
curiosidad de Louis Leakey para tratar de conocer el
comportamiento de nuestros ancestros.

Bien lo reconocié Leakey desde un principio, se trataba de un
trabajo que solo podian llevar a cabo estas increibles mujeres
en particular, que compartian dos caracteristicas importantes.
La primera era que ninguna de ellas tenia una amplia formacion
como naturalista, esto les permitiria estar libres de los
prejuicios clasicos que suelen tener los especialistas
académicos. En segundo lugar, su gran caracter humano:
paciencia, persistencia, percepcion, entrega y la gran empatia
de las mujeres por sus sujetos de estudio, tratandolos como
individuos cuyas historias de vida influian en la estructura del
grupo. “No era cuestién de paciencia. Era un amor innato por
el lugar en el que se esta y por las bestias que se estudian”.
Ellas sacrificaron su bienestar, comodidad e incluso su familia y
su propia vida para lograr alcanzar sus mas profundos suefos.

La pionera, Jane, desarrollé su trabajo de campo por alrededor
de 20 anos. Dian solo pudo hacerlo durante 13 y Biruté ha
completado ya mas de 40. Todas lograron establecer un
acuerdo con sus animales de estudio, y dichos términos y
condiciones no fueron establecidos por los humanos:
la relacion se desarrollé siempre bajo los términos de los
animales mismos. Las biografias de estas grandes cientificas nos
hacen recordar que compartimos el planeta con especies
maravillosas que merecen nuestro mayor reconocimiento y
respeto. Especies que son, en cierta medida, demasiado
parecidas a nosotros.

“Las selvas tropicales son la cosa mds
compleja que un humano ordinario
puede experimentar en este planeta.
Una caminata en la selva, es una
caminata dentro de la mente de Dios™.
Biruté Galdikas
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Para saber mas de las Trimates

Para leer:

Favili E, Cavallo F. Cuentos de buenas noches para nihas
rebeldes. Editorial Planeta Mexicana, México. 2018.

Fossey D. Gorilas en la niebla. 13 anos viviendo entre los
gorilas. Biblioteca cientifica Salvat, No. 2. Salvat Editores,
Barcelona. 1985.

Galdikas B. Reflections of Eden: My Years with the Orangutans
of Borneo. Back Bay Books. 1996.

Goodall J. En la senda del hombre. Vida y costumbres de los
chimpancés. Biblioteca cientifica Salvat, No. 23. Salvat Editores,
Barcelona. 1986.

Montgomey S. Walking with the great apes. Jane Goodall,
Dian Fossey, Biruté Galdikas. Chelsea Green Pub.
Vermont, USA. 1991.

Morell V. Called “Trimates”, three bold women shaped their
field. Science 260 (5106): 420-425. 1993.

Ottaviani J, Wicks M. Primates. The fearless science of Jane
Goodal, Dian Fossey and Biruté Galdikas. Square Fish. 2015.

Peterson D. Jane Goodall: the woman who redefined man.
Houghton Mufflin Co. Boston, USA. 2006.

g
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.

“Well, well—another blond hair. ... Conducting a little
more ‘research’ with that Jane Goodall tramp?”
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Para ver:
Jane. Director: Brett Morgen. 2017. 90 minutos.

Documental biografico acerca de Jane Goodall, con especial
énfasis en su trabajo de campo.

Gorilas en la niebla. Director: Michael Apted. 1988.
129 minutos.

Pelicula dramatica basada en el libro homoénimo de Dian
Fossey, relatando su vida estudiando a los gorilas.

The last Trimate. Director: Stephen Van Mil. 2008.
52 minutos.

Documental sobre el trabajo de Biruté Galdikas con los
orangutanes de la isla de Borneo.

Para investigar sobre su trabajo y su legado:

https://janegoodall.org/

https://gorillafund.org/

https://orangutan.org

“Solo si entendemos, nos puede importar.
Solo si nos importa, podemos ayudar.
Solo si ayudamos, ellos se salvaran™

Jane Goodall

“El comportamiento de los hominidos
no se fosiliza”

Louis Leakey
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Valerie Jane Morris Godall (Londres, Inglaterra, 3 de abril

de 1934). Primatdloga especialista en chimpancés, activista a
favor de la conservacion y del bienestar animal. Casada dos
veces, tiene un hijo. Fue la primera Trimate. Tesis doctoral:
Comportamiento de los chimpancés de vida libre. Universidad
de Cambridge, Inglaterra.

Dian Fossey (San Francisco, California, 16 de enero de 1932 —
Parque Nacional de los Volcanes, Rwanda, 26 de diciembre de
1985). Etdloga y primatdloga, especialista en gorilas. Segunda
Trimate. Tesis doctoral: El comportamiento del gorila de
montana. Universidad de Cambridge, Inglaterra.

Biruté Marija Filomena Galdikas (Wiesbaden, Alemania, 10 de
mayo de 1946). Antropdloga, primatdloga especialista en
orangutanes, etologa, activista en conservacion. Casada dos

veces, 3 hijos. Tercera Trimate. Tesis doctoral: Adaptacion de
los orangutanes a la Reserva Tanjung Puting, Borneo Central.
Universidad Simon Fraser, Canada.
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Louis Seymour Bazett Leakey (Kabete, Africa Oriental

Britanica, ahora Kenya, 7 de agosto de 1903 — Londres,
Inglaterra, | de octubre de 1972). Arquedlogo y
paleocantropodlogo, pionero del estudio de la evolucion de los
humanos en Africa. Casado dos veces, 5 hijos. Tutor y mecenas
de decenas de estudiantes, principalmente de la Universidad de
Cambridge, Inglaterra.
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Test de aliento para detectar
COVID-19 en 60 segundos

Por: Yareli Rojas-Aguirre

Las mas de 200 000 personas que atraviesan el cruce fronterizo
de Malasia a Singapur deben presentar, desde el pasado mes de
mayo del presente afio, la huella molecular de su aliento, ademas
de sus visas de trabajo y pasaportes. jAsi es! Cada persona que
pasa por el cruce fronterizo en auto debe bajar la ventanilla y
exhalar a través de un sistema, similar al que detecta aliento
etilico a un conductor que ha bebido alcohol. El sistema creado
por la spin-off Breathonix, de la Universidad Nacional de
Singapur, utiliza boquillas desechables y esta disenado para
evitar la contaminacion cruzada. Tras soplar en el dispositivo,
el sistema (conectado a un espectrometro de gases-masas)
evalla los compuestos quimicos del aliento para determinar si
una persona esta infectada o no. La prueba reporta una
precision del 90 % y cualquier persona que dé positivo debera
someterse a una prueba confirmatoria de reaccion en cadena
de la polimerasa (PCR) para COVID-19.
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Noticias

La tecnologia se basa en que la infeccion por el virus SARS-
CoV-2 desencadena una serie de cambios metabdlicos que
alteran las proporciones de los compuestos organicos volatiles
que exhalamos. Durante anos se ha considerado que el aliento
puede dar pistas sobre una enfermedad, y que los médicos
podrian utilizarlo como una guia de deteccion temprana para
diversas enfermedades. Por ejemplo, el aliento con ligero olor
a barniz de ufias de una persona con diabetes (debido a las
cetonas producidas por el particular metabolismo de acidos
grasos) o el aliento a pescado rancio de una persona con falla
hepatica (debido al metanotiol y disulfuro de dimetilo).

En cuanto a infecciones virales, durante la epidemia de influenza
causada por el virus HIN| se encontré que pueden producirse
cambios en el aliento de una persona debido a la respuesta
inmune generada por el virus. Dichos cambios se atribuyeron
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a los compuestos 2,3-butanediona; 2,8-dimetilundecano,
y n-propilacetato. Para el caso de COVID-19, investigadores
de la Universidad de Beijing encontraron que los pacientes
hospitalizados a causa de esta infeccion exhalan mas butanoato
de etilo y menos butiraldehido y alcohol isopropilico que las
personas sanas.

Ademas de Breathonix, las companias Scentech Medical y
TeraGroup, en Israel, y Owlstone Medical en el Reino Unido,
se encuentran analizando la efectividad de otros prototipos
similares. Lo que hace a esta prueba sumamente atractiva es la
posibilidad de detectar a personas asintomaticas o personas
con sintomas leves. Ademas, esta tecnologia tiene un costo
promedio de 7 dodlares y medio. Gracias a mejores
espectrometros de masa portables y el avance en pruebas de
diagndstico a través del aliento, esta prueba podria haber
llegado para quedarse.
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Fosfacenos: jcompuestos de fosforo
&
que se parecen al benceno?

Por: Estrella Ramos

En esta seccion de noticias hablaré sobre un grupo de
compuestos que, si bien es cierto que no son exactamente
nuevos, nos gustaria mencionar. Apelando a sus conocimientos
de Quimica inorganica, les invitamos a jugar con la versatilidad
de los enlaces quimicos y ver como su correcto entendimiento
y manejo pueden ser el punto de partida para el disefo de
nuevos materiales.

Uno de los compuestos de fésforo mas conocidos por
nosotros es el fosfato (PO4*)* pues desempefia un papel
esencial en los procesos de intercambio y transferencia de
energia, tales como el metabolismo, la fotosintesis, la funcion
nerviosa y la accion muscular. También esta presente en los
acidos nucleicos (que podriamos decir que son las moléculas
de la vida) y forma parte del ATP (Adenosin Trifosfato o
Trifosfato de Adenosina), que es la molécula portadora de la
energia primaria para todas las formas de vida (bacterias,
levaduras, mohos, algas, vegetales, células animales).
Los esqueletos de los animales estan formados por fosfato de
calcio™. En la imagen puede verse la cadena de ADN, los
grupos fosfato forman el barandal de “la escalera”:
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El fosforo también puede enlazarse con el nitrégeno. Incluso
podemos pensar en el nitrogeno como un ‘“andlogo” del
oxigeno y, de esta manera, podemos pensar en compuestos
que son analogos formales de los fosfatos (en los cuales el O
se sustituye por N). Los compuestos formados por fosforo y
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nitrogeno se conocen como fosfazanos, si el enlace P-N es
sencillo (P-N), y fosfacenos, si es doble (P=N). Los fosfacenos
pueden ser compuestos ciclicos, abiertos o poliméricos. En la
imagen de abajo, uno ciclico:

En la actualidad, estos
compuestos constituyen una de
las familias de polimeros (que
recuerdan a las siliconas) mas
versatiles en cuanto a sus
aplicaciones. Para tener una
idea del impacto cientifico que
tienen los fosfacenos, una
bisqueda en  SciFinder***
revel6 que, en promedio, se
publican alrededor de 12
articulos  relacionados con
fosfacenos por mes.

Los fosfacenos se encuentran en la interfase entre la quimica
inorganica y la quimica organica. Los inicios de estos
compuestos se remontan a 1800, cuando se hacia reaccionar
pentacloruro de fésforo con amoniaco o cloruro de amonio,
generandose asi los compuestos (NPCl,); y (NPCL)s.

Mucho se discute acerca de la alternancia de enlaces sencillos
y dobles P-N en los fosfacenos ciclicos. Uno podria pensar que
se trata de un detalle sin importancia. No obstante, aquellos
mas versados en Quimica sabran que si los enlaces son todos
iguales, es posible hablar de cierta aromaticidad y que esta se
traduce en una serie de propiedades fisicas y quimicas. La
posible aromaticidad de los fosfacenos explica el porqué de la
similitud con el benceno, sin embargo, en estos pueden llevarse
a cabo reacciones de adicion nucleofilica-eliminacion (An-E)
que no ocurren en el benceno no sustituido. El fendmeno de
la aromaticidad es complejo y hay compuestos mas aromaticos
que otros. Se han desarrollado diferentes alternativas para
hacer evaluaciones experimentales del mismo, mencionaremos
aqui algunas de las condiciones que deben cumplirse para que
un compuesto sea aromatico:

e  Estructuras ciclicas
e Planaridad del anillo (aunque no ocurre siempre)

e Enlaces de la misma longitud (en este caso, hablamos
de los enlaces P-N)
e  Excepcional estabilidad quimica

El monomero (unidad que se repite) en un polimero de
fosfaceno es el [NPR,], en donde R puede ser F, Cl, Br o ciertos
grupos organicos.
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Si hace cuentas encontrara —_ —_
que, en la distribucion de =
los electrones de estas
unidades, tanto el fosforo
como el P

nitrégeno N
contribuyen con 5 e de
valencia. El nitrogeno tiene
un par libre y el fosforo usa R n

todos sus electrones para
enlazarse con cuatro vecinos (dos nitrégenos y dos grupos R).

Los polimeros de fosfaceno son flexibles. Para explicar este
comportamiento macroscopico en términos de la estructura
electronica del compuesto, debemos recordar que el fosforo
puede expandir su nube de densidad electrénica hacia los
orbitales 3d desocupados que posee. Es de esta manera que la
torsion del enlace P-N no afecta notoriamente el enlace.
Se piensa también que el enlace T no se encuentra
deslocalizado en toda la estructura, esto daria una explicacion
a que los fosfacenos sean incoloros y aislantes eléctricos.

Las propiedades tan variadas de los diferentes tipos de
polifosfacenos radica en la diversidad de grupos R que pueden
ser enlazados como sustituyentes. Esto da como resultado
materiales que pueden ser ya sea cristalinos o amorfos,
solubles o insolubles en agua, de alta Tg o de baja Tg
(flexibilidad a alta o baja temperatura), resistentes al fuego y a
disolventes, biocompatibles, etc.

Se propone su uso como retardantes de flama, pero no se
limitan a esa posibilidad. Las empresas que los producen
afirman que sus materiales ofrecen una resistencia superior a
la humedady al calor, y que son especialmente adecuados para
aplicaciones electronicas. Las aplicaciones comerciales de los
fosfacenos son notables, y para ilustrarlo, citaré los detalles que
ofrece Otsuka Chemical Co. Ltd, una empresa japonesa
dedicada al desarrollado de fosfacenos libres de halégenos y
amigables con el medio ambiente.

Ventajas: quimica verde no haldgena, excelente resistencia a la
hidrdlisis, resistencia superior al calor, se pueden utilizar en
una variedad de plasticos de ingenieria, se derriten con calor y
se disuelve en diferentes disolventes. Posibles aplicaciones:
placas de circuitos, selladores funcionales, componentes de alta
frecuencia, molduras de resina (PC, PPE, PET, PBT, HDPE, por
mencionar algunos), adhesivos y aditivos para pinturas.

*Existen otros, con estructuras tipo jaula. Ejemplos de estas
moléculas son el fésforo blanco, P4, y uno de los pentéxidos de
fosforo, P4O 0. Las estructuras tipo red son comunes;
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por ejemplo, los cristales de fosforo negro, en los que
los 4tomos estan enlazados unos con otros.

**Algunos tienen médula ésea, que es un tejido esponjoso que se
encuentra en el interior de algunos de los huesos del cuerpo como
las crestas iliacas (hueso de la cadera), el esternén o los huesos del

craneo. En el lenguaje coloquial se le llama tuétano y en México es un
componente de un guisado muy conocido llamado caldo de res,

por cierto, tltimamente esta de moda comerse el tuétano

en tacos (guisado que es considerado un platillo de lujo).

***Sistema de informacion integrado que comprende practicamente
toda la informacion cientifica y técnica que un investigador necesita
en las areas de Quimica, Biologia, Bioquimica,

Ingenieria, Fisica, Materiales, etc
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Tratamiento y control de
COVID-19 con Nanotecnologia

Por: M. Gonzalez Garnica

Junio, marzo y agosto del 2020 fueron meses cruciales para la
propagacion del virus SARS-CoV-2 proveniente de Wuhan,
China. En diciembre del 2019 surgié este problema de salud
global que ha generado decrementos poblacionales en los
diferentes paises del planeta. Derivado de ello, las distintas
ramas de la ciencia han concentrado esfuerzos para la
busqueda de tratamientos y control para el COVID-I9.
La Nanotecnologia, por ejemplo, realiza estudios partiendo de
que los principales mecanismos de deposicién de particulas en
el tracto respiratorio dependen del tamano de las mismas.
La impactacion y sedimentacion son importantes en particulas
grandes, pero para particulas de menos de 160 nm de
diametro[l] la difusion representa el mecanismo principal.
Las particulas nanométricas brindan, entonces, una amplia
gama de oportunidades para combatir el COVID-19, ademas
de nuevas soluciones para  problemas clinicos.
La nanotecnologia tiene un inmenso potencial para ayudar en
el desarrollo de entrega de medicamentos COVID-19, debido
a sus ventajas como la morfologia y el pequeno tamano de las
nanoparticulas[1], que permiten la entrega del farmaco a sitios
fisiolégicamente inaccesibles. La proporcién de nanoparticulas
aumenta, ademas, la carga del farmaco y por ende su capacidad
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de cruzar membranas con cargas negativas (debido a la
modificacion de la carga superficial de estas). Asi mismo,
poseen una actividad antiviral intrinseca (como las particulas
nanométricas obtenidas del Au, Ag[1] y Fe[2]).

El rendimiento terapéutico COVID-19 puede mejorarse
mediante varias vertientes de administracion de farmacos
particulados: encapsulacion de agentes en el nucleo para
aumentar la estabilidad[l], direccionamiento especifico a
través de restos de direccionamiento[|] y funcionalizacion con
polimeros PEG[I], para disminuir la cantidad de farmaco
necesaria para producir efecto. Autoras como Yasmin
Abo-zeid et al. [2] han publicado los resultados de sus
novedosas investigaciones para la mejora de terapias
antivirales, asi como del control o limitacion de la propagacion
de infecciones virales. La investigacion de la posible actividad
antiviral de nanoparticulas de oxido de hierro (IONPs)[2] en
SARS-CoV-2 y HCV mediante estudios de acoplamiento
molecular, demuestran que tanto el Fe,O; como el Fe;O4
interactUan eficientemente con las glicoproteinas del El y E2
del SARS-CoV-2 SI-EBD y del VHC[2]. Se observo la
formacion de un complejo estable con cambios
conformacionales en proteinas estructurales virales y se
pretende llegar a la posterior inactivacion del virus[2]. Diversas
soluciones contintan proponiéndose como medida avanzada
para el control del virus y otras infecciones nosocomiales.
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El derretimiento de glaciares y la
descongelacion del permafrost
podrian liberar virus antiguos

Por: Maricela Zapata Arroyo

El permafrost se derrite, virus y
bacterias resurgen por el deshielo

El permafrost es un ecosistema congelado en el tiempo.
Esta formado por rocas, arena, tierra y se encuentra repleto
de restos de vida muerta. Desde restos prehistoricos hasta
plantas antiguas. Practicamente todo lo que alguna vez caminé
o crecid en ese tipo de suelo se ha conservado en las
extensiones congeladas bajo su superficie, durante miles de
afos. Y no solo aparece sobre la superficie, sino que también
puede encontrarse bajo las profundidades de los océanos.
Segln los cientificos, el permafrost afecta alrededor del
25 por ciento del hemisferio norte.

Basicamente, el permafrost actia como un adhesivo al pegar
las capas de rocas y minerales que componen la superficie de
nuestro planeta. Su derretimiento puede cambiar
drasticamente el paisaje: los lagos pueden vaciarse, los rios
pueden cambiar de direccién y las costas pueden desintegrarse.
El permafrost también puede conservar una serie de
microorganismos y virus en estado viable, porque es frio,

oscuro y no contiene oxigeno.
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8 del deshielo :
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El cambio climatico esta derritiendo la capa de suelo
permanentemente congelada en las regiones polares
permafrost, liberando virus y bacterias antiguos que han
permanecido latentes durante miles de anos y que ahora
vuelven a la vida.

{Podrian los virus antiguos ser
un riesgo para la salud publica?

“Tal vez”, respondié al diario Newsweek el profesor de
gendémica y bioinformatica Jean-Michel Claverie, de Ia
Universidad Aix-Marsella, en Francia. “Podrian ser virus
antiguos que ya conocemos —como la viruela— y que
pensamos erréneamente que ya estaban erradicados”, ahadio.
“También podrian ser virus que provocaron extinciones
animales —o humanas— en el pasado, y de los que la medicina
moderna no tiene consciencia. Lo mismo aplica para las
bacterias, como las que provocan el antrax”.

Las esporas de antrax podrian permanecer viables en el
permafrost hasta por 2 500 anos. Segln los expertos, las
esporas de Bacillus anthracis se forman como parte de una
reaccion natural dentro del suelo. Es cuando los humanos
entran en contacto con esta bacteria que pueden desarrollar
desagradables ampollas, ademas de complicaciones posteriores
en el caso de no recibir ayuda médica. Y aunque algunas
comunidades han pasado décadas sin brotes de antrax, el
deshielo del permafrost esta volviendo a liberar esta infeccion.

Virus y bacterias resurgen
por el deshielo del
permafrost provocado por
el cambio climatico

La longevidad de los virus deriva del hecho de que,
técnicamente, no son seres vivos. Para activarse y reproducirse
deben primero penetrar la célula de un organismo vivo. Fuera
de la célula son particulas metabdlicamente inertes llamadas
viriones, “que podemos imaginar como semillas del virus
activado” como apunta el profesor Claverie. Esto significa que
no pueden morir en el sentido tipico. Los viriones pueden ser
ya sea infecciosos, cuando estan listos para “germinar”, o
inactivos, cuando se encuentran demasiado danados para
infectar o germinar. Dicho deterioro puede darse rapidamente
fuera de una célula; por ejemplo, la luz hace un dano increible
al ADN (o ARN) del virus. La pérdida de humedad también
puede provocar danos e incluso su inactivacion. Sin embargo,
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si las condiciones son propicias para su ‘“supervivencia”,
pueden permanecer infecciosos por periodos extensos. “Frio,
oscuridad y nada de oxigeno [andxico] es lo ideal”, dijo
Claverie. Esto hace del permafrost y los sedimentos oceanicos
profundos —frios, oscuros y andxicos— ambientes excelentes
para los virus.

Las esporas de antrax pueden sobrevivir por periodos
extensos en estado latente. En la imagen: la cepa Sterne de la
bacteria Bacillus anthracis, bajo una magnificacion alta de
12,483X. Foto: SMITH COLLECTION/GADO/GETTY. Rosie
McCall:

§ S RER 2 _:?N?\
AccV Spot Magn Det WD Exp FH—— 5um
200kV3.0 12483x SE 2520

o" BN Caxy- ie-ow s gz

El cambio climatico alterara drasticamente el mundo que
habitamos, particularmente a largo plazo. Y aunque todavia no
hemos visto el impacto que tendra el derretimiento del
permafrost en el mundo en su conjunto, este fenébmeno ya ha
tenido un efecto notable en los paisajes helados de la Tierra.
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Superconductividad controlada
en tricapas de grafeno
(giradas un angulo magico)

Por: Francisco Morales

En el nimero 29 de Materiales Avanzados publicamos la noticia
sobre la observacion de superconductividad en dos capas de
grafeno giradas un angulo de 6 ~ 1.1°, el “angulo magico” (con
una temperatura de transicion al estado superconductor
Tc =1.7 K). La observacion de superconductividad en bicapas
de grafeno ha promovido de manera importante el estudio de
las bicapas en otros sistemas, como por ejemplo WSe, y WS,.
Recientemente, Hao y colaboradores reportaron que tres
capas de grafeno, giradas una respecto a la otra por el angulo
magico 0 ~ 1.56°, también presentan superconductividad.

Es importante sehalar que la temperatura critica depende del
llenado de las bandas electronicas, lo cual determina un domo
al graficar T¢ como funcion de la concentracion de portadores
de carga y tiene una T¢ maxima de 2.1 K. Esta dependencia de
Tc con respecto a la concentracion de portadores se ha
observado, por ejemplo, en las ceramicas superconductoras.

La modificacion del llenado de las bandas en las tricapas de
grafeno giradas (y, por lo tanto, la variacion de T¢) se puede
lograr mediante el “dopado” con huecos o electrones.
El “dopado” se controla mediante la aplicacion de un campo
eléctrico entre las capas externas de la tricapa. Una de las
conclusiones de este articulo sugiere que Ia
superconductividad en las tricapas de grafeno no es del tipo
BCS. Que, en otras palabras, indicaria que el mecanismo de
interaccion entre electrones para formar pares de Cooper no
es mediante interaccion electron-fonén. El articulo de Hao y
colaboradores fue publicado en la revista Science 371, 1133-
1138 (2021).
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40 ainos de lucha contra el Sida

Por: Astron Martinez

Ahora mismo puede acudir a centros publicos especializados
ubicados en todo el territorio nacional y realizarse una prueba
rapida para detectar si usted tiene el Virus de Inmuno-
deficiencia Humano (VIH). Es gratis y los kits mas modernos
pueden, también, detectar sifilis. La ciencia de los materiales
aplicada a la inmunocromatografia es la que nos permite
elucidar el resultado de estos dos ensayos clinicos. Se hace
evidente en apenas unos minutos: una banda de color rojo para
resultados negativos; dos bandas indican un resultado positivo
a la presencia de anticuerpos anti-VIH.

Tan valioso como el oro

Lo que usted observa a nivel macroscopico, al mirar los
cartuchos de estas pruebas rapidas (las bandas coloreadas),
se debe a la acumulacién de oro coloidal. Para aquellas
personas versadas en nanociencias no es ninguna sorpresa la
coloracion del oro (que en bulto y en estado metdlico es de
color dorado, y a escala nanométrica es de color rojo).
Qué poético que este metal noble de la tabla periodica anuncie
un resultado que, desde el punto de vista de salud publica,
“vale oro”. El tiempo aqui es lo apremiante, ya sea para seguir
practicando sexo protegido y donar sangre en el caso de
resultados negativos, o comenzar el tratamiento oportuno
para evitar que la condicion de VIH positivo avance hasta las
Gltimas etapas en las que se convierte en el Sindrome de
Inmunodeficiencia Adquirida (mejor conocido como Sida).

Cartucho de un kit comercial para prueba rapida de VIH

Franja Franja
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antigenos de VIH

Afortunadamente, son otros los tiempos en los que vivimos y
muchas personas que viven con el Virus de Inmunodeficiencia
Humana nunca van a llegar a la etapa del Sida. También aqui
hay mucho que agradecer a la ciencia e ingenieria de los
materiales, y para entenderlo, debemos remontarnos a la
historia de esta pandemia.
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Lo que no se ve no existe

Las micrografias que por primera vez mostraron de manera
convincente el aspecto del virus del VIH se publicaron en 1984,
tras muchos esfuerzos —y algunos casos desleales de plagio
cientifico, robo de muestras y lucha de patentes—.
Fueron obtenidas mediante microscopia electrénica, como la
que tanto utilizamos en nuestro Instituto para caracterizar
materiales, y se suman a la galeria de Las imdgenes mds

importantes de la Historia por haber cambiado al mundo.

La temible “plaga gay” tenia al fin geometria y, contrario a lo
que negacionistas anticientificos murieron tergiversando,
se establecio a este esquivo y fragil virus como agente causal
del Sida.

Por debajo de las piedras

Sabiendo qué lo causa y como se transmite, llegd el tiempo de
buscar tratamientos. Pero esto nunca fue asi de sencillo.
Si usted, estimada persona lectora, se dedica a la investigacion
cientifica basica o convive con gente de ciencia, no le resultara
ajena la justificacion escrita (sobre todo para obtener recursos
o atencion) que empieza con “posible tratamiento para el
cancer/VIH”, “nueva molécula con posible actividad
anticancerigena/antiVIH”. Se ve trascendente en los protocolos
de investigacion y se ve atractivo a la hora de pedir
financiamientos para hacer quimica basica (y “lo que se ve no
se pregunta, ni se juzga”, dicen los divos). Si la persona
encargada de dicho proyecto se sincera con usted le dira que
ni de chiste espera acercarse, siquiera, a la cura absoluta y
definitiva del Sida (cancer, Parkinson, Covid-19, diabetes,
ponga aqui el padecimiento de su preferencia).
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Lo anterior puede o no haberle desencantado de la Academia,
pero en este caso en particular actué a nuestro favor.
Cientos de grupos de trabajo alrededor del mundo ensayando
miles de formulaciones, tratamientos y moléculas diferentes
tenian que llegar a algin resultado favorable, y asi fue. En 1987
se obtuvo el permiso sanitario para vender Azidotimidina, el
primer antirretroviral efectivo contra el VIH que ain se utiliza
hoy en dia, mezclado con otros farmacos térmicamente mas
estables (recordemos la fama explosiva de las azidas (Ny)).

Pero saltarnos un lustro de ensayos fallidos para presentar la
molécula ganador seria bastante injusto. En aquellos tiempos,
las personas con VIH se sentian sentenciadas a muerte y
estaban avidas de probar cualquier tratamiento que se les
pusiera enfrente y les diera un apice de esperanza.
La comunidad cientifica también estuvo dispuesta a intentar
cualquier cosa, y asi lo hicieron. Intentaron con Azul de
metileno (el mismo de las gotitas coloreadas que le ponemos
a las peceras de ornato) e intentaron con productos naturales
de la medicina herbolaria china (Andrographis paniculata),
se ensayaron ligantes altamente afines a metales de interés
biologico (como el agente quelante desferrioxamina) y se
ensayaron compuestos propios de la ciencia de materiales que
contienen metales nada convencionales dentro de sistemas
vivos (como el (NH4),7SbyNa, W, Ogs 0 tungstato de antimonio
HPA 23). Cualquier material, menjurje o compuesto inorganico
olvidado dentro de un vial podia ser un candidato viable hasta
que se demostrase lo contrario.

Ciencia basica

En los afios noventa se inventaron las mezclas de familias de
compuestos antirretrovirales que utilizamos hoy en dia,
y aunque ya no inyectamos compuestos de antimonio Yy
wolframio directamente en el torrente sanguineo de nuestros
pacientes, la ciencia de los materiales siguid¢ aportando a la
lucha contra el Sida. Este nuevo milenio llegd con nuevas
propuestas: las particulas virales ya ensambladas son altamente
geomeétricas y tienen, por lo tanto, frecuencias de resonancia
bastante especificas, M. Babincova y sus colaboradores fisicos
(2000) propusieron utilizar ultrasonido para reducir la carga
viral del VIH; también existe la opcién de recubrir
nanoparticulas con receptores especificos que “confundan” a
los virus, como publico X. Wei y colaboradores (2018) del
departamento de nanoingenieria de la Universidad de
California en Advanced Materials. Ya sean polimeros, materiales
funcionales, aleaciones metdlicas o reologia, muchos de los
esfuerzos recientes en este sentido se han orientado a
producir nanomateriales inteligentes que liberen firmacos
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antivirales de forma controlada, como puede corroborarlo
introduciendo HIV + Materials Science en su buscador de
internet especializado. Intentos de vacunas ha habido
bastantes, pero ninguno convincente. De hecho, mientras
escribo este texto, varios activistas sociales cercanos a mi
forman parte del ensayo clinico de la vacuna Mosaico, que se
realiza a nivel mundial (con mas de 300 voluntarios mexicanos).

{Como sobrevivir una pandemia?

Este pasado 5 de junio de 202] conmemoramos cuatro
décadas de resistencia: jCuarenta anos de lucha contra el Sida!
La bandera del orgullo LGBTI+ tiene una séptima franja de
color negro, al final, que los activistas acordamos quitar el dia
que se halle |a cura para el Sida. Es entonces mi homenaje entre
lineas pintar este nimero de la revista Materiales Avanzados
con recuadros negros y nimeros rojos, a manera de mofnos de
VIH (después de haber agotado todos los colores de la bandera
arcoiris en los seis nUmeros anteriores en los que trabajé como
coordinador editorial). Sobrevivimos, pues, con orgullo,
con empatia, solidaridad y con trabajo orientado a nuestras
poblaciones mas vulneradas.

El VIH ya no es una sentencia de muerte en el mundo
occidental moderno. La historia nos ha mostrado que las
pandemias también pasan, como pasan las tormentas y el mal
tiempo. Ninguna “plaga” puede ser eterna. Mucho podemos
aprender del manejo de la crisis del VIH en estos tiempos del
SARS-CoV-2. Lo mas importante de todo sea quiza la esperanza.
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Catalizadores
heterogéneos
multicomponentes

y su aplicacion en

la industria de
transformacion de
hidrocarburos

Diego Valencia

Direccion de Investigacion en Transformacion
de Hidrocarburos, Instituto Mexicano del Petroleo

dvalencia@imp.mx

Cerca del 90 % de procesos quimicos industriales actuales
utilizan un catalizador en alguna de sus etapas.[l] Los
catalizadores  heterogéneos destinados a aplicaciones
industriales han cobrado importancia desde hace varias
décadas. El término catalizador es ya bastante conocido y se
refiere a sustancias y materiales capaces de acelerar la rapidez
de las reacciones quimicas, sin que estos cambien su
composicion. El término heterogéneo hace referencia a que
dicho catalizador se encuentra en una fase distinta a aquella de
los compuestos quimicos que reaccionan y se forman, y aqui
radica parte de su gran importancia. Al no mezclarse con la
fase de los reactivos ni con sus productos, se vuelven
comercialmente atractivos a razén de la nula necesidad de
costosos procesos de separacion para su recuperacion.
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Ejemplos de ellos los hallamos en la industria de la refinacion
del petrdleo y la industria quimica. Aqui son fundamentales,
pues se obtienen altas conversiones en tiempos cortos y con
materiales que pueden utilizarse en lechos fijos o fluidizados
durante varios meses, alimentando constantemente corrientes
de reactivos a convertir y separando sus productos.

Con todo y su gran importancia industrial, el desarrollo y
puesta en marcha de catalizadores heterogéneos se ha hecho
con poco conocimiento cientifico y sin muchas bases
moleculares. Esto puede sonar un poco contradictorio, si uno
piensa en otras areas de la Ciencia de materiales.[2] Aunque
existen varias razones para comprenderlo, no sera el motivo
de este articulo. Lo que si se puede mencionar al respecto es
la existencia de secrecia industrial, patentes y propiedad
intelectual que se encuentran sumamente resguardadas por las
grandes compafias; otro factor radica en la complejidad de los
componentes que impide poder estudiarlos con métodos de
rutina y las habilidades tan especificas que son necesarias para
llevar a la practica sistemas heterogéneos (que son mas
heterogéneos de lo que se cree en un inicio); otro factor que
podria mencionar radica en el poco interés que han despertado
en la comunidad cientifica dichos materiales. La falta de
contacto con la realidad industrial aplicada la convierte en un
campo poco explorado.

En la Figura | se muestran las formas de los catalizadores
heterogéneos, el polvo es la etapa previa a la extrusion y son
los que se disefian y estudian a nivel laboratorio. Los
catalizadores extruidos se encuentran en una fase de mayor
maduracién tecnoldgica y son los que llegan a comercializarse
para uso industrial.

Figura |. Catalizadores heterogéneos en diferentes
etapas de escalamiento y forma. (a) polvo,
(b) extruido cilindrico y (c) extruido esférico.
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Catalizadores en
la refinacién del petroéleo

La industria de la refinacion del petroleo emplea catalizadores
en la mayoria de sus procesos. Es importante mencionar que
la complejidad de los crudos pesados y extrapesados que se

Esto nos permite entender el valor del conocimiento exacto
acerca del cuerpo catalitico y los detalles de su aplicacion; y
como su gran explotacion industrial busca a toda costa la

procesan se ha vuelto mayor en tiempos recientes, por lo que
el disefio de catalizadores mayormente activos, selectivos y
resistentes es apremiante. En la Figura 2 se muestra un
catalizador utilizado para el proceso de Craqueo catdlitico o

FCC (Fluid Catalytic Cracking). De este catalizador, su La zeolita ZSM-5
aumenta el octa-
, . . ., . L, naje y el rendi-
sintesis, es informacion abierta. La composicion de los FIGHI de

olefinas ligeras

proteccion estricta de esta informacion.

Trampas de metal
para pasivar impu-
rezas

composicion quimica exacta, al igual que ciertos aspectos de su

catalizadores de FCC es crucial para obtener un desempefio

Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

apropiado en la formacién (durante la refinacion del petréleo)
de fracciones ligeras, mejor conocidas como gasolinas.

Las sustancias activas son las zeolitas, que tienen una gran
capacidad de craqueo y son de facil manejo. Principalmente se
utilizan la HY, REY y USY. La combinaciéon de estas con los
centros activos de las zeolitas ZSM-5 permiten aumentar el
octanaje de los productos. También se ha estudiado la adicién
de diferentes compuestos que permita optimizar propiedades
especificas, ademas de los compuestos que mantienen unidos
a los componentes en una particula catalitica. La mayor parte
de estas se encuentran conformadas por particulas grandes
derivadas de silica (SiO;), alimina (ALOs;), silica-alimina
coloidal, arcillas naturales o una mezcla de estas ultimas dos.
La alimina (o silica-aldmina) acida se utiliza durante el
precraqueo de moléculas grandes de hidrocarburos, mientras
que la silica se prefiere cuando lo que se busca es un medio
inerte para la difusion y para diluir la capacidad de craqueo de
la zeolita (evitando, con esto, un exceso de productos
desintegrados, que pueden llegar hasta compuestos gaseosos,
indeseados para el proceso).[3]

Es importante destacar que cada uno de los componentes del
cuerpo catalitico (los sitios activos, aglutinantes, oxidos y
aditivos) juegan un rol bastante especifico y es su correcta
combinacién lo que permite que el catalizador funcione tal y
como se requiere en los procesos quimicos. Aunque los sitios
activos del material tienen el papel principal y pueden
, cada uno de los

In

considerarse como el “eje del materia
componentes alrededor del mismo es de vital importancia.
La comparacion entre un catalizador heterogéneo (en forma
de polvo) y un cuerpo catalitico es equiparable a aquella que
existe entre un musico solista frente a un musico que ejecuta
él solo varios instrumentos al mismo tiempo para hacerlos
sonar en armonia.

25 de noviembre del 2021

Molécula a convertir |

Zeolita HY, = Arcillas naturales
REY o USY
macro estructura
mesoporos
Molécula de . .
asfalteno :‘“:—3 ; Oxidos metalupos
i — para resistencia a

| metales

Fragmentos pre- Silica-alimina acidas
craqueados difunden craquean hidrocarburos
a la zeolita pesados

Figura 2. Diagrama de la composicion de un catalizador
multicomponente, o cuerpo catalitico de FCC, en estado libre de
humedad y con forma de microesferas. Adaptado de la ref. 3.

Visualizacion de sitios activos

El desarrollo de técnicas espectroscépicas, mayor sensibilidad
de detectores, la posibilidad de acoplarse con microscopios vy,
por supuesto, los microscopios electronicos, han brindado
valiosa informacion, necesaria para comprender las
caracteristicas de estos materiales [4]. También es cierto que
el estudio con técnicas avanzadas requiere, en algunas
ocasiones, acoplar estos materiales con moléculas “sonda” o
moléculas “prueba” para asi tener mayor informacion
fisicoquimica de los sitios cataliticamente activos, las
interacciones con los diferentes componentes en la matriz,
fuerza de acidez, entre otros. En este sentido, existe el
acoplamiento de microscopios con técnicas espectroscopicas
como UV-Visible, infrarrojo, fluorescencia, Raman y aquellas
basadas en absorcion de rayos X [5][6].

Www.iim.unam.mx 3 I




Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

REVISTA MATERIALES AVANZADOS

En la Figura 3 se muestra la caracterizacion de catalizadores de
FCC por medio de microscopia de fluorescencia confocal en
diferentes condiciones. La particula fresca, sin ningln
tratamiento, tiene una gran cantidad de cristales que presentan
sitios activos en la zeolita, mismos que pueden reaccionar con
las moléculas sonda, formando especies quimicas fluorescentes
(y por esta razén pueden detectarse con esta técnica).
Las otras particulas se someten a diferentes tratamientos que
buscan disminuir el nimero de sitios acidos dentro de la zeolita
para una fraccion a tratar que requiere un craqueo moderado
y esto se observa claramente en la disminucion de regiones
detectables por esta técnica. El grado de desactivacion (o la
anulacién de sitios activos para que las moléculas sonda
reaccionen) hace que las regiones detectables por medio de
esta técnica casi desaparezcan, dejando particulas sin sitios
acidos activos.

Figura 3. Imagenes de catalizadores FCC después de la reaccion

in situ con tiofeno (molécula sonda) obtenidas mediante
microscopia de fluorescencia confocal. Tratamiento previo a la
exposicion con tiofeno: (a) sin tratamiento, (b) vapor de agua,

(c) dos pasos de desactivacion y (d) impregnacion de Mitchell y
desactivacion con vapor de agua. Las regiones en rojo muestran una
alta densidad de sitios acidos activos, capaces de formar especies
fluorescentes al reaccionar con tiofeno. Adaptado de la Ref. 6.

Las moléculas “sonda” o “prueba” sirven para algo andlogo a
las tinciones histologicas (ampliamente utilizadas en Biologia),
pero de los sitios activos. Hasta ahora se han empleado
moléculas sonda derivadas del tiofeno, estireno, furfuril
alcohol, entre otras especies quimicas que son muy reactivas a
los sitios acidos de las zeolitas y que puedan correlacionar
directamente con la acidez en distintos materiales
[71[8][9]1[10]. Estas moléculas son generalmente aromaticas y
cumplen con ciertos criterios estructurales, electrénicos y
magnéticos. Adicionalmente, son capaces de formar especies
detectables espectroscopicamente; incluso algunas forman
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especies fluorescentes que son estables en un lapso
considerable, lo cual permite identificarlas y asignar valores
medibles mediante experimentos in situ. El desarrollo de
nuevas moléculas que permitan detectar sitios especificos tiene
un gran potencial para el avance en el conocimiento de las
propiedades de los cuerpos cataliticos de importancia
industrial, su complejidad y su caracter heterogéneo (Figura 4).

(a) (b)

S Zeolita-H*
H H H,,

\ / H
n
(c)
‘ H-Y
c
: 8 H-ZSM-5
Z5M-5: Si0, s | ‘
Extrudate g A A
Na-ZSM-5
s |
l
\ / 400 450 500 550 600 650 700

A (nm)

Figura 4. (a) Esquema de caracterizacion de extruidos cilindricos de
materiales cataliticos: lente de un microscopio acoplado con un
espectrofotometro; el extruido reacciona con tiofeno en diferentes
regiones espacio-temporales. (b) Reaccién quimica que ocurre entre
la zeolita presente en el extruido, el tiofeno y derivados.

(c) Espectros electroénicos en la region visible obtenidos en
diferentes zeolitas que estuvieron en contacto con tiofeno

y la formacion de sus derivados. Adaptado de Ref. 10-11.

Aunque a la fecha es posible investigar a las zeolitas y los
cuerpos cataliticos con matriz, al igual que comprender los
efectos que tienen los pretratamientos, desactivacion, fuerza
de sitios acidos y de composicion quimica de los materiales
heterogéneos [ 1][12], esta sigue siendo un area con grandes
retos desde una perspectiva cientifica y tecnolodgica. La
informacion fisicoquimica necesaria para comprender su
desempeno requiere de nuevos conocimientos, métodos y
experimentos con técnicas avanzadas. No obstante, la
posibilidad de incrementar rendimientos, selectividades y
reducir tiempos de reaccion dentro de los procesos es de gran
interés comercial, pues esto haria que los procesos industriales
fueran mas rentables, eficientes y con un menor impacto
ambiental. Se trata entonces de un fecundo campo para futuros
temas de investigacion y mayores esfuerzos multidisciplinarios.
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superlativos que estan tan de moda: ultra, hiper, super, nano,
c a r a S micro... En esencia, mi trabajo consistia en medir el tamafio de
gotas adheridas a la punta de una fibra de vidrio después de
sumergirla en un liquido. Esta medicion se puede hacer por
e ® medio de fotografias, pero también se puede hacer
S u p e rfl C I a I e S aprovechando la interaccion de un haz de luz que pase a través
de la fibra y después a través de la gota. Esto nos da
informacion sobre otras propiedades del liquido, ademas de la
energia de superficie (mejor conocida como tension
Violeta A. Marquez Cruz superficial) que es diferente para cada sustancia. La aparente
simpleza de mi tema de investigacion me apasionaba vy,
paraddjicamente, con el tiempo he confirmado lo que en aquel
momento comenzaba a descubrir: si se observa con paciencia
y atencion, en los fenébmenos aparentemente simples pueden
encontrarse una buena cantidad de intrincados secretos.

Institut national d’optique, Quebec, Canada

violeta.marquez@gmail.com

Comenzaba el otofio y esa manana no soplaba el viento, por lo
que el frio era soportable. Afortunadamente me llevé al viaje
aquella gorra beige que a ratos me tejid mi mama en los anos
en los que tomé por pasatiempo los ganchos y el estambre,
cuando inexplicablemente le sobraba energia y buscaba
siempre cosas para entretenerse. La Ciudad de México pocas
veces amerita usar gorra, ain en invierno, asi que estaba casi
nueva. Llegué la noche anterior y alquilé una habitacion en el
bed & breakfast de un pequefio pueblo cerca de Estocolmo.

Era la primera vez que salia del pais y que ponia a prueba mi
dominio del idioma inglés (que por suerte los suecos hablan,
casi siempre, sin problema). En realidad, este viaje habia
empezado cuando yo tenia unos trece afnos y me enteré de
que, ademas de una carrera profesional, se podia seguir
estudiando una maestria y un doctorado. En aquel momento
en el que se me metid esa idea en la cabeza todavia no sabia
acerca de todas las cosas que venian incluidas en ese mismo
paquete. Una sorpresa agradable fue enterarme de que, una de
las formas en las que se comunica la ciencia recién horneada,
es durante los congresos cientificos. Mas interesante aun fue
darme cuenta de que esta practica también implicaba grandes
aprendizajes, mucho mas alla del trabajo cientifico en
laboratorios o en los trabajos de campo, pues se conocen
lugares, gente, cultura e historias que cambian la percepcion de
nuestro entorno y nos construyen una nueva perspectiva.

Son las 10:30 am y es hora de mi presentacion. Desde muy
temprano intenté vanamente lidiar con los nervios y con la
emocion. Me sentia intimidada pues mi trabajo era, en el fondo,
algo relativamente simple; desprovisto de aquellos términos
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{Pero a quién le interesa una gota en la punta de una fibra?
Si lo planteamos de esta forma, me queda claro que no hay
mucha gente alrededor del mundo interesada en dedicar su
tiempo a este peculiar experimento. No obstante, una gota en
la punta de una fibra se relaciona con una gran cantidad de
fenédmenos que suceden en la naturaleza, en lo cotidiano, y que
guardan —todavia— secretos por revelar. Asi, con gran ilusion
yo esperaba contribuir, no con mi granito de arena, sino con
una gotita de entendimiento en el océano de los complejos
fenémenos simples.

Mis emociones presagiaron lo que vendria: la presentacion no
fue lo que esperaba. No hubo mucho interés y las
intervenciones resultaron poco o nada constructivas, asi que
regresé a mi asiento desilusionada. Para rematar mi suerte, la
persona que estaba justo delante de mi se sirvié los Gltimos
asientos de la cafetera durante la pausa entre sesiones.
Mientras me cambiaba de fila vi a una mujer de edad algo
avanzada que de muy buena gana tomaba de la mesa tres
galletas, jtres! (de las grandes, de las que tienen chispas de
chocolate). Pero bueno, solo ella sabia los tiempos y las formas
en las que esas galletas verian el fin de sus dias. Volted la cabeza
para decirme que, en su ciudad de origen, ese mismo tipo de
galletas eran muy malas. Si lo eran o no poco me importaba.
Después de la serie de duros reproches que me hice a mi
misma, lo que en verdad necesitaba en ese momento era salir
de alli —de preferencia con café y con al menos una galleta— asi
que tomé lo estrictamente necesario para endulzar la
decepcion que llevaba a cuestas.

El congreso continué como marcaba el programa. Busqué un
asiento mientras se presentaba la sesion de carteles y ahi comi
algunos bocadillos —porque, mexicana al fin, las penas con pan
son menos—. Con la copa en una mano y un plato de comida
en la otra corria el riesgo de causar alglin accidente en el
tumulto de los asistentes. Fue en medio de los malabares
cuando la misma mujer que encontré en la fila de las galletas
aparecié y, sin hacer ruido, se senté a mi lado izquierdo.
Parecia ser una mujer muy simpatica, probablemente cientifica,
y con una pronunciacion del inglés impecable, aunque me hacia
pensar que seguramente no era originaria de algun pais
angléfono. En otras circunstancias tendria cierta reticencia a
eso que en inglés le llaman small talk: la platica casual, superficial
y que a veces se torna incomoda, sobre el estado del tiempo y
otras cosas impersonales y estereotipicas. Pero justo en ese
momento estaba cruzando los dedos para que nuestra
conversacion tomara esa ruta y no la apabullante posibilidad de
que alguien osara recordar mi presentacion durante el
congreso. Fue entonces que me dijo: “Yo estuve en tu
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presentacion esta manana”. No estaba con el animo de
responder cuestionamientos, y por suerte no lo hizo. Ella se
limitd a compartirme la inspiradora historia de Agnes Pockels,
quimica que murié el mismo ano en que ella habia nacido y que,
curiosamente, vivio en el mismo vecindario. Fue asi como me
enteré del lugar de origen de mi interlocutora.

Desde la cocina

De padres alemanes, Agnes Pockels nacié en Venecia en 1862,
aunque algunos afos después su familia completa se mudé a
Brunswick. Siempre demostré interés en las ciencias y habria
querido asistir a la universidad, pero tuvo la mala suerte de
haber nacido en una época en la que las mujeres no tenian
acceso a los estudios superiores. Ademas, al ser la hija mujer,
tenia por responsabilidad —segun las costumbres de la época—
hacerse cargo de su madre y su padre (los dos enfermos) y de
las tareas de la casa. Por suerte su hermano menor —y Unico—,
Friedrich, estudiaba Fisica en la universidad, y gracias a eso ella
tuvo acceso a libros y algunas publicaciones cientificas que
fueron de utilidad en su formacion autodidacta.
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Fotos de la coleccion de José Manuel Posada de la Concha
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Con una buena dosis de ingenio, pudo crear en su cocina un
laboratorio y alli estudié lo que millones de personas —siendo
en esa época asunto exclusivamente de mujeres— vemos todos
los dias con no poca aversion por parecer una interminable
tarea: los trastos sucios. Para ser mas precisa, el interés de
Agnes se centraba en estudiar el comportamiento del agua,
particularmente el de la superficie cuando esta tenia algiin tipo
de contaminacion.

Para ese entonces ya se exploraban algunas ideas alrededor de
la tension superficial y se sabia que las propiedades de la
superficie del agua cambian debido a la formacion de peliculas
de otras sustancias. Es gracias a estos estudios que ahora se
entiende, entre otras cosas, el principio por el que los
detergentes disueltos en agua acttan sobre los trastos o la ropa
sucia. En buena medida, se debe a los estudios realizados
durante aquella época que se desarrollaran las teorias actuales
de la Ciencia de superficies. Esta amerita un apartado especial
dentro del estudio de los materiales, pues al tratarse de
moléculas que se encuentran en la interfase —la frontera de dos
medios (por ejemplo, liquido y gas)—, presentan propiedades
muy distintas a las de las moléculas que se encuentran en el
volumen. Las moléculas en la superficie no tienen moléculas
vecinas “por encima” con las cuales puedan enlazarse, por lo
tanto, debe existir una energia particular que mantenga esas
moléculas unidas, con mas o menos fuerza, como si se tratase
de una pelicula elastica.
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Esto hace que de manera natural los liquidos busquen un
estado de equilibrio tomando la forma en la que el area de su
superficie sea minima en funcion de su tension superficial,
formando, por ejemplo, gotas. Esta energia, la tension
superficial, es la que permite que los mosquitos puedan
caminar en el agua, o lo que hace que las gotas de lluvia
depositadas delicadamente sobre algunas superficies tengan
una forma practicamente redonda, como puede observarse en
hojas de muchas plantas o en las plumas de las aves. En otros
casos, la tension superficial determina que ciertos liquidos,
como las pinturas comerciales, se distribuyan de manera
homogénea en una superficie o se separen en gotas-islas
después de aplicarlas. También esto explica que el aceite de
cocina se nos escape de los envases, aunque estos se
encuentren bien cerrados.

Todos los dias nos tropezamos con curiosidades relacionadas
con las interacciones de los liquidos con superficies solidas, y
muchas veces la rutina nos hace obviarlas. Un experimento
interesante resulta de la comparacion entre lavar bajo el
chorro de agua las hojas de la col verde (también llamada kale)
y las hojas de lechuga iceberg, la redondita. Puede notarse que
en el kale el agua se escurre practicamente sin mojar las hojas.
Este efecto toma el nombre de la flor de loto, pues se dice que
es una flor que, a pesar de crecer en un pantano, siempre se
mantiene limpia. Esta condicion se debe a la compleja
interaccion entre una simple gota de agua posada sobre un

tejido vegetal con micro y nanoestructuras (millones o miles
de millones de veces mas pequenas que un metro).

(a)

(b)

(c)
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Dichas estructuras hacen que la superficie de la planta rechace
naturalmente el agua, llevandose consigo todo aquello que
podria ensuciar la flor. A esta propiedad se le conoce como
hidrofobicidad que, para el caso de las flores de loto, lleva
ademas el prefijo ultra. Otro ejemplo cotidiano de
interacciones entre liquidos y superficies solidas lo podemos
encontrar en la cocina, siempre que tenemos que limpiar las
botellas de aceite y las manchas que dejan a su alrededor. Dada
su baja tensiéon superficial, los aceites vegetales tienden a
esparcirse por las superficies hasta formar una pelicula muy
delgada. Se dice entonces que el aceite sobre el vidrio tiene
una alta mojabilidad.

Asi, el estudio de simples configuraciones de gotas y superficies
nos ha llevado a desarrollos como las superficies de hornos
con autolimpieza, pinturas que se distribuyen mejor en las
superficies o pinturas antigrafiti, telas “inteligentes” que
permiten que el aire pase a través de ellas pero que a la vez
sean repelentes al agua, peliculas antirreflejantes para anteojos
y otras curiosidades a nuestro alrededor. Ante la aparente
simplicidad de la superficie de los liquidos —y los materiales en
general—, muchos afios después, el famoso cientifico Wolfgang
Pauli, dos veces ganador del Premio Nobel (uno de Fisica), tuvo
el tino de decir que “Dios hizo el volumen; la superficie fue
inventada por el diablo”.

Las superficies, peliculas del espesor de una molécula que se
encuentran en la frontera de dos medios, han sido la causa de
los dolores de cabeza de no pocos cientificos. Las superficies
de los liquidos son particularmente sensibles a la
contaminacién con otras sustancias; Agnes lo sabia e hizo
meticulosos experimentos para medir su correlacion de
manera sistematica.

|
&
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Disend un dispositivo casero con un recipiente rectangular (un
pequeno estanque de area extendida y poca profundidad)
donde, por medio de una barra deslizable, podia cambiar el
area superficial. Todo esto acoplado a un sistema de pesas para
medir la forma en la que cambiaba la fuerza asociada a la
tension superficial del agua al agregar contaminantes de manera
controlada. Hizo experimentos, tan precisos como las
condiciones domésticas lo permitian, y anotd sus
observaciones. En enero de 1891, después de haber leido los
resultados publicados por Lord Rayleigh (cientifico que
entonces era secretario de la Real Sociedad de Londres y que
en 1904 seria galardonado con el Premio Nobel) sobre sus
experimentos relacionados con superficies de agua, Agnes
Pockels decidié escribirle una carta para comunicarle sus
propias observaciones. Esta carta posteriormente fue
publicada en la prestigiosa revista cientifica Nature, y fue a
partir de ese momento que empezd a conocerse el trabajo
cientifico de Agnes. A la postre, publicé dieciséis articulos
cientificos con los resultados de mas de dos décadas de trabajo.

La casa editorial que publicaba las revistas cientificas que ella
consultaba cerré debido a problemas resultantes de la Primera
Guerra Mundial y su hermano, quien le facilitaba literatura
cientifica, habia fallecido. Por si esto fuera poco, su salud y su
vista empezaban a mermar. Todas estas circunstancias la
orillaron a abandonar su trabajo experimental.

Mas de cuarenta anos después, el dispositivo que construyo
Agnes en su cocina fue la idea que utilizaria Katherine Blodgett,
junto con su mentor Irving Langmuir (otro galardonado con el
Premio Nobel) como la base de una de las técnicas mas
utilizadas actualmente para depositar peliculas del espesor de
una molécula sobre sustratos.
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A grandes rasgos, la idea es bastante simple: se coloca dentro
de un recipiente lleno de liquido una muy pequefa cantidad de
sustancia que se distribuira uniformemente sobre la superficie.
El sustrato donde se quiere depositar la pelicula se coloca de
manera vertical dentro del liquido y se extrae a velocidad
controlada. Como resultado se observara que, sobre el
sustrato, se adhiere una capa del espesor de una molécula de
la sustancia que flotaba en la superficie. Aunque de inicio el
mecanismo de operacion parece simple, su efectividad requiere
conocer muy bien el comportamiento de las superficies de los
liquidos y sus interacciones con los diferentes tipos de
sustratos solidos.

Asuntos de mujeres

No cabe duda de que estamos hablando de tiempos
especialmente dificiles para las mujeres. Tuvieron que pasar
treinta anos después de que Agnes Pockels enviara su carta a
Lord Rayleigh para que, en Alemania, las mujeres ganaran el
derecho al voto. En 1918, Katherine Blodgett fue la primera
mujer en trabajar como cientifica para la compania General
Electric y en 1924 fue la primera mujer en obtener un
doctorado en Fisica por la Universidad de Cambridge. Agnes
Pockels recibié algunos reconocimientos en vida, incluyendo la
medalla Laura R. Leonard de la Sociedad Alemana de Coloides,
ademas de ser la primera mujer en recibir un doctorado
honorario de la Universidad Técnica de Brunswick. Muchos
mas han venido después de su muerte e incluso actualmente
hay un laboratorio en Alemania que lleva su nombre.

La historia de Agnes Pockels nos presenta un ejemplo de cémo
los secretos de la naturaleza se revelan a quienes tienen
interés, paciencia y prestan atencion a los fenébmenos que
ocurren a su alrededor. Una actividad que a la mayoria nos
resulta desalentadora, pudo convertirse en una fuente de
inspiracion para una mujer. En otras circunstancias, esa misma
mujer podria haber encontrado otra fuente de inspiracion,
fuera del ambito doméstico; en esas mismas otras
circunstancias, podria haber sido un hombre quien encontrara
alli el detonador de sus investigaciones. Por otro lado, esta
historia nos aporta una oportunidad para reflexionar respecto
a la resiliencia ante las circunstancias inherentes a su tiempo
que limitaban el potencial de las mujeres. Podemos igualmente
preguntarnos sobre las cosas que todavia tienen que cambiar
para permitir un acceso mas igualitario para las mujeres —y las
poblaciones vulneradas en general— a la educacién y al trabajo
cientifico y técnico, en el que sigue prevaleciendo Ila
participacion de los hombres y que lamentablemente se
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encuentra matizado —si no inundado— con muchos prejuicios.
Las dificultades a las que las mujeres se han enfrentado a lo
largo de la historia, particularmente en cuanto al desarrollo del
trabajo cientifico, se hacen en parte evidentes en las cifras
actuales. Por ejemplo, si hablamos de las dos disciplinas que
estan conectadas con el estudio de las superficies, a la fecha,
de un total de 407 galardonados con el Premio Nobel de Fisica
o Quimica, solamente || han sido mujeres. Confieso que el
afno 2020 me sorprendié con una grata sorpresa: 3 de los 5
cientificos reconocidos con la presea para estas dos disciplinas
fueron mujeres. Poco a poco la situaciéon comienza a cambiar,
pero aun queda mucho trabajo por hacer.

iLa investigadora con quien hablé en aquel congreso me contd
esta historia para levantarme el animo?, quizas. Lo que si sé es
que, en ese momento, ella pudo ponerse en mis zapatos y me
ayudod a restaurar mi golpeado amor propio. Ahora, con la
perspectiva que me ha dado el transcurrir de los afios, me doy
cuenta de que hizo mucho mas que eso: en tan solo media hora
logré convencerme de la importancia de seguir en esta
profesiéon. Me gusta pensar que la historia de Agnes Pockels es
una invitacion a no perder la curiosidad en las pequenas cosas,
esa curiosidad que a veces se pierde al llegar a la edad adulta.
Es una invitacion a no dejar de cuestionarnos ni el universo
fisico ni los esquemas sociales, gracias a —y, en muchas
ocasiones, a pesar de— nuestras circunstancias individuales.

Algunos conceptos

Tension superficial: Es la tendencia a contraerse que presentan las
superficies de los liquidos y que las hace tomar la forma que tenga la
menor area posible. Es el resultado de la fuerza de cohesion que existe
entre las moléculas que se encuentran en la superficie y depende de
las propiedades particulares de cada liquido. El agua tiene el valor de
tension  superficial mas elevado entre muchos otros liquidos
convencionales (aceites, alcoholes, etc.).

Hidrofobicidad: El término hidrofobicidad se forma de la union de
dos raices griegas: hidro, que significa agua, y fobos, que significa miedo.
La hidrofobicidad es una propiedad de los materiales que determina
el grado de “rechazo” que le tienen al agua. El caso opuesto se
encuentra con los materiales hidrofilicos (del griego filia, amor), que
tienen una atraccion natural al agua. La forma de determinar el grado
de hidrofobicidad de un material es a través del angulo de contacto
que forma una gota de agua posada en la superficie. Asi, en los casos
extremos, cuando la gota tiende a mantener su forma esférica, se dice
que la superficie es superhidrofébica, mientras que, si la gota tiende a
esparcirse en esta, se habla de una superficie hidrofilica.
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Imagenes

=  Gota de agua suspendida de la punta de una fibra optica .
de vidrio de 125 micras de diametro y gota de agua
colocada sobre una superficie repelente al agua. Fuente:
Coleccion personal de fotos experimentales y
https://en.wikipedia.org/wiki/File:File-
Water_droplet at DVVR-coated_surfacel.jpg

=  Agnes Pockels. Fuente:
https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Agnes_Pockels

cal892.jpg

= Simplemente gotas de agua. Fuente: Coleccion de José
Manuel Posada de la Concha.

= Angulo de contacto de una gota de agua sobre diferentes
superficies: (a) madera de haya sin tratamiento,
(b) pelicula gruesa de poliéster, (c) Pelicula gruesa de
diéxido de titanio, (d) poliéster/pelicula gruesa de
dioxido de titanio, (e) poliéster/pelicula delgada
de didxido de titanio, (f) poliéster/pelicula de didxido de
titanio depositada por rocio por plasma (PSP). Fuente:
https://www.mdpi.com/2079-6412/10/2/184/htm

= Representacion del dispositivo que Agnes Pockels diseno
para estudiar la tension superficial (Pockels trough).
Fuente:
https://hopefullynothinggoesboom.com/2019/01/13/role-

model-agnes-pockels/
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Resumen

La simulacion computacional es un método de investigacién de
reciente uso en el dmbito del desarrollo y estudio de
materiales como, por ejemplo, los metales o sus aleaciones
fuera de equilibrio. Este se encuentra directamente ligado al
desarrollo historico de la computadora.

El presente trabajo busca explicar los fundamentos teéricos de
la simulacién computacional de aleaciones metdlicas amorfas,
asi como mostrar un método para construir y estudiar la
aleacion Paladio-Oro, a modo de ejemplo.

Introduccion

La simulacion computacional es un método distinto al
experimental y al tedrico, ya que es mas bien un punto
intermedio entre ambos.
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En él se pueden poner a prueba teorias (resolviendo
ecuaciones matematicas en la computadora) para observar la
respuesta del sistema de interés y poder asi hacer predicciones
utiles en un gran espectro de condiciones (incluyendo aquellas
para las cuales los experimentos sean muy costosos, dificiles o
de hecho imposibles de realizar con la tecnologia con la que se
cuente). En aquellos casos en los que se puedan efectuar
los experimentos, puede corroborarse la prediccion
tedrico-simulacional.

Simulacion de materiales amorfos

Si se busca simular una aleacién fuera de equilibrio, como
puede serlo una aleacién metalica amorfa, un vidrio metalico o
una espuma del mismo tipo, es necesario utilizar la teoria de la
Mecanica cuantica para considerar los efectos que tienen los
electrones sobre el movimiento de cada uno de los atomos en
la simulacion.

Dinamica molecular ab initio

La dindmica molecular es un método computacional utilizado
para simular sistemas atémicos y moleculares, en este, se
resuelven de forma clasica las ecuaciones de movimiento de
los nicleos atomicos:

F(r;) = —VV(r;) (1)

Es decir, para cada atomo i se resuelve la 2da Ley de Newton
utilizando el gradiente del potencial al que estan sometidos
dichos atomos. La ecuacién (1) es valida siempre y cuando el
potencial V sea conservativo. Para resolver estas ecuaciones
de forma computacional hay que hacer uso de algun algoritmo
de integracion numérica, como el de Verlet (Diagrama 1) o el
de Euler, para obtener las posiciones atomicas en cada
intervalo de tiempo. Al intervalo de tiempo en simulacion se le
conoce con el nombre de time-step (At), y este debe ser acorde
al sistema tratado. Si se utiliza un time-step muy pequefio, para
atomos muy pesados, se observara que los atomos
permanecen practicamente inmoviles con un costo
computacional mayor, mientras que si se elige un time-step muy
grande para atomos ligeros se perderan los fenomenos fisicos
a esa escala de tiempo [1].
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Tn Vi Vir) F(r) - T(t)

Diagrama |. Algoritmo de Verlet. Para la determinacion
de las posiciones atdmicas en cada paso de tiempo (At)
basta con conocer las posiciones y velocidades iniciales, asi
como el potencial al que estan sometidos los atomos.

La velocidad de Verlet se puede calcular en cada At, pero
no es necesario para el calculo de la siguiente posicion.

Hasta este punto, toda la simulacion ha sido completamente
clasica (que es lo que se conoce simplemente como Dinamica
Molecular). La parte ab initio o de primeros principios tiene que
ver con el potencial que aparece en el ciclo de Verlet.
El modelo de dindamica molecular ab initio utiliza la
aproximacion de Born-Oppenheimer para separar el
movimiento de los nucleos atémicos (&, ) del movimiento de
los electrones (i, j), ya que los nicleos son miles de veces mas
masivos que los electrones. Esta separacion del movimiento
nuclear-electronico consiste en dejar los nucleos fijos y
permitir que los electrones encuentren su minimo de energia
con la configuracion nuclear dada, posteriormente se mueven
los nlcleos y se vuelve a encontrar la energia minima.

Esta aproximacion parte de considerar el hamiltoniano
molecular H,:

h2 7 F
H, = - m"?i Z 2m, IZZ'L o)

i e [

2. Vira) +3 3 Ve

i i

y suponer que la posicion de los nucleos (r,) es constante, por
lo que el primer término correspondiente a la energia cinética
de los nucleos se considerara cero y el potencial de repulsion
entre nucleos V (71,3 ) se considerara como constante.
Entonces podemos definir un hamiltoniano resultante que solo
tome en cuenta la interaccion electronica, He
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Este hamiltoniano toma en cuenta la energia cinética de los
electrones, el potencial atractivo entre cada electrén y nucleo,
asi como la interaccion repulsiva electrén-electrén. Es este
ultimo término el que es interesante para la dinamica molecular
ab initio, ya que depende de dos potenciales: el electrostatico y
el de correlacion-intercambio, V.. . El primero es
completamente clasico y el otro se debe a efectos puramente
cuanticos. La interaccion de correlacion-intercambio se da
porque los electrones son fermiones, entonces (por el
Principio de exclusion de Pauli) no pueden tener los mismos
numeros cuanticos. Esto provoca que, cuando dos electrones
con el mismo espin se acercan mucho, experimenten una
repulsion debido a la antisimetria de intercambio de sus
funciones de onda [2].

El reto es encontrar el valor de V.., y es en este punto que
entra en juego la Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT,
por sus siglas en inglés), que es una teoria que se utiliza para
encontrar las soluciones para un sistema multielectrénico.
Utiliza un funcional de la densidad electrénica del sistema que
reemplaza las operaciones hechas sobre los N electrones que
el sistema posee, es decir, en lugar de resolver un sistema de
3N variables (3 por las coordenadas espaciales de cada uno de
los N electrones), se resuelve uno de solamente 3 variables
(las tres coordenadas necesarias para calcular la densidad). Esta
teoria se desarrollé por P. Hohenberg y W. Kohn, quienes
elaboraron dos teoremas [3]. El primero dice que la energia del
estado base de la ecuacién de Schridinger es una tnica funcional
de la densidad electrénica E[p]; el segundo teorema menciona
que la densidad electrénica que minimice la energia de toda la
funcional es la verdadera densidad correspondiente a la solucién
exacta de la ecuacion de Schrodinger. Posteriormente W. Kohn
y L. J. Sham [4] propusieron una serie de ecuaciones:

fi

2,

V2 + V(r) + Vir(r) + Vie(r) | 9:(r) = ()

o(r .
.J'” [ ; J }]'5 -
r—r~

{”?rr.l:r}
dp(r) ’

en donde:
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Con estas ecuaciones se obtienen las funciones de onda de un
solo electrén (1(1;)) resolviendo un sistema ficticio de
electrones no interactuantes, en donde V(1) y V,.(r) son el
potencial de Hartree y el potencial de correlacién-intercambio
respectivamente, los cuales dependen U(nicamente de la
densidad electrénica p(r). Finalmente, la densidad es calculada
por medio de las funciones de onda Y (7;) [5]. Si lo anterior
suena un poco circular es porque estas ecuaciones se tienen
que resolver de forma autoconsistente (Self-Consistent), es
decir, para resolver la primera de ellas se requieren de las dos
siguientes. La segunda ecuacién requiere conocer la solucién
de la cuarta y la cuarta de la primera; y, por si fuera poco, la
tercera ecuacion no se conoce al dia de hoy y solamente se
aproxima por medio de funcionales. Es por ello que se recurre
a un algoritmo iterativo que en cada ciclo utiliza el método
variacional para encontrar el valor de minima energia, es decir,
si después de resolver las ecuaciones de Kohn y Sham a partir
de una densidad electrénica de prueba se llega a un valor de
energia mayor a cierto umbral, entonces dicha densidad se
actualizara por medio de un sistema de mezclado de carga y
con ello volver a resolver las ecuaciones de Kohn y Sham hasta
que la energia converja a un minimo (véase diagrama 2).

[ )=o) - | Bl | F)=E 14 (! 142

P = fq,umm.- -+ {1 — fi)ﬂa{d Prew (r)
No
:‘E [.I”md-‘] ZEIVdri] T Elpﬂm.'l

d

T

P
Convergio SCF

Diagrama 2. Representacion general de un ciclo DFT [5].

Si la energia no converge, entonces la densidad se actualiza
por una formula de mezclado, este diagrama representa el
proceso utilizado por el software DMol3. La parte en
amarillo representa el ciclo autoconsistente SCF
(Self-Consistent Field) que representa la parte mas

costosa, computacionalmente hablando.
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Optimizacion geométrica

Una vez realizada la dinamica molecular, los atomos pueden
quedar en posiciones inestables y es necesario llevarlos a una
zona de minima energia local. Esto se traduce en encontrar
posiciones (1;) donde la fuerza que actla sobre ellas sea cero,
es decir, puntos estacionarios. Dentro de dichos puntos
existen, tanto estructuras estables (como las cristalinas), como
estructuras metaestables, tales como las estructuras amorfas
(ver figura I).

Estados de transicion

Cuenca (Puntos silla)
©
0
c
[
=
o]
o - — J
= Estructuras inherentemente
o amorfas
0
c
11}
Permutaciones
cristalinas

Coordenadas de las particulas —e

Figura |. Extraido de Z.H Stachurski [6].

Curva de energia potencial en funcion de

la posicion atomica. Los puntos de energia mas baja
corresponden a las estructuras cristalinas, mientras
que los minimos locales en la parte intermedia
corresponden a estructuras amorfas.

Para encontrar dichas posiciones se efectia una optimizacion
geométrica que utiliza el método BFGS (nombrado por los
autores que contribuyeron a su desarrollo: Broyden, Fletcher,
Goldfarb y Shanno) que es una generalizacion a 3N
dimensiones del método de Newton-Rhapson [7, 8, 9, 10].
Dicho procedimiento se repite de manera iterativa hasta
alcanzar el criterio de convergencia fijado en la optimizacion.
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Caracterizacion de
materiales amorfos

Para conocer qué tipo de estructura se obtuvo al final de una
dinamica molecular ab initio se utiliza la funcion de distribucion
de pares (PDF, por sus siglas en inglés) que comlinmente se
denomina g(r) y es la transformada de Fourier del factor de
estructura $(q), que se mide experimentalmente por medio de
difraccion de rayos X o de neutrones [I1]. La g(r) da un
estimado de cuantos atomos existen en cada direccion
respecto a un atomo de referencia y se utiliza para generar la
funcion de distribucion radial (RDF, por sus siglas en inglés)
generalmente denominada J(r), que mide de forma exacta
cuantos atomos vecinos hay a cierta distancia del atomo de
referencia. Se pueden calcular g(r) parciales o totales segun se
requiera, es decir, se puede calcular la distancia a la que se
encuentran atomos del mismo elemento, de uno distinto o sin
hacer distincién alguna.

Método

Expanded latice y Undermelt-quench

Con la finalidad de facilitar el proceso de amorfizacion, se parte
de una supercelda cristalina de 216 atomos de paladio con una
configuracion cristalina distinta a la estable (de diamante en
lugar de fcc) y posteriormente se incorpora sustitucionalmente
el oro hasta alcanzar la concentracion deseada de la aleacion
(PdgsAuyg). Después se aumentaron los parametros de red
con el objetivo de reproducir la densidad correspondiente a la
celda cristalina real. Posteriormente, se realiza el proceso
under-melt quench [12], que consiste en calentar un material de
forma constante hasta una temperatura inferior a la del liquidus
y posteriormente enfriarlo rapidamente hasta una temperatura
cercana al cero absoluto. Cabe mencionar que este método
tiene sus variantes, ya que puede agregarse una etapa de
recocido (manteniendo constante la temperatura maxima por
una cierta cantidad de tiempo). Este método es utilizado para
darle tratamiento térmico a materiales en bulto y asi obtener
una nueva estructura, ya sea estable o metaestable [12].

Parametros de la simulacion

Para realizar la simulacion debe sefialarse si la aleacion metalica
tiene carga eléctrica o es neutra, también si vamos a imponer
una polarizacion de los espines, es decir, si los mismos orbitales
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son usados o no para ambas orientaciones del espin. Para la
aleacion que se muestra en los resultados se fij6 la condicion
de que diferentes orbitales fueran utilizados para espines
distintos. Esto se conoce como spin-unresctricted; nuestra
aleacion es neutra por lo que se fija la carga con el valor de 0.

Como se menciond en la seccion de dinamica molecular, es
necesario proponer tanto un potencial V,. como las funciones
base que determinaran la densidad electrénica inicial. Hoy en
dia no existe una expresion analitica del potencial de
correlacion-intercambio, por lo que se tiene que aproximar
numéricamente por alguna funcional de DFT, como la que se
utiliza en el presente trabajo: LDA (Local Density
Approximation) con la parametrizacion VWN (Vosko-Wilk-
Nusair) [13].

Se utilizan bases numéricas para representar los orbitales
electronicos de cada atomo en la simulacion, respecto a este
parametro, en este trabajo, se usa DNP (Double-Numeric with
Polarization ~ functions) que es una base que utiliza
aproximadamente 2 orbitales atomicos por cada atomo e
incluye funciones con un valor de momento angular mayor que
el mas alto ocupado por el atomo en estado base.

Para realizar simulaciones computacionales es necesario fijar
cuantos electrones de cada atomo se van a utilizar para hacer
los calculos, es decir, si se incluiran todos los electrones o si
solamente se utilizaran los electrones de valencia [14]. La
opcion utilizada para este trabajo es DFT semi-core potentials,
DSPP [15], que utiliza el modelo de muffin tin, mismo que
supone un potencial atractivo solamente en una zona
alrededor de cada atomo y se vuelve repulsivo en una vecindad
inmediata en cada uno de los dtomos.

Otro de los parametros importantes que debe definirse es el
alcance de la interaccion atomica, conocida como radio de
corte. Si se elige un radio de corte muy grande, entonces el
costo computacional sera muy grande a costa de una muy
pequena mejora en la precision de los resultados, por otro
lado, si se elige uno muy pequeno se puede perder mucha
informacion sobre el sistema atomico. En general se elige el
radio de corte de acuerdo al tipo de atomos presentes en el
material [14]. En nuestra simulacion se utilizé un radio de corte
de 4.5 A, el cual toma en cuenta la distancia a la que se
encuentran los terceros vecinos a un atomo cualquiera en la
red cristalina de la misma aleacién que se busca amorfizar.

En un sistema real, los atomos o moléculas no siguen
exclusivamente las ecuaciones de movimiento de Newton, sino
que, como cualquier sistema clasico, deben obedecer las leyes
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de la Termodinamica. Si queremos que nuestro sistema
simulado se comporte como normalmente lo haria uno real, es
decir, uno que intercambia calor con sus alrededores, entonces
hay que utilizar un ensamble canénico como el que utilizamos
en este trabajo, con el ensamble NVT con termostato NH
(Nose-Hoover). [16]

Existen parametros de simulacién cuyo objetivo es mejorar la
velocidad de convergencia de los ciclos SCF que se utilizan en
la simulacién. Cada vez que se compara la energia resultante
del ciclo SCF con la energia inicial, si se obtiene un valor
distinto al umbral de convergencia, entonces la densidad
electronica se ajustara por medio del charge mixing y del spin
mixing, que son parametros de ajuste para construir una
combinacion lineal de las densidades de carga o de espin
previamente calculadas en el ciclo SCF [13] (Diagrama 2), otro
parametro es el DIIS (Direct Inversion in Iterative Subspace) [17]
que es muy util para aumentar la convergencia en sistemas
metalicos. En nuestra aleacion, por ejemplo, se utilizo el
parametro Pulay de I1.

Otro parametro de importancia es la ocupacion térmica.
Puesto que el sistema trabajado es un metal, sus electrones de
valencia siguen una distribucion de Fermi-Dirac, que se asemeja
a una funcion escalon en el estado base. Dicho
comportamiento representa una complicacion en la resolucion
de los calculos numéricos, por lo que se debe suavizar
mediante la elevacién de la temperatura de los electrones, por
esa razon se utilizé un parametro Thermal de 0.005.

Finalmente, en cualquier simulacion computacional debe
senalarse la fineza de la malla de integracién, es decir, la
precision con la que se haran todos los calculos numéricos.
Una malla de integracion muy fina sera también muy precisa,

aunque es prudente mencionar que también sera bastante
costosa en términos computacionales.

Figura 2. Visualizacion, antes y después, de una
simulacién de dindamica molecular ab initio para obtener
una aleacién metalica amorfa. La imagen izquierda es la

supercelda cristalina de la aleacion Pdg,Au¢; la derecha
es la misma supercelda después de la dinamica molecular.
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Resultados

Después de mandar la simulacion con el método y parametros
descritos se obtuvo la supercelda de la aleacion amorfa
Pdg,Au,¢ (Figura 2 (b)), haciendo una inspeccion visual entre
ambas celdas puede notarse el desorden presente en (b)
respecto a los muy visibles planos cristalinos de la supercelda
antes de la dinamica (Figura 2 (a)).

Con la finalidad de conocer el ordenamiento presente en la
supercelda resultante después de la simulacion, se calculd la
funcion de distribucion de pares “Total” de dicha celda, asi
como las contribuciones parciales de cada uno de los
elementos presentes en la aleacion. Ver Figura 3.

5.5+

— Au-Au
5.0 ~ — Pd-Pd
4.5 - — Au-Pd
— Total

4.0 4
3.5
= 3.0-
2.5
2.0
1.5 -
1.0 -
0.5 -

s
0.0 T T T T T T T T T T T T T T 1
3 4 5 8 7 8 § 10 11 12 13 14 15

r(A)
Figura 3. PDFs parciales y total de una supercelda cibica
de la aleacion Pdg, Auy amorfa (ver Figura 2)
con longitud de arista de 14.8248 A. Notar que
después del 4to pico de la g(r) total
se pierde totalmente el ordenamiento.

Conclusiones

Del presente trabajo se puede concluir que el proceso de
amorfizacion descrito para la aleacién metalica Pdg, Au, es
un ejemplo de lo Util que es la simulacion computacional para
el estudio de aleaciones metalicas amorfas, que de forma
experimental resultarian bastante costosas. Se obtuvo una
celda de una aleacion metdlica amorfa partiendo de la celda
cristalina, y con estos resultados se pueden estudiar las
propiedades que sean de interés.

Cabe destacar que, con el aumento creciente de la capacidad
de coémputo, podran estudiarse sistemas atémicos cada vez
mas grandes. Esto nos permitira describir con mayor precision
la naturaleza de los materiales existentes, asi como desarrollar
materiales con nuevas propiedades.
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Coyoacan 04510, Ciudad de México, México mperio romano de occdente

Muestra de tal retroceso lo encontramos en san Lactancio
(260-340), quien en el tercer volumen de sus Instituciones
divinas, bajo el titulo de “Sobre la falsa sabiduria de los

josel.alvarezgarcia@gmail.com

filosofos”, ataca, con argumentos bastante ingenuos,
la redondez de la Tierra. A través de la obra de autores como
Basilio el Grande (329-379) y Severiano (siglo V) se gesto la

Resumen idea de que el propio firmamento tenia la forma de

tabernaculo, esto, sin llegar a plantearse una cosmologia

Con la caida del Imperio Romano de Occidente y el minimamente consistente. Esa tradicion continud hasta

advenimiento del cristianismo a finales del siglo IV y durante entrado el siglo VI, donde el monje Cosmas, en su

el siglo V, Europa cayo en un doloroso retroceso en el Topographica cristiana, se lanzé resueltamente, en el primero de

conocimiento que prevalecié durante la Alta Edad Media. sus 12 libros: “Contra aquellos que, deseando profesar el

Sin embargo, este retroceso no fue absoluto. En algunos cristianismo, piensan e imaginan, como los paganos, que el cielo

nicleos aislados en la remota Irlanda se preservéd el es esférico”. En esta obra, Cosmas plantea que la Tierra debe
conocimiento de la Antigliedad clasica para unirse con el tener la forma del sagrado tabernaculo de Moisés'.

tesoro del saber que habia sido conservado y desarrollado en
Oriente y que regresé a Europa y se cultivo en las escuelas
catedralicias, que son el antecedente inmediato de las que
podemos identificar como las primeras universidades.

Irlanda en la Alta Edad Media

Con la caida del Imperio romano de occidente y el
advenimiento del cristianismo como religién del Estado, desde
el siglo IV y durante el siglo V, Europa cayé en un doloroso
retroceso en el conocimiento que prevalecié durante la Alta
Edad Media (siglos V al IX).

Lactancio
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Pero por aquel puente construido por san Agustin no
transitaron los tesoros del conocimiento antiguo. Solo se le
permiti6 el paso a Platon, en su version neoplatonica y
cristiana, y de ahi se derivo la conviccion de que no se obtenia
beneficio alguno investigando el reino de la naturaleza:
“Que Tales se marche con su agua, Anaximenes con el aire, los
estoicos con su fuego, Epicuro con sus atomos”. La herencia
agustiniana se prolongd durante varios siglos mas, y durante el

siglo Xl se pueden encontrar las obras de personajes como
Gerardo de Csanad, Otloh de Saint-Emmeram y sobre todo
las de Pedro Damian, quien llega a posiciones bastante
extremas: “Los antiguos escudrinan los secretos de la
misteriosa naturaleza, fijan los limites de las &rbitas de los
planetas y calculan el curso de los astros: los rechazo con
desdén. Pitagoras divide en latitudes la esfera terrestre: hago
poco caso de ello. Euclides se entrega a los problemas

5.

Después del colapso del Imperio romano, el cristianismo

Cosmas

absorbié de manera extremosa y deformada al neoplatonismo, . i L .
complicados de las figuras geométricas: yo lo aparto del mismo

que vino a convertirse en el lazo principal entre la Antigliedad L. o
modo; en cuanto a todos los retoricos con sus silogismos y sus

y la Europa medieval. Los eclesiasticos se convirtieron en los

cavilaciones, los descalifico como indignos”?>.

sucesores de los filosofos de la Antigiiedad, la Iglesia catdlica
sustituy6 a la Academia, al Liceo y a las escuelas de Alejandria.
De esta manera, el cristianismo ignoré los aspectos mas
racionales del platonismo, como el logico y el matematico,
y adopto los aspectos misticos y religiosos, constituyendo el
apoyo intelectual de su teologia. Figura fundamental en este
proceso fue san Agustin (354-430), quien no solo fue el
personaje de la Iglesia con mayor influencia en la Alta Edad
Media sino, sobre todo, el simbolo vivo de la continuidad entre
la antigua civilizacion que se desvanecia y la nueva que surgia.
El fue uno de los forjadores de la historia (en mayor medida
que cualquier emperador o guerrero barbaro) y uno de los
constructores del puente que comunicaria el mundo antiguo
con el nuevo®.

Ger rgo de Csanad

Agustin de Hipona Pedro Damidan
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Sin embargo, el retroceso y el estancamiento del conocimiento
no fue absoluto. Existieron algunos nicleos aislados en los que
se cultivo el pensamiento de los antiguos. Claro esta que estos
estudios fueron hechos bajo el marco de la teologia cristiana y
siempre sometidos a la fe. Estos nucleos aislados estuvieron
localizados en el norte de Inglaterra, en Escocia y en la lejana
Irlanda, y de ellos habria de fluir la cultura medieval original
para unirse (a finales del siglo Xl) con la corriente principal
proveniente del oriente islamico. En estos nlcleos aparecieron
personajes que tendrian una importancia fundamental dentro
de la floracién carolingia, impulsada por Carlomagno, seguida
de la fundacion de las escuelas catedralicias y, mas tarde,
la organizacién de las primeras universidades.

Todo el norte de lo que actualmente conocemos como Reino
Unido estuvo influenciado fuertemente por la cultura irlandesa.
Escocia fue colonizada por los gaélicos de Irlanda y toma su
nombre de Scotis, término latino que significa “irlandés”.
Incluso lugares como York, en el norte de Inglaterra, tuvieron
fuerte influencia irlandesa en la Alta Edad Media.

Mar
dol Norte

Escocia
sy

s REINO
Irlanda /

UNIDO

del Norte
Ol. ¢ano RLANDA |n9hterra
Atiantico Gales
Cardifo N ]
SELGI
— 250 km B A NG A

Irlanda y Escocia

Uno de los personajes de esta tradicion fue el monje
benedictino Beda (672-735). Nacié en Jarrow, al norte de
Inglaterra, y fue el primer eclesiastico medieval en afirmar, sin
lugar a dudas, que la Tierra era una esfera (conservando la
nocion mantenida por los antiguos y que iba en contra de las
concepciones pretendidamente cosmologicas que ya fueron
mencionadas). Una curiosa anécdota muestra el ambiente que
prevalecia en esa época en torno al conocimiento antiguo:
poco después de la muerte de Beda, un eclesiastico irlandés de
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nombre Fergil o Virgilio, sostuvo una controversia con su
superior, llamado Bonifacio, quien lo denunci6 al papa Zacarias,
alegando que el irlandés ensenaba la existencia “de otro mundo
y de otra gente que vivia debajo de la Tierra™*, con lo cual se
referia a los antipodas. El papa dispuso que Bonifacio convocara
a un concilio para expulsar de la Iglesia al irlandés, a causa de
sus escandalosas ensenanzas; cosa que nunca ocurrio.

Beda

Beda fue conocido como el padre de la historia inglesa, cultivd
el conocimiento antiguo, trabajé en la antigua escuela de York
y fue traductor del griego. Habil lingliista, permitié que los
textos (en latin y griego) de los primeros padres de la Iglesia
fueran mucho mas accesibles para sus colegas anglosajones.
Cultivé también la disciplina académica del computus, conocida
por sus contemporaneos como “la ciencia del calculo de las
festividades del calendario cristiano”. A él le debemos la
costumbre de datar las fechas a partir del nacimiento de Cristo
(Anno Domini, “en el afio de Nuestro Sefior”)’.

También en la Escuela de York (y siguiendo la tradicion del
conocimiento cultivada por Beda) esta Alcuino (735-804).
Carlomagno lo llevod a la corte de Aquisgran, en donde se
desempené como una especie de ministro de cultura.
Su proyecto fue el de “construir en Francia una nueva Atenas”.
Fue el principal promotor de lo que se conoce como “floracion
carolingia”. Durante su gestion, se construyeron, entre otras
cosas, escuelas anexas a las catedrales (mismas que estuvieron
abiertas a todo el mundo, laicos y religiosos). Su labor fue un
trabajo realizado a profundidad y a largo plazo, el cual rindié
frutos en las siguientes décadas®.
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Juan Escoto Erigena

Un residuo importante de la floracién carolingia se encuentra
en Geberto de Aurillac (papa que llevdo el nombre de
Silvestre Il, y que fuera conocido como el papa del afio 1000).
A través de su discipulo Fulberto, fund6é la escuela de
Chartres, en el ano 990, en la ciudad del mismo nombre.
Se traté de una de las primeras escuelas catedralicias, escuelas
de ciudad abiertas a todo el publico®.

Escuela de York

Otro de los grandes pensadores del periodo carolingio fue
Juan Escoto Erigena (810-877). Tradujo, del griego, varias
obras de los antiguos. No fue comprendido en su tiempo, pero
tuvo gran relevancia durante el esplendor de la Escuela de
Chartres, en el siglo XIl. Se sabe que era irlandés; incluso su
nombre, Juan Escoto Erigena, equivalia a decir “Juan el irlandés
de Irlanda”. Scoti era el nombre genérico usado en la Edad
Media para referirse a los gaélicos en general (irlandeses o
escoceses), y Erigena viene de Erin que es como se denominaba
en el medioevo a Irlanda’.

Chartres
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La Escuela de Chartres alcanzé su maximo esplendor en el
siglo Xll, durante el fermento de las nuevas ciudades que

surgian como centros de actividad econémica. Todo el tesoro
del conocimiento de la antigiiedad ha regresado a Europa,
después de haber sido conservado y desarrollado en Oriente.
En Chartres se estudia el antiguo conocimiento. Uno de sus
mas ilustres exponentes fue Bernardo de Chartres.

Testimonio de la ensefianza impartida por Bernardo es dado
por uno de sus discipulos, Juan de Salisbury: “Cuantas mas
disciplinas se conozcan y cuanto mas profundamente se
impregne uno de ellas, mas plenamente se captara la perfeccién
de los autores antiguos y mas claramente se los ensenara...
La logica, al aportar los colores de la demostracién, infunde sus
pruebas racionales con el esplendor del oro; la retérica en
virtud de la persuasién y el brio de la elocuencia imita el brillo
de la plata. La matematica, arrastrada por las ruedas de su
cuadriga, pasa sobre las huellas de las otras artes y deja en ellas
con una infinita variedad sus colores y sus encantos. La fisica,
habiendo penetrado los secretos de la naturaleza, aporta la
contribucion del multiple encanto de sus matices. Por fin,
la mas eminente de todas las ramas de la filosofia, la ética,
sin la cual no hay filosofia, ni siquiera de nombre, sobrepasa a
todas las demés por la dignidad que confiere a la obra. Este era
el método que seguia Bernardo de Chartres”.

Bernardo fue consciente del crecimiento historico del
conocimiento: veritas, filia tempore (la verdad es hija del tiempo)
y a él se atribuye la alegoria del progreso intelectual que mas
tarde Newton haria famosa en su célebre frase: “somos como
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enanos sentados en la espalda de gigantes: si vemos mas cosas
y mas lejos que ellos, no es porque nuestra mirada sea mas
perspicaz, ni porque nuestro tamano sea mayor; es porque
somos elevados por ellos™.

hs |

. .
- : '\
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Bernardo de Chartres

De los labios y de la pluma de estos eruditos chartrianos sale
la palabra moderni para designar a los escritores de su tiempo;
pero son modernos que no rinen con los antiguos, sino todo
lo contrario, se nutren de ellos. El historiador medievalista,
Jacques Le Goff, en su libro Los intelectuales en la Edad Media,
presenta la siguiente cita que muestra el espiritu chartrense:
“No se pasa de las tinieblas de la ignorancia a la luz de la ciencia
—exclama Pedro de Blois— si no se releen con amor cada vez
mas vivo las obras de los antiguos. {Que ladren los perros, que
grunan los cerdos! No por eso dejaré de ser sectario de los
antiguos. A ellos dedicaré todos mis cuidados y cada dia el
amanecer me encontrara estudiandolos”'’.

El problema de la relacion entre la razon y la fe, que fue crucial
en toda la Edad Media, viene planteado por la escuela
chartriana en términos que pretenden entender con la razén
el contenido de la fe. La verdad se encuentra en la razon, de
modo que la revelacion es a la vez punto de partida y llegada
para aclarar su contenido mediante el patrimonio cientifico y
filosofico de la Antigliedad.
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Es en el siglo Xll donde se desarrollan las escuelas catedralicias, '
abiertas para todo mundo, laicos y religiosos. Junto a la Escuela
de Chartres esta también la Escuela de Notre Dame y otras.
Estas escuelas florecen en el fermento de las nuevas ciudades
que estan surgiendo, convirtiéndose en el hogar de lo que los
sefiores feudales detestaban: la actividad econémica. Estos
nuevos centros de actividad economica reunieron a diversos
tipos sociales que iban a comerciar sus productos, como
agricultores, alfareros, comerciantes textiles y también
aquellos que dominan oficios y ofrecen sus servicios en esos
mercados, como carpinteros, herreros y albahiles. En estos
centros de intercambio econdmico aparece un nuevo oficio
que implica pensar y ensefiar ese pensamiento: el intelectual''.

El nacimiento del intelectual como tipo sociolégicamente
nuevo presupone la division del trabajo urbano, asi como el
surgimiento de nuevas instituciones implica un espacio cultural
en donde los intelectuales pueden desarrollarse a la par de esas
nuevas “catedrales del saber”. La division del trabajo, la ciudad,
el intelectual y las nuevas instituciones en un espacio cultural
comdun, son rasgos esenciales del nuevo paisaje intelectual de
la cristiandad occidental en el paso del siglo XIl al XIll.

Los intelectuales (eruditos, filésofos, sabios, doctos,
pensadores) nacen con las ciudades, germinan y se desarrollan

en las escuelas urbanas del siglo XII. Florecera en el siglo XIlI
en esas nacientes instituciones: las universidades'%.

Universidad de Oxford

» oy .

Univrsidad de Bolonia
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Resumen

Los vidrios metdlicos son aleaciones con estructura de corto
alcance que les provee de propiedades mecanicas, eléctricas y
magnéticas superiores a sus contrapartes cristalinas. También
se les asocia con una alta resistencia a la corrosion,
un fenédmeno electroquimico que deriva en la degradacion del
material ocasionando fallas en el desempefio de componentes,
ademas de pérdidas economicas. En este trabajo se pretende
establecer la relacion entre las propiedades estructurales de
las aleaciones vitreas, su comportamiento electroquimico al
ser expuestas a medios corrosivos y comprender un poco del
porqué se le atribuye la alta resistencia a la corrosién.

Abstract: Metallic glasses are short-range ordering structure alloys that
provide them superior mechanical, electrical and magnetic properties
compared to their crystalline counterparts. They are also associated with high
resistance to corrosion, an electrochemical phenomenon resulting in material
degradation producing failures of the component performance and economic
loss. This work aims to establish a relationship between the structural
properties of glassy alloys and their electrochemical behavior when are
exposed to corrosive media and also to understand how the high resistance
to corrosion is attributed to this alloys.

25 de noviembre del 2021

NUMERO 35

Introduccion

Las aleaciones obtenidas por solidificacion rapida poseen una
estructura de corto alcance y estan compuestas principalmente
por elementos metilicos que se denominan "vidrios metalicos",
ya que sus propiedades eléctricas y mecanicas son similares
a las de los metales. Desde el primer informe reportado [I]
se han realizado muchos estudios sobre la estructura y
propiedades quimicas, pero poco se ha estudiado sobre sus
propiedades  electroquimicas; en particular, aquellos
mecanismos que las hacen resistentes a la corrosion.
Las aleaciones vitreas se obtienen a través de un enfriamiento
muy rapido, de alrededor de 10° K/s, lo cual se consigue con
técnicas de solidificacion rapida.

Vidrios metalicos

Son aleaciones obtenidas por solidificacion rapida que poseen
caracteristicas estructurales similares a un vidrio, pero estin
compuestas principalmente por elementos metalicos, en
contraste con la composicion de los vidrios de oxidos (SiO»).
Estas aleaciones se denominan "vidrios metalicos", ya que sus
propiedades eléctricas y mecanicas son similares a las de los
metales. Desde el primer informe de estructuras inusuales
obtenidas por enfriamiento rapido del material fundido ¥
se han realizado muchos estudios sobre la estructura y
propiedades de los vidrios metalicos.

Los vidrios metalicos pueden tener composiciones muy
variadas, siempre que se trate de una solucion soélida de
elementos metalicos combinados con metales de transicion,
elementos no metdlicos e incluso algunas tierras raras.
En cuanto a la forma de alearse, estos pueden clasificarse en
tres grupos !''l:

e El primer grupo lo constituyen los vidrios, cuya
composicién esta formada por metales de transicion
y un elemento no metilico (tales como el fosforo (P),
boro (B), carbono (C) y silicio (Si)).

e El segundo grupo lo componen vidrios binarios
compuestos por dos metales, aproximadamente al
50 % cada uno. Como son el cobre-zirconio (Cu-Zr),
niquel-niobio  (Ni-Nb), titanio-berilio (Ti-Be) y
también calcio-magnesio (Ca-Mg).

e El tercer grupo lo constituyen aleaciones de metales
que no son de transicion. Por ejemplo, aquella de
calcio-aluminio (Ca-Al).
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Métodos de sintesis

Por excelencia, los métodos de sintesis de vidrios metdlicos
son a través de las técnicas de solidificacion rapida (llamada
igual Rapid Solidification Technics “RST” por sus siglas en inglés).
Este procedimiento tiene muchas variables que afectan la
estructura y propiedades, ademas de las reacciones que tienen
lugar durante el tratamiento térmico. Las principales
variaciones a la estructura que introduce son !'%:

e  Extension de la solubilidad del soluto en el solvente
para el estado sélido.

e Formacion de fases metaestables.

e Refinado de tamano de grano.

e Modificacion del esquema de segregacion.

e Resistencia a la corrosion.

Estas técnicas requieren extraer todo el calor del liquido a
elevada velocidad. Para ello se han desarrollado diversos
procedimientos, entre los que cabe destacar la colada sobre
una rueda giratoria (melt spinnig), la atomizacion por gas inerte
y la pulverizacién centrifuga. Todos estos métodos consisten
en conseguir una muy rapida extraccion de calor, para lo cual
es necesario que, al menos, una de las dimensiones de la masa
liquida sea lo suficientemente delgada.

Con la gran velocidad de enfriamiento se consigue también un
considerable subenfriamiento, por debajo de la temperatura de
solidificacion. Por lo tanto, la solidificacion tiene lugar en
condiciones que no son las del equilibrio y, dado que el material
esta subenfriado, se consigue una gran velocidad de
desplazamiento del frente solido/liquido. Esto conlleva una
serie de efectos a nivel de microestructura entre las que se
encuentran: el refinamiento de grano, la escasa o nula
microsegregacion de otras fases, la solubilidad extendida de los
elementos aleantes y la formacion de fases cristalinas
metaestables, amorfas o cuasi cristalinas ['’].

En la mayoria de los casos la dimension estrecha del liquido es
inferior a 100 micras y la velocidad de enfriamiento se ha
estimado que estd comprendida entre 10° y 107 Kis.
Esto conduce a tiempos de solidificacion bastante rapidos, de
apenas unos pocos milisegundos.

En la Figura | se esquematiza un diagrama TTT (temperatura,
transformacion y tiempo), donde T, es la temperatura de fusion
y T¢ la temperatura de transicion vitrea. El diagrama sirve para
identificar las condiciones del proceso de obtencién de un
vidrio metalico, tal como se muestra en la flecha azul. Cuando
el material esta en un equilibrio metaestable se puede someter
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a un tratamiento térmico y se puede inducir la cristalizacién
hacia otras fases estables. Ademas, pueden anadirse pequenas
cantidades de elementos no metalicos a la aleacion, esto induce
una cierta direccionalidad en los enlaces quimicos, lo que
dificulta la cristalizacion y en el diagrama TTT se ve como un
desplazamiento de la zona de cristalinidad a la derecha.

Liquido
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Figura I. Representacién esquemdtica de una curva
TTT (Temperatura, Transformacién, Tiempo) para la
transformacion y tratamiento térmico de un vidrio metdlico.

En el caso de las aleaciones vitreas obtenidas por RST,
la temperatura evoluciona de la forma indicada en la figura
mediante la linea azul. A causa de la gran velocidad de
enfriamiento y antes de empezar la solidificacion, el liquido ha
sufrido un subenfriamiento AT=T-T,, donde T, es la
temperatura liquida y T, la temperatura que se alcanza por
debajo de la temperatura de nucleacion.

Para el caso de un enfriamiento al equilibrio, a partir del
momento en que se alcanza la temperatura de nucleacion
comienza la solidificacion, el calor latente (se refiere a la
cantidad de energia requerida por una sustancia para cambiar
su fase) que se genera en la intercara sélido-liquido, pasa tanto
al sélido como al liquido y hace que la temperatura del material
suba hasta un valor muy préximo al de solidificacion.
Cabe mencionar que a esta temperatura estacionaria (que esta
debajo de la solidificacién) tiene lugar el resto de la
solidificacién y el proceso es casi totalmente controlado por la
extraccion de calor al exterior del material.
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Electroquimica de la corrosion

Las reacciones de corrosion metalica en soluciones acuosas
son de naturaleza electroquimica y pueden expresarse como la
suma de dos medias reacciones ['*: uno que representa la
reaccion catodica (de reduccion) y otro que corresponde a una
reaccion anddica (de oxidacion). Cuando una muestra de metal
y el electrolito en el que esta sumergido estian eléctricamente
aislados de cualquier circuito externo, no fluira corriente neta
entre los dos medios y las corrientes asociadas con las
semirreacciones anddicas y catodicas deberan ser iguales en
magnitud y opuestas en direccion. Si la fuerza impulsora para
que ocurra una reaccion es mayor que la de la otra en una
superficie eléctricamente neutra, se acumulara una carga en la
interfaz. Esta interfaz cargada se conoce como la doble capa
eléctrica; actta para inhibir la primera reaccion y propiciar la
segunda, para que las velocidades sean iguales.

De acuerdo con la naturaleza de la reaccion que ocurre en la
superficie del metal se puede obtener informacion aplicando
un potencial diferente del potencial de equilibrio y midiendo la
corriente resultante, mediante el uso de un equipo llamado
potenciostato. El potencial de superficie de la muestra puede
variarse aplicando un potencial entre la muestra y un electrodo
inerte portador de corriente que esta inmerso en el mismo
electrolito que la muestra. Cuando el potencial de una muestra
de metal se lleva a un valor mas positivo que el del potencial
de equilibrio, la velocidad de reaccién anédica aumenta, lo que
le da una corriente positiva. En contraparte, se produce una
corriente negativa cuando el potencial aplicado es menos
positivo que el potencial de equilibrio. Los resultados se
representan como potencial vs. logaritmo de magnitud actual.

En la figura 2 se muestra un ejemplo tipico de una curva de
polarizacion, en donde las pendientes de las porciones lineales
de las curvas se conocen como pendientes de Tafel. La parte
inferior o catddica de la curva representa las reacciones de
reduccion; por ejemplo, la reduccion de iones de hidrégeno u
oxigeno elemental. Una pendiente baja y una relacion lineal en
esta porcion de la curva indican activacion superficial o control
de la reaccion quimica de la velocidad de reaccién catodica.

Las curvas de polarizacion también pueden presentar una
pendiente alta y una relacion no lineal que indican que la
reaccion de reduccion esta siendo controlada y retardada por
otro tipo de fenémeno, generalmente difusion.

La parte superior, o anddica, de la curva representa las
reacciones de oxidacion, principalmente la disolucion del
metal. Una pendiente baja en esta parte de la curva indica que
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la reaccion anddica esta controlada por activacion, mientras
que una pendiente vertical en esta parte de la curva indica que
otro fenomeno esta controlando la velocidad de reaccion
anddica, generalmente se trata de pasivacion o de la formacion
de una pelicula superficial.

La pendiente de un grifico lineal del potencial frente a la
corriente se conoce como resistencia de polarizacion,
la pendiente debe obtenerse cerca del potencial de corrosion.
La resistencia a la polarizacion es inversamente proporcional a
la velocidad de corrosion, si todos los demas factores se
mantienen constantes.

Curva Bk
Hédica anddica
pasivada

Potencial)

Curva

catodica

controlada

por Difusion
Curva
catodica

. >

Logaritmo de la corriente

Figura 2. Esquema tipico de una curva de corrosion.

Comportamiento electroquimico
de los vidrios metalicos

El comportamiento electroquimico de los vidrios metalicos se
puede asociar a las siguientes caracteristicas: estructura vitrea,
composicion quimica y homogeneidad "%, El acomodo de
corto alcance de los vidrios metalicos implica la ausencia de
defectos cristalinos como limites de grano, dislocaciones y
demas imperfecciones cristalinas, todas ellas favorecen la
corrosion. Al no presentarse este tipo de defecto en los vidrios
metalicos, son mas resistentes a la corrosion. Mas ain, debido
a su fase simple y gran homogeneidad carecen de dos partes
distintas de una superficie metalica o de dos metales distintos
(pares galvanicos), asociados a estructuras multifsicas !,
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Por otro lado, la gran resistencia de ciertas aleaciones
cristalinas se debe a la presencia de peliculas superficiales
pasivantes!'. La cinética de corrosién de algunos vidrios
metalicos es similar a la de la pelicula pasivante. Los vidrios
metalicos del primer grupo poseen una alta proporcion de
metaloides y estos elementos pueden tener una gran influencia
sobre la reaccion catédica de corrosion.

Al igual que para cualquier aleacion metilica, la corrosion de
un vidrio metalico a temperatura ambiente es una reaccion
electroquimica, que puede dividirse en dos o mas reacciones
de oxidacion y reduccion; y dado que el vidrio metalico es
neutro, la velocidad total de la oxidacion deber ser igual a la
reduccion ', A continuacién, en la figura 3 se muestran tres
casos del diagrama de Evans cuando se modifican la estructura
y composicion de una superficie metdlica. La figura 3a muestra
el caso de una aleacion "M" inmersa en un electrolito acido,
en donde el diagrama de Evans correspondiente a este sistema
determina el potencial y la intensidad de corriente de la
corrosion en el punto de interseccion. De esto podemos
inferir que la velocidad de disolucion (icorr) es funcion de la
densidad de corriente de intercambio (i,).

Si se compara una aleacién cristalina con otra amorfa de la
misma composicion, el factor dominante en esta reaccion
electroquimica sera controlada por el proceso parcial anédico;
la corriente de intercambio i,, sera menor en la aleaciéon
amorfa y por lo tanto también disminuira la intensidad de la
corrosion (figura 3b). Finalmente, en la figura 3c se observa la
disminucion de la intensidad de corrosién de una aleacién
amorfa con respecto a su homologa cristalina, cuando el
control cinético de la reaccion es catodico.

E
A EA
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Factores que afectan la resistencia a la
corrosion de los vidrios metalicos

La excelente resistencia a la corrosion de los vidrios metalicos
se atribuye principalmente a: que hay una Unica fase vitrea
homogénea, la composicion quimica de la aleacion y la
presencia de metaloides ['®#'%,

Al tratarse de una sola fase, no se espera la presencia de limites
de grano, dislocaciones y otros defectos que puedan ocurrir
(que son factores donde se da preferentemente la corrosion).
En su lugar, se esperaria el crecimiento de una pelicula
protectora uniforme que active el mecanismo de pasivacion.
Otro factor es la homogeneidad de la composicion quimica,
debida a las velocidades rapidas de enfriamiento que son
necesarias para producir una estructura totalmente vitrea
contribuye a su alta resistencia a la corrosién, ya que no se
dispone de tiempo suficiente para la difusion en estado sélido,
es decir, es imposible la formacion de segundas fases,
precipitados y segregaciones.

La homogeneidad en Ila composicion quimica y la
microestructura promueven la formacion de oxido en la
superficie que retarda el transporte idnico. También se
considera que la mejora de la resistencia a la corrosion esta
relacionada con la capacidad de estas aleaciones metaestables
para formar una solucion sélida sobresaturada en uno o mas
elementos de aleacion. El elemento de aleacion disponible en
la solucion solida puede incorporarse a la pelicula de oxido
para mejorar su pasividad.

EA

T T T . o 2 >
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Figuras 3a, 3b, 3c: Representacion esquematica de
diagramas de Evans mostrando la influencia de la
estructura en la densidad de corriente

y el potencial de corrosion [16l.
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Por lo tanto, el efecto de la estructura vitrea, la homogeneidad
quimica y estructural, y la posibilidad de formar una
composicion quimica unica (que no es tipica de las aleaciones
cristalinas cercanas al equilibrio) se consideran principalmente
como factores que pueden afectar las propiedades de
corrosion del vidrio metilico.

Técnicas para estimar la
resistencia a la corrosion

La resistencia a la corrosién puede estimarse mediante la
prueba de inmersién, que es uno de los métodos para calcular la
velocidad de corrosion promedio en un afio. Dentro de los
métodos electroquimicos se encuentra la polarizacion
potenciodinamica (PP) y se aplican en la mayoria de las
investigaciones. Esta técnica permite obtener informacion
relevante sobre los procesos de los electrodos de estudio,
como el potencial de corrosién (Ecr), la densidad de corriente
de corrosion (icorr), la velocidad de corrosion, la susceptibilidad
a las picaduras, la pasividad y el comportamiento catodico.

A continuacién, se ilustra una curva esquematica de la
polarizacion anddica tedrica y la estimacion del potencial de
corrosion y la densidad de corriente de corrosion en la
Figura 4. Como puede verse en la Figura 4a, el inicio de la
exploracién forma el punto () y progresa en la direccién del
potencial positivo hasta la terminacion en el punto (2),
el potencial a circuito abierto se ubica en el punto A. En el
potencial, la suma de las velocidades de reaccion anddica y
catodica en la superficie del electrodo es cero. Por eso, la
corriente medida se cerrara a cero. Con el aumento del
potencial, se mueve a la regién activa. En esta region, la
oxidacion de metales es la reaccion dominante que tiene lugar.
El punto B se conoce como el potencial de pasivacion (Epas),
y a medida que el potencial aplicado aumenta por encima del
valor, se observa que la densidad de corriente disminuye hasta
que se alcanza una densidad de corriente pasiva baja, en la
region pasiva E. Una vez que el potencial alcanzé un valor
suficientemente positivo, es decir, situado como el punto C
(denominado potencial de ruptura), la corriente aplicada
aumenta rapidamente.

Por otro lado, en la Figura 4b se ajusta una nueva linea de
acuerdo con las regiones lineales de la curva de polarizacion
alrededor del potencial a circuito abierto. Donde intersecan
ambas pendientes en el punto de cruce se obtiene la densidad
de corriente de corrosion (l.rr) y €l potencial de corrosion
(Ecorr)- En general, se acepta que cuanto mayor sea el potencial
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de corrosion, mas dificil sera que ocurra la reaccion de
oxidacién de los metales. Por lo tanto, cuanto mayor es la
densidad de corriente de corrosion, mayor es la velocidad de
corrosion, es decir, menor es la resistencia a la corrosion de
los vidrios metalicos.

Zonas
Eu § Tanspasiva
s
§ Pasiva
= I T
Activa
(1
LOG(i) mum—
0.15—
0.10 —
- 0.05 - b, pendiente anddica
2
w 0 S
—0.05 — b, pendiente catodica
-0.10 —
-0.15 io=10.1
| / | | |
-2 -1 0 1 2

Log(i)

Figuras 4a y 4b Curva potenciodinamica
a) parte anddica, b) ajuste mediante pendiente Tafel.

Mientras que para la susceptibilidad a la corrosion por
picaduras se mide, generalmente, la polarizacién ciclica en la
parte anddica. Algunos parametros y caracteristicas tipicas con
respecto a la susceptibilidad a la corrosién por picaduras se
definen en las curvas de polarizacion esquematica de la
Figura 5. Se inicia un escaneo de potencial por debajo del
potencial de corrosion (Ecr). Después en E., la densidad de
corriente llega a cero y luego aumenta a un valor anédico bajo
y aproximadamente constante en el rango pasivo. En este
rango, una pelicula delgada de oxido/ hidroxido (una pelicula
pasiva), protege el material de altas velocidades de corrosion.
Si la densidad de corriente disminuye cuando se invierte la
direccion de exploracién potencial, como en la ruta |,
se muestra que el material es inmune a la corrosion por
picaduras. Sin embargo, si en el barrido de potencial
ascendente, la densidad de corriente aumenta repentinamente
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y permanece alta en el barrido descendente, hasta que
finalmente disminuye al valor de la regién pasiva, como en la
ruta 2, se muestra que el material sufre una forma de corrosion
por picaduras. El potencial al cual la densidad de corriente
aumenta repentinamente (inicio de picaduras) se conoce como
potencial de picado, E, y el potencial al cual la densidad de
corriente regresa al valor pasivo se conoce como potencial de
repasivacion o potencial de proteccion, E,. Entre Ei. y E, las
picaduras se inician y se propagan. En el caso de la ruta 2,
las picaduras no se iniciaran en E., el potencial de corrosion
natural; y, por lo tanto, el material no sufrira corrosion por
picaduras en condiciones de corrosion natural. Si por otro lado
se exhibe la ruta 3, donde E estd por debajo de E., el
material sufrira corrosion por picaduras en los defectos de la
superficie. En términos de la resistencia general a la corrosién
por picaduras, los parametros de (Eyi - Ecorr) ¥ (Erp - Ecorr) son
importantes. Los valores mas altos de ambos son deseables
para reflejar valores altos de E; y E, en relacion con Ecr.

E A

corr

T—
log i

Figura 5. Esquema de una curva potenciodinamica ciclica ['%].

Conclusiones

La corrosion por picadura es el mecanismo de corrosion que
mas afecta a los vidrios metalicos, debido a su comportamiento
que es equiparable al de una pelicula pasiva.

El arreglo de corto alcance hace que, dificilmente, se presente
una corrosion uniforme en el material, al no propagarse a
través de los defectos asociados a la cristalinidad.
La homogeneidad quimica impide la presencia de pares
galvanicos que propician la corrosion.
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Aspectos Generales

El campo de la superconductividad es un area muy activa, ya
sea desde el punto de vista experimental (en la busqueda de
nuevos materiales), como en la parte tedrica (que permite
explicar los mecanismos microscopicos necesarios para
entender el fendmeno).

En 1911, Kamerling Onnes descubrié el fenébmeno de la
superconductividad al enfriar mercurio hasta temperaturas del
helio liquido. El experimento consistié en medir la resistencia
eléctrica R del material como funcién de la temperatura T
mientras este se enfriaba. Encontré que R disminuia
monotonamente, pero al llegar a cierta temperatura Tc= 4.2 K,
la resistencia caia abruptamente a valores tan bajos que incluso
eran imposibles de medir en aquella época.

Experimentalmente, lo que se encuentra es que R fluctia
alrededor de cero y esto puede interpretarse como resistencia
eléctrica cero o conductividad infinita. Se habla entonces del
“estado normal” del material, para T > T, y del “estado
superconductor”, para T < Tc. En donde T¢ es la temperatura
critica superconductora. Es practicamente imposible medir
una resistencia cero, lo que si se puede hacer son estimaciones
de los limites que pueden tomar ciertos parametros.

NUMERO 35

Por ejemplo, en un experimento con un solenoide hecho con
alambre de Nbs;Zr, File y Mills [I] indujeron una corriente
eléctrica en el estado superconductor y la dejaron circulando.
Esta supercorriente induce un campo magnético que fue
rastreado a lo largo del tiempo. De este experimento se
dedujeron dos conclusiones importantes: si el material
superconductor tuviera resistividad eléctrica finita, esta tendria
como valor méximo para el NbsZr ~ 5x/0% Qcm vy si, por
disipacion la corriente inducida empezara a decaer, este
decaimiento seria en un t medio minimo de 120 000 anos.
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Figura |. Superconductividad en el compuesto FeSeoss;

(a) resistencia eléctrica y (b) magnetizacion como funcion de la
temperatura. Para obtener la curva de magnetizacion ZFC

(“Zero Field Cooling”, ZFC) la muestra se enfria hasta la minima
temperatura de medicién en ausencia del campo magnético, se aplica
el campo y se empieza a medir subiendo T, se llega a la maxima Ty
sin quitar el campo magnético se empieza a bajar T, que es la curva
FC (“Field Cooling”, FC). Resultados adaptados de [2]. Idealmente,
las dos curvas (FC y ZFC) deberian ser idénticas, la diferencia se
debe a zonas normales y otro tipo de defectos, lo que indica la
pureza del material superconductor (la curva FC es la que se toma
como la indicacién del efecto Meissner-Ochsenfeld).
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Pero los superconductores no solo son especiales por su
conductividad infinita, sino que también presentan el fenémeno
de Diamagnetismo perfecto (también llamado efecto Meissner-
Ochsenfeld). Cuando en el estado normal estos materiales son
sometidos a un campo magnético externo, el campo penetra
en su interior, pero al bajar la temperatura, el campo es
expulsado mientras pasa al estado superconductor. Lo que
comiunmente se mide de forma experimental es Ila
magnetizacion o la susceptibilidad magnética, y Ia
superconductividad se manifiesta cuando cualquiera de estos
parametros se hace negativo o decrece de manera abrupta
(desde valores positivos). Entonces, un superconductor perfecto
presenta —simultdneamente— conductividad eléctrica infinita
(o resistencia eléctrica cero) y diamagnetismo perfecto (efecto
Meissner-Ochsenfeld). En la figura | se presentan mediciones
experimentales en el compuesto superconductor FeSeggs con
una temperatura critica Tc = 7./ K. En I(a) aparece la
resistencia eléctrica y en |(b) medidas de magnetizacion.

Aunque el mercurio fue el primer elemento en el que se
reporté superconductividad, se ha visto que otros elementos
presentan este fenomeno (ya sea a presion ambiental o
sometiéndolos a altas presiones). La figura 2 muestra
diferentes elementos superconductores de la Tabla periodica,
algunos de ellos recientemente reportados. Notable es el caso
del bismuto (Bi), que fue actualizado pues se encontré que es
superconductor a presion ambiente [3] (ver seccion sobre el
Bi de este manuscrito) y el también reciente caso del carbono,
que presenta superconductividad cuando se encuentra en una
configuracion de tres capas de grafeno giradas entre si en
angulos relativos [4]. Hace mas de 50 anos se postuld que el
hidrogeno, el elemento mas ligero, podria volverse
superconductor (con T¢ ~ [ 00-200K) a altas presiones. De ser
cierto, esto implicaria que el interior de planetas como Jupiter
o Saturno estuvieran conformados por hidrégeno metalico y
superconductor [8, 9]. Hasta el momento de la escritura de
este articulo, el autor no tiene conocimiento que se haya
demostrado que el hidrégeno presente superconductividad,
aunque, como veremos mas adelante, es muy probable que
este elemento juegue un papel importante en compuestos
superconductores de alta Te.

Los experimentos a altas presiones se realizan en celdas
especialmente disenadas, empleando dos diamantes que se
contraponen encerrando un pequeno volumen donde se
coloca la muestra a medir y apretandolos entre si (ver
recuadro superior en la Fig. 2). Empleando la celda de diamante
se han obtenido presiones del orden de 300 GPa
(aproximadamente 3 millones de atmosferas).
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Figura 2. Elementos quimicos que presentan superconductividad
a presion ambiental (cuadros amarillos) y bajo presion externa
(cuadros verdes); adaptado de la referencia [5] (para el Yb ver [6]).
En el recuadro superior aparece un esquema de la celda de
diamantes para altas presiones (adaptada de [7]). Nota: | atm ~ 105 Pa.

Antes de 1986, la mas alta T¢ conocida se encontraba en
compuestos binarios conocidos como los Al5 y era del orden
de 23 K (Nb3Ge); fue en ese afio que se reportaron los
superconductores ceramicos a base de cobre [10]. Ahora, el
material prototipo conocido como el 123 es YBa,Cu;O; y
tiene una T¢= 95 K (temperatura por arriba de la temperatura
de ebullicion del nitrégeno liquido). Dentro de esta familia de
compuestos, la mas alta temperatura critica alcanzada la tiene
el HgBa,Ca,Cu3zO, con una Tc ~ 133 K [I1]y 164 K a una
presion de 45GPa [12].

Hasta la fecha no se han reportado temperaturas
superconductoras mas altas dentro de la familia de las
ceramicas a base de cobre y oxigeno, pero se han encontrado
otros compuestos que, en su momento, despertaron cierta
expectativa (ya sea por los mecanismos microscopicos
involucrados en el fenédmeno o porque se esperaba que la T¢
se pudiera subir aun mas). Por ejemplo, compuestos con
fullerenos como el K3Cqo [13] (1990, Tc ~ I8 Ky sube a 33 K
en RbCs,;Cq), MgB, [14] (2001, T¢ ~ 40 K), compuestos a base
de hierro como el LaOFeAs [15], (2008, T¢c ~ 26 K) y FeSe [16]
(2008, Tc ~ 8 K). Este ultimo compuesto despertd gran
expectativa porque, al depositar monocapas sobre substratos
de SrTiO;, se llegd a encontrar Tc> 100 K [17].

Pasaron 21 afios para superar la mas alta Tcencontrada en los
cupratos superconductores y, en 2015, se midié Tc ~ 203 K en
H,S bajo una presién de 90 GPa [18]. Luego, en una escalada:
Tc~ 215 K en el compuesto LaH, (2018); Tc ~ 250 K en LaH,,
(2019) a una presion de [70 GPa [19]; Tc ~ 262 K en YH,
(2021) a una presion de 182 GPa [20].
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Actualmente, ya se ha reportado superconductividad a
temperatura ambiente, con Tc ~ 15 °Ca una presion de 2.6x10°
atmosferas en un compuesto del tipo C,S,H, (idealmente se
espera la estequiometria CSHs) [21]. Es interesante mencionar
que el diseno de estos sistemas se basa en la idea de que el
hidrégeno presente en el compuesto juega un papel
fundamental: en primer lugar porque la teoria apunta a que el
hidrégeno en si mismo puede ser un superconductor a muy
altas presiones [8,9]; en segundo lugar, también se ha
propuesto que el hidrogeno incorporado a estructuras mas
complejas con otros elementos resultaria en materiales que
necesiten presiones mas bajas para ser superconductores con
altas temperaturas criticas [22]. A estos compuestos se les
denomina hidruros (o superhidruros si la proporcién atomica
del hidrégeno es alta respecto a los otros elementos dentro
del compuesto) [23]. En particular, ha sido propuesto que el
superhidruro YH o a 250 GPa podria ser superconductor arriba
de temperatura ambiente [24].

Teoria de la superconductividad

Desde el descubrimiento  experimental  de la
superconductividad pasaron 46 afos hasta que Bardeen,
Cooper y Schrieffer propusieron una teoria microscopica que
explicara el fenémeno [25] (ahora conocida como la teoria
BCS). Uno de los aspectos fundamentales de la teoria BCS es
la existencia de una atraccion entre dos electrones para formar
los denominados pares de Cooper. Si bien la interaccion
electrostatica entre electrones es repulsiva, dentro de esta
teoria se supone que existe una atraccion debida a una
intermediacion de la red atodmica del sélido; con lo que se dice
que existe una atraccion electronica mediada por fonones para
formar el par de Cooper donde los electrones tienen espines
y momentos opuestos.

+++++ 4
okt
++% ++ ™+
+++++

Figura 3. Esquema ilustrativo para visualizar la interaccion

4

atractiva entre dos electrones e/ y e2 mediado por
el movimiento vibratorio de los iones positivos de la red.
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La teoria BCS es abstracta y compleja, pero existe una idea
sobresimplificada para visualizar la interaccion atractiva entre
electrones propuesta por Little en 1965 [26] y que, aln en la
actualidad, se sigue usando como guia intuitiva [23] (figura 3).

Al moverse el electrén e por la red, localmente atrae a los
iones positivos hacia él y momentaneamente queda una region
mas positiva, es entonces que un segundo electron e; siente el
exceso de carga positiva y se mueve hacia dicha region: existio
una interaccion “atractiva” entre e; y e; mediada por la red
(fonones). La red tiene frecuencias caracteristicas en las que
puede vibrar y, al moverse, regresar momentaneamente a su
estado de equilibrio. En una estimacion burda, podemos decir
que el tiempo transcurrido durante la interaccion entre el par
de electrones es T ~ 2mwp (wp = frecuencia de Debye).
Durante este tiempo caracteristico el electron viaja una
distancia aproximada d ~ vt = vg(2lwp), donde v es la
velocidad de Fermi. Por ejemplo, para el estafio wp ~ 3x/0/3s”/,
ve ~ 10°mls; lo que lleva a d ~ 2x107m = 2000 A Es decir, la
distancia media en la que interactta el par de electrones es de
muchas veces la distancia interatomica.

Un resultado importante de la teoria BCS es la prediccion de
la temperatura critica superconductora:

keTc = .1 4/wpe P& (1

donde kg es la constante de Boltzmann, D(E;) es la densidad de
estados electronicos evaluada en la energia de Fermi Ery V la
magnitud del potencial atractivo entre electrones del par de
Cooper. Como una idea general, si queremos altas
temperaturas T¢ tenemos que buscar materiales con wp , D(Ey)
y V grandes. Otro resultado trascendente es la existencia de
una brecha superconductora 24 en la estructura electronica
que se abre alrededor de la energia de Fermi a T¢ y aumenta al
bajar la temperatura en el estado superconductor: debajo de
la brecha quedan los pares de Cooper y por arriba los
electrones normales.

Basado en la relacion (1) se llegd a pensar que existia limitacion
para la temperatura critica superconductora tal que T¢< 40 K
[27], pero la relacidn (1) es aproximada y ahora se considera
que dicho limite no aplica para T¢ considerando que el
apareamiento electréonico sea mediado por fonones.
Empleando la teoria de Eliashberg se encuentra que para Tc:

Tc~ (kIM)""? (2)

Aqui, el parametro k esta relacionado con el cambio del
potencial de interaccion atomica al desplazarse de manera
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relativa dentro del sélido del atomo de masa M [28]. Basado
en la relacion (2), la busqueda de materiales que pudieran tener
altas temperaturas criticas superconductoras se centra en
tener grandes energias de cohesidon y pequenas masas
atémicas. Otro aspecto que se puede ver de la relacion (2)
es que, al depender la temperatura critica de la masa del atomo
del solido, entonces, si se cambiara por un is6topo, T también
varia y a esto se le denomina efecto isotdpico, lo que es
caracteristico del mecanismo de apareamiento electrénico
mediado por fonones.

A los superconductores con un comportamiento que pueda
ser explicado con la teoria BCS, o donde el apareamiento
electrénico sea mediado por fonones, se les conoce como
superconductores convencionales. Dentro de los
superconductores convencionales encontraremos a muchos
de los elementos como Al, Sn, Pb, Hg; también el MgB,, los
compuestos a base de fullerenos [28] y, lo mas reciente,
compuestos que contienen hidrégeno  (hidruros o
superhidruros) [23]. Bajo la perspectiva de la relacién (2), se
puede pensar que la superconductividad en los hidruros esta
relacionada con la masa del hidrogeno [22], la cual es la mas
pequena de todos los elementos y en si mismo ha sido
propuesto como un superconductor con alta T¢ [8]. Fuera de
la familia de los superconductores convencionales se
encuentran los fermiones pesados, compuestos que contienen
Fe y las ceramicas a base de cobre [28].

Es importante mencionar que se han propuesto mecanismos
diferentes a la interaccion electrén-fonén para la formacién de
pares de Cooper; notablemente la interaccion excitonica
[27, 29] y la plasménica [30]. Ginsburg generaliza el concepto
de exciton considerando que es una excitacion elemental o
cuasiparticula que obedece la estadistica de Bose-Einstein [27],
pero en particular, el exciton puede ser un par electrén-hueco
[31,32]. Suponiendo intermediacion excitonica o plasmonica
para el apareamiento electrénico se llegan a expresiones
similares a la relacion (l); pero en lugar de la energia
caracteristica fononica Zwp en el prefactor, se tiene una energia
caracteristica /Zwe [33] para el exciton o Er (energia de Fermi)
[30] para el caso de la intermediacion plasmoénica. Se ha
propuesto que, en ciertos sistemas, aparte de la interaccion
fondnica también puede presentarse (al mismo tiempo) la
interaccion excitonica [31] o la plasmonica [34]; lo que de
manera cooperativa puede reforzar el incremento de Tc.

Es importante remarcar que una generalizacion de la teoria
BCS esta basada en el formalismo desarrollado principalmente
por Eliashberg. En la version moderna, el ingrediente principal
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es la denominada funcién espectral de Eliashberg, o’F(w), donde
o es el parametro de acoplamiento electron-fonén y F(w) es la
densidad de estados fonénicos (ver, por ejemplo, la referencia
35). En las extensiones que se han propuesto, donde la
intermediacion para el apareamiento electrénico es diferente
a la fonénica, se usa el mismo formalismo de Eliashberg, pero
la  funcion espectral se generaliza a otras posibles
intermediaciones bosénicas (como la exciténica o plasmonica
comentadas anteriormente). Fue gracias a experimentos en
dispositivos de efecto tunel (formados con peliculas delgadas
de plomo (Pb) en el orden Pb-aislante-Pb), que McMillan y
Rowell [36] mostraron que es posible obtener la funcién
espectral de Eliashberg midiendo la caracteristica de corriente
como funcion del voltaje aplicado al dispositivo. Encontraron
que la segunda derivada de la caracteristica corriente-voltaje
esta relacionada con la funcion espectral, la que obtienen en un
proceso de deconvolucion. Con este resultado mostraron de
manera definitiva que, en el caso del plomo, el acoplamiento es
del tipo fonénico. Empleando dispositivos de efecto tunel
también fue posible demostrar experimentalmente la
existencia y evolucion con la temperatura de la brecha
superconductora (ver figura 4).
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Figura 4. Curva del segundo armonico relacionada con la segunda
derivada de la caracteristica corriente-voltaje de una unién tdnel
del tipo Al-AO3-Pb. Notese que, de manera general, aparece
informacién de la estructura fononica del Pb. T y L marcan los
modos fondnicos transversales y longitudinales, respectivamente.
En el recuadro se muestra la funcion espectral de Eliashberg
obtenido con una unién tunel del tipo Pb-aislante-Pb [36].

La estructura que se muestra alrededor de voltaje cero
(correspondiente a la energia de Fermi) esta relacionado con la
brecha superconductora 24 del Pb. Experimento realizado en el
laboratorio del Prof. R. Escudero, resultado no publicado.
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El caso del bismuto

Las peculiares propiedades fisicas del bismuto (Bi) han
despertado gran interés en tiempos recientes. Se trata de un
semimetal que posee una muy baja densidad de electrones
libres n ~ 3x10"7-10" | cm® [3,37], comparada con metales
comunes (que es del orden de 10/ cm’®). La frecuencia de
plasma wp correspondiente es del orden de 50 meV'y cae en la
region del lejano infrarrojo, pero lo interesante es que se han
logrado excitar plasmones en la region visible, no con los
electrones libres intrinsecos, sino con los que se excitan entre
dos bandas (lo que se denomina plasménica interbanda [37]).

Entre sus propiedades electronicas se ha encontrado que
posee notables caracteristicas termoeléctricas y de
magnetorresistencia. Existe una interaccion entre electrones y
plasmones, lo que se manifiesta en una nueva cuasiparticula
denominada plasmarén [38]. Presenta una transicion de
semimetal a semiconductor debido al confinamiento cuantico
cuando se reducen las dimensiones del sistema [39] y que,
en el caso de pelicula delgada, se llega al limite de la monocapa
denominado “bismuteno” (equivalente al grafeno en el caso del
carbono) con caracteristicas de semiconductor (ver, por
ejemplo, [40]). Debido a la baja densidad electroénica su energia
de Fermi es pequefa, Er ~ 25 meV, pero posee longitudes de
camino libre mayores que 2 micras y movilidades electrénicas
u 2 3.5x107 cm?/Vs [3], mayores que en el grafeno, recordando
que este Ultimo material es considerado como idéneo en
cuanto a dichas propiedades.

Pero lo mas notable que se ha encontrado es la existencia de
superconductividad a presién ambiental en monocristales [3].
El Bi es un sistema complejo debido a las diferentes fases
cristalinas que se forman a altas presiones donde se ha
encontrado superconductividad (ver figura 2), pero también
porque existe superconductividad a presion ambiental en el
mismo material en forma de pelicula delgada granular o con
estructura amorfa y en nanoparticulas [41]. Si bien la
temperatura critica en monocristales es muy baja (Tc ~ 0.5 mK),
el fendmeno adquiere relevancia fisica al analizar las
consecuencias conceptuales que se involucran. La teoria BCS
se basa en la suposicion que Zwp/Er << [, pero en el caso del
bismuto Zwp ~ 12 meV [3], por lo que Zwp/ Er ~ 0.5. Dentro
de una generalizacion de la teoria basada en la interaccion
electrén-fonén se piensa que se puede explicar la
superconductividad en el Bi, pero se mantiene abierta la
posibilidad para otras opciones [3]. Se propone el mecanismo
excitonico [42] y también el mecanismo plasmonico [43].
En particular la intermediacion plasménica ha sido propuesta
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como coadyuvante en la superconductividad para sistemas con
bajas densidades electroénicas (como es el caso del Bi) y se ha
aplicado satisfactoriamente al SrTiO; con impurezas [34].

Algunos experimentos

Consideramos interesante explorar algunas propiedades fisicas
del bismuto en una configuracion diferente que denominamos
metapelicula. Empleando substratos texturizados de oxido de
aluminio, obtenidos por anodizacién de aluminio, el material de
interés se deposita y adquiere la morfologia del soporte (ver
figura 5) [44]. La técnica de anodizaciéon permite controlar las
dimensiones de la textura del substrato y, por tanto, el de la
metapelicula. En estas condiciones se pueden inducir
plasmones superficiales bajo iluminacion y variar la frecuencia

caracteristica de resonancia, entre otras cosas.

Featured article
Plasmonic resonances in hybrid systems of
aluminum nanostructured arrays and few layer
graphene within the UV-IR spectral range
R Gonzdlez-Campuzano, ] M Saniger and D Mendoza

Figura 5. Imagen de microscopia electrénica de barrido de una
metapelicula de aluminio depositada sobre nanodomos de 6xido de
aluminio nanoporoso, notese la simetria hexagonal inducida por el
substrato (imagen coloreada digitalmente). Esta imagen fue Ila
portada del nimero correspondiente a la referencia [44].
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En nuestro laboratorio hemos trabajado con metapeliculas de
aluminio, plata, plomo [45] y actualmente se han hecho
experimentos preliminares con metapeliculas de bismuto.
Como se comenta en la seccion anterior, la frecuencia
caracteristica de plasma del Bi se localiza en el lejano infrarrojo;
pero es posible hacerlo en la regién visible. En experimentos
de reflectancia optica hemos observado minimos
caracteristicos que se asocian con resonancias plasmonicas que
pueden variarse dentro del espectro visible. Uno de los
experimentos a realizar es el de transporte eléctrico en
metapeliculas de Bi en obscuridad y bajo iluminacion, el dltimo
caso, a longitudes de onda que coincida con la frecuencia
caracteristica de resonancia plasmoénica. Lo anterior ha
mostrado cambios en las propiedades de transporte
electrénico en metapeliculas de aluminio [46]. La idea es
estudiar el posible efecto en las propiedades de transporte
electrénico por la excitacién de plasmones o el simple efecto
de la textura en la metapelicula de bismuto y, eventualmente,
la existencia de superconductividad.

Otro tipo de experimento que consideramos interesante
realizar se relaciona con una anomalia encontrada en las
propiedades eléctricas de un sistema de grafeno con azufre.
El objetivo era incorporar azufre dentro de las capas de
grafeno y, eventualmente, estabilizar una fase bidimensional de
azufre (la que denominamos sulfureno [47]). Calculos estaticos
muestran que la estructura del sulfureno es estable de manera
aislada y presenta propiedades propias de un metal (figura 6).
AUn hacen falta calculos dinamicos para verificar si la estructura
es estable en condiciones reales. Bajo las condiciones
experimentales en las que se realizd el proceso de
incorporacion del azufre (empleando hidrégeno como gas de
arrastre) el sistema estudiado contiene C, S e H, en su
composicion. Bajo la perspectiva del descubrimiento de
superconductividad a temperatura ambiente en el sistema
CS/H, (ver seccidon introductoria) y la anomalia que
observamos en nuestro sistema alrededor de 250 K (figura 7),
creemos muy interesante realizar nuevos experimentos pues
lo observado podria estar relacionado con fluctuaciones
superconductoras. Una de las ideas en estos sistemas es que,
intercalando entre capas de grafeno o bajo confinamiento, se
pueden simular altas presiones. De cualquier manera, se
propone que la existencia del azufre en estructuras de tipo
sulfureno pudieran explicar las trazas de superconductividad
observadas en grafito intercaladas con azufre [48].

25 de noviembre del 2021

NUMERO 35

-653.6

)
o
o

N
o

-653.81 . e “ e L “e
ve e ew
ve oo

&
g
2
e
N
>
Do
e
2.9

N
ooy,

o
[
o
o
[
o
[
o

&

g

bS
O
%

Energia (Ry)
&
o
€
€
Densidad de estados (estados/eV)
»

00 0

o
o
o
o
o
o
o
o
[

[

~
LT
&

3

-654.6

(b) ;% r:F:vs,zsm\'{

R

o
o
o
o
o
o
o
o
o
o |
o
o
Q
%»

»
S

A5 -5

40 42 44 45 48 A9
Distancia (S-S) (unidades atémicas) Energia (eV)

Figura 6. (a) Energia total de la estructura de S con la

geometria hexagonal bidimensional (Sulfureno, recuadro), los calculos
estaticos indican que existe una energia minima de estabilidad.

(b) Densidad de estados electrénicos del sulfureno cuyo valor a la
energia de Fermi es diferente de cero; por lo que indicaria un
comportamiento de tipo metalico. Adaptado de [47].

También podemos mencionar el reciente descubrimiento de
superconductividad en bicapas y tricapas de grafeno, en donde
dichas capas se encuentran rotadas entre si de manera relativa
formando lo que se denomina patrones de moiré [4]. En estos
casos se generan nuevos potenciales dentro de las superredes
de moiré que maodifican la estructura de bandas electrénica del
sistema de capas, lo que induce superconductividad a presion
ambiental (ver figura 2). Nosotros pensamos que otra manera
de modificar los potenciales microscépicos a los que se
sometan los portadores de carga en el grafeno puede ser, por
ejemplo, depositandolo sobre substratos de cristales ionicos.
Este nuevo potencial periddico podria modificar las
propiedades electroénicas del material y eventualmente inducir
superconductividad [50].
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Figura 7. Resistencia eléctrica como funcién de la temperatura del
sistema que consiste en dos capas sulfurizadas de multigrafeno.

Si se observa la curva partiendo de altas temperaturas hacia abajo
se notan bajadas repentinas de la resistencia en ~ 275 Ky ~ 245K
(comparese con la figura | (a)). Curva adaptada de la Ref. [49].

Las flechas indican el sentido de la variacion de la

temperatura durante las mediciones.
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NOTA: el 29 de octubre de 2021 en la revista Science
(vol 374, # 6567) aparece el articulo titulado “Superconductor
finding draws pointed criteque”; por R. F. Service, donde se
expone la existencia de una controversia sobre el contenido
reportado en la referencia 21.
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Antecedentes

Desde la aparicion del ser humano en la Tierra, los diversos
tipos de materiales han jugado un papel crucial para el
desarrollo y crecimiento. Los primeros materiales fueron
empleados en la forma inicial en la que se presentaba la materia
prima, por ejemplo, madera utilizada para la elaboracion de
viviendas, materiales ceramicos como piedras y rocas que eran
afilados y utilizados como armas y que posteriormente también
fueron dispuestos como materiales de construccion.
En seguida llegaron los metales, el primer uso que se les dio a
estos fue meramente comercial y de estatus; sin embargo, era
también necesario tener elementos fuertes y resistentes que
permitieran un mejor funcionamiento de sus utensilios y armas,
para lo cual los materiales metalicos significaron un gran avance
tanto tecnoldgico como cultural. En la actualidad los materiales
metdlicos son de gran importancia en la cotidianidad de
nuestro dia a dia y se encuentran a nuestro alrededor, Fig I.
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Naturaleza como modelo a seguir

La naturaleza es un modelo admirable de un sistema ingenieril
disefiado perfectamente para un correcto funcionamiento.
Es por ello que muchos de los materiales actualmente
empleados estan inspirados en ella, tal es el caso de los
materiales porosos. Los panales de abejas son un claro ejemplo
de ello, Figura 2. Su maravillosa estructura es capaz de
proporcionar un material con alta resistencia debido a las
interconexiones formadas por los canales hexagonales huecos,
haciendo de este un material poroso, que finalmente nos arroja

como resultado un material liviano y tenaz. Por eso se copia
dicha estructura para el desarrollo de materiales artificiales.

TeTizETeze;
flegegeceg!

Figura 2. Estructuras panal de abejas,
a) Natural, b) Artificial, carton de panal [2,3]

Los huesos del cuerpo humano son materiales porosos, por su
gran similitud con una esponja son denominados “huesos
esponjosos”. Su morfologia estd disefada para brindar
resistencia, estructura y movilidad. El hueso del craneo,
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por ejemplo, es un hueso plano y su principal caracteristica es
que es mas ancho y largo que grueso, su funcion es la de
proteger tejidos blandos y la insercion de grandes masas
musculares. La configuracion esponjosa de los huesos del
craneo, Figura 3, protege principalmente al cerebro.
Esta proteccion es crucial para funciones como la actividad
cardiaca, respiracion, regulacion de temperatura, asi como la
conciencia. Su estructura porosa lo hace altamente resistente
a impactos, absorbiendo la energia de estos a través de los
poros que lo conforman. Como lo comprueba la naturaleza,
los materiales porosos cuentan con grandes propiedades
mecanicas. Por eso los cientificos e ingenieros del mundo se
han dado a la tarea de reproducir este tipo de estructuras y de
enriquecer las ya existentes, logrando asi crear un material
metélico con esta morfologia denominado “espuma metalica”.

{Qué es una espuma metalica?

Las espumas metdlicas son una clase especial de metales
celulares, que generalmente se originan a través de un proceso
metal-liquido. En estas, la forma de las celdas son redondas o
poliédricas, separadas una de la otra mediante una capa delgada
y cuya interconexion entre ellas puede ser de celda abierta, es
decir, que tengan interconexion entre ellas o también pueden
ser de celda cerrada, las que presentan celdas sin
interconexion. Un arreglo celular puede ser bidimensional o
tridimensional [6], un ejemplo de una espuma se muestra en la
Figura 4. Recientemente, las espumas metalicas han tenido una
gran importancia como materiales de ingenieria, esto es por las
grandes propiedades que poseen: baja densidad (y por ende
menos peso y ahorro en material), alta capacidad de absorcion
de energia al impacto, resistencia quimica, aislamiento acustico,
alta permeabilidad, entre otras, Figura 4.

Anglomia de hueso plano
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Figura 4. Imagen de la seccién transversal de una
espuma de magnesio de poro abierto [7]

Principales aplicaciones

En la industria de la construccion, las espumas metalicas juegan
un papel de suma importancia, aportando a elementos
estructurales (vigas), propiedades tales como su alta resistencia
a compresion y ahorro en recursos energéticos. Esto debido a
que las espumas permiten el paso de la luz y el aire a través de
ellas, asi como una mejor estética en la construccion.

Para el area de la medicina, las espumas también representan
un alto impacto. Se han desarrollado implantes porosos de
diversos metales, ayudando asi a conservar las caracteristicas
de la parte remplazada. Al introducir una espuma metdlica en
el cuerpo humano, como sustituto de hueso, las células
comenzaran a desarrollarse a través de los poros de la
estructura, consiguiendo la regeneracion del tejido vy
posteriormente la completa recuperacion. Una vez logrado el
objetivo, el cuerpo humano es capaz de desechar el material
metdlico por si solo.

Hueso
compacto

\ Hueso

esponjoso (diploe)

Figura 3. Huesos del craneo conformado
por estructura de hueso plano [4,5]
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Las espumas metdlicas contribuyen a un gran avance
tecnologico, sus peculiares caracteristicas la consolidan como
materiales clave para el desarrollo ingenieril. Como se observa,
las aplicaciones de este tipo de materiales son sumamente
variadas: desde intercambiadores de calor, filtrado para
purificacion, aislantes acusticos, hasta llegar a la industria
aeroespacial y maritima.

Actualmente, las espumas metdlicas estan siendo
comercializadas y son utilizadas para un gran nimero de
aplicaciones, como en el caso de la industria automotriz, donde
se requieren materiales resistentes, con bajo peso y que
permitan al automévil un ahorro de combustible y material.
Se han fabricado estructuras tipo “sandwich” con laminas en
sus extremos y espuma metilica en el centro, proporcionando
mejores propiedades del material con una disminucion

significativa en el peso.

Comportamiento mecanico
de las espumas metalicas

Las espumas metalicas tienen grandes propiedades mecanicas,
de ello depende gran parte de su aplicacién. Sin embargo,
dichas propiedades dependen de diversas variables, tales como:
tamano, forma, distribucion y porcentaje de poro. Actualmente
se han hecho gran variedad de estudios para determinar una
relacion entre estas y comprender el comportamiento ante la
aplicacion de fuerzas externas.

&0 ]

Relative dansity Ceoll size i
| R A) pip=0.33 {1mm) i
01 . B) pip=027 (1.4mm) S
=eeme G plip=0.24 {1.7mm) i !

- - D) pip=0.22 (2mim) ]

404 1) Elastic region )

I} Plateaw region SF
) Dansification ragion )

Esfuerzo de compresion o (MPa)
&

0.2 0.3 0.4 05 0.6 0.7

Deformacion de compresion e

Figura 5. Curva de esfuerzo de compresion- deformacion
de compresion para una espuma de Mg con
diferente tamafo de poro [8]
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Un grupo de investigadores en el Instituto de Investigaciones
en Materiales han enfocado estudios sobre técnicas de
fabricacion y caracterizacion de algunas espumas metdlicas,
entre otras, las espumas metalicas de magnesio con celda
abierta (open-cell), en donde se observoé una relacion entre el
aumento en las propiedades mecanicas del material conforme
se disminuye el tamano de poro [8].

En la Figura 5, se muestran 3 zonas distintas en donde se
pueden observar dichas propiedades mecanicas. Primero se
tiene a la Zona I: Es una region elastica lineal inicial con un
esfuerzo de compresion muy bajo (aproximadamente de
0,024) sin la presencia de esfuerzo maximo. Zona II: Esta zona
es una meseta extendida a un nivel de esfuerzo constante
relativo donde el esfuerzo aumenta lentamente a medida que
las celdas se deforman plasticamente, las curvas de compresion
obtenidas en las regiones de meseta son suaves, sin la presencia
de oscilaciones o discontinuidad. Zona IllI: Es una regién del
grafico donde se muestra una densificacion registrada en torno
a la tension de 0.5 - 0.6 %, donde las celdas colapsadas se
compactan juntas [9].

En la Tabla |, se muestra una comparativa de las propiedades
mecanicas de las espumas metdlicas de Mg en funcion del
tamano y porcentaje de poro.

Tabla I. Propiedades mecanicas experimentales y capacidad de

absorcion de energia de las espumas de Mg de células abiertas [8]

Muestra Esfuerzo de Médulode Young E  Esfuerzo medio de la Energia de
fluencia ry(MPa) (GPa) meseta ry (MPa) absorcion W
(My/m?)
(A) 1 mm 25 0.72 8.1 55
(8)1.4mm 19 0.69 7.5 45
(€) 1.7 mm 15 0.65 6.4 31
(D)2 mm 12 061 5.2 19

Se puede observar que las propiedades mecanicas (esfuerzo de
fluencia, médulo de Young, esfuerzo medio y la energia de
absorcion) tienen un valor mas alto con un tamafio de poro
pequeno; conforme el tamaho de poro aumenta, todas las
propiedades disminuyen significativamente.

Otro factor que debe considerarse en este comportamiento
es la densidad relativa, entendiendo por esto la comparacion
de densidades entre una sustancia y otra. A mayor densidad
relativa el porcentaje de poros es menor y por ende la
densidad de la espuma es mayor, lo que indica que tendra una
mejor resistencia mecanica, ya que los huecos entre la celda
son menores, dicha tendencia se observa en la Tabla 2.
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Tabla 2. Densidades experimentales y porcentaje de porosidad (%)
de las espumas de mg de células abiertas [8]

Muestra  Densidad de las espumas, q (kg/m’) Densidad relativa q/qu, Porcentaje de poros (%)

(A) 1mm 5725 033 67
(B)1.4mm 463.4 027 7
(C)1.7mm 1146 0.24 76
(D) 2mm 385.1 0.22 78

Posible aplicacion de las espumas
metalicas a los blindajes

Para aplicaciones en blindajes, los requerimientos de las
protecciones que emplean las fuerzas de seguridad han
evolucionado y mejorado dia con dia, conforme se desarrollan
nuevos materiales que deben combinar una alta resistencia
mecanica, proteccion y ergonomia para el uso del ser humano.
Esto ha determinado un creciente interés por el estudio y
diseno de protecciones inspiradas en la naturaleza.

Las soluciones optimas usadas en los blindajes contra
proyectiles de alta velocidad varian desde el uso de aceros de
alta resistencia y polimeros. Adicionalmente a estos materiales,
la utilizacion de espumas metdlicas compuestas tipo sandwich
podrian mejorar la eficiencia en la absorcion de energia ante
impactos al portador, aminorando las lesiones por contusion.

Propiedades de los materiales
empleados para blindaje

A la fecha no existe un chaleco flexible compuesto por una sola
capa de tejido que, por si solo, pueda proteger al portador de
todo tipo de proyectil. Sin embargo, con cada capa del chaleco
se puede brindar una determinada proteccion. A esa
proteccion por capa se le ha denominado "nivel de
proteccion”, distinguiéndose seis diferentes niveles de acuerdo
con la proteccion que ofrecen. Por ejemplo, el nivel |, es el
nivel minimo de proteccion con un peso de entre 2.6 kg hasta
los 6.2 kg, protegiendo contra proyectiles de pistola calibre
.22” y .38” de una velocidad de impacto de 320 m/s 'y 312 m/s,
respectivamente. El nivel IV, con un peso de aproximadamente
10. 8 kg brinda proteccion para proyectiles de rifles que tienen
calibre .30-06” con una velocidad de impacto de 868 m/s, [9]
provee el mas alto nivel de proteccion; sin embargo, requiere
de una placa de metal o ceramico entre las capas del tejido para
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aumentar su resistencia al impacto, esta placa ademas de
incrementar el peso del chaleco también disminuye la
movilidad del portador, una de las grandes desventajas es que
la placa se debe cambiar cada vez que recibe un impacto.

El desarrollo de nuevos materiales hace que, poco a poco, los
chalecos antibalas vayan reduciendo su peso y grosor.
Al aumentar la capacidad de proteccion y adaptandose a las
necesidades de los portadores, cada vez se pretende que las
prendas sean mas ligeras y confortables. Esto nos lleva,
también, a un cambio en el modelo de protecciéon, ya que
pasamos de un material rigido con poca deformacion a un
material cada vez mas flexible y evolucionado, cuya finalidad es
distribuir la energia absorbida en el impacto sobre toda la
superficie del chaleco, deformar o fragmentar el proyectil vy,
ademas, “amoldarse” al cuerpo del portador. Analizando las
necesidades se emplean fibras para los chalecos de proteccion
balistica como el Dyneema® [10], el Spectra® [I1], el
Twaron® [12], el Zylon® [I3] y el Kevlar® [I4], estos
materiales poseen las propiedades enlistadas en la Tabla 3;
sin embargo, para una mayor proteccion se precisa incorporar
placas adicionales, por lo general se emplean de tipo ceramico.
Actualmente, los nuevos materiales compuestos han resultado
una excelente opcidn, tal es el caso de los nanocompositos
basados en grafeno [I5].

Tabla 3. Propiedades de los diferentes tipos de fibras empleadas
para la fabricacion de chalecos antibalas y su comparacién con fibras
textiles de uso comun [16]

Fibra Tenacidad Médulo de Elongacion % Densidad
Young (g/d) (glcm®)

(g/d)

Dyneema
Spectra 35 2000 3.1 0.97
Twaron 24 600 3 1.4
Zylon 235 587 3.5 1.54
Kevlar 26 850 35 1.43

Con el objetivo de analizar los nuevos materiales basados en
el grafeno para su aplicacion en sistemas de proteccion
balistica, el Departamento de Ingenieria Quimica y Ambiental
de la Universidad Politécnica de Cartagena llevé a cabo un
estudio de la influencia de la adicion de grafeno a un material
compuesto, analizando sus propiedades mecanicas de impacto
(energia absorbida) y propiedades balisticas. Se presentan los
resultados obtenidos utilizando una serie de nanocompuestos
preparados a base de una resina de poliéster reforzada con
fibra de vidrio y adicionada con grafeno.
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En la Figura 6 se muestra que la adicion del grafeno aumenta la
energia absorbida del impacto, a partir del 0.25 % de grafeno,
con una energia absorbida de 0.213 MJ/m2 [15]. Sin embargo,
después de este porcentaje de adicion se tiene un
estancamiento, es decir, no hay un aumento en cuanto a la
energia absorbida.

02

a1

Energia absorbida MJ/m?

0%

PO B00N, OFL A5 e GIrL o, OFL, Loos,
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Figura 6. Representacion grafica de los datos experimentales
obtenidos para la resistencia en impacto de Charpy segun el grado
de dopaje (% de grafeno) y con sus correspondientes valores
numéricos en la base de cada columna (M)/m2) [I5]

En la Figura 7 se muestran los datos obtenidos
experimentalmente de la curva de traccién. Los resultados
muestran que la adicion de grafeno produce, en la mayoria de
los casos, una mejora en la resistencia mecanica (tension de
rotura y del médulo de Young en traccion) respecto al
laminado sin adicion de grafeno. Estas mejoras presentan un
maximo en ambas propiedades mecanicas para el porcentaje
de adicion del 0.25 %, con valores relativos del 109 %
(394.4 MPa que equivale a 0.394 GPa) y del 12.7 % (37.7 MPa
que equivale a 0.0377 GPa), respectivamente [|5].

. II I “—’ |

Figura 7. Representacion grafica de los datos experimentales

o M

AMINALEY

obtenidos para la tensién de rotura (a) y el médulo de Young (b)
a traccion segln el grado de dopaje (% de grafeno) [15]
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Comportamiento de un chaleco
antibalas reforzado con
nanocompositos poliméricos
Cuando un proyectil golpea la superficie de un chaleco

reforzado con nanocompésitos su punta es distorsionada, tal
como se observa en la Figura 8. [16]

Superficie del

Nanocompésito e . .
polimérico 57 ~wﬁw “v.v TNV Yy
mnoesu'ucxumdo_’ > 7"6; ?"“‘\ l@‘ -J

'.'1'4 AT u\\\\‘\ LTS

Figura 8. Comportamiento de un proyectil al impactar en un
chaleco reforzado con nanocompésitos [ 6]

Por otra parte, debido a que el proyectil no puede penetrar el
nanocomposito detiene su movimiento. No obstante, la inercia
de este provocara la fractura y deformacion total del resto del
proyectil, evitando de esta manera que pueda penetrar en el
chaleco, tal como se muestra en la Figura 9. [17]

,&_

Figura 9. Deformacion progresiva del proyectil al intentar penetrar
en un chaleco reforzado con nanocompésitos [16]

Como se puede observar, la incorporacion de los
nanocompositos poliméricos en la estructura del chaleco
antibalas mejora su resistencia al impacto, teniendo la ventaja
de no incrementar demasiado su peso [I8].
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Comparacion de las propiedades
mecanicas de las espumas
metalicas vs. nanocompuestos
a base de grafeno parala e
fabricacion de chalecos antibalas

Placa de kevlar

Espuma metihica de

Como se mencioné anteriormente, las espumas metalicas e
g

forman parte de los materiales que se pueden emplear como Adhesivoe
proteccion balistica, debido a sus propiedades como médulo .
de Young y resistencia al impacto (energia de absorcion). ' R ™
Los valores obtenidos de las espumas metalicas de Mg son

. L Placa de kevlar
comparables con los datos obtenidos de los nanocompésitos a
base de grafeno (ver Tabla | y Figura 7). En la energia de

.y ™ - Estructura compuesta tipo
absorcion, las espumas metdlicas con un tamano de poro de i p it fabrkcads can

| mm y un porcentaje de poro del 67 % absorben mayor espuma metilica de Mg

cantidad de energia [8], mientras que los nanocompdsitos
absorben energias menores, con un porcentaje de grafeno del
0.25 % [15]. En cuanto al médulo de Young, las espumas
metalicas de Mg se encuentran en un orden de magnitud de
0.72GPa [7], mientras que los compuestos de grafeno se
encuentran en el orden de 0.394 GPa [I5], el médulo elastico
de las espumas metalicas es casi el doble de los
nanocompuestos de grafeno.

Figura 10. Estructura tipo sandwich
empleando una espuma metdlica [22]

Este material compuesto tipo sandwich formaria parte de las
capas que conforman el chaleco antibalas, tal como se muestra
en la Figura 1I, siendo una alternativa interesante para
contribuir y aminorar el problema que se traduce en danos

Las propiedades mecanicas ya mencionadas de las espumas fisicos al portador después de un impacto.

metdlicas pudieran ser de gran interés para esta aplicacion,
ya que son capaces de absorber, disipar y amortiguar la energia
del impacto. Actualmente, los blindajes empleados provocan N

/" Bolsillo donde se ubica

lesiones especificas, generalmente de tipo contuso. La energia
la placa antitrauma

del impacto es trasmitida del proyectil al cuerpo del portador S /

y se distribuye como ondas de presion o choque, dahando /"" 47/

tejidos, estructuras o&seas y organos, producidas por la |

deformacion del chaleco antibalas. Este tipo de lesiones, poco

descritas en la literatura cientifica en espafol, son conocidas

por su acrénimo en inglés como lesiones tipo BABT (Behind Matesial

Armor Blunt Trauma) [19]. antinflamable /-\

(%

Las espumas metadlicas por si solas no podrian realizar este Placa

. . . antitrauma r—
trabajo, ya que se tratan de materiales porosos y el proyectil Sl
odria  atravesarlas con facilidad al impactar las :
P ) } ) P i Cubierta
interconexiones. Por tal motivo es necesario fabricar un
, de kevlar
material de capas empleando las espumas metdlicas de Mg
compuestas tipo sandwich, ya que al ser un material compuesto Material compuesto
(placa-espuma metalica-placa), posee grandes caracteristicas, SR awiEh

incluso rebasando las propiedades mecanicas que por si solas

las espumas metalicas de Mg (en este caso), poseen. Se muestra . ) o, .
Figura I 1. Posible aplicacion de las espumas metalicas

en la Figura 10 un esquema de como estaria conformada esta . :
en un chaleco antibalas [propia]

espuma metalica tipo sandwich.
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Conclusion

El desarrollo de nuevos materiales y la combinacién de estos
involucra la atencion multidisciplinaria de los conocimientos de
ingenieros mecanicos, ingenieros quimicos, fisicos, entre otros,
enfocados en la ciencia e ingenieria de materiales, para
asemejar estructuras que existen en la naturaleza, tan antiguas
como la existencia de vida en la Tierra.

En el Instituto de Investigaciones en Materiales, actualmente,
se realizan estudios para el desarrollo de espumas metdlicas
compuestas de Mg, Al y sus aleaciones, enfocadas a diferentes
aplicaciones en la ingenieria. Un caso particular es el de
contribuir en la mejora de los blindajes balisticos, con el
objetivo de beneficiar y garantizar la integridad del portador.
Los portadores son principalmente policias y militares que se
encargan de resguardar la seguridad de la poblaciéon, y
requieren de un equipo de proteccion adecuado que no ponga
en riesgo su vida. Para el Instituto es de gran importancia
realizar aportaciones cientificas que beneficien a diferentes
sectores de la sociedad.
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Resumen

El presente articulo describe paso a paso el desarrollo
conceptual y experimental de la nanocapa de plata-cobre
registrada como SakCu® para su uso como material filtrante
con propiedades antimicrobiales en cubrebocas reutilizables.
Se demuestra que puede inactivar el 80 % de los virus SARS-
CoV-2 a las 4 horas de contacto, asi como a un conjunto de
bacterias multidrogoresistentes de origen hospitalario.
La nanocapa no presenta citotoxicidad alguna hacia células
mesenquimales, fibroblastos o queratinocitos humanos.

Introduccion

La emergencia sanitaria del SARS-CoV-2 ha puesto en
evidencia la necesidad del uso de equipos de proteccion
personalizados como el mejor método de prevencion, para
aquellas personas que no puedan mantenerse bajo aislamiento
total. También representa un método para permitir el retorno
a actividades de forma progresiva, tomando las adecuadas
medidas de proteccion.

El uso de cubrebocas para la poblacion en general, asi como
los sistemas mas avanzados de proteccion (mascarillas o
respiradores) para el personal de salud, seran una necesidad a
lo largo de los siguientes anos [I, 2]. La evidencia cientifica
acumulada durante estos meses de lucha contra la pandemia
causada por el virus SARS-CoV-2, asi como los antecedentes
respecto a las células humanas atacadas por los coronavirus
(SARS-CoV 'y MERS-CoV), indican que todos causan
infecciones respiratorias [3, 4]. La nariz y boca son las
principales vias de entrada, y la severidad de la enfermedad
depende, por un lado, de la carga viral [5] y por otro de la
capacidad del virus para infectar células del sistema superior o
inferior respiratorio. En el caso de COVID-19, se ha visto que
el virus tiene la capacidad de infectar a nivel de la garganta (a
diferencia de MERS-CoV y SARS-CoV-1, que no lo logran) y de
los pulmones. En el primer caso, los sintomas pueden ser
menores Y la tasa de mortalidad es reducida (~| %), pero si la
carga viral es alta (por ejemplo, por particulas-gotas expedidas
por otra persona infectada a corta distancia) y llegan hasta los
pulmones, la infeccion es mas severa y la tasa de mortalidad se
multiplica por diez [6, 7]. Estas dos condiciones estin
determinadas a su vez por los modos de transmision: gotas,
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aerosoles, contacto directo con gotas o a través de fomites
(superficies contaminadas) [8, 9]. Para los ultimos, se sugiere el
lavado continuo de manos y la limpieza de superficies, ya que
el virus puede permanecer activo, incluso durante dias [9-11].
Las gotas y aerosoles pueden evitarse con el uso adecuado de
sistemas de protecciéon personal, que llamaremos en general
mascarillas.

Actualmente, estos sistemas de proteccién funcionan basados
en el principio fisico de filtracion de particulas y bacterias.
Dependiendo del tipo y de la calidad del ajuste a la cara, asi
como el tipo y tamano de particula filtrada, se define el nivel
de proteccion, tal como se describe en las Tablas | y 2.
La Tabla | indica las propiedades que deben cumplir en cuanto
a filtrado, presion diferencial, resistencia a las salpicaduras,
flamabilidad, etc. En la Tabla 2 se desglosan las diferentes
normas que aplican en diversas regiones del mundo.

Puede verse en la Tabla | que la “respirabilidad” (medida en
términos de la presion diferencial) se ve comprometida
respecto a la eficiencia al filtrado. Mientras mayor sea dicho
diferencial, mas dificil sera respirar. Es decir, a mayor nivel del
filtrado, la respirabilidad se reduce de forma significativa.
La respirabilidad impacta en que las personas utilicen la
mascarilla de forma adecuada y constante.
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Las recomendaciones durante la emergencia de COVID-19
fueron que el personal médico expuesto a procedimientos que
generan mayor cantidad de aerosoles (broncoscopias,
nebulizaciones, procedimientos de entubacion o succionado),
requieren el maximo nivel de proteccion (respiradores del
Tipo IIR, N95 o mas). Mientras que al resto del personal
hospitalario se les recomendo utilizar mascarillas quirurgicas,
las cuales usadas correctamente protegen de la transmision de
virus proveniente de pacientes sintomaticos en hospitales o en
domicilio, e incluso pueden proteger a personas vulnerables
cuando son expuestas a condiciones de riesgo. Sin embargo,
observando la gran cantidad de personal médico que se ha visto
afectado en esta pandemia, es importante reevaluar la eficiencia
de las mascarillas quirdrgicas. En la Tabla 2 puede observarse
que los requerimientos para mascarillas quirdrgicas son muy
diferentes segiin el pais. Mientras que en EUA se exige un
filtrado eficiente (>95 %) a particulas de 0.1 pum; en China solo
se exige un 30 % de eficiencia, y para Europa el filtrado a este
tamafo no es evaluado. Estas diferencias podrian explicar las
fallas en proteccién observadas en nuestro pais, ya que 0.1 um
cae dentro del intervalo de aerosoles. Sobre todo,
considerando que después de mucho debate, hoy en dia se ha
aceptado que el SARS-CoV-2 puede transmitirse via aérea en
ambientes cerrados [12-14].

Tabla I. Clasificacion general de las diferentes mascarillas

Tipo |

Tipo 1l Tipo IIR

Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

Uso Uso para pacientes o
publico general para evitar

la diseminacién de infecciones en
caso de epidemias o pandemias

Nombre Cubrebocas
Funcionalidad Previene contaminacién
por gotas
Eficiencia de filtrado >95

bacteriano (%)

Presién diferencial (Pa/cm2o <2940<5
mmH20/ecm?)

Resistencia a las salpicaduras No requerida

(kPa)

Limpieza microbiana (UFC/g) <30

Flamabilidad

Biocompatibilidad

25 de noviembre del 2021

Mascarilla para uso médico- Respiradores

Mascarillas quirdrgicas

Mascarilla quirdrgica Tipo N95
Previene contaminacion Previene contaminacion por
por gotas aerosoles
>98 >98
<29.4 0 <6 <49.0
No requerida = 16.0
<30 <30

Clase | (= 3.5 segundos)
I1SO10993
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Los aerosoles que contienen el virus pueden viajar hasta
30 metros [I5], asi que, aun sin estar en contacto cercano,
el personal que no cuente con la proteccion adecuada es
susceptible de infectarse.

Una duda ain mayor es cémo proteger a la poblacion en
general, que en principio no esta directamente expuesta a
pacientes o portadores del virus, pero podria estar expuesta
a través de gotas y aerosoles producidos por portadores
asintomaticos al hablar, toser o estornudar [16, 17].
El distanciamiento social asegura una proteccion contra las
gotas de mayor tamano, pero no del aerosol, el cual puede
viajar a distancias mayores [9, I5]. La disponibilidad de
mascarillas quirdrgicas y respiradores no cubre a toda la
sociedad, y aunque lo hiciera, la cantidad de material desechado
representaria otro problema a solucionar. Otro punto
importante para considerar es que las mascarillas de alta
eficiencia, una vez utilizadas por el tiempo recomendado para
cada tipo (de 4 a 8 horas), deben ser desechadas.
Los microorganismos filtrados permanecen en sus superficies
y pueden proliferar, siendo también una fuente de
contaminacion que debe desecharse de forma controlada.
Esto genera aumento en los costos y en la cantidad (volumen)
de material de desecho biolégico generado.

Una alternativa, que es la clave de la propuesta presentada a la
Secretaria Educacion, Ciencia y Tecnologia e Innovacion
(SECTEI) de la Ciudad de México, es el desarrollo de
materiales funcionales.
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Estos no solo funcionan como filtros fisicos, sino que proveen
propiedades antimicrobianas (la capacidad de inactivar virus e
inhibir el crecimiento de bacterias y hongos).

Disefio Conceptual

Los materiales base para la produccion de mascarillas son
textiles sintéticos, no-tejidos, termofijados, que impiden el
paso de particulas por diferentes mecanismos electrostaticos
o de difusién limitada. Algunas mascarillas contienen capas que
tienen propiedades de hidrofilicidad que las mantienen secas y
pueden también contener una capa o filtro de carbon activado.
Al inicio de la pandemia, una de las limitantes para la
produccién de mascarillas fue la disponibilidad de estos textiles
no-tejidos a nivel mundial. Estos materiales per se no tienen
propiedades antimicrobianas con la funcionalidad de reducir el
porcentaje de microorganismos viables (ya sean virus,
bacterias, hongos). Desde hace varios anos, junto al desarrollo
de la nanotecnologia, se han perfeccionado textiles naturales o
sintéticos con propiedades funcionales, tales como hidrofilicos,
antiestaticos e incluso antibacterianos [18-23]. También
materiales de curacién, apodsitos con propiedades
antibacteriales y/o de regeneracion tisular [24-26].
Los nanomateriales son atractivos porque permiten reducir las
concentraciones terapéuticas requeridas para presentar
actividad inhibitoria. Para esto también se proponen diferentes
métodos de impregnar o incluir los nanomateriales dentro de
los textiles o polimeros.

Tabla 2. Eficiencia de Filtrado de las diferentes mascarillas

Tipo de mascarilla Norma

Eficiencia de filtrado

Uso comiin: cubrebocas China: YY/T0969

Mascarilla quirdrgica China: YY0469

EUA: ASTM F2100

Europa: EN 14683

EUA: NIOSH 42CFR84
China: GB2626

Respiradores

Europa: EN 149: 2001

México
NOMI 16
3.0 ym
0.1 ym
0.3 ym

25 de noviembre del 2021

0.3 um: 290, 95,9997 % 0.3 pm: =90, 95,9997 %

3.0 um: 295 %

0.1 ym: X
3.0 um: 295 %
0.1 ym:230%
Nivel | Nivel 2 Nivel 3
3.0 um: 295 % 30um: =298 % 3.0 um: 298 %
0.1 ym: 295 % 0.1 ym: =298 % 0. pm: 295 %
Tipo | Tipo Il Tipo Il
3.0 pm: 295 % 3.0 um: 298 % 30 um: 298 %
0.1 pm: X 0.1 pm: X 0.1 ym: X
N95 / KN95 N99 / KN99 N100/ KNI00

0.3 pm: 295 % 0.3 pm: 299 % 0.3 pm: 299.97 %

FFPI FFP2 FFP3
0.3 pm: 280 % 0.3 pm: 294 % 0.3 um: 299 %
N (NaCl) R (Parafina) P (parafina)

0.3 um: = 90, 95, 99.97 %
Eficiencia de filtrado bacteriano
Eficiencia de filtrado de particula
Particulas de mayor penetracion
No es requerido
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Existen muchos métodos basados en el uso de sales metalicas
o métodos basados en el uso de soluciones quimicas para
proveer a superficies y textiles de propiedades
antimicrobianas. Sin embargo, el uso de diferentes compuestos
quimicos para producir las superficies de plata, cobre u otro
metal antimicrobiano tienen el riesgo de contener
subproductos de las reacciones (que pueden ser dahinos a la
salud). Incluso, el contacto mismo con el ambiente en el cual
se apliquen puede formar dichos subproductos téxicos. Para el
desarrollo de Equipos de Proteccion Personal (EPP) médicos
hay una enorme necesidad de encontrar métodos no quimicos
para proveer propiedades antimicrobianas a los textiles
no-tejidos (que son los mas utilizados en EPP).

Una alternativa es producir capas antimicrobianas en la
superficie de los textiles, para lo cual el uso de plasmas es
relevante. Este ha demostrado buenos resultados y reduce el
uso de sustancias quimicas de fuerte impacto ambiental
[18, 27]. El depdsito de capas utilizando métodos fisicos tales
como la evaporacion térmica, evaporacion catodica (MS),
ablacion laser y arco catddico se agrupan como métodos PVD
(Physical Vapor Deposition). Los métodos PVD involucran el uso
de plasmas para producir especies atomicas que son
transportadas en el vacio hacia el substrato, o material a
recubrir, sin involucrar ninguna reaccién quimica.

La patente USOO8066854B2 (201 1) describe el proceso de
arco catoédico como un proceso efectivo para depositar plata
(Ag) y otros metales antimicrobianos, o combinaciones de
estos, para formar recubrimientos antimicrobianos con buena
adherencia al sustrato y cuya liberacion de iones se mantiene
por periodos prolongados de tiempo. Mientras que la patente
USOO5837275A describe el uso de evaporacion catodica
(magnetron sputtering) para producir recubrimientos metalicos
desordenados que favorecen la continua liberacion de iones
metdlicos y, por lo tanto, de la actividad antimicrobiana.
La patente US 2005/0003019-Al describe el uso de plasmas
ionizados reactivos para producir recubrimientos de plata y
oxidos de plata (ademas de otros metales) sobre substratos
diversos, formando una superficie con potencial propiedad
antimicrobiana. Sin embargo, estos recubrimientos no han sido
aplicados y evaluados en textiles sintéticos o polipropileno.

Antecedentes en la literatura cientifica y patentes al respecto
nos indican que la funcionalizacion de textiles para cubrebocas
ya ha sido evaluada con anterioridad, en particular durante la
crisis sanitaria del virus HIN |, en 2009. Entre estas propuestas
podemos mencionar: la adicion de microcapsulas de sustancias
antibacteriales [28]; particulas basadas en yoduros metalicos
(Pt, Pd, Ag, Cu) [29]; compuestos cuaternarios [30]; nitrato de
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plata y oxido de titanio aplicada a la capa externa de mascarillas
quirurgicas [31], y el equipo de BioMask™ - Medline, que tiene
una capa externa hidrofilica y una capa interna con iones de
Cu” y Zn* (con demostrada actividad antiviral). Actualmente,
hay algunos modelos en el mercado (GAMMEX N95
Respirator and Surgical Mask, desarrollado por Ansell
Healthcare; Agkilbact, mascarillas con tratamientos Silvadur®
o HeiQViroblock. Agion®-Hannes) que indican ser eficientes
incluso contra el SARS-CoV-2.

Antecedentes de las propiedades
antimicrobianas de materiales
basados en plata, cobre o mezclas

Después de varios anos de estudio de las propiedades
antibacteriales de diferentes capas y nanoparticulas [25, 26,
32-34], en el 2019 iniciamos un trabajo para evaluar las
propiedades antimicrobianas (bacterias y virus) de nanocapas
de Ag-Cu depositadas por métodos asistidos por plasma sobre
polimeros utilizados para la produccion de mascarillas.

La actividad antibacterial de Cu y Ag ha sido ampliamente
estudiada, y se puede encontrar descrita en diferentes
publicaciones [26, 32-36]. En la Tabla 3 se presentan los
reportes que demuestran que dichos metales tienen un
interesante potencial como materiales antivirales, razén por la
cual han sido seleccionados en esta investigacion. En el caso
antibacterial, se ha demostrado que la combinacion Ag-Cu
puede hacer mas efectiva la respuesta, sobre todo cubriendo
un rango mas amplio de bacterias susceptibles, de aqui la
propuesta de estudiar recubrimientos compuestos [37-39].

Muchos de los estudios presentados involucran el estudio de
Ag o Cu como nanomateriales, esto debido a que la mayor
area superficial de los nanomateriales incrementa su actividad
bioldgica, permitiendo reducir la concentracion sin exceder los
limites de citotoxidad.

Como ya se mencioné anteriormente, el trabajar con
nanomateriales es complejo debido a las dificultades para
contenerlos. Una opcién es el manejo de capas de espesor
nanométricas, que proveen una alta area superficial, pero no
son particulas libres. En la Tabla 3 se presentan ejemplos de
que las propiedades antibacteriales de capas basadas en Ag, Cu
o Ag-Cu mantienen su efectividad.
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Tabla 3. Antecedentes del uso de Plata y Cobre como materiales con propiedades antivirales

Nanomateriales
Ag (3-10 nm), Fe (4-70 nm),
ZnO (7-35 nm)

Ag NPs-300 nm
Ag nanoalambres 60 & 400 nm
Ag coloides-30 nm-PVC coated

Ag NPS en superficie

Ag NPS
Ag NPS 10 nm
Ag NPS 10 nm
Ag Nps
Ag NPS
AgNPs 5-15 nm

Ag NPs en superficie
Ag/chitosan NPs
Graphene/Ag NPs

Revisién
Superficies de Cu
Superficies de Cu
Cu

Superficies de Cu
lones de Cu y Ag en agua

Au/CuS

Pelicula de cobre

Cu, Ag, Cu-Ag NPs 20 nm
Nanocompuesto de Cu-Ag

Pelicula de Cu-Ag
(65-35 at%)

Ag-Cu NPs 2.1nm
Ag/CuxO@NP-CuAg
Monolitos bimetilicos

porosos de Ag-Cu
Polvos de Ag/Cu

Nanoparticulas de Ag con
Cu en el exterior

Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM
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Actividad antiviral

Virus
CHIKV-alfavirus

TGEV-Coronavirus

RSV-virus
VIH-1
HINI

Monkeypox

HBY
HSV-1, HAV-10y
virus CoxB4
Influenza A
VIH
HINI
Coronavirus felino,
virus de la bursitis
infecciosa
HINI
Norovirus humano
Norovirus
Revision - varios
Influenza A
Virus entéricos:
Hepatitis A, rotavirus,
adenovirus, poliovirus

Norovirus

Influenza A

Resultados
Se obtuvieron las concentraciones para inhibir el 50 % del virus: Ag 11.73 pg/mL,
Fe 15.52 pg/mL y ZnO 40.67 pg/mL.
Asi como los limites de citotoxicidad (> 0.5mg/mL).
Reduccion de la infectividad en un 80 % con 2.5 pg/mL para Ag-nanoparticulas
(limite de citotoxicidad de 25 pg/mL) y Ag nanoalambres (limite de citotoxicidad
> 50 pg/mL).

Se observé un 44 % de reduccion de infectividad.
Efectivo para inhibir el virus.
Efectivo para inhibir el virus.

Inhibicion dependiente del tamaho, menor tamaio, mayor inhibicion.

Efectivo para inhibir el virus.

Efectivo para inhibir el virus.

Efectivo para inhibir el virus.
0.15 mg/mL requeridos para inhibir el virus.
La infectividad se reduce con la concentracion.

Inhibicion del 25 - 23 %.

Revision de resultados.
Degradacion del virus en menos de 5 minutos.
Se pierde la integridad de la cdpside viral.

Revision de las propiedades antibacteriales, antivirales y antiftingicas.

Inactivacion en 6 horas.

Los iones de Agy Cu no fueron mas eficientes que el cloro.

Inactivacion del 50 % en 10 min a concentraciones de 0.37 pg/mL.

99.3 % - 97.7 % de reduccién en la infectividad del virus.

Antibacterial Ag/Cu

GtyG-

E coliy
Staphylococcus sp
Varios

E. coliy S. aureus

E coli
E. coli y B. Subtilis

E. coliy B. subtilis

E coliy S. aureus

WWwWWw.iim.unam.mx

Antibacterial para ambas a concentraciones micromolares.

Efectiva a 0.4 mg/mL.
Retencién bacteriana del 100 % en rejillas de acero.

Inhibe completamente el crecimiento a concentraciones ultrabajas.

Efectivo.

Efectivo. La minima concentracién inhibitoria disminuye al incrementarse la
fraccion de Cu y se alcanza un minimo para la mezcla molar 1:1.

El crecimiento bacterial fue inhibido desde los 60 para E. Coli y los |5 minutos

para B. subtilis, a concentraciones de 0.2 mg/mL.

La capacidad antibacteriana de las particulas de Cu-Ag es eficaz para ambas.
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Recubrimientos depositados por PVD

[65] Peliculas de AgCu E. Coli y P. aeruginosa La inactivacion de cada cepa depende de las concentraciones de Ag/Cu.

[66] Recubrimiebtos de Cu, Ag, E. coli Antibacterial para ambas, pero mejor con recubrimiento de cobre.
Al, Zr, Ti Coliformes totales

[67] | Compuestos de silica con S. aureus y E coli Radios de inhibicion de 2 mm.
nanocumulos de Ag

[68] Co-depdsito de peliculas de Bacterias resistentes  In vitro, previenen la colonizacion de MRSA, pero in vivo, la capa de Ag/Cu es
Ag/Cu (67/33 at. %) a los antibidticos -cul.)ier.t? por'una capa de proteinas que I‘imita su actividad. Las pruebas de

(MRSA) irritacion cutdnea demostraron que el material es seguro de usar.

[69] Peliculas basadas en Ag, Cu y VIH (|00 %)' Se demostrdé que el recubrimiento inhibe diferentes virus: VIH (100 %), dengue

Zn producidos por Sol-Gel dengue (97 %), (97 %), influenza (77 %) y herpes (100 %) después de 240 minuntos en contacto.

. 5 Sin embargo, para el VIH, la inhibicion es del 99.5 - 100 % desde los primeros
influenza (77 /’) Y 20 minutos. El recubrimiento fue hecho por inmersién de sustratos de vidrio en
herPeS (|00 %) el sol formado a partir de sales metidlicas y polimeros.

[70] Coloides de Ag' Cu y Candida albicans, Las nanoparticulas se inmovilizaban sobre textiles de algodén-sintético y en todos
bimetalicos Ag/Cu Eschericia coli y los casos se observa propiedades antimicrobianas, que varian dependiendo del

tamafio, geometria y agente estabilizador utilizado.
Staphylococus aureus

[62] | Materiales nanocompuestos E. coli Buenas propiedades antibacteriales.
conformados de Ag/CuOx y
nanoparticulas bimetélicas de

plata-cobre
[7 |] Recubrir filtros de P3Pe| Varios Se utilizaron peliculas gruesas de entre 300 nmy | micra de espesor de plata o de
cobre, observandose reducciones de 2 a 3 ordenes de magnitud en los primeros
30 minutos.
[72] Peliculas compuestas de Varios Demuestran que el Cu funciona como bactericida en condiciones aerdbicas y
TiO,-Cu y ZnO-Cu anaerabicas.
depositadas sobre poliéster
[73] Nanocompuestos de Influenza El CuO-grafeno afectan la estabilidad estructural de la envoltura y las proteinas
externas del virus impactando en la habilidad del virus de penetrar en las células
CuO-grafeno e
uésped.

Reportes recientes de SARS-CoV-2

[74] Recubrimientos basados en SARS-CoV-2 Capas de Ag/SiO, depositadas directamente en la cara externa de equipos de

plata y silica (Sioz) proteccion tipo FPP3. Se observé que COT‘I la mlr'lima F?ncenuaci?n de plata
(0.55 at. %) se reduce un orden de magnitud la infectividad del virus. No se
presentan estudios de citotoxicidad o sensitizacion. La mascarilla luce totalmente
plateada al exterior, indicando que la concentracion de Ag debe ser
significativamente mayor.

[75] CuS incorporado en SARS-CoV-2 Impregnacion y depdsito de CuS con diferentes concentraciones en cada capa
Fissainilas tricapa formada por fibras de Nylon, poliéster y Spandex. La impregnacion se realiza
durante la manufactura del tejido. Se observa efectividad contra el virus desde la
primera media h en contacto para concentraciones totales de CuS de |5 %. Para
concentraciones de 5y 10 %, la inactivacion del virus se alcanza a los 60 minutos.

[76] Mascarilla de polipropileno SARS-CoV-2 El recubrimiento de Cu se realiza por evaporacion catddica (magnetrén sputtering)
obteniendo una pelicula de 20 nm depositada en la parte externa de una mascarilla

KF94. Se reporta una reduccion del 75 % en la cantidad del virus después de
| hora en contacto.

recubierta con cobre

[77] Revision Varios En esta revisién se mencionan nanorrecubrimientos de plata y de cobre, pero no
compuestos de plata-cobre.
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Nanocapa de plata-cobre

Con base en la informacion propusimos una investigacion
respecto del uso de nanocapas de plata-cobre como material
antimicrobiano para aplicar en cubrebocas. Se propuso como
una tesis de licenciatura e iniciamos el estudio haciendo
peliculas delgadas o capas con un sistema de co-depdsito que
permite variar las concentraciones tanto de plata como de
cobre, ya que se aplican voltajes diferentes a cada blanco de
forma independiente.

La tecnologia de peliculas delgadas esta basada en el uso de
sistemas de vacio que permiten controlar la composicién del
material depositado con precision de manera facil y efectiva.
Se pueden distinguir dos métodos de formacién: a) Deposito
por Fase Quimica (CVD) y b) Depésito por Fase Fisica (PVD).
Ambos promueven la formacion de capas bidimensionales por
la agregacion de atomos, iones o moléculas sobre un substrato.
La pelicula resultante tiene propiedades que dependen de:
el material del substrato, la adhesion pelicula-substrato,
la composicion, tipos de enlaces quimicos, la micro/nano
estructura y la morfologia del recubrimiento mismo.

La técnica de deposito propuesta para la nanocapa de plata-
cobre es magnetron sputtering (MS), la cual cae dentro del grupo
de técnicas tipo PVD. En espanol es conocida con diversos
nombres: pulverizacion catédica, evaporacion catddica o
espurreo con magnetrén. En esta técnica, los iones formados
en un plasma son acelerados hacia el material que se desea
depositar (el blanco) mediante un campo eléctrico. El plasma
esta formado por gases de proceso, en este caso argén, el cual
es ionizado por la aplicacion del campo eléctrico. Los iones de
argon son acelerados hacia el blanco con la energia suficiente
para arrancar atomos de su superficie por un proceso de
transferencia de momento. Cuando el ion golpea la superficie
del blanco, transfiere parte de su energia a los atomos de la
superficie y se produce una cascada de colisiones dentro del
blanco. Las multiples colisiones hacen posible que algunos
atomos del blanco adquieran la energia suficiente para
abandonar la superficie del blanco y salir expedidos a alta
velocidad. Los atomos arrancados del blanco son
transportados a través del vacio hacia el substrato donde se
condensan formando una capa o pelicula delgada.

En general, todas las técnicas asistidas por plasmas son sistemas
no-térmicos, donde no se puede definir una temperatura de
equilibrio para todas las particulas, iones, electrones, atomos y
radicales. En consecuencia, es de esperarse que los materiales
sintetizados presenten propiedades o microestructuras
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diferentes a aquellos sintetizados por  procesos
termodinamicamente estables. La ventaja de utilizar la técnica
de magnetron sputtering es que es escalable y existen ya sistemas
comerciales que aseguran el escalamiento. A nivel del
laboratorio, se trabaja en escalas pequenas y en el caso de la
nanocapa de plata-cobre para determinar las concentraciones
adecuadas de cada metal se acoplaron dos magnetrones de 2”
de didmetro, cada uno de manera confocal hacia un susbtrato
en el que convergen los flujos de ambos atomos, formando asi
una capa compuesta de plata-cobre (Fig. |)

Bomba turbo

=)

Sistema de
rotacién

Vanac
(calentamiento)

s
(il ietln, N\

Bombas

rotatonas Fuente corriente DC

Figura |. Esquema del sistema de co-deposito.
Cortesia O. Depablos-Rivera

Al encender ambos plasmas de forma conjunta se incorporan
atomos de Agy Cu a la pelicula en una tasa que depende de la
potencia aplicada a cada blanco y la eficiencia de erosion de
cada metal. Con el estudiante de licenciatura logramos
encontrar condiciones de deposito para tener peliculas muy
delgadas (20-40 nm en 15 segundos), con concentraciones de
Ag y Cu variables, tal como se indica en la Tabla 4.
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Tabla 4. Condiciones de depésito de peliculas compuestas de
plata-cobre y la concentracion elemental medida
por espectroscopia de fotoelectrones

Recubrimiento Potencia Potencia Concentraciéon*

blanco blanco
de de
Ag (W) Cu (W)
Radio Corriente Ag Cu
frecuencia directa (at. %) (at. %)
Ag 60 0 100 0
Cu 0 60 0 100
AgCul 60 60 355 64.4
AgCu2 90 60 45 55
AgCu3 120 60 577 423

* Se observa oxigeno y carbono en la superficie de las muestras

Este trabajo fue interrumpido por la pandemia, a partir del
|7 de marzo del 2020 fue imposible para los estudiantes de
licenciatura  continuar  sus  actividades  presenciales.
Sin embargo, al leer los diversos trabajos sobre la baja
supervivencia del SARS-CoV-2 en las superficies de cobre [78]
en comparacion con otros materiales, fue evidente que era
importante continuar con la investigacion, aun con las
condiciones limitadas de acceso y apoyo en los equipos que
son de uso general.

El primer resultado obtenido con las muestras ya depositadas
sobre cubrebocas de polipropileno no fue muy alentador,
ya que se hicieron los ensayos microbiolégicos estandar de
prueba en agar. Este ensayo esta disenado para evaluar la
actividad antimicrobiana de materiales que liberan los agentes
biocidas eficientemente en el agar. Una caracteristica, que
determinamos posteriormente, es que la nanocapa de Ag-Cu
depositada sobre el polipropileno no libera los iones metalicos
facilmente. Sin embargo, se pudo observar que las muestras
bimetalicas producian un halo inhibitorio para Staphylococcus
aureus y Escherichia colii ligeramente mayor que en los metales
individuales, resultados que concuerdan con lo reportado
recientemente para nanoparticulas [79].

Con esta informacion se seleccioné un intervalo de
concentraciones relativas de Ag y Cu con el que se continué la
investigacion, ahora en un sistema de depésito de un solo
blanco compuesto. La importancia de cambiar a esta
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configuracion estaba en el tamano de la camara de depésito,
ya que, pensando en la posible aplicacion hacia la produccion
de cubrebocas, resultaba importante hacer depdsitos en
muestras de mayor diametro y sobre todo implementar un
sistema continuo de depdsito que permitiera obtener
suficiente material.

El nuevo equipo se configuré para funcionar como un sistema
de depdsito para rollos de unos 20 metros lineales y anchos
maximos de rollo de 23 cm. Se iniciaron nuevos depésitos en
rollos de polipropileno con una concentracion de Ag-Cu fija
determinada por la composicion del blanco (50 % - 50 %).
En este caso, el espesor de la nanocapa debe regularse
utilizando la potencia aplicada al blanco, en lugar del tiempo de
depsito, el cual queda definido por la velocidad de giro del
rollo. Como se ilustra en la Fig. 2, el polipropileno pasa
enfrente del blanco a una distancia de 5 cm y una velocidad de
10 rpm. De estos depositos se prepararon muestras uniformes
de | cm de diametro con las cuales se realizaron todas las
caracterizaciones posteriores (Fig. 3a). La morfologia de la
nanocapa depositada sobre las fibras del polipropileno a escala
nanométrica se presenta en la Fig. 3 b, donde puede observarse
que es una capa continua que recubre de forma uniforme las
fibras de polipropileno. La concentracion es de
aproximadamente 50 Cu - 50 Ag at.%, aunque hay una pequena
discrepancia entre las concentraciones medidas por
espectroscopia de fotoelectrones y dispersion de fluorescencia
de rayos-X, debido al diferente volumen que fue analizado por
cada técnica.

Acceso de gas Blanco de Ag-Cu

Blanco de Ag-Cu

sputtering

Rollo de textil
Cémara de vacio

Sistema de vacio

Figura 2. Esquema y fotografia del
sistema de depésito continuo

A continuacién, se describen los experimentos realizados para
evaluar la funcionalidad y no-citotoxicidad de la nanocapa de
plata-cobre depositada en el polipropileno. Para las pruebas
antimicrobianas se presentan los resultados de la nanocapa
depositada sobre una sola cara del polipropileno, aunque en
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una publicacién anterior ya se reportaron los datos para la
nanocapa depositada en ambas caras [80]. En el caso de la
citotoxicidad, todos los ensayos se realizaron en muestras con
depositos en ambas caras del polipropileno.

Propiedades antimicrobianas

Los ensayos descritos a continuacion contaron con la
aprobacion de los comités institucionales (Investigacién, Etica
y Bioseguridad) para la toma de muestras y especimenes
infectocontagiosos, y para el manejo de los mismos para fines
que son exclusivamente de investigacion por parte del Hospital
Juarez de México (HJM).

Actividad antibacterial

La alta incidencia de infecciones hospitalarias esta relacionada
con la presencia de un conjunto de bacterias
multidrogorresistentes (MDR), lo cual se ha convertido en un
problema de salud publica en el mundo. Estas cepas MDR
varian entre hospitales y se describen agrupados con el
acronimo de ESKAPE, que incluye Enterococcus faecium,
Staphylococcus aureus, Klebsiella pneumoniae, Acinetobacter
baumannii, Pseudomonas aeruginosa y Enterobacter cloacae.
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Las cepas bacterianas del grupo ESKAPE utilizadas para estas
pruebas forman parte de la coleccion de patdgenos
microbianos de la unidad de investigacion del HJM. Las cepas
se aislaron previamente de pacientes ingresados con neumonia
asociada a ventilacion mecanica en la Unidad de Cuidados
Intensivos del HJM y se identificaron genéticamente.

Los ensayos de contaminacion se llevaron a cabo en una cabina
de bioseguridad. Se generaron dos grupos: A (problema) y
B (control) constituidos por 5 discos de | cm de diametro.
El grupo A consistio en el propileno recubierto con la
nanocapa de plata-cobre, y el grupo B (polipropileno) pero sin
el recubrimiento. Se colocaron los inéculos bacterianos
ESKAPE en concentraciones de 10¢ 10°, 10% 10° y 10?
correspondientes al numero de unidades formadoras de
colonias (UFC) por cada 50 plL. Posteriormente, los inéculos
se incubaron a temperatura ambiente durante 2, 4, 8 y 24 horas
sobre las muestras A y B. La actividad antimicrobiana se obtuvo
a partir de la recuperacion de las bacterias ESKAPE mediante
cultivo bacteriano y el posterior recuento de bacterias viables
después de cada tiempo estipulado.

Los resultados se presentan como Valores de Reduccién
Logaritmica (VRL) y su equivalente Valor de Reduccién
Porcentual (VRP) definidos como:

VRL: L = Logjs (UFGy) - Logl 0 (UFC)

VRP: P = [(I-107Y (100)]

25 de noviembre del 2021

Figura 3a. Muestras preparadas del polipropileno, siny con la
nanocapa de Ag-Cu de | cm de diametro. Figura 3b. Micrografia de
alta resolucion obtenida con el microscopio electrénico de barrido.
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Logio (UFCx) significa el valor logaritmico de Unidades
Formadoras de Colonias contabilizadas después del tiempo de
incubacion en la muestra X

Los resultados se presentan resumidos en la Tabla 5 para las
cinco cepas bacterianas, los cuatro tiempos de incubacion
(2, 4,8y 24 h) y las cinco concentraciones inoculadas.
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Puede observarse que la nanocapa de plata-cobre fue eficaz
para inactivar al 100 % a Citrobacter freundii Klebsiella
pneumoniae y Staphylococcus aureus después de dos horas de
contacto para las cinco concentraciones utilizadas, mientras
que la inactivacion de Acinetobacter baumannii y Pseudomonas
aeruginosa fue gradual en funcién del tiempo de contacto,
aunque a las dos horas, el valor porcentual de inhibicion es

superior al 85 %.

Tabla 5. Valores de reduccion logaritmica y porcentual de inhibicion bacteriana

Concentraciones bacterianas 2 horas 4 horas 8 horas 24 horas

probadas (UFC/50 pL)

Teoricas Valor logaritmico VRL VRP VRL VRP VRL VRP VRL VRP

experimental % % % %
Acetinobacter baumannii
102 1.82 1.82 100 1.82 100 1.82 100 1.82 100
10° 2.56 2.56 100 2.56 100 2.56 100 2.56 100
10* 3.83 3.83 100 3.83 100 3.83 100 3.83 100
10° 4.29 4.29 100 4.29 100 4.29 100 4.29 100
10¢ 5.19 0.85 85.9 1.52 97.0 0.82 84.9 5.19 100
Pseudomonas aeruginosa
10% 1.91 1.91 100 1.91 100 1.91 100 1.91 100
10° 2.9 2.90 100 2.90 100 2.90 100 2.90 100
10* 3.87 3.87 100 3.87 100 3.87 100 3.87 100
10° 4.77 4.77 100 4.77 100 4.77 100 4.77 100
10¢ 5.36 0.82 85.2 1.06 9:3 1.8 98.4 5.36 100
Citrobacter freundii
10? 1.72 1.72 100 1.72 100 1.72 100 1.72 100
10° 2.89 2.89 100 2.89 100 2.89 100 2.89 100
10* 3.36 3.36 100 3.36 100 3.36 100 3.36 100
10° 4.52 4.52 100 4.52 100 4.52 100 4.52 100
10¢ 5.68 5.68 100 5.68 100 5.68 100 5.68 100
Klebsiella pneumoniae
102 1.86 1.86 100 1.86 100 1.86 100 1.86 100
10° 2.29 2.29 100 2.29 100 2.29 100 2.29 100
10* 3.43 343 100 3.43 100 3.43 100 3.43 100
10° 4.53 4.53 100 4.53 100 4.53 100 4.53 100
10¢ 5.64 5.64 100 5.64 100 5.64 100 5.64 100
Staphylococcus aureus

10? 2.21 221 100 221 100 221 100 2.21 100
10° 24| 24| 100 241 100 24| 100 24| 100
10° 3.76 3.76 100 3.76 100 3.76 100 3.76 100
10° 4.38 4.38 100 4.38 100 4.38 100 4.38 100
10¢ 5.75 5.75 100 5.75 100 5.75 100 5.75 100
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Actividad viricida

El virus seleccionado fue el SARS-CoV-2, el cual era obtenido
de muestras de exudados nasofaringeos de pacientes
sintomaticos ingresados al Hospital Juirez de México para
detectar el virus SARS-CoV-2 mediante PCR de acuerdo con
protocolos establecidos. Para este propésito, se extrajo y se
purific6 el material genético del virus y se realizd una
amplificacion de los genes del virus: N, ORF alb y RNAsa P.
En todos los ensayos de PCR se utilizaron controles positivos
proporcionados por el Instituto de Diagnodstico y Referencia
Epidemiologicos (InDRE-México). El virus SARS-CoV-2 fue
conservado en solucién de preservacion de virus y se mantuvo
a 8 °C para los experimentos de contaminacion artificial. En un
experimento anterior [80] se prepararon diluciones del virus
SARS-CoV-2 observandose que, en dilucion, la inactivacion
debido al contacto con la nanocapa de plata-cobre ocurria
dentro de las dos primeras horas, por lo que para el presente
trabajo, se utilizé Unicamente la muestra clinica conteniendo al
virus SARS-CoV-2 sin diluir.

NUMERO 35

De forma similar a las bacterias, los dos grupos: A (problemas)
y B (controles) se sometieron a la recuperacion y deteccion de
SARS-CoV-2 mediante PCR. Se realizé la extraccion de ARN
para la deteccion del virus y utilizando la metodologia descrita
en referencias anteriores [80], se cuantifico la carga viral en
funcion del tiempo de contacto. La Figura 4 presenta el
porcentaje de inactivacion viral estimado utilizando la misma
ecuacion del VPR. Los resultados revelaron que la carga viral
de SARS-CoV-2 disminuye en funcion del tiempo de contacto
con la nanocapa de plata-cobre, en 4 horas el porcentaje de
inactivacion  del del 70 % vy desde las
8 horas, alcanza casi el 100 %. Los experimentos han sido
repetidos en tres ocasiones para verificar la reproducibilidad,

virus es

obteniéndose resultados congruentes y similares a los que se
la Fig. 4, independientemente de si el
recubrimiento se encuentra en una o en las dos caras del
polipropileno [80].

presentan en

100 |-

80

r

Ivacion

60

40

% Inact

20

Carga Viral
Inoculada

—a—2.5%x10°

25 de noviembre del 2021

10 12 14 16

WWwWWw.iim.unam.mx

18 20 22 24

Horas

Figura 4. valor porcentual de inactivacion del virus
SARS-CoV-2 en funcién del tiempo de contacto.
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Citotoxicidad

Una de las preocupaciones del uso de nanomateriales
impregnados en textiles es la liberacion de compuestos o
elementos que puedan afectar la viabilidad celular. La liberacion
puede ocurrir en forma de nanoparticulas o de iones que
podrian entrar en contacto con la piel, ojos, boca o el sistema
respiratorio causando danos [81-83], lo que demanda pruebas
exhaustivas para asegurar su bioseguridad.

Para estudiar la posibilidad de ocurrencia de algiin efecto
danino o no deseado que pudiese ejercer la nanocapa de
plata-cobre en el organismo, se disefiaron diferentes pruebas
in vitro, que, si bien no son pruebas directamente en las
condiciones de uso de los cubrebocas, si son pruebas
biolégicas que nos indican si existe un efecto citotoxico,
es decir, si existe algin efecto dafino de los cubrebocas
recubiertos hacia las células. Estas pruebas son un indicador de
los potenciales efectos daninos que pudiesen presentarse
durante el uso (contacto con el cuerpo humano) de los
cubrebocas recubiertos. Para esto, en condiciones de
esterilidad, se sembraron en una placa de cultivo individuales y
de forma independiente: A) células troncales mesenquimales
(células madre) obtenidas de muestras de medula ésea
humanas (ATCC™ PCS-500-012), B) fibroblastos (HDFa,
ATCC™ PCS-201-012) que corresponden a las células mas
abundantes en la epidermis (la segunda capa de la piel) y
C) queratinocitos (HaCaT, CLS™ 300493) que corresponden
a las células mas abundantes en la dermis (la capa mas externa
de la piel), y se incubaron durante 24 h en condiciones estandar
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polipropileno recubiertas con la nanocapa de plata-cobre y de
muestras de propileno no recubiertas, que fueron lavadas
previo a su incubacion con medio de cultivo y recoleccion de
los sobrenadantes, esto para verificar si el lavado de las
nanocapas provocaba algiin cambio en la respuesta.

En el dia 2, los medios de cultivos de los pozos con células se
retiraron y los sobrenadantes recolectados de las muestras,
tanto las cubiertas como las no recubiertas, se pusieron en
contacto con las células y estos cultivos se regresaron al
incubador celular, para ver el efecto que tenian los
sobrenadantes recolectados de los cubrebocas sobre la
viabilidad celular (supervivencia celular) después de un periodo
de 24 horas de contacto de lo sobrenadantes con las células.
En el dia 3 se retiraron todos los medios de cultivo y se realizé
una prueba de MTT-formazan en las células que habian sido
incubadas con los sobrenadantes y sobre células que fueron
cultivadas en medios de crecimiento ideal (controles; Ctrl+)
para los diferentes fenotipos celulares estudiados. Estos
controles nos sirven para determinar la supervivencia celular
en condiciones ideales (100 % de viabilidad celular) y poder
comparar asi cualquier disminucion que exista en la viabilidad
celular debido al contacto con los sobrenadantes obtenidos de
las muestra recubiertas o no recubiertas de cubrebocas.
La prueba de MTT mide indirectamente la viabilidad celular
(células viables y con una actividad metabdlica adecuada)
a través de la evaluacion del metabolismo celular. En todos los
experimentos se incluyé un disco similar (de | centimetro de
diametro) de cubrebocas comercial tipo quirdrgico.

140 4

de cultivo para cada fenotipo celular a 37 °C, y en una 0 "
atmosfera con 5 % de CO, y 95 % de humedad (dia ). 120
. , . . *
Simultineamente, en un ensayo independiente, muestras ik : "
~ 1004 —_—
estériles de polipropileno recubierto con la nanocapa de plata- ‘f 504 & #
cobre y de polipropileno no recubierto (como control) se 3 801 2 Ccus
. s : . g 70- B} 1 A .

sumergieron individualmente en medio de cultivo celular y . [ Polipropileno (sin lavar)

. .. . g [ IPolipropileno (lavado)
se incubaron durante 4, 8 y 24 h en condiciones de cultivo 2 ig - [ Polipropieno/AgCu (sin avar)
celular 37 °C, 5 % de CO; y 95 % de humedad). En cada 2 [_Polipropileno/AgCu (lavado)
. X ., ) . . , 30 [Z] Cubrebocas comercial (sin lavar)
tiempo de incubacion se retiré el medio de cultivo que habia 20
estado en contacto con las muestras recubiertas y no 13‘
recubiertas, y se almacenaron los sobrenadantes para su Clri+ 4h 8h 24h

posterior uso en los cultivos celulares. Cabe mencionar que Tiempo de incubacion de |a muestra

estos sobrenadantes contienen los iones de plata y cobre que
son liberados al estar sumergidos y que serian los mismos que

podrian inducir un dafio celular Figura 5. Viabilidad celular de las células mesenquimales

cultivadas por 24 horas en medio que contiene los
sobrenadantes de los materiales de estudio, siguiendo la
metodologia de la norma ISO10933-12.

* #, % diferencias significativas a p < 0.05.

En las pruebas que se realizaron con las células madre (células
muy sensibles a los efectos citotoxicos de cualquier material)
también se usaron sobrenadantes recolectados de muestras de
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La Figura 5 presenta la comparacion de la nanocapa de plata-
cobre, el polipropileno sin recubrir y un cubrebocas comercial
tipo quirdrgico. Se incluyen las pruebas antes y después de un
lavado previo a la obtencion de los sobrenadantes. Se observa
que la viabilidad es superior al 60 % en los tres periodos de
tiempo e incluso superior a lo observado para el cubrebocas
comercial. La alta sensibilidad de las células mesenquimales se
identifica porque la viabilidad es reducida con respecto al
control para todas las muestras.

El segundo experimento se oriento a las células que estarian
en contacto directo con los iones de plata y cobre que
pudieran ser liberados debido a las condiciones de humedad
que prevalecen en los cubrebocas.

La Figura 6 presenta los resultados de los cultivos celulares por
24 h utilizando fibroblastos y queratinocitos humanos.
Los controles son, nuevamente, las células sin sobrenadante y
un cubrebocas comercial. Debido a que los resultados
anteriores indicaron que el lavado previo no cambiaba la
respuesta, solo se presentan sin lavado previo (que en todo
caso seria el caso mas severo de liberacion idnica). Se puede
observar que, para ambos fenotipos celulares, la viabilidad
celular es similar a la del control, no se observa ninguna
tendencia que apunte hacia la toxicidad al aumentar el tiempo
de inmersion. Por lo que podemos concluir que no hay
citotoxicidad inducida por la nanocapa de plata-cobre para
ninguno de los tipos celulares.
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En estudios posteriores, ajustamos el experimento para
replicar totalmente la norma ISOI10933-12, colocando
6 cm?/mL de material y aunque hay una ligera disminucién en
la viabilidad celular, los valores son superiores al 60 % en todos
los casos [80].

las condiciones de la norma [ISOI10933-12,

la concentracion de plata y cobre presente en
sobrenadantes fue medida por la técnica de espectroscopia de

Bajo
los

plasma de acoplamiento inductivo (ICP), la cual se utiliza para
analizar simultineamente muchos elementos y en niveles tan
bajos como |-10 partes por mil millones o ppb. Los medios de
cultivo resultan bastante agresivos para los metales debido a la
concentracion de cloro, fosfatos y carbonatos. Los valores se
reportan en la tabla 6, de modo que puede concluirse que
dichas concentraciones no generan toxicidad para los tres
fenotipos celulares estudiados. Aunque cabe mencionar que en
soluciones acuosas las concentraciones liberadas fueron un
orden de magnitud menor [80].

Tabla 6. Resultados de ICP que indican la concentracion
atomica de plata y cobre presente en los sobrenadantes.

Tiempo de Ag (ppm) Cu (ppm)
inmersion (h)
4 0.230 + 0.004 0.610 + 0.004
8 0.320 + 0.002 0.650 + 0.007
24 0.550 + 0.009 0.670 + 0.007
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Figura 6. Viabilidad celular de los fibroblastos y queratinocitos
humanos cultivados por 24 horas en medio que contiene los
sobrenadantes de los materiales de estudio, siguiendo la

metodologia de la norma ISO10933-12. *, # diferencias significativas
a p<0.05.
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Resumen

Con estos resultados aseguramos que la nanocapa de plata-
cobre depositada sobre el polipropileno es eficiente para
inactivar el virus SARS-CoV-2 desde las dos primeras horas de
contacto, obteniéndose para las 4 horas de contacto
inactivacion del mas del 50 % en muestras sin diluir, es decir,
con la concentracion tipica de un paciente ingresado en calidad
de COVID 19 grave al HJM. La nanocapa, a su vez, inhibe el
crecimiento bacteriano al 100 % de tres de las cepas
bacterianas multidrogoresistentes evaluadas y es superior al
85 % para las otras dos cepas, desde las dos primeras horas de
contacto. En ambos casos, a las 24 horas la inhibicion es total.
Esto indica que la nanocapa puede utilizarse para evitar el
contagio bacteriano en entornos hospitalarios. Las pruebas de
citotoxicidad indican que los lixiviados de plata y cobre
liberados por el contacto con la humedad no significan un
riesgo a nivel celular; evaluados para células mesenquimales,
fibroblastos y queratinocitos humanos. Esta nanocapa de plata-
cobre depositada sobre el polipropileno fue registrada en la
UNAM con el nombre de SakCu® (registro otorgado por el
IMPI 2248928) para su aplicacion en cubrebocas de proteccion
que no son de uso médico. Esto con el proposito de generar
cubrebocas  con  propiedades  antimicrobiales  que
consideramos como una opcidén segura y eficiente para
combatir las infecciones bacterianas, y en particular inactivar al
virus SARS-CoV-2. Como se mencionaba en la introduccion, el
principal interés era incluir la nanocapa como un componente
del material filtrante para mascarillas reutilizables que pudieran
ser utilizadas para la poblacion general. El disefio de la
mascarilla esta basado en las recomendaciones provistas por
las diferentes agencias europeas, que recomiendan una triple
capa, con algodon (100 %) al exterior e interior y una capa
intermedia de material filtrante basada en polipropileno
(spunbound, el cual es de facil acceso a nivel mundial) [84, 85].
El disefio debe cumplir un conjunto de propiedades tales como
filtracion superior al 70 % para particulas de 3.0 um, un minimo
de 5 lavados a 60 °C y la presién diferencial no debe exceder
60 Pa/cm?. Para evaluar dichas propiedades fueron disefiados,
en el Instituto de Investigaciones en Materiales, experimentos
y equipos que seran descritos en un articulo posterior.
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Introduccion

El suministro de energia en el mundo esta basado
predominantemente en el uso de fuentes de energia no
renovables, tales como el petréleo, carbon y gas natural. Estos
recursos geoldgicos se han acumulado a lo largo de millones
de anos a través de la actividad fotosintética y, por lo tanto,
se trata de energia solar almacenada. Sin embargo, el rapido
consumo de los combustibles fosiles ha causado problemas
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ambientales inaceptables, tales como el calentamiento global,
que pueden acarrear consecuencias desastrosas para el planeta
y para la humanidad.

Desarrollar fuentes sostenibles y limpias de energia se ha
convertido entonces en un objetivo para resolver el problema
energético y medioambiental. Desde principios de los afios 70
del siglo pasado, la comunidad cientifica ha intentado
desarrollar la tecnologia para producir combustibles a partir de
luz solar, agua y dioxido de carbono, de forma incluso mas
eficiente que la propia fotosintesis (proceso que utilizan las
plantas para convertir la luz solar en hidratos de carbono y
almacenar energia). La comunidad cientifica llamé a este
proceso “fotosintesis artificial”.

La fotosintesis artificial se divide en dos fases fundamentales:
(i) La primera consiste en la captura de la luz, el transporte de
los electrones generados y la ruptura de la molécula de agua,
generando asi oxigeno e hidrégeno. (ii) La segunda etapa
consiste en la captura del diéxido de carbono (CO,), para
hacerlo reaccionar con el hidrégeno generado durante la
primera etapa y asi producir combustibles tales como
hidrocarburos ligeros, alcoholes o ambos [1,2].

S O

oI}

combustible

Fotosintesis artificial

Durante la fotosintesis artificial se
convierte la energia de la luz solar en
energia quimica, generando
combustibles de manera limpia
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Podemos observar que la generacion de hidrogeno es un paso
esencial durante el proceso de la fotosintesis artificial. ;Cémo
podemos entonces obtener hidrégeno de manera eficiente y
limpia? Para responder esta pregunta, nos centraremos en la
obtencién del hidrogeno por medio de la fotocatadlisis.

Produccion fotocatalitica
de hidrogeno

Primero, ;en qué consiste el proceso fotocatalitico para la
produccién de hidrégeno? La fotocatalisis es un proceso que
puede convertir la energia de la luz en energia quimica y
consiste en tres pasos: (i) iluminacién y captura de la luz por
medio de nanoparticulas en solucién (a las que llamaremos
fotocatalizadores semiconductores); cuando se fotoexcitan
estos fotocatalizadores se promueve un electrén a la banda de
conduccion (BC) generandose asi un hueco en la banda de
valencia (BV).

Luz

” L—v
Solucion —

Fotocatalizador semiconductor =

@ electrén (e)

h h*
Luz @ hueco (h*)

recombinacion

@:atalizador semiconductor

Produccién fotocatalitica de hidrégeno

(i) Como segundo paso, los electrones (¢) y huecos (h*)
generados pueden ya sea migrar a la superficie del
fotocatalizador o también pueden recombinarse entre ellos.
(iii) Los electrones y huecos en la superficie se encargaran de

25 de noviembre del 2021

NUMERO 35

las reacciones de reduccion y oxidacion, respectivamente.
Los huecos oxidan las moléculas de agua a protones y O,, y los
electrones reducen los protones liberados a H, [3].

Con el uso de estos materiales, llamados fotocatalizadores,
se trata de imitar el proceso de la fotosintesis natural.
Debe realizarse la ruptura de la molécula de H,O, generar O,
y H', y posteriormente H,; y para llevar a cabo esta reaccion
en agua el potencial redox estimado es de —1.23 eV, por lo
tanto puede realizarse utilizando fotocatalizadores con una
energia de banda prohibida (E) mayor a este valor.
Sin embargo, existen otros requerimientos termodinamicos
que se tienen que satisfacer, por ejemplo, que la diferencia de
energia entre la BC y BV se encuentre en el rango para poder
llevar a cabo la reaccion. Uno de los fotocatalizadores mas
estudiados en la reaccion de ruptura de la molécula del agua es
el TiO,. No obstante, la eficiencia fotocatalitica del TiO, puro
cuando se irradia con luz solar es baja, debido principalmente
a la rapida recombinaciéon de los pares electrén-hueco y la
incapacidad de usar luz visible debido a su alta E; (de 3.2 eV).

-0.84 Atmosfera inerte +

H iy
06 reduccion
) -('HZ
€

-0.4 H*/H,

:7)

-0.21
0.0
0.2
0.4
0.6 -

0.8 ----- M= ammm - (-~ O,/H,0
(0] 2
1.0

Potencial Redox (V) vs NHE (pH

Ruptura de la molécula del agua

Recordando que los electrones y los huecos fotogenerados
deben separarse y transferirse a la superficie para llevar a cabo
las reacciones, la separacion de los portadores de carga
fotogenerados es uno de los factores mas criticos que afectan
la eficiencia de la produccién de hidrégeno. Para mejorar este
proceso de separacién se han utilizado diferentes estrategias
que mencionaremos a continuacion:

Acoplamiento de diferentes
semiconductores

El acoplamiento entre diferentes semiconductores en los
sistemas fotocataliticos fue disefiado para disminuir la
velocidad de recombinacién de los portadores de carga en
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semiconductores individuales. Una buena combinacion de los
niveles de la banda de conduccion y la banda de valencia puede
generar una buena separacion de los portadores de carga
fotogenerados de uno a otro. Tras el acoplamiento,
la diferencia de energia entre los niveles de banda de una
particula a su vecino genera una separacion espacial entre los
electrones y los huecos, disminuyendo la velocidad de
recombinancién y aumentando su actividad fotocatalitica [4,5].

Separacién de e

4
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1

BV

k’ero
Separacion de h* 0)

2

Acoplamiento entre semiconductores para mejorar la
separacion de los electrones y huecos generados

Modificacion de fotocatalizadores con
nanoparticulas metalicas

Por medio de Ila modificacion superficial de los
fotocatalizadores con nanoparticulas metalicas es posible
modificar el flujo de los portadores de carga fotoinducidos por
la irradiacion del semiconductor con luz. Esto ayuda a disminuir
el proceso de recombinacién de los pares electrén-hueco.
Ademas, los metales que presentan un efecto plasménico
(vibraciones especificas de los electrones por efecto de la luz)
como el oro, la plata, el cobre y, en menor medida otros
metales como el platino, pueden mejorar la eficiencia en la
conversion de la energia solar debido a que pueden
(i) extender la absorcion de luz a longitudes de onda mas altas,
(i) aumentar la dispersion de luz y (iii) excitar los pares
electron-hueco en el fotocatalizador, al transferir la energia
plasmonica del metal al fotocatalizador. El metal con el que se
modifica el semiconductor no forma parte de su estructura,
mas bien se encuentra en una fase separada (pero en contacto
interfacial con el fotocatalizador). El comportamiento de los
metales nobles que presentan efectos plasménicos cuando son
depositados en semiconductores es muy curioso: si se irradian
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con luz ultravioleta, estos metales funcionan como trampa de
electrones (debido a sus excelentes propiedades de
almacenamiento de los mismos), por lo que reciben los
electrones excitados de la banda de conduccién del
semiconductor y esto aumenta el tiempo de vida de los pares
electron-hueco fotogenerados (mejorando asi la actividade
fotocatalitica del compuesto).

Trampade e 5py+
N H,

Nanoparticula

Luz ¢ M= ¢ = metéalica
ultravioleta
Contacto
interfacial

Nanoparticula

metalica
o

E; o=

Luz
visible

Contacto
interfacial

Diferentes tipos de iluminacion en fotocatalizadores
modificados con nanoparticulas metalicas

Algunos metales pueden mejorar la
eficiencia del semiconductor para la
conversion de energia solar durante la
produccion fotocatalitica de hidrégeno

Por otro lado, si el fotocatalizador se irradia con luz visible,
el funcionamiento del metal noble cambia en la direccion
opuesta y este dona los electrones excitados plasménicamente
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a la banda de conduccion del fotocatalizador (aumentando asi
la cantidad de electrones disponibles para realizar el proceso
de reduccion de la molécula de agua para formar H, [4,5]).

Ahora, ;qué pasaria si combinamos las dos estrategias para la
produccién fotocatalitica de hidrégeno?

Separacién de e

H,0

r.

e

Nanoparticula
metalica

BV

.Nero
Separacién de h* 0.

H,O 2

Acoplamiento entre semiconductores
modificado con nanoparticulas metalicas

Con la posicion adecuada de las bandas de valencia y de
conduccion (al generar un acoplamiento entre dos
fotocatalizadores ~ modificados  superficialmente  con
nanoparticulas metdlicas) se lograria, no solo aumentar la
separacion de los electrones y huecos fotogenerados durante
la iluminacion, también se incrementaria la capacidad de
reducir a la molécula de agua, debido a la mayor cantidad de
sitios activos generados por las nanoparticulas metalicas [4,5].

Conclusiones

Los avances recientes en el desarrollo de sistemas energéticos,
empleando reacciones con luz solar, han sido numerosos.
En particular, la reaccion de la ruptura de la molécula de H,O
para obtener H,, mediante el empleo de la fotocatalisis.

El desarrollo de fotocatalizadores activos y estables es otro
aspecto en continuo crecimiento. Sin embargo, gracias a las
estrategias para mejorar la produccion fotocatalitica de
hidrégeno, cada vez nos encontramos mas cerca de lograr la
“fotosintesis artificial”.
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Explorando la plasticidad del lenguaje que tanto la caracteriza,
Salas se dio a la mision de construir esculturas histologicas,
por su reminiscencia con la estructura de los tejidos organicos
y la historia que cuenta cada hebra con el solo hecho de
haberse formado. Interseca el origen de la forma y la palabra
en una metafora plastica. Su manera de construirlas es con un
innovador material llamado acido polilactico que es derretido
a altas temperaturas en una pluma 3D. Ella piensa que hacer
estas esculturas es como dibujar en el aire.

Desde 2019 ha estado trabajando en una coleccion de
esculturas caligraficas de posesién Unica mediante esta nueva
tecnologia, cuya caracteristica favorita es su resultado
eclipsante. Es decir, la propiedad del material de proyectar
sombras efimeras e irrepetibles segin quién las observe,
durante cuanto tiempo, desde qué perspectiva las mire y con
qué iluminacion.
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Su propuesta artistica de caligramas postmodernos se cred
dentro de un concepto visual inspirado en el poeta visual griego
Simias de Rodas, la caligrafia asiatica, los jeroglificos, los textos
islamicos zoomorfos, la escritura cuneiforme sumeria y los
caligramas de Guillaume Apollinaire.

De hecho, algunas de las esculturas caligraficas pueden leerse
a modo de poema concreto, como los desarrollados en Brasil
en el siglo pasado. Ya que el proceso discursivo consiste en la
aparicion plastica de letras repetidas en cualquier direccién:
norte, sur, este u oeste a lo extenso de la configuracion
dérmica de la escultura. De tal modo que el caligrama
tridimensional propuesto por Salas sugiere una interaccion
sutil al estilo crucigrama multiespacial. Al incursionar en
esculturas caligraficas, la artista lleva mas lejos el caligrama para
hacerle justicia al manifiesto de los poetas malditos, cuyo suefio
era sacar a las palabras de los libros y materializarlas al darles
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un peso y un lugar en el espacio. Elisa piensa que en la
tridimensién del volumen de las palabras y la figura enfatica que
forman con su sombra, puede aportar algo nuevo al legado de
la vanguardia del siglo XX. Asi pues, se dio a la tarea de
investigar sobre el tema del desarrollo de los pictogramas y
jeroglificos, porque en él encuentra la belleza que siempre
busco: la maximizacion del significado verbal particular y la
universalizacion de la imagen. Por eso esta escribiendo un libro
sobre los antecedentes del caligrama para cuyo fin ha pasado
temporadas en la Biblioteca Piblica Nueva York.

Su técnica de caligramas consiste en composiciones poéticas
que dibuja de tal manera que da pie a una imagen. Los temas
mas recurrentes de sus imagenes formadas por texto son:
alebrijes, catrinas, personajes iconicos de la historia de México,
caligramas en homenaje a escritores y artistas del mundo,
mitologia griega, referencias de esculturas en marmol de
Canova o Monteverde y personajes que surgen de su
imaginacion, como su obra de la Mujer P3jaro.

Salas crea imagenes y
esculturas a partir de
texto variando la
saturacion de palabras
para narrar las sombras y
las luces. Se sirve de la
combinacion de técnicas
plasticas y digitales.

Ha colaborado con marcas como Montblanc, Kipling y
Mexicraneos y ha exhibido su arte en lugares de interés
internacional como The Museum of Broken Relationships en
Los Angeles junto a Frank Warren y su proyecto Post Secret;
el Festival de Poesia de Nueva York 2017; en Wynwood Miami
durante Art Basel 2016; La Fabrica de la Aurora en San Miguel
de Allende, Distrito de Arte San José del Cabo, y a nivel
nacional también en ciudades como Monterrey, Tulum, Todos
Santos, La Paz y Oaxaca. En el ambito internacional, la escritora
también expuso su obra en Washington D.C. tras ganar un
concurso sobre el tema del arte y la discapacidad. Fue
reconocida por la ONU y la CNDH por impulsar el cambio del
manual electoral de México para incluir y respetar el derecho
al voto de las personas con discapacidad luego del reportaje de
Animal Politico ganador al Premio Nacional Rostros de la
Discriminacion 201 3.

Asimismo, ha sido ganadora de concursos de filosofia y dibujo
en entornos académicos y por marcas como Scribe. Su
formacion académica consiste principalmente en estudios de
Escultura en Carrara, Italia, y El Centro Cultural El Nigromante
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en San Miguel de Allende. Talleres de pintura al 6leo en México
con Pablo Szmulewicz y en Nueva York con Jennifer Gennari;
un Diplomado en la Ibero en Arte; en la UNAM El diplomado:
"Materialidad Inestable; Didlogos entre Lenguaje, Ciencia y
Arte”; por parte del Museo Carrillo Gil: "Arqueologia Futurista
de las Artes Audiovisuales”, estudios del diplomado en
Composicion Literaria por la SOGEMy por el Centro Cultural
Helénico: " Dibujo con el hemisferio derecho del Cerebro".
También estudié la carrera de Animacion en 3D en la
Universidad Westbridge.

En 2017, un periodista la cit6 como la desarrolladora mas
importante del caligrama en México. A su corta edad, su obra
ya ha sido presentada en Museos como el MUNAL para la
exposicion colectiva NO NAME, Museo Franz Mayer, Museo
de Pedro Infante, Museo de la Mujer en México, el Museo del
Tequila y el Mezcal en Garibaldi y el Museo Filatélico del Palacio
Postal de México. En 2020 su obra se presenté en Tulum
durante el evento publico Art With Mey participé por segunda
vez en el proyecto de Milenio Cultura curado por la critica de
arte Avelina Lésper con 2 caligramas realizados con letras de
canciones de compositores mexicanos, y sus respectivas
entrevistas con los compositores y Avelina que salieron al aire
por Milenio TV.

Datos de contacto:

@elisalamonalisa (Twitter)
www.instagram.com/elisalamonalisa (Instagram)
www.elisalamonalisa.com

Caligramaselisasalas (Facebook)
lamonalisaelisa@gmail.com

Vea su trabajo en las paginas 2, 7, 19, 20, 28, 29,
41, 55, 77, 100, 102 y 104 de esta revista:

2: Caligrama de escultura de Artemisa.

7: Aunque t0 me olvides Coleccion de Hipocritas o mascaras.

19: Histologia de una hoja poeta.

20: Catrina realizada para el Festival de Dia de Muertos de Todos
los Santos, Pueblo Magico.

28: Secretos aparecen en la sombra.

29: Caballo de Troya en construccion.

41: Jaguares Mariposa.

55: Chez les poetes.

77: Caligrama de escultura del Angel de Giulio Monteverde, creado
con un poema escrito por la artista: “Aunque td me olvides”.

102: Santuario, caligrama inspirado en la escultura de Giulio.
Monteverde, formado por el poema Vuelo en Soledad, de la artista.
104: Catrina formada por epitafio.
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mejores practicas
para impartir clases en linea

DS Material de
| apoyo a la

Las herramientas de informacién y comunicacién son parte fundamental
para ayudar a instituciones escolares a adoptar métodos de ensefianza
a distancia. Estos son los mejores consejos para usar estas
herramientas en un aula en linea:

W=ED

Deja que te vean

Es importante que tu audiencia te vea para
que se sienta mas comoda y que la dinamica
sea mas natural.

¢EiS)

Utiliza plantillas atractivas

Herramientas como Prezi Video ofrece
graficas divertidas y atractivas, y que puedes
modificar facilmente. Puedes hacer una copia
del video de otro profesor/a haciendo clic en
«Crear el tuyo» para usar su plantilla.

=R
d

Graba en una habitacién luminosa

Con la luz frente a ti y un fondo limpio.

AE)
Comparte enlace a tu video

A través del Sistema de gestion de aprendizaje
de tu escuela o un correo electrénico.

)

Sé creativo

Resuelve problemas con estudiantes, resuelve
cuestionarios tipo verdadero/falso, proyecta

fotos de libros y usalas en el video para seguir
juntos una lectura.

docencia

D) [BZ

— v
Incorpora rutinas en el “aula”
Por ejemplo, reunion matutina, calentamiento,
preguntas esenciales, boleto de salida, correo
electrénico posterior con respuestas, etc.

oD

Importa tus presentaciones a
otras modalidades

Prezi Video permite importar presentaciones
de PowerPoint al software, y utilizar las
funcionalidades que la herramienta ofrece
para crear un video.

Contenido bueno y breve

Lo que la

Un video de 5-7 minutos es efectivo, incluso
mas corto también. Agrega imagenes,
referencias para que los estudiantes hagan
conexiones con lo que estas ensefiando.

@ ga
L]
Utiliza herramientas de

videoconferencia

Puedes proyectar en videoconferencias tus
presentaciones al mismo tiempo que ves a tu
audiencia. Prezi, software para hacer
presentaciones funciona con Zoom, Webex,
GoToMeeting y Google H

@z=h

Utiliza un titulo atractivoy
descripcion clara en el video

En la descripcién es recomendable poner el
nombre de la clase, la fecha y una oracion
que describa el contenido. Puedes agregar

enlaces relevantes a documentos de tareas u
otros materiales que necesitaran.

pandemia

nos dejo...

Eventualmente regresaremos a clases presenciales. Ni las logia tampoco va a ser la misma. Las clases virtuales, modelos
ciencias experimentales pueden prescindir de los laboratorios

ni nuestra naturaleza humana permite privarnos de la

hibidos y videoconferencias llegaron para quedarse. Lo mejor
que podemos hacer entonces es aprender, reaprender, innovar
experiencia pedagogica de la proximidad fisica. Pero el dia que
regresemos ya no vamos a ser las mismas personas, y la tecno-

y ser mas empaticos y tolerantes. Compartimos entonces
algunos practicos consejos para una mejor experiencia en linea.
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