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Presentacion

MATERIALES avanZados es una revista de divulgacién espe-
cializada cuya finalidad es dar a conocer el trabajo de investigacién
que realizamos los que nos dedicamos a la ciencia y la ingenieria de
materiales.

Con este sexto ndmero la revista cumple tres afios. Para nuestro
tercer aniversario compiten por la atencién de los lectores los poros
con los polimeros y las aleaciones. Los poros son objeto de espionaje;
para las aleaciones se hacen juegos de memoria, mientras que los po-
limeros que aparecen tienen propiedades optoelectrénicas. Ademids de
estos articulos, presentamos otro que contiene una vision clara acerca
de la ciencia y la ingenieria de los materiales en México: el autor pre-
senta la situacién en la que nos encontramos con respecto a esta disci-
plina. Por dltimo encontrarin un articulo en el que se describen las
computadoras que pueden utilizarse en este tipo de investigaciones.

Tenemos ademis el placer de compartir con nuestro amigo y co-
laborador Roberto Escudero la alegria de obtener el Premio Univer-
sidad Nacional. Aprovechamos para enviarle una carifiosa felicitacién
y en su honor publicamos una resefia sobre su importante labor.

MATERIALES avanZados incluye articulos que se enfocan a la
creacién de nuevas sustancias y otros que descubren y explican nove-
dosas aplicaciones. Con esto exponemos una panoramica del tema
variada y muy interesante. Sin mas preimbulo, y reiterando la invita-
cién a contribuir activamente en este foro, que ha cumplido con ser
un puente entre los investigadores y el ptblico lector, esperamos que
disfruten de este nuevo ntimero.

MATE%IAI.ES



Instrucciones para los autores

MATERIALES avanZados es una
revista de divulgacion cientifica, cuyo
propdsito es mostrar y discutir los des-
cubrimientos en el drea de la investi-
gacién en materiales. Los articulos y las
secciones recurrirdn al lenguaje cientifi-
co especializado, necesario para man-
tener el rigor del tema. El principal
objetivo de la revista es el de difundir
informacién sobre materiales entre lec-
tores habituados a los temas de investi-
gacion.

La revista se publica en espafiol, cada
seis meses.

Elaboracion de los textos
Se consideran dos tipos de secciones:

a) Articulos cortos, de un miximo de
8,000 caracteres (contando espacios),
que ocupardn cuatro piginas de la re-
vista.

b) Articulos largos, con un maximo de
20,000 caracteres (contando espacios)
que aparecerdn en 10 paginas de la re-
vista.

Siendo ésta una revista de divulgacién
cientifica, se recomienda que las for-
mulas matemiticas o nomenclatura de-
masiado especializada se reduzcan al
minimo.

El texto del manuscrito en cuestién
tendrd un titulo y el nombre de los au-
tores con su filiacién y direccidn elec-
trénica. Podra contener, adem4s, un re-
sumen, una introduccion, los subtitulos
necesarios de acuerdo con el tema, las
conclusiones y el ndmero necesario de
referencias bibliogrificas.

Entrega del texto

En el texto se especificari el lugar donde
deberdn incluirse las figuras.

La lista de los pies de figura se hard al fi-
nal del texto.

Las figuras se incluirdn en un archivo
separado en formato word para PC.
Los textos se mandaran a la siguiente di-
reccién electrénica:

martina@chip.iimatercu.unam.mx

El autor responsable de recibir la corres-
pondencia se indicard con un asterisco.
Las referencias se incluirdn siguiendo el
siguiente formato:

Para revistas

® Inicial del nombre y apellido de los
autores, “Titulo del articulo”, Nombre de
la revista, VOLUMEN (afl0), pagina inicial
y final.

Para libros

¢ Inicial del nombre y apellido de los
autores, Titulo del libro, editorial, pafs o
ciudad, afio.

Ilustraciones

Las fotografias e ilustraciones deberan
incluirse en uno de los dos formatos
siguientes:

a) Originales en papel fotografico.
b) Digitales, con resolucién de 300 dpiy
en archivos eps o tift.

Informacién adicional:
Ana Martinez Vizquez

Editora responsable de
MATERIALES avanZados
Instituto de Investigaciones en
Materiales, Ciudad Universitaria,
UNAM.

04510, México, D.F. México.

Tel. +52 (55) 5622 4596
martina@chip.iimatercu.unam.mx

El texto se entregard en un archivo elec-
trénico via e-mail, en formato word sin
sangrias ni tabuladores.

Nuestra portada: El teniente de vacios.
Alfredo Castafieda, 2005. Oleo sobre tela
(40 x 40 cm).
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Los estados cudnticos de la materia que
se han estudiado a lo largo de la historia
son superconductividad en metales
(1911), supertluidez en 4He (1937), su-
perfluidez en 3He (1972), supercon-
ductividad de alta temperatura critica en
cerdmicas (1986) y condensacién de
Bose-Einstein de dtomos ultraenfriados
confinados en trampas Gpticas (1995).
También existe alguna evidencia experi-
mental de la existencia del denominado
estado de “stiper sélido” cristalino en
4He. Recientemente se ha especulado
tedricamente sobre la existencia de dos
nuevos estados de la materia: el super-
fluido metilico y el superfluido super-
conductor. El candidato para presentar
estos nuevos estados es el hidrégeno
sometido a presiones extremas y a muy
bajas temperaturas. En el caso del estado
superfluido superconductor, el sistema
consistirfa en la existencia de dos tipos
de pares de Cooper: electrénicos y pro-
ténicos. Se cree que debido a los re-
cientes avances en la sintesis de dia-
mantes ultraduros y con el empleo de
celdas de diamante, la condicién de pre-
siones extremas para poder observar los
nuevos estados de la materia serd posible
en un futuro cercano.

Phys. Rev. Lett. 95 (2005) 105301 y Phys.
Rev. Lett. 95 (2005) 135301.

Tiristor organico

Un tiristor es un dispositivo electrénico
que presenta dos estados de conduccién
eléctrica que pueden intercambiarse con
una sefial eléctrica externa. Los tiristores
que se emplean actualmente consisten
en arreglos de diodos y sus propiedades
no lineales provienen de las uniones de
tipo n—p de los diodos. Uno de los usos
principales de estos dispositivos consiste
en la conversién de corriente directa en
corriente alterna. Ahora se ha sintetiza-

do un compuesto orginico conductor,
(BEDT-TTF)2CsCo(SCN)*, que con-
siste de capas alternadas conductoras
(BEDT-TTF) y capas aislantes (CsCo-
(SCN)* que presenta caracteristicas
eléctricas no lineales. Conectando en
serie un cristal del mencionado material
orgdnico con una resistencia ordinaria,
los autores del descubrimiento han lo-
grado convertir sefales eléctricas cons-
tantes en sefiales alternas; es decir, el
compuesto orginico en si mismo se
comporta como un tiristor.

Nature 437 (2005) 522.

El oro promueve
a oxidacion verde

Los procesos industriales de oxidacion
que convierten los hidrocarburos en
aldehidos, cetonas y otros compuestos
orgdnicos oxigenados podrian conver-
tirse en verdes con el descubrimiento de
nanocristales de oro capaces de realizar
la catilisis en condiciones amigables. El
grupo dirigido por Graham J. Hutchin-
gs demostrd que nanoparticulas de oro
soportadas en carbén activado pueden
utilizar el oxigeno molecular del aire
para convertir alquenos en productos
parcialmente oxidados. La catilisis tiene
una alta selectividad, que varfa cuando

se cambia el disolvente e incluso puede
llevarse a cabo en ausencia de disolven-
te. La industria quimica puede transfor-
marse si la oxidacion selectiva de los
hidrocarburos se realiza de manera efi-
ciente y limpia utilizando el oxigeno mo-
lecular. Los investigadores tratan ahora
de incrementar el rendimiento fabrican-
do un reactor que sea comercialmente
viable.

Nature 437 (2005) 1132.

El ADN se retuerce

Los cientificos saben desde hace tiempo
que el ADN, que normalmente es de
conformaciéon “de mano derecha”, es
una molécula que puede girar sobre si
misma y convertirse en una molécula
“de mano izquierda”. Con los nuevos
estudios de difraccién de rayos X se
analiza la forma en que se produce este
cambio conformacional y se estudian las
razones por las que se presenta este
fenémeno. Los resultados muestran que
al cambiar de conformacién, sélo se
rompe la unién entre un par de bases y
con eso se provoca que gire toda la
molécula. Parece que esto minimiza el
impacto de posibles alteraciones en la
molécula de ADN. Algunos estudios re-
cientes sugieren que este cambio de-
sempefa un papel en la patogénesis de

los virus y en la expresién genética.
Nature 437 (2005) 1183.

Estadistica de particulas
en la naturaleza

La descripciéon cuintica del compor-
tamiento de las particulas en la natu-



raleza se basa en dos estadisticas cuanti-
cas: la distribuciéon de Bose-Einstein,
que describe los llamados bosones, y la
de Fermi-Dirac, en la que las particulas
toman ¢l nombre de fermiones. A los
sistemas formados por bosones, como
por ejemplo los fotones y los fonones,
les gusta permanecer en los mismos es-
tados cudnticos. De ahi que con ellos se
puedan construir liseres, cosa que re-
sultarfa imposible con fermiones. En
cambio los fermiones, como los electro-
nes, son bastante singulares, ya que s6lo
dos de ellos pueden ocupar un nivel
energético. De ahi el comportamiento
tan especial de los metales, en los que las
temperaturas de Fermi son gigantescas.
Las predicciones tedricas siempre han
mencionado la posibilidad de otras esta-
disticas, necesariamente fraccionarias,
para explicar el comportamiento de la
naturaleza en algunas situaciones fisicas;
éstas se llaman estadisticas de aniones,
cuyo nombre proviene de la palabra in-
glesa any. Pues bien, en el nimero de la
revista Physical Review Letters del 21 oc-
tubre de 2005 se publica un articulo ex-
perimental en el que sus autores men-
cionan el hecho de haber encontrado
evidencias de estadistica fraccionaria en
el comportamiento de particulas en ex-
perimentos de efecto cudntico frac-
cionario.

E.A. Kim et al., Phys. Rev. Lett. 95 (2005)
176402.

Nanotubos de carbono

de una capa

Investigadores de Los Alamos National
Laboratory, en Nuevo México, han lo-
grado sintetizar nanotubos de carbono
de una capa (SWNT) hasta de 4 cm de
longitud. La forma de lograr la sintesis
consiste en la descomposicién de etanol
usando hierro como catalizador del pro-
ceso. Para lograr esta sintesis, una solu-
cién de etanol y FeCl, en las proporcio-
nes adecuadas se aplica en un sustrato de
silicio a una temperatura de 900 °C,
durante un lapso corto del orden de 30
minutos. La reaccién se lleva a cabo
manteniendo un flujo de Ar-H,. Poste-

riormente se introducen vapores de eta-
nol y al cabo de una hora los investi-
gadores lograron obtener SWINT de 4
cm de longitud. Ademis se ha descu-
bierto que el 6xido de silicio en el sus-
trato de silicio promueve el crecimiento
de los nanotubos. Estos resultados tie-
nen grandes implicaciones tecnoldgicas,
ya que usar estas caracteristicas de creci-
miento en formas similares, pero en di-
ferente escala, permitirfa la posibilidad
de sintetizar SWNT de una forma con-
tinua sin limitaciones de longitud. El
uso de etanol en particular se ha preferi-
do debido a que no tiende a formar resi-
duos de carbén amorfo.

L.X. Zheng et al., Nature (2004) 673.

Aislamiento de una

Dos de las formas mas conocidas del

carbono son el diamante y el grafito. El
grafito es un semimetal, mientras el dia-
mante es un aislante. Ultimamente se
han encontrado nuevas propiedades fisi-
cas en estas dos formas alotrépicas; por
ejemplo, si se aladen impurezas al dia-
mante bajo ciertas circunstancias, se
puede tornar en un material supercon-
ductor. El grafito, por su parte, es un

material que ha dado origen a los famo-
sos nanotubos de carbono y a los fule-
renos. El grafito estd formado por mal-
tiples capas de grafeno, que es la celda
elemental; el grafeno, a su vez, es una
monocapa de dtomos de carbono empa-
quetados en una densa estructura crista-
lina tipo “panal de abeja”. El grafito, por
lo tanto, se forma cuando muchas capas
de grafeno se juntan, una encima de
otra; las capas se mantienen unidas de-
bido a fuerzas de van der Waals; sin em-
bargo, hasta ahora ha sido imposible ex-
perimentalmente lograr aislar una sola
capa de grafeno.

Dos articulos publicados en el pri-
mer nimero de noviembre de 2005 en
la prestigiada revista Nature revelan el
aislamiento de una sola capa de grafeno
y, en contra de lo que tedricamente se
predecia, ésta es enteramente estable. En
particular se han encontrado propie-
dades muy especiales: las cargas libres
en el grafeno se comportan de una for-
ma similar a las particulas relativistas,
COM CEero masa en reposo y con una ve-
locidad efectiva igual a la “velocidad de
la luz” de 106 m/seg; ademds, se ha ob-
servado efecto Hall cudntico y el com-
portamiento de una fase de Berry.

K.S. Novoselov et al., Nature, 438 (2005)
197.Y. Zhang et al., Nature, 438 (2005)
201.




Arte y fisica Por Pedro Bosch|

Leonard Shlain, Art and Physics. Parallel Visions in Space, Time &
Light

Titulos como Ciencia y religion, Literatura y ciencia o Civismo y
ciencia, en general, son repelentes. Un libro como Arte y fisica,
escrito por un cirujano, el sefior Leonard Shlain, no escapa a la
regla. El arte y la fisica son, a priori, disciplinas totalmente aje-
nas y desvinculadas tanto por el método de estudio como por el
objetivo. Se acepta que el arte crea ilusiones para conmover
mientras que la fisica pretende ser una ciencia; es mis, una
ciencia exacta. Poco tiene que ver lo uno con lo otro.

El planteamiento de Shlain es, justamente, que no, y a esta
discusién le dedica 480 paginas. Y aqui viene a cuento recordar
a Zola cuando definia el arte como “la naturaleza vista a través
de un temperamento”. {Y qué es la fisica sino el estudio de la
naturaleza? El arte que se discute en este libro no es el académi-
co ni el convencional, es el mis revolucionario de cada época,
el que ha cambiado el modo de contemplar el mundo. Y aqui
hay que referirse a Gauguin, quien aseguraba que sélo habia
dos tipos de artistas: los revolucionarios y los plagiarios. Quizi
ésta sea una aseveracion vilida también en ciencia y en ese sen-
tido no cabe duda de que el arte y la ciencia se rigen por princi-
pios creativos comparables. El autor expone en paralelo los ha-
llazgos artisticos mas novedosos y los descubrimientos que en
la fisica han llevado a una revisién del concepto de la realidad.

Estos momentos de cambio se asocian en general con una
personalidad. Asi, Giotto y Galileo van de la mano; da Vinci y
Newton, Picasso y Einstein, Matisse y Heisenberg son algunas
de las parejas que Shlain nos propone. A partir de esta vincula-
cién entre las revoluciones artisticas y las fisicas, el libro trata de
demostrar que el arte ha intuido los descubrimientos de la fisi-
ca. La propuesta es tentadora y merece discutirse. Por ejemplo,
se asegura que los esquemas del batir de las alas de un pijaro,
hechos por Leonardo da Vinci, se anticiparon a las fotografias
secuenciales a intervalos fijos de tiempo, o que los relojes
ablandados de Dalf anunciaron la teorfa de la relatividad de
Einstein. Shlain afirma, por ejemplo: “setenta afios antes de la
explicacién formal de la relatividad, el artista japonés Hokusai
se anticipé a las multiples vistas del Mont Sainte Victoire por Cé-
zanne al pintar el Monte Fuji desde treinta y seis puntos de vis-
ta. Al retratar el Monte Fuji desde diferentes lugares en el espa-
cio y diferentes momentos en el tiempo, Hokusai [...] sugirié
la naturaleza reciproca del espacio y del tiempo”. Es decir que,
segtin Shlain, el arte ha sabido ilustrar conceptos que después
la fisica ha traducido en palabras y ecuaciones, y para explicar-
lo, en el dltimo capitulo, se apoya en la estructura cerebral y en
las teorfas de Jung. Utiliza la mitologia griega para entender
por qué el arte y la fisica estin separados en nuestras mentes,
subyacente se encuentra la idea de que el arte y la fisica son ex-
presiones de diferentes lados del cerebro, idea un tanto sim-
plista pero fructifera.

En la dltima pagina Shlain recomienda que “cada uno de
nosotros se transforme en Jano. El [se refiere al dios romano]
ocupa un umbral y mira tanto hacia adelante como hacia atris
en un mismo instante contemplando simultineamente lo que
ha pasado y lo que pasard. Del centro del pasado al borde del
futuro, Jano contempla dos vistas, en el espacio y en el tiempo,
simultineamente. Si imaginamos que una cara es el arte y la
otra la fisica, estas dos perspectivas nos invitan a cambiar la
manera de ver y de considerar el mundo. Aparentemente di-
vergentes en su enfoque, el artista y el fisico nos entregan revi-
siones de la realidad”.

Pero... ¢serd cierto que los cuadros de Malevich, que pre-
tenden ser pinturas abstractas carentes de imagen, color y luz,
son precursores de los hoyos negros? En ocasiones uno se pre-
gunta hasta qué punto los paralelos presentados son mis bien
fruto de la casualidad y no de una légica rigurosa. Los capitulos
sobre la relatividad son sin duda los menos convincentes.

La organizacién del libro es relativamente sencilla: los capi-
tulos siguen un orden cronoldgico y cada uno de ellos preten-
de desarrollar tanto los descubrimientos de la fisica como los
del arte de ciertos periodos. El nombre de los capitulos es
suficientemente explicito. Asi, el libro inicia con: capitulo 1:
Ilusién / Realidad, capitulo 2: Arte clasico / Filosofia ideal, ca-
pitulo 3: Sagrado/ Profano, capitulo 4: Perspectiva estacionaria
/ Reposo absoluto, capitulo 5: Secciones cénicas / Orbitas elip-
ticas. Contindia con: capitulo 24: Masa escultérica / Espacio-
tiempo curvo, capitulo 25: Yo / Nosotros, capitulo 26: Izquier-
do / Derecho, capitulo 27: Espacio / Tiempo. Y cierra con un
par de capitulos dedicados a consideraciones mitoldgicas y fi-
nales: capitulo 28: Dionisos / Apolo, capitulo 29: Arte / Fisica.

En resumidas cuentas se puede afirmar que el libro es en-
tretenido y se deja leer, estd al alcance tanto del fisico y del artis-
ta como del aficionado a estas disciplinas. Diagramas y algunas
reproducciones de cuadros famosos ayudan a entender la tesis
del autor, clara y precisa. En fin, es un libro recomendable para
quien se interese en temas provocativos y discutibles.

Mujer ante el espejo. Pablo Picasso, 1932.
Oleo (62 x 132 cm). Detalle.
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Espiando en los poros de los
materiales: RMN de xendén
en fases adsorbidas

Enrique Lima, Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM.

Introduccién

El interés del hombre por el conocimiento o la conquista
del espacio ha desembocado en las misiones Apolo, Galileo y
Ulises, entre otras. Sin duda, una de las expediciones espa-
ciales mis recordada es el viaje de la sonda Opportunity para
explorar Marte, que logré enviar fotogratias e informacién
que sugieren que en alglin tiempo existié agua en el plane-
ta rojo.! También se han enviado sondas mecénicas al es-
pacio, para que desemperien el papel de espfa y manden
informacién a los seres humanos aqui en la Tierra. Este es-
pionaje también considera la posibilidad de enviar seres
vivos y en 1957 la nave Sputnik II llevé a Laika al espacio;
sin embargo, la perra soviética sobrevivié sélo una semana
después del despegue.?

Para llegar I. Alfredo Castafieda, 2005. Retablo, dos 6leos sobre tela (70 x 90 cm).

De la misma manera en que el hombre echa mano de
las sondas espaciales para obtener informacién de lugares
en donde nunca ha estado fisicamente, la ciencia de los ma-
teriales maneja sus propias sondas para alcanzar lugares
inaccesibles, como los microporos de los materiales. Para
este fin, las sondas no son robots sino moléculas quimicas y
no se envian al espacio, sino a la superficie de los materiales.
Desde luego, no basta enviar la sonda Messenger a Mercurio
o Viajero a Urano® para conocerlos totalmente; tampoco es
suficiente enviar una molécula al interior de los poros de
un material. Es necesario analizar la informacién que las
sondas capten, tritese de las espaciales o de las moleculares.
En el caso de las sondas espaciales, las senales que envian
son magnéticas o eléctricas en la mayoria de los casos;




estas sefales se reciben e interpretan
aqui, en la Tierra, en laboratorios muy

Tabla 1. Moléculas sonda mads utilizada
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s en la caracterizacién de materiales

BT Molécula Técnica de Principal Tipo de Referencia
especializados de la NASA o de otros T ;eipa PO & e
dei T : sonda caracterizacion aplicacién adsorcion bibliografica
centros de mvestgacion. En ¢ CaSO. (/ie Diéxido de TPD Sitios basicos Quimisorcién 4
las sondas moleculares, la informacién  carbono, CO . calorimetria y reactiva y no
que se recaba se obtiene con frecuencia : FTIR reactiva
- Lot P Monéxido de FTIR Particulas Quimisorcién 5
mediante técnicas espectroscopicas. pes :
! carbono, CO metilicas no reactiva
Volvamos al caso de Laika, que soportadas
murié a bordo del Sputnik II, porque Nitrometano, FTIR y RMN Sitios 4cidos y Quimisorcion 6,7
éste también podria ser el destino de ~ CH;NO, bisicos reactiva y no
. . . reactiva
algunas mOI_eculas sonda en el interior Anilina EPR y FTIR Sitios dcidos Quimisorcién 8
de los materiales, ya que cuando se ad- CHN e
Sorbe_n en la SUPC_rﬁCle de un material  piigin, FTIRy RMN  Sitios 4cidos Fisisorcién y 9
reaccionan quimicamente y desapare- C,;H;N quimisorcién
cen para formar otra especie quimica. - - LRI
. Trimetilfostina RMN Sitios dcidos Quimisorcién 10
Otras no reaccionan, pero algunas de C.ILP reactiva
. L . 3ty
sus prople.dades fisicas se alteran y es- Xenén, Xe RMN Microporosidad  Fisisorcién no 11
tas alteraciones se pueden aprovechar reactiva
para obtener informacién del material ~ Oxigeno, O, RMN Accesibilidad Fisisorcién no 12
adsorbente. Existen entonces sondas esitiogen reactiva
miCcroporos

inertes y reactivas que ayudan en la
caracterizacién de materiales. La elec-
cién tanto de la molécula sonda como
de la técnica espectroscopica o fisi-
coquimica para el seguimiento de la
molécula sonda depende, evidente-
mente, de las propiedades que se de-
sean conocer del material adsorbente.
El presente articulo menciona algunos
aspectos de la adsorcién de moléculas
sonda reactivas e inertes; ademds, se
describe en detalle la técnica de reso-
nancia magnética nuclear (RMN) de
xenén como una aplicacién en la ca-
racterizacién de la porosidad.

También se cred especialmente la son-
da Cassini—-Huygens para explorar Sa-
turno y visitar cuarenta y cinco veces
su luna Titdn.?

De la misma manera que para es-
piar en el universo se necesita la sonda
adecuada, también en la caracteriza-
cién de materiales es importante ele-
gir la molécula sonda en funcién de
la naturaleza del material a caracterizar
y de la informacién que se desee obte-
ner. La técnica que se emplee para se-
guir la evolucién de la molécula sonda

La ciencia de los materiales produce sondas
para alcanzar lugares inaccesibles, como los

poros de los materiales

Eleccion de la

molécula sonda

Una sonda espacial se envia al espacio
con un propdsito muy especifico y se
construye especialmente para cumplir
una misién. Asi, la NASA llevé a ca-
bo el proyecto Galileo para disenar la
sonda que envid a Jupiter con obje-
to de reunir informacién sobre los
gases que conforman su atmosfera.

durante su exploracién del adsorben-
te también tiene un papel importante.
Para caracterizar propiedades como
la basicidad, la acidez o la porosidad
de un material se pueden utilizar téc-
nicas como la calorimetria, la desor-
cién a temperatura programada, la
espectroscopia de infrarrojo y la es-
pectroscopia de resonancia magnética
nuclear. Cada técnica presenta una

sensibilidad diferente segtin la su-
perficie del sélido y de la molécula
sonda. Las moléculas sonda pueden
reaccionar quimicamente o permane-
cer inertes cuando se adsorben en los
materiales. En la tabla 1 se citan las
moléculas sonda que se utilizan con
mis frecuencia y se incluye la técnica
espectroscopica recomendable en la
caracterizacion.

Molécula sonda

reactiva: nitrometano
Algunas moléculas sonda reaccionan
quimicamente cuando interaccionan
con los materiales; por eso parecerfa
que estas moléculas no son adecuadas
para sondear propiedades de sélidos;
sin embargo, se puede sacar venta-
ja de esta reactividad y conocer, por
ejemplo, el tipo de acidez o basicidad
en la superficie de un sélido. Tal es el
caso de la molécula sonda nitrometa-
no, que cuando se adsorbe en super-
ficies de 6xidos origina la formacién
de diferentes especies. El nitrome-
tano reacciona ripidamente en mate-
riales como la altmina, los 6xidos
mixtos y las zeolitas. Las principales
especies que se forman son las tauto-
méricas del nitrometano, el anién
metazonato o el formiato.® La cantidad
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Figura 1. Reactividad del nitrometano en éxidos con diferentes propiedades dcido—bdsicas.

relativa de estas especies quimicas es
una funcién de la basicidad y la acidez
de la superficie del 6xido. En efecto,
estudios de resonancia magnética nu-
clear con rotacién al dngulo migico y
polarizacién cruzada de *C (*C
CP/MAS RMN) han mostrado que la
naturaleza de las especies formadas
cuando el nitrometano se adsorbe en
una superficie depende mucho del
tipo de basicidad que posea dicha
superficie’ (figura 1).

Ademis de informacién cualitativa
que relaciona la naturaleza de los sitios
basicos y las especies formadas identifi-
cadas por *C CP/MAS RMN, se ha
reportado una correlacién lineal entre
la posicion de los desplazamientos qui-
micos observados en RMN para la es-
pecie aci—anién nitrometano 'y la fuerza
del sitio de adsorcién medida a partir de
un estudio de microcalorimetria.® En
resumen: el nitrometano seguido por
RMN constituye una molécula sonda
capaz de identificar el tipo de basicidad
y la fuerza de los sitios.

Molécula sonda

no reactiva: xenén

El xenén es un gas monoatémico qui-
micamente inerte, el isétopo *?Xe tie-
ne una abundancia natural de 26.4 por
ciento yposee un espin nuclear de 1/2.
Un itomo de xenén mide 0.43 nm,
es esférico y muy polarizable. Este

conjunto de propiedades convierten al
xenén en una buena molécula sonda;
en efecto, su caricter polarizable y su
tamafo lo hacen muy sensible al
medio ambiente que lo rodea, en-
tonces la RMN es la técnica adecuada
para seguir este tipo de molécula y ya
se ha demostrado que el desplaza-

C
OH- _>H/ \o_

I6n formiato

estdn en interaccién constante con las
paredes del poro y los otros dtomos de
xenén. También existe una interaccion
entre los dtomos de xenén y todas las
especies quimicas presentes en el po-
ro; entonces, la posicién de la frecuen-
cia de resonancia depende de estas
diferentes interacciones. Para una me-

El xenén ha probado su utilidad en la
caracterizacion de los materiales

miento quimico del xenén adsorbido
en diferentes materiales porosos pue-
de variar en un intervalo amplio de
7,500 ppm.1?

Los dtomos de xenén adsorbidos
en la superficie de un sélido poroso

6obs=60 + 65 + 6Xc-Xc

donde:

jor comprensién de las contribucio-
nes individuales al desplazamiento
quimico observado en el Xe adsorbi-
do en un poro es muy util la siguien-
te ecuacién, propuesta por Fraissard y
sus colaboradores:!!

+ 8,5 + O + 8y,

9, = desplazamiento de referencia e igual a cero por definicién.

8, = desplazamiento debido a las colisiones del xenén con las paredes

del poro.
)

exe = desplazamiento debido a las colisiones entre dtomos de xenén.

94, = desplazamiento debido a interacciones del xenén con sitios de

adsorcidn fuerte.

8 = desplazamiento debido a campos eléctricos.

d,,= desplazamiento debido a campos magnéticos.
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Para mostrar las ventajas de esta
ecuacién hay que considerar la figura
2, en la que se representa la gran cavi-
dad de una zeolita X, que aloja en su
interior diferentes especies quimicas

entonces habra una contribucién im-
portante de 9, al desplazamiento
quimico observado; ademads, hay que
notar que el espacio vacio en la cavi-
dad disminuye cuando se pasa del ca-

Figura 2. Representacién de la adsorcién de xenén en la gran cavidad de la zeolita X.

para los siguientes cuatro casos: a) cua-
tro cationes de compensacién Na™; b)
cuatro cationes de compensacién Na™*
y un cmulo de oro neutro; ¢) cuatro
cationes de compensacién Na* y una
molécula de benceno, y d) dos catio-
nes de compensacién Na* y un catién
de compensacién Co?*

Para la misma concentracién de
Xe, los desplazamientos quimicos ob-
servados en los cuatro casos son muy
diferentes. Es evidente que en el pri-
mero sélo contribuyen las interaccio-
nes xenén-xenén y xendén—paredes
del poro. En el segundo caso, dentro
de la cavidad zeolitica ademis de los
cationes Na™ existen cimulos de oro,

so a al by, como consecuencia, las co-
lisiones Xe-Xe no ocurren con la mis-
ma frecuencia en los dos casos (aun

a)

Temperatura

Xe \/\/\é\/\/ k
v\/\/\/\/
Xe
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para la misma concentracién de xe-
nén). El caso ¢ tiene cierta semejanza
con el b, no obstante el reemplazo del
cumulo de oro por el benceno provo-
ca que la densidad electrénica dentro
del poro sea diferente, por lo tanto la
contribucién de 0,4 serd diferente.
Finalmente, en el caso d hay una con-
tribucién del término 6M. En efecto,
se sabe que el caricter paramagnético
del Co?* afecta las sefiales RMN. Los
desplazamientos quimicos observados
en los cuatro casos que se acaban de
representar seran diferentes, es decir,
el Xe dentro de los microporos es ca-
paz de sondear la presencia de molé-
culas orginicas, especies paramagnéti-
cas o agregados metélicos.!*1>

La RMN !?Xe en fases adsorbidas
se ha aplicado en la caracterizacién no
s6lo de materiales zeoliticos sino de
muchos otros, como los hidratos, los
caltratos, los mesoporosos o los poli-
meros. En el caso de los polimeros
amorfos, la técnica ha resultado ser
particularmente eficiente cuando los
espectros se obtienen a diferentes tem-
peraturas. En efecto, la movilidad de
las cadenas poliméricas depende en
gran medida de la temperatura, la se-
fial RMN se ve muy afectada y por lo
tanto se puede emplear, por ejemplo,
para calcular la temperatura de transi-
ci6n de vidrio (Tg), figura 3. Antes de
la Tg, el xenén estd generalmente in-
movilizado en la matriz polimérica y
las sefiales RMN son anchas. A tem-
peraturas mds eclevadas que Tg, la
movilidad de las cadenas permite la
difusiéon del xenén hacia diferentes

b)

_/J"HI(
J o~

Figura 3. Xenén adsorbido en polimeros amorfos; a) antes y b) después de la temperatura

de transicién vitrea.



Materiales Avanzados, 2006, Ntm. 6, 7-12

sitios de la matriz y los picos RMN
observados son estrechos.'®

Dos moléculas sonda
forman equipo

Como se acaba de mostrar, el 2Xe es
una buena molécula sonda, pero: éel

mero de espin nuclear,h es la cons-
tante de Planck y eq es la componente
mayor del tensor de gradiente de cam-
po eléctrico.

El término eq es desconocido y no
puede suponerse un valor, ya que este
gradiente de campo eléctrico es par-

Tabla 2. Comparacién de algunas propiedades de los isétopos 129 y 131 del xenén

Propiedad
Reactividad quimica
Abundancia isotpica natural

Espin nuclear

Momento cuadrupolar

Frecuencia RMN en un campo de 500 MHz

129X e podria hacer equipo con alguna
otra molécula sonda? ¢Qué informa-
cién se obtendria?

La tabla 2 compara algunas de las
propiedades del '2?Xe con las del ¥'Xe.
Una de las diferencias evidentes es
que el ¥31Xe (S=3/2) posee un mo-
mento cuadrupolar, a diferencia del
129%e (S=1/2) que no lo tiene. éCémo
puede aprovecharse esta diferencia?
Bien, el desplazamiento quimico del
131Xe puede igualarse al desplaza-
miento quimico del '*Xe més una
contribucién, 6SOQS, debida a los efec-
tos cuadrupolares. Matemdticamente
se puede expresar como:

O131 =810 +9
Xe Xe SOQS

Los desplazamientos quimicos se
pueden obtener experimentalmente y
a partir de la ecuacién anterior se pue-
de calcular el término 6SOQS. ¢Es util
este término? Es muy atil si se recurre
a su definicién matematica:

2

d500s== 3 |_ €qeQ |:I(I+1)—i] 1+_7ﬁ
10 @?| 210-1)h 4 3
A i

Donde n es un factor de asimetria,
eQ es el momento cuadrupolar, w,, es
la frecuencia de Larmor, I es el na-

129 131

inerte inerte

26.4 % 21.6 %

1/2 3/2

0 -0.12
138.33 MHz 41.09 MHz

ticular para cada sistema. Los térmi-
nos 1, eQ, w,, I, sf se conocen o es fa-
cil suponerlos sin mucha discrepancia
de su valor real. Entonces, si se co-
noce 8y a partir de los espectros de
xenén, se puede calcular eq. La com-
binacién de la RMN #Xe y B'Xe
constituye asi un método para calcular
gradientes de campo eléctrico en sitios
muy especificos. Por ejemplo, consi-
dérese nuevamente el caso de la gran
cavidad de una zeolita X con cationes
de compensacién Na*, (figura 1, caso
a). Este sitio tiene un gradiente de cam-
po eléctrico debido a la sustitucién
aleatoria de iones Si** por A3*. El
gradiente de campo eléctrico calcula-
do!'” por RMN de xenén para este
sitio es de 16.3x10' V.m™ 2,

Para equipar la sonda
Una nave o sonda espacial siempre se
lanza equipada con espectrémetros,

Figura 4. Representa-
ci6én de la adsorcién
de xendn sobre: 1,

a) zeolita ZSM5 con
poros regulares de 5 Ay
b) sobre silice mesoporo- a)
sa con poros de 40 A.
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cdmaras fotogrificas y generadores
de energia, entre otros aparatos. Por
ejemplo, Cassini—-Huygens se equipd
con los instrumentos mds refinados
para detectar campos magnéticos,
cargas eléctricas y densidades de par-
ticulas atémicas. Aqui cabe hacerse la
pregunta: écémo se equiparia al 12?Xe
para poder utilizarlo como molécula
sonda? El xenén sélo necesita estar
puro para utilizarse como espia en
materiales microporosos, pero pue-
den considerarse los sistemas porosos
de la figura 4.

Para una misma carga de xendn,
las interacciones xenén—pared del po-
ro serdn mds frecuentes en el caso de
los materiales microporosos (caso a)
que en el caso de los materiales meso-
porosos (caso b), por lo que la técnica
se ve limitada en estos casos. Afortu-
nadamente el xenén puede “acondi-
cionarse” para ser mis sensible. Algu-
nos estudios muestran que cuando el
xenén se hiperpolariza antes de en-
viarse al mesoporo su sensibilidad au-
menta considerablemente.!® Este es
tan sélo un caso en el cual el xenén
hiperpolarizado funciona muy bien,
pero existen otros.

No sélo la hiperpolarizacion puede
favorecer la sensibilidad de la técnica,
también otros factores pueden influir;
por ejemplo, suponer un material en
donde el xenén puede adsorberse en
dos poros (figura 5). A una temperatu-
ra T, el xendn estara intercambidndose
entre los sitios Ay By se observard una
sola seflal RMN. A temperaturas mds
bajas que T, la velocidad de intercam-
bio de xenén disminuye, es decir que
como el tiempo de residencia de los




dtomos de xenén en los sitios Ay B es
mis largo, se observarin dos sefales
RMN, una por cada sitio.

Figura 5. Representacién de la adsorcién de
xenén en un sélido que contiene poros
de dos tamaiios diferentes (a y b).

Equipo, material

y laboratorio

Una vez expuestos los alcances de la
técnica de RMN en fases adsorbidas
es conveniente mencionar que este ti-
po de experimentos se lleva a cabo si-
guiendo las siguientes etapas.

a) Evacuacién del material poroso
en una rampa de vacio con el fin de
tener la mayor cantidad posible de es-
pacios libres vacios. b) Trazar las iso-
termas de adsorcién de xenén. Carga
del xenén (diferentes cantidades) en
el material poroso. ¢) Aislar el material
que adsorbié xenédn (sellado al vacio
y/o utilizacién de celdas RMN espe-
ciales). d) Adquisicién de los datos
RMN en un espectrémetro. Las se-
cuencias de pulsos a utilizar dependen
del material a caracterizar y del is6-
topo de xenén observable.

Conclusién
Mientras la NASA se prepara para
construir automéviles voladores con
el fin de que el hombre se desplace en
pistas aéreas, la ciencia de los mate-
riales también progresa y cada dia son
mis las moléculas sonda que navegan
por el interior de los materiales.

Asi como en la exploracién del es-
pacio cada misién es diferente, en la
caracterizacién de materiales cada ex-

perimento es original. Si se pretende
estudiar la acidez y basicidad de una
superficie, la molécula puede ser el ni-
trometano; en cambio, si se necesita
estimar el gradiente de campo eléctri-
co, la combinacién del B'Xe y 129Xe
seguido por RMN serd lo mis adecua-
do. Esta es una linea de investigacién
en la que el dnico limite es la imagina-
cién. Actualmente se puede afirmar
que el xenén seguido por RMN cons-
tituye una herramienta muy poderosa
en la caracterizacién de materiales po-
rosos y cada dia son mis las aplicacio-
nes que encuentra esta técnica. —=
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La ciencia y la tecnologia de los
materiales: una vision
prospectiva para México

David Rios Jara, Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM, en estancia sabatica
del Centro de Investigacién en Materiales Avanzados, CIMAV.

Introduccién

Desde el inicio de la civilizacidn, los avances de la humanidad
han sido posibles gracias al descubrimiento de un material, o
un conjunto de ellos, que ha permitido cambios trascendentes
en las relaciones de poder entre los pueblos y en las formas de
vida de las sociedades que los utilizan. En efecto,! su impor-
tancia es tan grande que le dan nombre a las primeras etapas de
nuestra civilizacion. Asi, se identifica a la edad de piedra (?-
6000 a.C.), en la que los hombres utilizaron estos materiales
cerdmicos para fabricar las primeras herramientas y armas pa-
ra cazar y guerrear. Mis tarde se inicia la edad del bronce
(2000-600 a.C.) y posteriormente la del hierro (1000 a.C. has-
ta nuestros dfas ), material que sigue teniendo una gran impor-
tancia en la actualidad, sobre todo en forma de acero. En los
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tiempos modernos, el avance de un pais continda basindose
en la generacién de nuevos materiales desarrollados por exper-
tos en varias disciplinas: fisicos, quimicos, ingenieros, arqui-
tectos y médicos, asi como industriales, que crean con ellos
una gran diversidad de aplicaciones para el bienestar de la so-
ciedad. En cuanto a la era actual, la mayoria de las opiniones
coinciden en llamarla la edad del silicio, dada la importancia de
este material en el avance de la electrénica, las telecomunica-
ciones, la capacidad de cémputo y otras tecnologfas que actual-
mente disfrutamos.

El estudio sistemitico de los materiales mediante lo que
actualmente se conoce como ciencia e ingenierfa de materiales
se inici6 apenas en la década de los cuarenta del siglo pasado,
ya que anteriormente éstos se usaban y producfan con una do-




sis grande de empirismo. La ciencia de
los materiales surgié como resultado de
la aplicacién de los desarrollos cientificos
de la fisica y la quimica. Por ejemplo, el
conocimiento preciso de la relacién entre
la estructura y las propiedades de los ma-
teriales fue posible gracias a los descubri-
mientos en el campo de la quimica y al
advenimiento de la mecinica cudntica
aplicados al comportamiento de la mate-
ria en estado sélido.

Por otro lado, la necesidad de mejo-
rar las propiedades de los materiales y de
desarrollar rutas de procesamiento eco-
némicamente viables ha hecho surgir la
ingenierfa de materiales. Tanto la ciencia
como la ingenierfa de materiales son

bidlogos, médicos, odontSlogos e incluso
restauradores de arte, entre otros.
Partiendo de lo que estin hechos, los
materiales suelen clasificarse en metalicos
(hierro, cobre, aluminio, bronce, niquel,
titanio, etc.), cerdmicos (ladrillos, vidrio,
cemento, aislantes, abrasivos, etc.), poli-
méricos (caucho, plasticos diversos, va-
rios tipos de adhesivos, etc.), semicon-
ductores (silicio, germanio, arsenuro de
galio, etc.) y otros, mis complejos, llama-
dos compuestos, que son mezclas de dos
o mis de los mencionados.
Dependiendo de su complejidad es-
tructural y funcional, los materiales se
clasifican en dos grupos: los materiales
tradicionales y los materiales avanzados.

Los materiales dan nombre a las etapas de

nuestra civilizacion

aproximaciones a una disciplina que
puede definirse como el estudio integra-
do de la sintesis, el procesamiento, la es-
tructura, las propiedades y el desempefio
de un material. El edificio de la ciencia e
ingenierfa de los materiales se construye
con el desarrollo balanceado de estos cin-
co aspectos y con el conocimiento de la
interrelacidn existente entre ellos, como
se muestra en la figura 1. Por esta razén,
la ciencia y la ingenieria de los materiales
es un drea eminentemente multidiscipli-
naria, en la que concurren necesariamen-
te las capacidades tanto de fisicos, quimi-
cos e ingenieros, como de matematicos,

Desempeiio

Sintesis Propiedades

/4 /

Procesamiento Estructura

Figura 1. Los cinco diferentes aspectos que
construyen el edificio de la ciencia y la
ingenierfa de los materiales.

Los primeros forman parte integral de
nuestra vida cotidiana, se encuentran en
las construcciones en las que trabajamos
o habitamos, en nuestras prendas de ves-
tir o en los productos cosméticos, en
nuestros automoviles, sus ruedas de
caucho vulcanizado y el asfalto derivado
del petréleo por el que transitan, en fin,
en casi todo lo que nos rodea. Todos es-
tos son materiales tradicionales y se usan
en la construccién de todo tipo de obje-
tos, grandes y pequeiios, modernos o
antiguos. En general son materiales cuya
utilidad reside en sus propiedades me-
canicas (resistencia mecinica) y en su
bajo precio, se producen en cantidades
masivas (commodities) y estin a la vista
por todas partes. Sin embargo, el valor
agregado asociado a la comercializacion
de los materiales tradicionales es reduci-
do: se calcula que para estos materiales
el precio de venta promedio es tan bajo
como un délar por kilogramo aproxi-
madamente®. Ademds, la competencia
internacional es terrible y los nichos de
oportunidad muy escasos.

En contraste con los anteriores, exis-
ten otros materiales mucho menos evi-
dentes y que no obstante son impres-
cindibles en numerosas aplicaciones y
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dispositivos que actualmente ya consi-
deramos cotidianos: se trata de los ma-
teriales avanzados y su utilidad reside no
tanto en sus propiedades mecénicas, si-
no en sus propiedades quimicas, mag-
néticas, Opticas y/o electrénicas, entre
otras. Los materiales avanzados tienen
una carga tecnoldgica alta y un elevado
valor agregado. Se calcula que el precio
de venta promedio de estos materiales
alcanza mil délares o mis por kilogra-
mo?y en este costo el porcentaje corres-
pondiente a la materia prima es slo una
pequeiia parte. Aqui los nichos de opor-
tunidad son mayores, por lo que los
paises industrializados se han concen-
trado en ellos, buscando mayor rentabi-
lidad econémica.

Actualmente hay un gran néimero
de avances tecnolégicos basados en el
desarrollo de nuevos materiales. Nues-
tro entorno tecnolégico contiene un
namero significativo de objetos dotados
de propiedades fisicas y quimicas difi-
ciles de imaginar hace pocas décadas.
Tales materiales pueden representar sé-
lo una pequena parte de los dispositivos
en los que acttian, pero cumplen en
ellos un papel estelar.

Consideremos por ejemplo las figu-
ras 2 a 7, que muestran la evolucién de
ciertas propiedades de los materiales con
respecto al afio de su descubrimiento.
En ellas se aprecian los significativos
avances en diferentes aspectos del com-
portamiento de los materiales tradicio-
nales y avanzados en los tltimos afios.

Otros ejemplos de estos nuevos ma-
teriales son la nueva generacién de bio-
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Figura 2. Evolucién de la resistencia mecinica
de diversos materiales en funcién del afio de
su descubrimiento.
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materiales (materiales compatibles con
el cuerpo humano) para su uso en im-
plantes y prétesis; materiales para la con-
version de energfa solar en aplicaciones
eléctricas; materiales poliméricos para la
fabricacién de transistores flexibles, tu-
bos fluorescentes o cintas y discos de
video; plisticos que conducen la electri-
cidad; cerdmicas ductiles capaces de so-
portar temperaturas muy elevadas sin
deformarse; nuevos materiales para pan-
tallas planas de televisién y computa-
doras y muchos otros aparatos y dispo-
sitivos de uso diario

Tendencias mundiales

En los altimos afios se ha producido un
desarrollo explosivo de la ciencia y la tec-
nologfa de los materiales, especificamen-
te en el sector de los materiales avan-
zados. Esta situacion es particularmente
notoria en los paises mds industrializa-
dos, impulsados por los requerimientos
de un mercado en ripido crecimiento.
En estos paises se discuten continua-
mente y al mis alto nivel aspectos rela-
cionados con la definicién de estrategias
nacionales en el campo de los materiales
y las tecnologfas que de ellos se derivan.
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Figura 3. Evolucién de la magnetizacién en
imanes permanentes en funcién del afo
de su descubrimiento.

También es de interés global la necesi-
dad de reducir costos energéticos en la
produccién de materiales, la biodegra-
dabilidad y la recuperacién o reciclado
de desechos y subproductos.

En el futuro préximo se prevé el ad-
venimiento de una familia de materiales
avanzados mis complejos, con capaci-
dad de autodiagnéstico y autorrepara-
cién, que incorporan funciones progra-
madas como sensoras y actuadoras. Esta
familia se conoce como “materiales in-
teligentes”, porque tienen la habilidad
de responder ante estimulos externos y
de adaptar sus caracteristicas a las solici-
tudes del entorno: son capaces de “sen-
tir” y “actuar” como consecuencia del
estimulo, al integrar en el mismo mate-
rial aspectos estructurales y funcionales.
Los seres vivos proporcionan la mejor
analogia con los materiales inteligentes,
ya que cuentan con funciones de auto-
diagndstico y autorreparacion; esto, que
la naturaleza es capaz de hacer automiti-
camente, supone un reto descomunal
ante el que, sin embargo, comienzan a
surgir las primeras propuestas en forma
de dispositivos que integran inteligen-
cia, multifuncionalidad y autonomia.

Dentro de las tendencias mundiales
actuales destacan la de los biomateriales®
y los nanomateriales* para la fabricacién
de dispositivos de aplicaciones muy di-
versas. En relacion con los biomateria-
les, su gran variedad se hace patente
cuando tratamos de enumerar algunas
de sus dreas de aplicacién actuales o con
proyeccién al futuro: materiales bio-
activos (acttan como el érgano que sus-
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Figura 4. Evolucién de la temperatura de operacién
de los motores (eficiencia) en funcién del afio de su
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15

tituyen) y biodegradables (que con el
tiempo no resulten venenosos para el
ambiente), bioinertes (que no reaccio-
nan a nivel quimico con su entorno);
biodispositivos para dosificacién con-
trolada de firmacos y para la regenera-
cién de tejidos, nuevas formulaciones
de sellos dentales a base de monémeros
acrilicos bifuncionales y sistemas de fo-
tocatalisis con luz visible, etcétera.

En el 4dmbito de los nanomateriales,
entendidos como estructuras con alguna
de sus dimensiones por debajo de los 100
nm (un nandémetro es la millonésima
parte de un milimetro), sobresalen las ac-
tividades relacionadas con nanoparticulas
(semiconductoras, metilicas, nanocom-
positos, 6xidos metilicos); nanoestructu-
ras novedosas (fulerenos, nanotubos de
carbono, nanoalambres, pozos, alambres
y puntos cuinticos, entre otros), nano-
peliculas (metilicas, semiconductoras y
dieléctricas) y polimeros nanoestructura-
dos (polimeros en bloques de tamafio
nanométrico y compositos).

La industria de los nanomateriales se
basa en la manipulacién de la materia, en
la escala del nanémetro, para la fabrica-
cién de estructuras con estas dimensio-
nes. El desarrollo de los nanomateriales
busca explotar las nuevas propiedades fi-
sicas y quimicas que se presentan en la
nanoescala. Asf, la dimension se convier-
te en una variable mis en el disefio de
nuevos materiales, ya que para una com-
posicién quimica y una estructura fijas,
propiedades como el color o la tempe-
ratura de fusidén, entre muchas otras,
dependen ahora del tamafio. Baste re-
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Figura 5. Evolucién de la temperatura critica
a partir de la cual se presenta el fenémeno
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de la superconductividad en funcién del afio
de su descubrimiento.
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transmision de luz de diversos materiales
en funcién del ano de su descubrimiento.

cordar que los materiales basados en na-
notubos (estructuras nanométricas en
forma de tubo) han alcanzado resisten-
clas mecdnicas cien veces mayores que
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Figura 7. Evolucién de la velocidad de corte de
herramientas fabricadas con diferentes materiales
en funcién de la fecha de su desarrollo.

los sistemas nanoestructurados hace
posible que materiales “tradicionales”
presenten nuevos comportamientos
que modifican notablemente sus pro-

Los biomateriales y los nanomateriales
revolucionardn la industria

las del acero, con un sexto de su peso.
En este dmbito convergen la fisica, la
quimica y la biologfa, pues la escala de
los nanomateriales coincide con la de las
proteinas y otras macromoléculas que se
encuentran en la base de la vida, asi co-
mo con la de varias estructuras intrace-
lulares e incluso con la de organismos
vivos como las nanobacterias y los virus.
De esta convergencia resulta una comu-
nién de métodos y un potencial de desa-
rrollo de sistemas hibridos que podria
revolucionar toda la industria en un pla-
zo aproximado de veinte afios. En la ac-
tualidad, esta industria representa mis
de cincuenta mil millones de délares a
escala global y los analistas predicen que
llegard a cuatrocientos mil millones de
d6lares anuales en 2015.%

El predominio de los llamados efec-
tos cuinticos de tamafio en muchos de

piedades Opticas, eléctricas, mecdnicas,
catalfticas, etc. Adicionalmente, el em-
pleo de estas nanoestructuras contribui-
rd a la integracion cada vez mis intensi-
va de dispositivos en dimensiones muy
reducidas. Uno de los ejemplos sobre-

Figura 8. Nanotubos

de carbén. a) y b) Vistas
lateral y frontal de un
modelo de nanotubo.

¢) y d) Fotografias de
microscopio electrénico
de barrido de mazos de
fibras de carbén crecidas
en ¢l IPICYT. Cortesia
de M. y H. Terrones.
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salientes de miniaturizacién fue desa-
rrollado por la compaiia Intel, que estd
produciendo actualmente memorias
SRAM (Static Random Access Memory)
que contienen mas de un millén y medio
de transistores por milimetro cuadrado.
En este sentido conviene recordar los
materiales fotorrefractivos, que se desa-
rrollan con el propdsito de almacenar
enormes cantidades de informacién en
tres dimensiones, lo que supone otra re-
volucién en la materia.

Estructuras mis complejas que tam-
bién representan avances de frontera son
los MEMS y NEMS (micro y nanoma-
quinas electromecinicas), que integran
capacidades de las maquinas conven-
cionales que utilizamos cotidianamente
(macroscépicas), pero a escalas micro'y
nanométricas, respectivamente.

Otra revolucién cientifica y tecno-
l6gica ocurri6 hace unos pocos afos, esta
vez en el drea de los polimeros: se trata
de la polimerizacion radicélica controla-
da o viviente. Este método se propone
para controlar la polimerizacién por el
mecanismo de radicales libres. ¢Por qué
es tan importante? Las razones son cos-
to y versatilidad. Alrededor de 60 por
ciento de los polimeros en el mundo se
sintetizan actualmente por el mecanis-
mo de radicales libres. El método se usa
también para una gran diversidad de
mondmeros, se lleva a cabo en condi-
ciones moderadas y es tolerante a im-
purezas y humedad. Por eso fue posible
el desarrollo de la polimerizacién en
emulsion y suspensién, en las que el
medio continda siendo agua.
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Los materiales espintrénicos son otro
ejemplo de materiales que se encuen-
tran actualmente en la frontera de la
ciencia y la tecnologia. Los dispositivos
basados en ellos, ademds de utilizar la
propiedad de carga eléctrica negativa del
electrén, también usardn una propiedad
intrinseca descrita por la fisica cudntica:
su espin. Entre otras aplicaciones, su
empleo en la computacién ayudard a in-
crementar de manera importante la ve-
locidad de procesamiento de datos.

En el drea de la energfa, los materiales
son también una pieza clave. Por ejem-
plo, en el caso de las celdas de combus-
tible, basadas en la muy conocida reac-
cién exotérmica que ocurre durante la
recombinacién de hidrégeno y oxigeno,
y que han generado grandes expectativas
por las implicaciones econdémicas y me-
dioambientales que encierran; su aplica-
cién prictica masiva deberd, sin embargo,
pasar primero por el estudio y el desa-
rrollo de nuevos materiales. De manera
similar, los nuevos superconductores de
alta temperatura, cuyo uso potencial estd
aun latente, podrin resolver una amplia
gama de problemas tecnoldgicos, en par-
ticular aquellos relacionados con la trans-
misién eficiente de energfa.

Situacidon actual en México

Meéxico cuenta con varias instituciones
tanto publicas como privadas que reali-
zan actividades en el &mbito de los ma-
teriales. Entre las puiblicas se encuentran
la UNAM, el IPN, la UAM, el IMP, el
CINVESTAVY, el CIMAYV, el COMIM-
SA, el CIQA, el IPICyT, el CICY, el CI-

B. Paula Santiago,
2001. Técnica mixta
(50 x 22 x 22).
Detalle.

productiva. El censo nacional de los re-
cursos humanos especializados que tra-
bajan en el drea de los materiales y en
otras afines dentro de la fisica, la quimi-
cay la ingenierfa, arroja un total aproxi-
mado de mil investigadores.® Esta cifra
no es comparable con los aproximada-
mente ciento cincuenta mil investigado-
res que en Estados Unidos llevan a cabo
actividades similares.?

Algunos centros de investigacién y
desarrollo de empresas privadas realizan
también actividades en el drea de mate-
riales, entre los que se cuentan Grupo

Los materiales espintronicos se encuentran
en la frontera de la ciencia

CESE, la U de G, la UANL, la UASLP,
la BUAP y la UAS, ubicadas en diferen-
tes estados de la republica. Si bien se
han creado algunos grupos de calidad
que realizan investigacion en materiales,
el ntimero de especialistas y la infraes-
tructura disponible no atiende al amplio
universo de requerimientos de la planta

DESC, Vitro, CEMEX, Mabe, Pefioles,
Hylsa, GCC y Condumex, por nom-
brar sélo algunos; sin embargo, todavia
son pocas las opciones de investigacion
y desarrollo tecnoldgico que brindan
apoyo a la industria del pais.

En el 4mbito nacional, la industria
manufacturera, que es el sector més cer-
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cano a las actividades de investigacién y
desarrollo tecnoldgico en materiales, vi-
vi6 una etapa de recesién econémica ca-
racterizada por una importante pérdida
de empleos, particularmente acusada du-
rante 2001. Sélo partir de mediados de
2002 se pudieron apreciar signos de re-
cuperacidn, de tal manera que al cierre
de 2004 hubo un incremento de 3.8 por
ciento’.

Otro dato relevante es el de las pa-
tentes solicitadas por mexicanos en Mé-
xico,” que asciende a casi quinientas de
un total aproximado de 13,000 al aiio,
que es un indicador claro de la muy es-
casa generacién de tecnologfa en el pafs,
tanto por parte de la industria como de
la academia.

Actualmente la planta productiva me-
xicana esti fuertemente orientada hacia la
comercializacién de materiales tradicio-
nales, con un consumo elevado de ma-
teria prima y un bajo valor agregado,
con la consecuente pérdida de competi-
tividad. En los paises industrializados, la
tecnologia de materiales ha sustituido a
la materia prima como principal factor
de competencia. Asi, tener grandes ri-
quezas naturales estd dejando de ser un
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factor de ventaja comercial en el merca-
do mundial.

En general el aparato productivo me-
xicano en el campo de los materiales se
caracteriza por su escaso contenido tec-
noldgico. Muy pocas industrias nacio-
nales pueden considerarse como de cla-
se mundial, con inversién decidida en
desarrollo de tecnologia propia. La gran
mayorfa de las empresas del sector cuen-
ta atin con tecnologias “caseras” o im-
portadas, lo que tuvo su origen en el alto
nivel de proteccionismo comercial ex-
perimentado en el pafs en la década de
los setenta y la primera mitad de los
anos ochenta del siglo pasado. Tal pro-
teccionismo condujo al aprovechamien-
to excesivo de las ventajas comerciales
por encima de las inherentes al desarro-
llo tecnolégico propio, lo que generd en
el industrial mexicano una cultura de
comerciante mis que de empresario.

A partir de la apertura comercial de
la segunda mitad de los afios ochenta,
formalizada con la firma del Tratado de
Libre Comercio con Estados Unidos y
Canadi (TLC), se inaugura una etapa de
establecimiento masivo de tratados si-
milares con los paises de Europa, Amé-
rica Latina y Asia (mds de treinta actual-

mente). En este contexto, la industria
nacional de los materiales se encuentra
frente a un reto maytsculo: modernizar
su aparato productivo y crear tecnologia
propia para hacer frente a la competen-
cia internacional.

La obsolescencia que en general se
observa en los procesos de produccion
en la industria nacional afecta la calidad
y el costo de los materiales, de ahf la ur-
gencia de desarrollar tecnologfas que
incorporen un mayor empleo del cono-
cimiento.

El pais cuenta con el potencial para
producir materiales con mayor valor
agregado para atender la demanda de las
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industrias de alta tecnologfa, por lo que
un elemento a considerar es el enfoque
orientado a cubrir las necesidades de
nuestra industria. Aqui es importante
considerar un balance entre ¢l desarro-
llo de los nuevos materiales o materiales
avanzados y el apoyo a la planta produc-
tiva existente en el pafs que requiere in-
vestigacién en materiales tradicionales.
En este sentido, un cambio gradual de
nuestras industrias hacia los nuevos ma-
teriales parece el camino més viable para
conseguir la competitividad que se busca.

Esti claro que en el contexto nacio-
nal deben hacerse esfuerzos importantes
para poner a nuestro pafs en igualdad de
condiciones para competir con otros en
el campo de los materiales. Algunas ac-
ciones relevantes estin orientadas tanto
a promover la vinculacién entre la aca-
demia y la empresa como a dar incenti-
vos a la inversién que haga la industria
en ciencia y tecnologfa, acciones que en
otros paises son una constante. En Mé-
xico, aunque en los tltimos afios ha ha-
bido un esfuerzo en ese sentido, el re-
sultado es atn insuficiente como para
representar un cambio en los esquemas
tradicionales de produccién y de gene-
racién de conocimiento propio de la
planta productiva. Ademds, los esquemas
explorados generalmente dejan fuera a
las micro, pequefias y medianas empre-
sas, definidas por su tamafio de acuerdo
con la tabla 1, que representan un factor
determinante para la generacién global
de riqueza y empleo. Estas micro, pe-
quefias y medianas empresas constituyen
99.6 por ciento del total de las industrias
nacionales y generan aproximadamente

Tabla 1. Participacién porcentual de los diferentes tipos de empresas en los

sectores de actividad econémica’

Tamano Sector

Industria  Comercio
Micro 94.4 94.9
Pequena 3.7 4
Mediana 1.7 0.9
Grande 0.4 0.2
Total 100 100

Total
Servicios* 2,844,308
97.4 95.7
1.6 3.1
0.5 0.9
0.4 0.3
100 100

*Composicién por tamafo y sector (participaciéon porcentual)
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85 por ciento de los empleos del sector,
sin embargo contribuyen sélo en 20 por
ciento a la generacién de capital.”

Conclusiones

El panorama descrito debiera conducir-
nos a una seria reflexiéon en torno a los
cambios profundos, acelerados y con un
importante grado de conocimiento que
se viven en el mundo, pues la influencia
de la tecnologfa en la sociedad es una de
las caracteristicas mds significativas de
los tiempos en que vivimos. Ademds, es
evidente que la tecnologfa continuard
siendo el agente de cambio social por
excelencia, es decir, el determinante del
desarrollo de las sociedades futuras; por
otra parte, las aplicaciones descritas pre-
vén un futuro en el que los desarrollos
en estas dreas cambiardn radicalmente

nuestra forma de vida.

Es tiempo de que México, sin dejar
de generar riqueza a partir de los mate-
riales convencionales, aborde el tren de

los materiales avanzados. La complejidad
de las redes inherentes a los procesos de
globalizacién en que nos encontramos
insertos nos obligan a mejorar nuestra
posicién competitiva y para ello es pre-
ciso contar con un sector productivo que
se caracterice por una verdadera volun-
tad de innovacién y vision de futuro.

En general se requiere la creacién de
infraestructura cientifica y tecnolégica

19

vestigacion y desarrollo, que dinamicen
las tareas de la ciencia y el desarrollo tec-
noldgico. En particular resulta pertinen-
te la creacion de laboratorios nacionales
en dreas que son de interés comtin para
un namero considerable de grupos de
investigacién y desarrollo en el pafs, ta-
les como la caracterizacién de materiales
por técnicas de microscopia electrénica,
preparacién y caracterizacion de pelicu-

Meéxico debe producir materiales con
mayor valor agregado para modernizar su

planta industrial

en el sector de los materiales y especifi-
camente en el subsector de los mate-
riales avanzados. Asimismo, es urgente
el establecimiento de bancos de datos,
laboratorios nacionales y centros de in-

MAR. Paula Santiago,
2001. Técnica mixta
(55 x 25 x 25).

las delgadas y simulacién y modelacién
matemdtica, entre otros. Debe conside-
rarse que las inversiones pulverizadas que
se han hecho hasta ahora para dotar a las
instituciones de esa infraestructura no
han considerado el mecanismo de opti-
mizacion de recursos ni el uso eficiente
que podria lograrse con el establecimien-
to de esos laboratorios nacionales. Los
avances actuales en comunicaciones per-
miten compartir adecuadamente ese tipo
de infraestructura y evitar el mal uso de
los escasos recursos disponibles.

Otra medida que resulta pertinente
es la creacién de bases de datos confia-
bles y actualizadas de expertos naciona-
les en materiales. Ellos podrian ofrecer
servicios de asesorfa sobre aspectos tan
diversos como compra de equipo in-
dustrial y de caracterizacién, elaboracion
de catdlogos de materias primas, proce-
sos industriales, capacitacion, etcétera, lo
que optimizarfa el desempeiio del sector
productivo nacional, que actualmente
tiene que apoyarse en las asesorfas ofre-
cidas por expertos y firmas de consulto-
rfa extranjeros. Este mecanismo tiene la
ventaja adicional de promover la inte-
raccién entre la academia y la industria,
que actualmente representa uno de los
retos mds importantes para la moderni-
zacién del pais.

En este dltimo tenor, conviene con-
siderar programas de movilidad de per-
sonal de la academia hacia la industria y
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viceversa, mecanismo que probadamen-
te genera interacciones de largo plazo
entre ambos sectores; esto implica, por
supuesto, la correspondiente creacién
de programas de incentivos y un cambio
en la mentalidad de las comunidades
académicas.

Adicionalmente deben fortalecerse
las instituciones de educacidn superior y
los centros de investigacién relaciona-
dos con la ciencia de los materiales. Este
fortalecimiento deberd considerar tanto
la infraestructura de laboratorios, equi-
pamiento y plazas de profesores e inves-
tigadores como becas para estudiantes
de pre y posgrado. Resulta también con-
veniente la elaboracién de programas de
estudio en el nivel de licenciatura que
aborden esta disciplina de manera tem-
prana.

Es importante hacer notar que, a pe-
sar de lo reducido de la comunidad cien-
tifica y de la infraestructura de alto nivel,
nuestro pafs cuenta con investigadores y
grupos de investigacién que desarrollan
proyectos en la frontera de la cienciay la
tecnologia de los materiales. Sin embar-
go, para estar en condiciones de pro-
ducir un cambio social y econémico de
Importancia, es necesario incrementar
en forma considerable y decidida los
apoyos, tanto ptblicos como privados,
destinados a la investigacién cientifica y

tecnoldgica y a la formacién de recursos
humanos. Por otra parte, deberd fomen-
tarse la colaboracién interdisciplinaria
entre fisica, quimica, matemdticas y la
cienciay la ingenierfa de los materiales a
través de la creacién de proyectos en los
que se involucren actividades comple-
mentarias para el desarrollo de produc-
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toma intuitiva de decisiones. En estas ta-
reas de diagndstico y prospectiva, los ex-
pertos nacionales tendrin un papel muy
relevante, pero la participacion activa de
las dependencias de gobierno pertinen-
tes y de representantes de los sectores in-
dustriales resultard definitiva; para lo-
grarlo se requiere articular voluntades y

Es importante la interaccion entre la
academia y la industria en el drea de

los materiales

tos y procesos para la industria. Asimis-
mo, debera apoyarse a las instituciones
nacionales con programas que hagan
atractiva la estancia de profesores extran-
jeros de alto nivel, que produzcan un
efecto multiplicador en las capacidades
locales. Otro aspecto importante es la di-
fusién de la relevancia de la ciencia de
los materiales hacia la sociedad, en tanto
que primera usuaria y beneficiaria de es-
ta actividad.

El ejercicio de planeacién al mas alto
nivel resulta ya inaplazable, en tanto que
seguimos comprometiendo el futuro de
nuestro pafs con acciones pendulares,
derivadas en muchas ocasiones de una

C. Paula Santiago, 2001. Técnica mixta y base de marmol (14 x 14 x 14 cm). Detalle.

recursos, asi como focalizar los esfuerzos.
Es cierto que los niveles de financia-
miento son limitados y deben incre-
mentarse si se quiere dar al pafs la posi-
bilidad de desarrollo en un ambiente de
competitividad global, pero también es
verdad que es posible multiplicar los re-
cursos disponibles si los diferentes gru-
pos y sectores ahora dispersos, con un
afin colaborativo y con un objetivo co-
mun, enfrentamos el reto de brindar a
este pais la posibilidad de incrementar
su productividad y competitividad a tra-
vés de la via del desarrollo cientifico y
tecnoldgico en areas del conocimiento
como son los materiales y en particular
los materiales avanzados. ===

Bibliografia

1'G. Aguilar Sahdn, El hombre y los mate-
riales, La ciencia para todos 69, Fondo de
Cultura Econémica, México, 1998.

2 G. Villalobos, informacién ptiblica del
Conacyt, 2001.

3]. Méndez Nonell, “Biomateriales para
un mayor promedio de vida”, Ciencia y
Desarrollo, septiembre—octubre 2004.

*]. Gonzilez Herndndez, “Nanotecno-
logia”, Ciencia y Desarrollo, septiembre—
octubre. 2004.

> Materials Science and Engineering for the
1990’s, Nacional Academy of Sciences,
1989.

6 Padrén de investigadores del Sistema
Nacional de Investigadores (SIN).
7INEGI, Censos Econémicos, Sector
Manufacturero, www.inegi.gob.mx




Materiales Avanzados, 2006, Nam. 6, 21-28

Aleaciones magnéticas con
memoria de forma

David Rios Jara, Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM, en estancia sabatica
del Centro de Investigacién en Materiales Avanzados, CIMAV.

Introduccién

La capacidad de algunos materiales para deformarse en pre-
sencia de un estimulo externo es bien conocida y ha sido uti-
lizada en numerosas aplicaciones précticas. Asi, propiedades
como la elevada dilatacién térmica de ciertas aleaciones metdli-
cas permite regular la temperatura en los calentadores de agua
de nuestras casas. La piezoelectricidad, es decir la capacidad de
algunos cristales y compuestos metilicos y cerdmicos para de-
formarse al aplicarles un campo eléctrico (un voltaje o diferen-
cia de potencial) entre una y otra de sus caras, ha encontrado
una gran variedad de aplicaciones que van desde sistemas de
refrigeracién, microscopios de fuerza atémica, actuadores au-
tomotrices y encendedores de gas hasta todos los equipos de
generacién y deteccidn de ultrasonido utilizados en medicina

y en la inspeccién no destructiva de estructuras metéilicas.
Ejemplos de estos materiales piezoeléctricos son el cuarzo, la
sal de Rochelle, el titanato de zirconio y plomo (conocido co-
mo cerdmica PZT) y recientemente las fases de aurivillius
(6xidos de Biy Ti). !

Desde 1842 James P. Joule observé que algunos materiales
cambian sus dimensiones al aplicarles un campo magnético:
este es el fendmeno de la magnetostriccion. Este cambio di-
mensional, sin embargo, es en general muy pequefio; por
ejemplo, en materiales ferromagnéticos convencionales como
el hierro (Fe), el cobalto (Co) y el niquel (Ni) es sélo del or-
den de 10-*a 107 por ciento, e incluso en materiales que a par-
tir de los afos sesenta del siglo XX causaron grandes expectati-
vas de aplicacién tecnolégica como el terfenol-D (compuestos

Homenaje a Mondrian. Patricia Llopis, 2005. Acrrilico sobre tela. Detalle.
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de terbio (Tb), disprosio (Dy) y hierro
(Fe), la deformacién es sélo del orden
de 0.1 por ciento.

En 1996 se descubrié un nuevo fe-
némeno? que combina dos propiedades
interesantes de algunas aleaciones me-
tlicas: el ferromagnetismo y el efecto
memoria de forma, la combinacién de
estos efectos en un mismo material per-
mite obtener deformaciones de hasta 10
por ciento al aplicar un campo magnético
de aproximadamente medio tesla. Tales
caracterfsticas abren un nuevo panorama
para posibles usos en los que se requiere
inducir una deformacién importante en
presencia de un campo magnético (figu-
ra 1). Como hay muchas y muy variadas
aplicaciones, se ha incrementado el in-
terés de cientificos e ingenieros en el
dmbito internacional: los primeros para
entender el fenémeno y los segundos
para aprovecharlo.

El efecto memoria

de forma

Existen varias familias de aleaciones me-
tilicas que presentan el efecto memoria
de forma, entre las que se cuentan las
basadas en cobre (CuAINi, CuZnAl y
CuAlBe, entre otras), las de TiNi (Ti-
NiCu, TiNiFe), las de Cd (AuCd y
AgCd) y las magnéticas (base Fe, Ni-
MnGay NiMnAl, entre otras). En todas
cllas se observa una transformacién de
fase en estado sélido, entre una fase que
es estable a altas temperaturas (tipica-
mente superiores a 500 °C) y otra fase
que es metaestable a temperaturas bajas
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Figura 1. Evoluci6n histérica del porcentaje de deformacién asociado con la magnetostriccion

y el efecto memoria de forma magnético.

Varias aleaciones metdlicas tienen
memoria de forma que depende

de la temperatura

(cercanas a la temperatura ambiente o
menores).

La fase de alta temperatura se conoce
genéricamente como austenita (nombre

Los botines del bufén.
Patricia Llopis,
2005.0leo sobre

madera.

utilizado originalmente para la fase co-
rrespondiente en los aceros) y el interva-
lo de temperaturas en el que es estable
depende de la aleacién particular y de su
composicién. Esta fase puede ser “con-
gelada” a temperaturas mds bajas (cerca-
nas a la temperatura ambiente o meno-
res), mediante un enfriamiento ripido
desde la regién de estabilidad. Aunque a
estas temperaturas la fase no es estable,
la aleacién puede permanecer en estado
metaestable por periodos muy largos
(afios), por lo que para fines pricticos
puede considerarse como estable.

En la region de estabilidad a altas tem-
peraturas, la austenita tiene una estructura
cristalografica desordenada, es decir que
los dtomos que forman la aleacién ocupan
sitios al azar en su estructura cristalina; sin
embargo, a temperaturas inferiores, la es-
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tructura se ordena y los dtomos ocupan
posiciones bien definidas en la celda uni-
taria del cristal (orden quimico).
Durante el enfriamiento, la fase or-
denada de alta temperatura puede sufrir
una transformacion a otra fase, conocida
como martensita (nombre que se origi-
na también en los aceros) y que tiene las
mismas caracteristicas de metaestabili-
dad que la fase original (la austenita). La
temperatura a la cual se inicia esta trans-
formacién de fase se conoce como Ms
(martensita start) y la transformacién ter-
mina completamente a una temperatura
Mf (martensita finish). La diferencia entre
estas dos temperaturas caracteristicas de-
pende nuevamente de la aleacién de que
se trate y de otros efectos complejos, pero
tipicamente es del orden de algunos
grados centigrados (< 20 °C). La trans-
formacién de fase se conoce como
transformacién martensitica (o transfor-
macién directa) y es reversible, es decir
que si se calienta el material, éste se re-
transformara de martensita en austenita
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100% Martensita
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Figura 2. Volumen
transformado en fun-
cién de la temperatu-
ra en una transfor-

Volumen transformado %

macién martensitica. 0
La histéresis que se

—_—

100%
Austenita

observa es tipica de
una transformacién
de primer orden.

formacién directa, por lo que se observa
una histéresis (en temperatura) al efec-
tuar un ciclo de transformaciones, es
decir: austenita—martensita—austenita
(figura 2).

La transformacion directa es reversible
si el material se calienta

(transformacion inversa). Sin embargo,
las temperaturas a las cuales se inicia y
termina la transformacién inversa no
son las mismas a las que ocurre la trans-

La transformacién martensitica tiene
una caracteristica muy importante: es
una transformacién “displaciva”, es de-
cir que no involucra la redistribucién de

Deformacién
espontinea de
corte

=

—_—

Austenita

/S —

Martensita

Figura 3. Deformacién espontinea de corte asociada con la transformacién martensitica obtenida
al bajar la temperatura (la figura es esquemdtica, ya que el mecanismo es mds complejo).

>
T,

Temperatura

0 s f

los dtomos presentes en las fases inicial y
final (no hay difusién atémica), ya que
ocurre mediante una deformacién de
corte o, lo que es equivalente, mediante
un deslizamiento de planos atémicos
particulares de la estructura cristalina de
las fases y en direcciones cristalograficas
muy especificas (figura 3). Tal caracte-
ristica ofrece la posibilidad de obtener la
transformacién martensitica con la apli-
cacion de un esfuerzo externo, incluso a
una temperatura superior a la que nor-
malmente se inicia durante el enfria-

El zapato de los sueios. Patricia Llopis, 2005.
Acrilico sobre tela.
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A

Martensita

Austenita

)

externo

Martensita
(variantes
preferenciales)

Austenita

v

Ms
Temperatura

Figura 4. Obtencién de la transformacién martensitica mediante la aplicacién de un esfuerzo externo.
La transformacién puede obtenerse a una temperatura mayor a Ms y el esfuerzo requerido depende
linealmente de esa temperatura. Las variantes de orientacién de martensita que se forman son aquellas

compatibles con la direccién del esfuerzo externo.

miento (Ms), siempre que ese esfuerzo
externo tenga la magnitud y direccién
adecuadas para provocar la deformacién
de corte correspondiente (figura 4).
Con estos antecedentes podemos

principio en fase austenita (figura 5d).
Noétese que tal recuperacién de la forma
ocurre s6lo como resultado de la trans-
formacién inversa (al calentar), sin ne-
cesidad de ningtn esfuerzo externo.
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to la forma macroscopica de la fase de
alta temperatura (austenita metaestable)
como la correspondiente a la fase de ba-
ja temperatura (martensita deformada)
al subir o bajar la temperatura y en au-
sencia de un esfuerzo externo; es decir,
después del tratamiento termomecainico
de educacién, la muestra “aprende” cui-
les son las formas macroscépicas que
debe tener tanto en fase austenita a tem-
peraturas mayores a las de transforma-
cién, como en fase martensita a tempe-
raturas inferiores a las de transforma-
cién.

Estos fenémenos se han utilizado en
diversas aplicaciones desde hace casi
veinte afios. Las aleaciones mis comin-
mente utilizadas son: TiNi, TiNiCu,
CuAINi y CuZnAl Cabe mencionar
que, como resultado de las propiedades
mecanicas asociadas a las particularida-
des de la transformacién martensitica,
este tipo de aleaciones presenta otros
efectos de gran interés cientifico y prac-
tico —que no abordaremos en esta
ocasién—, como los efectos “caucho” y

Un efecto complementario de la memoria de forma es el doble
efecto memoria de forma

ahora entender en qué consiste el efecto
memoria de forma, que aparece en la
figura 5 de manera esquematica. Consi-
deremos una muestra que en fase aus-
tenita tiene una forma o geometria par-
ticular (una barra, una placa, etc.) como
en la figura 5a.

Al enfriarla a temperaturas inferio-
res a Mf; la muestra pasard a la fase mar-
tensita, es decir, tendrd una estructura
cristalogrifica diferente, pero su forma
externa se mantendrd (figura 5b). Si a
continuacién la deformamos en fase
martensita al aplicar un esfuerzo (), es
decir la doblamos, estiramos o compri-
mimos, la muestra cambiarid de forma
externa (macroscépica) (figura 5¢). El
efecto memoria de forma consiste en
que si ahora calentamos la muestra de-
formada para inducir la transformacién
inversa, ésta recuperard espontineamen-

te la forma macroscépica que tenfa al

Un efecto complementario al ante-
rior es el doble efecto memoria de forma
(figuras 5d y e). En este tltimo y como
resultado de un tratamiento termomeci-
nico (conocido como “educacién”) la
muestra adquiere espontineamente tan-

Efecto memoria de forma

A M
a) b) )

supereldstico y el amortiguamiento im-
portante de vibraciones (en particular en
la regién de frecuencias del espectro au-
dible).

Dada la naturaleza del mecanismo
involucrado para inducir la transforma-

Doble memoria
de forma

i -

i T T —
g — =
{ N  /
A M
d) ¢

Figura 5. Esquema del efecto memoria de forma y del doble efecto memoria de forma.
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cién, es decir los cambios en la tempe-
ratura de la muestra, el efecto memoria
de forma se obtiene de manera muy
lenta, ya que requiere la absorcién (pro-
ceso endotérmico) o extraccién (proce-
so exotérmico) de calor, para subir o ba-
jar la temperatura respectivamente. La
lentitud de tales procesos térmicos limi-
ta los posibles usos, ya que los restringe
aaquellos en los que un ciclo de trans-
formacién no necesita velocidades ma-
yores a aproximadamente un ciclo por
segundo (1 hertz).

Las aleaciones magnéticas
con memoria de forma

Aunque existen estudios preliminares
sobre aleaciones magnéticas que mues-
tran un incipiente efecto de memoria de
forma, en particular en aceros, no fue
sino hasta 1996 cuando una deforma-
cién importante, asociada a la aplicacién
de un campo magnético, se reportd en
aleaciones de niquel (Ni), manganeso
(Mn) y galio (Ga).?

Austenita

Figura 6. Estructuras
cristalogrificas de la
austenita (fcc) y de la
martensita (bct) en

NiMnGa.? Ni @

talograficas, pero la estructura basica es
una tetragonal centrada en el cuerpo o
bet, que hereda el orden quimico y el
ferromagnetismo de la fase austenita. La
figura 6 muestra las estructuras cristalo-
graficas de la austenita y la martensita en
aleaciones de Ni-Mn-Ga.?

Como ya mencionamos, el cambio
estructural durante la transformacion

Sélo las aleaciones no estequeométricas
presentan el efecto memoria de forma

Las aleaciones Ni,MnGa tienen tam-
bién una fase austenitica de alta tempe-
ratura con una estructura cristalografica
ordenada de simetrfa ctibica centrada en
las caras o fcc (conocida como Heusler
L21), que presenta una transicién para-
magnética—ferromagnética cuando se
enfrfa por debajo de 120 °C aproxima-
damente. La temperatura exacta de la
transicion depende de la composicién y
sélo las aleaciones no estequeométricas
(es decir, aquellas cuya composicién no
coincide exactamente con la de dos 4to-
mos de niquel, uno de manganeso y
uno de galio) presentan el efecto me-
moria de forma.

Esta fase ferromagnética puede trans-
formarse en una fase martensitica a tem-
peraturas menores (desde algunas dece-
nas de grados centigrados por encima de
la temperatura ambiente hasta tempera-
turas negativas). La fase martensitica
puede presentar varias estructuras cris-

martensitica se obtiene mediante una
deformacién de corte y, en el caso de la
estructura ciibica fcc de la austenita, es-

Austenita

0

25

Martensita bet, a=b>c

Mn G @

ta deformacién ocurre en planos crista-
logrificos de tipo (110) y en direcciones
de tipo <110>. Dado que se tienen
doce planos equivalentes de tipo (110) y
dos direcciones equivalentes de tipo
<110> en cada uno de estos planos, se
puede obtener un total de 24 variantes
de orientacién cristalogrifica para la
martensita a partir de un monocristal de
austenita.

La aplicacién de un esfuerzo externo
al mismo monocristal de austenita en
una direccién adecuada durante la trans-
formacién martensitica (al enfriarse),
puede llevarnos a la obtencién de sélo
dos variantes de orientacién de la es-
tructura martensitica, en lugar de las 24
posibilidades mencionadas, como se

Martensita (c>a)

0 4

Figura 7. a) Esquema de la obtencién de una importante deformacién a partir de un monocristal de
austenita. b) Un bicristal de martensita puede obtenerse mediante la aplicacién de un esfuerzo externo
mientras se disminuye la temperatura. ¢) y d) Una vez en estado martensitico y al retirarse el esfuerzo
externo, la aplicacién de un campo magnético externo en la direccién de ficil magnetizacién de la
variante naranja induce el crecimiento de esta variante respecto de la otra.
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Figura 8. Movimiento de la frontera de macla entre dos variantes de martensita al aplicar un campo
magnético creciente en la direccién del momento magnético de la variante amarilla.

ilustra en la figura 7. Estas dos variantes
tienen orientaciones igualmente prefe-
renciales respecto del esfuerzo externo y
una vez formadas permanecen aunque
ya no se ejerza el esfuerzo. Las dos va-
riantes se encuentran en relacién de
“macla” una con respecto de la otra, es
decir se tiene una simetria de espejo en-

con la posibilidad de reorientar el mo-
mento magnético de los dominios mag-
néticos en una de las variantes (figura
10), con lo cual se obtendria un efecto
similar a la magnetostriccién y una de-
formacién macroscépica pequefa, ya
que la regién mantendria su orientacion
cristalogrifica. La razén de que esto al-
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Tivo city kids. Patricia Llopis, 2005. Acrilico
sobre tela.

La fase martensitica puede presentar varias estructuras
cristalogrdficas; la bdsica hereda el orden quimico
y el ferromagnetismo de la fase austenita

tre las direcciones cristalogrificas en am-
bas regiones y sus respectivos dominios
magnéticos tienen un momento magné-
tico orientado a 90° unos de otros (figu-
ra8).

Si ahora aplicamos un campo mag-
nético externo (del orden de medio tes-
la para las aleaciones Ni-Mn-Ga), ob-
servaremos el crecimiento de una de las
variantes de martensita a expensas de la
otra (figuras 7b y c y 9). Tal crecimiento
origina una deformacién macroscépica
que, en el caso de estas aleaciones, puede
alcanzar aproximadamente 10 por ciento.

El origen del fendmeno se encuen-
tra en la posibilidad de mover la frontera
entre las dos regiones de martensita.* El
movimiento de la frontera de macla,
con el consiguiente crecimiento de una
regién a expensas de la otra, compite

timo no ocurra es que en estas alea-
ciones el vector momento magnético es
muy anisotrépico, por lo que existe una
direccidn cristalogrifica altamente pre-

ferencial para este vector; en tales con-
diciones, el campo magnético aplicado
no es capaz de reorientar su direccién
porque la energfa requerida para ello es

Figura 9. Imigenes de microscopia 6ptica de una aleacién NiMnGa. a) Estado inicial de la muestra con

dos variantes de orientaciéon de martensita. b) Crecimiento de una variante a expensas de la otra como
resultado de la aplicacién de un campo magnético (0.7 tesla en este caso) en la direccién ¢ de

la variante favorecida.?
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muy elevada. Antes de que dicha reo-
rientacién ocurra, la torca correspon-
diente a la fuerza ejercida por el campo
magnético induce, en la zona contigua a
la frontera de macla, la reorientacién
cristalogrifica de la variante menos fa-
vorable mediante un ligero desplaza-
miento de los 4tomos, como se muestra
en la figura 11. Asi, esta zona adquiere la
orientacion cristalogrifica de la variante

mads favorable. El movimiento de la fron- %)
tera continiia Y, conforme avanza, una Figura 10. a) Imagen de microscopia 6ptica de una muestra de NiMnGa con dos variantes de martensi-
region crece a expensas de la otra. ta'y b) imagen magneto-6ptica que muestra los dominios magnéticos dispuestos a 90° en cada variante.?
WBRTSEETLS Dos variantes Nueva monovariante La deformacién macroscépica maxi-
de martensita de martensita de martensita . .
y ma que puede alcanzarse estd determi-
nada por el cociente ¢/a, donde ¢ y a son
M

Frontera entre

variantes

4 ;
D
N

ay .

*l=~
\Nueva frontera
entre variantes
a) b) 0

Figura 11. Mecanismo de desplazamiento de la frontera de macla entre dos variantes. En ¢) el dtomo
en la parte inferior de la frontera original de macla se mueve a su nueva posicién, lo que genera en
esta regién la orientacion cristalogrifica de la variante de la parte superior de la figura y con ello el
movimiento de la frontera de macla hacia abajo.>

Martensitas g

Austenita L2 % - %T;‘"' > ]’
]

P

bct(5M), a=b>c¢, ¢/a=0.94

KOS
ol
Y Jy
a(L2,)=11.06A d Ni N
a(bcc)=5.5A ) Mn 5 9 b

D Ga ortorrémbica(7M)

b/a=0.94, ¢/a=0.89
Figura 12. Los tres tipos de celdas unitarias de la martensita, obtenidas a partir de la celda unitaria de la
austenita en aleaciones NiMnGa.

los pardmetros de red de la estructura
cristalogrifica bet de la martensita. El
valor porcentual de la deformacién estd
dado por (1-c/a) x 100 y es del orden de
10 por ciento, lo que corresponde pre-
cisamente con la deformaciéon mixima
alcanzable.

A partir de la estructura L21 (fcc) de
la austenita se obtienen tres estructuras
cristalogrificas diferentes de la marten-
sita (figura 12), dos de las cuales mues-
tran modulaciones de cinco y siete planos
atémicos (figura 13). Como ya dijimos,
estas estructuras moduladas son las que
presentan el efecto memoria de forma
magnético y sélo se obtienen en alea-
ciones no estequiométricas. La forma-
cién de una u otra de estas estructuras
depende de la composicién de la alea-
cién. Como puede deducirse de la figu-
ra 12, la deformacién maxima para la es-
tructura modulada 5M es 6 por ciento y
parala 7Mes 11 por ciento.

La figura 14 muestra una curva del
porcentaje de deformacién en funcién
del campo magnético externo, para
una aleacién 5M. Es importante notar
que una vez aplicado el campo mag-
nético y deformada la aleacidn, el efec-
to no es reversible, es decir que si
ahora suprimimos el campo la alea-
cién permanecerd deformada. Para re-
cuperar la forma original es necesario
aplicar un campo magnético perpen-
dicular al anterior o bien un esfuerzo
externo en la direccién adecuada. En
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Figura 13. Imigenes de microscopia electrénica de transmision de aleaciones NiMnGa. La elevada
amplificacién utilizada permite distinguir claramente las modulaciones cada siete y cinco planos

atémicos respectivamente.

ambos casos se provocari el creci-
miento de la segunda variante, con lo
cual la aleacién recuperari su forma
original. Al aplicar el campo magnéti-
co de manera alternada en esas dos
direcciones se podri obtener el efecto
memoria de forma.

mds opciones en diversos sectores in-
dustriales, como el automotriz, el de
aparatos domésticos y el de sistemas
de seguridad, entre otros. Una de las
ventajas de estos sistemas radica en la
posibilidad de obtener el efecto con
ciclos mis ripidos que en el caso de

Algunos dispositivos actuadores se comer-
cializan en la industria automotriz y en

sistemas de seguridad

Actualmente ya se comercializan
algunas aplicaciones con dispositivos
actuadores, aunque se espera generar

Figura 14. Porcentaje de deformacién vs
campo magnético’ para una aleacién
NiMnGa con estructura martensitica
modulada 5M, formada inicialmente por
dos variantes de orientacién (amarilla y
naranja). La curva 1 corresponde a la
aplicacion del campo en la direccién

<2> paralela a la direccién del pardmetro
¢ de la variante color naranja en la figura.
Una vez deformado, el cristal permanece
asf al suprimirse el campo magnético.
Para recuperar la forma original, el campo
debe aplicarse en una direccién
perpendicular a ¢ (direccién <1> en

la figura), como lo muestra la curva 2, lo
que induce nuevamente la formacién de
la variante amarilla y la recuperacién

de la deformacion al estado original.

La curva 3 corresponde a un nuevo ciclo.

Deformacién inducida %

las aleaciones convencionales con me-
moria de forma. En efecto, en las alea-
ciones magnéticas la recuperacién de la

— ~ryeo
0320 ? -9-2-9-9-9-9-9-0- e Ua T Seve o s HOERIDURT L
5 R Y _o_oo.QQOQQDC::ow ¢ AT fid
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forma puede producirse a frecuencias
de cientos de hertz (ciclos por segun-
do), lo que abre un importante espec-
tro de aplicaciones que seguramente
veremos —y disfrutaremos— en el
futuro préximo. —=
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Los polimeros n—conjugados:
veinte anos de investigacion
y avances en optoelectrénica

Ernesto Rivera,* Raul F. Flores y Gerardo Teran, Instituto de Investigaciones en Materiales,

UNAM.

Introduccion
Los polimeros fueron considerados durante aflos como mate-
riales aislantes o plasticos; no obstante, este concepto cambid
con la aparicién de ciertos polimeros que poseen una buena
conductividad eléctrica. Algunos polimeros, como el poli(IN-
vinilcarbazol) (PVK) son fotoconductores, es decir, conducen
débilmente la electricidad bajo la influencia de la luz y se uti-
lizan en la industria de la electrograffa. A principios de los
anos setenta del siglo pasado, se descubrié que ciertos polime-
ros como el poli(nitruro de azufre) (PNS) y el poliacetileno
(PA) se vuelven altamente conductores en presencia de cier-
tos aditivos o dopantes (figura 1).!?

Este descubrimiento desaté una serie de investigaciones
para dilucidar el mecanismo de conduccién y aplicarlo a la

construccién de baterfas ligeras. Aunque la comprensién del
mecanismo de conduccién sigue siendo elusiva, se observéd
que ciertas caracteristicas estructurales de los polimeros estin
fuertemente ligadas a la conductividad:'~

Deslocalizacién. Un sistema m—conjugado extendido siempre
es necesario para favorecer la conductividad a lo largo de una
cadena polimérica. En algunos casos, la carga puede transfe-
rirse a través de los apilamientos de sustituyentes arométicos
que penden de la cadena principal, como en el caso del PVK.
Dopado. Los agentes dopantes son aditivos que pueden ser
aceptores de electrones, como el AsF; o los halégenos, o bien
donadores de clectrones como los metales alcalinos. La con-
ductividad varfa con la concentracién de éstos. El dopado tam-
bién puede traer consigo un rearreglo de los dobles enlaces en

Soma. Marfa José de la Macorra, 2000. Metal y guantes (85 x 62 x 3 cm). Detalle.
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Figura 1. Primeros polimeros conductores conocidos.

polimeros no conjugados para generar
un sistema conductor conjugado.
Morfologia. La conductividad esti in-
fluida por factores conformacionales y
configuracionales (el sistema conjugado
debe adoptar la planaridad, es decir en-
laces sencillos y dobles deben encon-
trarse en un mismo plano), asi como
por la cristalinidad.

N * *
SNy
I n

PNS PA

pueden sintetizarse bajo la forma de pe-
liculas continuas a partir de una solu-
cién de mondémero mediante electro-
polimerizacién.

La conductividad () se expresa en
siemens por centimetro (S/cm). Si cla-
sificamos los materiales de acuerdo con
su conductividad, podemos considerar-
los como aislantes cuando poseen una

Materiales Avanzados, 2006, Ntm.6, 29-36

Whalebone Alley, 2000. Marfa José de la Macorra,
2000. Metal, hule y guante (200 x 44 x 9 cm).

Algunos polimeros presentan buena conductividad eléctrica, otros

son_fotoconductores y se usan en electrografia

Los polimeros m—conjugados son ais-
lantes o semiconductores en el estado
neutro, pero se vuelven altamente con-
ductores después de ser dopados. Entre
estos polimeros, el poliacetileno* figura
como el mis conjugado y el mejor con-
ductor; sin embargo, su insolubilidad, su
inestabilidad en el aire y su infusibilidad
complican su procesamiento e impiden
su utilizacién como material funcional,
por eso se estudiaron y desarrollaron
otros polimeros conductores, como la
polianilina (PAn), el polipirrol (PPy), el
politiofeno (PT), el poli (p-fenileno)
(PP), el poli (fenilenvinileno) (PPV), el
poli (fenilacetileno) (PFA) y algunos de-
rivados de éstos de los que hablaremos
mas adelante (figura 2).

El dopado es necesario para elevar la
conductividad de estos polimeros a ni-
veles pricticos. Entre los dopantes tipi-
cos frecuentemente utilizados se en-
cuentran el AsF; y el I, los cuales se
reducen respectivamente a AsF,~y I,
Ciertos polimeros conductores también

O~ A% A

PAn

PPy PT

+Or A0

PFA

Z I

Figura 2. Polimeros n—conjugados mis representativos.
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conductividad ¢ < 108 S/cm, semicon-
ductores cuando 107 <6 < 107! S/em y
buenos conductores cuando ¢ > 10?
S/em. Algunos polimeros n—conjugados
en el estado dopado muestran conduc-
tividades cercanas a las de los metales
(tabla 1).3

transistores, diodos electroluminescen-
tes, ldseres, fotorresistencias conducto-
ras, celdas fotovoltaicas, etcétera.”

La importancia de los polimeros
conductores fue galardonada en el afio
2000 con la entrega del Premio Nobel
de Quimica a tres cientificos: H. Shira-

Tabla 1. Conductividades de algunos metales y polimeros dopados

Material Conductividad
(S/cm)

Cobre 5.8 x 10°
Oro 4.1x10°
Poliacetileno 10% - 103
Poli(nitruro de azufre) 10° - 10*
Poli(p-fenileno) 103
Poli(p-fenilenvinileno) 103
Polianilina 10% - 10°
Polipirrol 10% - 10°
Politiofeno 10?

Cabe sefialar que los polimeros mis
estables no son necesariamente tan con-
ductores como el poliacetileno, pero su
conductividad es aceptable para aplica-
ciones comerciales. Ademds, la densi-
dad de estos polimeros, alrededor de
1 g/cm?, es mds baja que la de los meta-
les (8.92 g/cm?® para el Cuy 19.3 g/cm?
para el Au) que constituyen una alter-
nativa de primera eleccién para aplica-
ciones que requieren materiales optoe-
lectrénicos ligeros.®

Los polimeros sintéticos han estado
presentes en muchos aspectos de nues-
tras vidas, particularmente en el campo
de la electrdnica, estos materiales se usa-
ron al principio Gnicamente como
embalajes, aislantes eléctricos y fotorre-
sistencias; no obstante, con el descu-
brimiento de los polimeros dopados
conductores en 1977 surgieron nuevas
aplicaciones. Después de mis de veinte
anos de investigacién, se descubrié que
dichos materiales pueden ser usados
ahora en peliculas antiestiticas transpa-
rentes, escudos electromagnéticos, elec-
trodos modificados, ventanas electro-
crémicas, supercapacitores, biosensores,

kawa, A.G. McDiarmid y AJ. Heeger,
quienes fueron pioneros en este NUEVo
campo de estudio en la ciencia de los
materiales.” Como sucede con frecuen-
cia en ciencias, el descubrimiento de los
polimeros conductores comenzé con
un error de laboratorio que produjo re-
sultados inesperados: un estudiante del
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una solucién mil veces mds concentra-
da en catalizador y obtuvo una pelicula
fina de poliacetileno que se asemejaba a
una hoja de papel aluminio en lugar del
material con apariencia de polvo oscuro
que esperaba !’ Durante una visita a la
Universidad de Tokyo, McDiarmid, de
la Universidad de Pensylvania, se en-
contré con Shirakawa y lo invit6 a Fi-
ladelfia para examinar en detalle esta
nueva forma de poliacetileno. En cola-
boracién con Heeger, los dos cientificos
descubrieron que mediante una oxida-
cién o reduccién parcial, conocida co-
mo una reaccién de dopado, la conduc-
tividad del poliacetileno aumenta mis
de un billén de veces. Conductividades
eléctricas hasta del orden de 10° pueden
obtenerse con algunas formas de polia-
cetilenos.

El poliacetileno

Es el polimero conductor mas conocido
cuya forma dopada presenta una con-
ductividad metilica a pesar de sus limi-
taciones. El poliacetileno no dopado
posee una conductividad intrinseca de
1.7 x 107 S/cm para el isémero cis, y
4.4 x 10 S/cm (ligeramente semicon-
ductor) para el isémero trans (figura 3).*
El dopado aumenta la conductividad
del poliacetileno de forma dramadtica a
un nivel comparable con el de los meta-
les. Aparentemente, el dopado convier-

La conductividad del poliacetileno
aumenta mds de un billon de veces

gracias al dopado

grupo de Shirakawa trabajaba en la poli-
merizacion Ziegler—Natta (Premio No-
bel de Quimica en 1963) del acetileno;
accidentalmente, el estudiante prepard

NN

trans-PA

Figura 3. Geometrfas posibles para el poliacetileno.

te el isémero cis rojo metilico en el is6-
mero trans azul metilico. El agente
dopante forma un complejo de trans-
ferencia de carga con el polimero, lo que

cis-PA
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Figura 4. Dopado
oxidativo del
poliacetileno.

origina radicales—catién con un dopaje
oxidativo, o radicales—anién con un
dopaje reductivo, altamente deslocaliza-
dos (figura 4).

De acuerdo con una de las teorfas
relativas a la conductividad del poliace-
tileno, las regiones deslocalizadas, llama-
das solitones, se extienden sobre aproxi-
madamente 15 longitudes de enlace
(figura 5). Mis alla de este grado de con-
jugacién, el aumento de energfa causado
por la elongacién de los dobles enlaces y
el encogimiento de los enlaces simples es
mis importante que la estabilizacién ener-
gética que proviene de la deslocalizacién

AN

* 1,15 equiv K g
—_—

cuando las peliculas de polimero estin
orientadas de forma adecuada.!!

El poliacetileno predominantemente
trans puede sintetizarse por medio de
una reaccién de metitesis a partir del
1,3,5,7-ciclooctatetraecno por apertura
de ciclo (figura 6).> El poliacetileno cis
puede sintetizarse mediante el método
Durham.? Esta ruta implica la sintesis
de un polimero precursor estable, que
puede ser purificado y convertido tér-
micamente en poliacetileno cis por me-
dio de una reaccién de retro Diels-Alder.
Un ¢jemplo usando un mondmero tri-
ciclico se ilustra en la figura 7. La po-
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los poliacetilenos que contienen grupos
apropiados, tales como los poli(arilaceti-
lenos),'?'* son mds estables y se proce-
san mds ficilmente que sus homologos
no sustituidos; no obstante, exhiben tam-
bién otras propiedades que no se obser-
van en el poliacetileno. Hasta ahora se
han sintetizado varios poliacetilenos sus-
tituidos, de los cuales algunos son esta-
bles en el aire y solubles en disolventes
organicos. Entre los poliarilacetilenos el
mis estudiado es sin duda el poli(feni-
lacetileno) (PFA) (figura 2).

Polimeros n—conjugados
procesables

Dadas las limitaciones del poliacetileno,
los quimicos se dieron a la tarea de pre-
parar otros polimeros arométicos mds
estables. El desarrollo de la técnica de
electropolimerizacién para producir pe-

El desarrollo de la técnica de electropolimerizacion para producir
peliculas de polimero conductoras abrié nuevos caminos en la
investigacion en materiales

adicional. La conduccién involucra un
movimiento de electrones intramolecu-
lar e intermolecular via los solitones po-

Figura 5. Estructura de un solit6n.

W(OCH(H,CI),

AI(C,H,),CI

limerizacidén se efectda gracias a una
reaccién de metdtesis para dar un poli-
mero precursor. La degradacién térmica

AN

Figura 7. Método Durham para
la sintesis de poliacetileno cis.

Figura 6. Sintesis de poliacetileno mediante una reaccién de metitesis.

sitivos o negativos. La conduccién inter-
molecular depende en gran medida de
la cristalinidad. Esto cuenta mucho para
el aumento de la conductividad en el
poliacetileno (hasta 1.5 x 10° S/cm)

de las peliculas de este dltimo genera
peliculas coherentes de poliacetileno cis.

En las dltimas décadas, la sintesis de
acetilenos sustituidos ha atraido mucho
la atencidn sobre los poliméricos, ya que

F /1Y CF,

liculas de polimero conductoras abrié
nuevos caminos en este novedoso cam-
po de investigacién. A principios de la

CF, CF,
CF, WCI, N
ﬁ
SnCILy), CF, CF,
* *
n

década de los ochenta del siglo pasado,
muchos estudios se consagraron al poli-
pirrol electropolimerizado, politiofeno
y polianilina, aunque el objetivo dltimo
era el desarrollo de nuevos materiales
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Sin titulo. Maria José de la Macorra, 2000. Porcelana.

poliméricos que combinaran las propie-
dades electrénicas de los metales y se-
miconductores y su facilidad de proce-
samiento con las propiedades mecanicas
de los polimeros tradicionales. Para este
propdsito se prepard una nueva serie de
polimeros m—conjugados sustituidos, ya
que los no sustituidos son insolubles, in-
fusibles, rigidos y tienden a crear fuertes
interacciones intermoleculares (agrega-
cién).

Los primeros experimentos se lleva-
ron a cabo en poliacetilenos sustituidos
y pirroles N-sustituidos, pero la pre-
sencia de sustituyentes voluminosos
provocd una torsién en la cadena prin-
cipal, lo que condujo a la obtencién de
materiales procesables con un grado de
conjugacién muy pobre y con propie-
dades eléctricas muy limitadas.

EI mayor adelanto ocurrié a media-
dos de los ochenta con la sintesis de poli
(3-alquiltiofeno)s altamente conducto-
res y procesables.” En el estado sélido,
una conformacién anticoplanar y alta-
mente conjugada de la cadena principal
de politiofeno puede albergar un susti-
tuyente alquilo en cada unidad repetiti-
va. La solubilidad no sélo fue impor-
tante para el procesamiento sino que
permitid una mejor caracterizacién
estructural y fisica de estos materiales.
Algunos anos después se descubrié que

la utilizacién de contraiones relativa-
mente grandes (que son necesarios para
mantener la neutralidad eléctrica) per-
mite producir polianilinas conductoras
procesables en solucién. Curiosamente
las polianilinas pueden sufrir una transi-
cién aislante—conductor por simple pro-
tonacién, lo que se conoce como pro-
ceso de dopado 4cido.

Varios estudios en sintesis y caracte-
rizacién de polimeros conductores pro-
cesables demostraron que la sintesis de
polimeros m—conjugados bien definidos
(idealmente sin defectos) podia mejorar
de manera significativa su eficiencia.
Asi, en diversos intentos para desarrollar
procesos sintéticos mas viables para di-

Reaccion de Stille
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chos materiales electrénicos se empled
una gran variedad de acoplamientos aro-
maticos: Grignard, Stille, Suzuki, Negi-
shi, Kumada—Curriu entre otros, que
permitieron avances significativos en
este campo de estudio (figura 8). Esto
llevé al descubrimiento de estructuras
conjugadas nuevas ¢ interesantes como
(>98% cabeza—cola poli(3-alquiltiofe-
nos), poli (2,5-dialquil-1,4-fenilenos),
poli(2,5-dialquil-p-fenilenvinileno)s,
poli(9,9-dialquilfluoreno)s y mis recien-
temente poli(n-alquil-2,7-carbazole)s
(figura 9). Al usar una combinacién de
estos mondmeros pueden sintetizarse
numerosos copolimeros alternados y al
azar. En los aflos noventa se decubrié
que la utilizacién de oligémeros bien de-
finidos y monodispersos poseen mejores
propiedades que las observadas con ma-
teriales polidispersos de alto peso mole-
cular para algunas aplicaciones.

Transistores organicos

y diodos electro-
luminiscentes

Los altimos diez afios han sido testigos
del uso de polimeros y oligbmeros con-
jugados (no dopados son semiconduc-
tores) como transistores orginicos. '® Por
ejemplo, en un transistor de efecto de
campo field—effect transistor (FET), el vol-
taje aplicado al electrodo de salida de-
termina la conductividad de un canal
semiconductor que conecta otros dos
electrodos. Aunque los polimeros y oli-
gémeros conjugados semiconductores
todavia no son apropiados para reem-

Bu,Sn-Ar-SnBu,  + X-Ar’-X Pd(0) [ Ar— Ar
)

Reaccién de Suzuki

(HO),B-A-B(OH), + X-Ar-X Pd(©O) /. Ar%*
> \ - N

Reaccién de Negishi
IZn-Ar-Znl + X-Ar-X Pd(0)

Reaccién de Kumada—Curriu

* / Ar — Ar? *
\ n

BrMg-Ar-MgBr + XArX Ni@oNi(I) /.
L s

Pd(0)

Figura 8. Acoplamientos aromdticos utilizados en la sintesis de polimeros n—conjugados.
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plazar al silicio en microelectrénica de
alta velocidad, son muy prometedores
para microelectrénicos baratos de alto
volumen tales como etiquetas de iden-
tificacién y tarjetas inteligentes. Se fa-
bricé recientemente un circuito inte-
grado funcional totalmente hecho de
polimero que opera como generador de
cbdigo programable de 15 bity que con-
tiene 326 transistores organicos. Ahora
incluso es posible preparar ambos tipos
de transistores n y p.

Otra aplicacién de vanguardia de es-
te tipo de polimeros es el desarrollo de
diodos electroluminiscentes.!®!7 Una
importante fuerza motriz para este cam-
po de estudio es el sueno de construir
pantallas flexibles y ultradelgadas para
computadoras y televisiones. La estruc-
tura bisica de un diodo luminiscente
(figura 10) a base de polimero consiste
de un electrodo inyector de huecos o
cargas positivas (por lo regular transpa-
rente para ver la luz emitida a través de
él) con una alta funcién de trabajo In-
SnO, (ITO) o un polimero conductor,
un electrodo inyector de electrones o
cargas negativas con una baja funcién de
trabajo Al, In, Mg o Cay la pelicula de
polimero emisor de luz dispuesta entre
estos dos electrodos. En esta estructura a
base de capas, los huecos y los electro-
nes inyectados migran a través de la capa
de polimero y se combinan para formar
excitones, los cuales se desactivan con la
emisién de un fotén. Dependiendo de la

—ee
—ee
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Figura 9. Algunos nuevos polimeros n—conjugados procesables.

estructura quimica del polimero emisor
pueden obtenerse diferentes colores.
Ahora es posible fabricar arreglos de
diodos electroluminiscentes multico-
lores que tienen una brillantez de 100

el problema de la estabilidad permanece
en ciertos casos, como el de emisores
azules, y debe ser resuelto para una utili-
zacién industrial a mayor escala de estos
nuevos dispositivos optoelectrénicos.

Los diodos luminiscentes servirdn para
hacer pantallas flexibles y ultradelgadas
para televisores y computadoras

cd/m? (la brillantez de una pantalla de
television) con un voltaje de encendido
de sélo unos cuantos volts. Sin embargo,

<« MgAg
-<«——  Capa emisora
ITO
S - Sustrato de vidrio

Figura 10. Estructura de un diodo electroluminiscente del tipo celda monocapa.

Sensores opticos

y electroquimicos

Finalmente, los sensores Gpticos y eléc-
tricos son ahora otro tépico importante
de investigacién en polimeros n—conju-
gados y electroactivos. Por ejemplo, al-
gunos polimeros T—conjugados neutros
pueden producir cambios de color re-
pentinos al exponerlos a varios estimu-
los externos.'® Estos cambios 6pticos es-
tin relacionados con una transicién en
la conformacién de la cadena polimérica
de una forma plana a una no plana, acti-
vada gracias a la funcionalizacién ade-
cuada de cadenas laterales con respues-
ta a un campo (figura 11). Ademis de
estas transiciones Opticas inducidas por
calor (termocromismo), cambios de po-
laridad del disolvente (solvatocromis-
mo), se generan nuevos fenémenos que
incluyen la deteccién de iones (iono-
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cromismo), la radiacién UV (fotocro-
mismo dual) y el reconocimiento mole-
cular de entidades quimicas o biolégicas
(afinitocromismo).'® Aparte del uso en
deteccién colorimétrica, una modifica-
cién en la conformacién del polimero
conjugado puede cambiar también sus
propiedades eléctricas y electroquimicas.
Estas propiedades, altamente selectivas
y eficientes, se aprovechan para el de-
sarrollo de sensores electroquimicos. La
estructura bisica de un sensor se ilustra
en la figura 124; como puede apreciarse,
éste consta de una cadena principal a
base de un polimero m—conjugado, a la
cual se encuentra enlazada una unidad
de deteccidn a través de un espaciador
flexible. La unidad de deteccién es ca-
paz de reconocer quimicamente una
entidad quimica especifica; en ausencia
de dicha entidad quimica, el polimero
n—conjugado del sensor adopta una
conformacién casi plana debidoala au-
sencia de interacciones estéricas. No
obstante, en presencia de la especie a re-
conocer, cada unidad de reconocimiento
del sensor capta una molécula de la enti-
dad quimica y forma un grupo mis
voluminoso. Para evitar efectos estéricos,
estos grupos se alejan lo mds posible

Figura 11. Cambios
de conformacién en
un segmento de poli-
tiofeno.

Capullo. Maria José
de la Macorra, 1999.
Hierro forjado con
camara de llanta.

entre si y ejercen una torsién en el sis-
tema m—conjugado, ya que el espaciador
flexible produce un efecto de palanca y
logra asi una forma torcida del sistema
n—conjugado en el sensor (figura 12b),
que presentard un menor grado de con-
jugacién que se detecta debido a un cam-
bio en la longitud de onda de absorcién,
en el potencial de oxidacién o reduccién,
en el indice de refraccién o en cualquiera
otra propiedad y en algunos casos por un
cambio de color a simple vista.

Unidades de

reconocimiento
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Conclusion

Con todos estos ejemplos es mis que
evidente que los polimeros conjugados
son muy prometedores y siguen siendo
una linea de investigacién de vanguardia
con gran futuro. Estos materiales dan la
oportunidad de extender la utilidad de
los polimeros a otras dreas que involu-
cran propiedades Opticas y eléctricas,
que antes habifan sido consideradas to-
talmente ajenas a la ciencia de los poli-
MEros. ms=

Espaciador
flexible

A e G G5 TN

Cadena principal

polimero n—conjugado

Figura 12. a) Estructura bisica de un sensor a base de un polimero n—conjugado.
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Cadena m—conjugada
relativamente alineada

\ \\\\\\\\\\ \“\\‘\\\ \

ORIk
H o
H
H H
| H \OH
OH OH

Especie a detectar
p.e. glucosa

OH OH

Cadena m—conjugada torcida

Figura 2. b) Deteccién de una especie quimica con un sensor apropiado.
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Supercomputo para la
ciencia de los materiales:
los clusters Beowulf

César Carlos Diaz Torrejon,* Centro Nacional de Supercomputo de los Centros Conacyt,
Instituto Potosino de Investigacion Cientifica y Tecnoldgica.

Introduccién

Entender la naturaleza de los agregados atémicos —moléculas,
cumulos, s6lidos extendidos, etcétera—significa conocer todas
las interacciones que ocurren entre los elementos que los
constituyen. Son las leyes de la mecinica cudntica (MC) las
que describen el comportamiento de tales interacciones. La
mecinica cudntica se basa en obtener soluciones a la ecuacién
de Schrodinger para un sistema en particular,

HY=EY

donde W representa la funcién de onda,' E la energfa total del
sistema y H el operador hamiltoniano. La forma general del
operador hamiltoniano para un sistema molecular estd dada

Sumergiéndome, 1999. Pablo Amor. Oleo sobre tela (160 x 180 cm). Detalle.

COmo:

IR T 20
H= Z_mEIZVi tzaz 4me,r 122 dmegr;

donde el primer término corresponde a la energfa cinética de
los electrones, el segundo describe la interaccién de los elec-
trones con los nucleos, el tercer término representa la intera-
ccién entre los electrones y finalmente el cuarto corresponde a
la interaccién entre los propios nticleos [1].

El planteamiento parece sencillo, pero resolver las ecua-
ciones, en general, no es tarea ficil.
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Es sabido que en el formalismo de la
mecinica cuintica el Gnico problema de
interaccién entre dtomos que puede re-
solverse de manera exacta, es decir dan-
do una solucién de forma analitica a la
ecuacién de Schrodinger para el sistema
en cuestion, es la molécula de HY. En
todos los demds casos la solucién a la
ecuacién de Schrédinger se obtiene me-
diante algiin procedimiento de aproxi-
macién numérica.

Estudiar sistemas diferentes de la mo-
lécula de HY, , considerando en su estu-
dio el mayor namero de interacciones
conocidas, se vuelve un problema dificil
de abordar usando sélo el poder de cilcu-
lo de una o varias personas. En este con-
texto, las computadoras se convierten en
un apoyo importante para el desarrollo
de esta drea de investigacién cientifica, ya
que con la ayuda de las computadoras y
eficientes métodos cudnticos de cilculo
se han incrementado el ndmero y la com-
plejidad de los sistemas atémicos a con-
siderar para su estudio.

Hoy es posible realizar, en lapsos re-
lativamente cortos, cdlculos atémicos y
moleculares con tal precisién que sirven
incluso de gufa para los experimenta-
dores y en algunos casos tienen caricter
predictivo.

En el periodo de 1910 a 1960, con la
creacién de la mecinica cudntica por
Bohr, Heisenberg, Schrédinger, Dirac,
Pauli y otros fisicos brillantes, en un pe-
riodo muy corto (1925-1927), el desa-
rrollo de métodos computacionales y
técnicas experimentales, como la espec-
troscopia infrarroja, la resonancia mag-
nética nuclear, de difraccidn, etcétera, se
produjo un gran avance en la compren-
si6n tedrica y experimental de la quimi-
ca cudntica y la estructura molecular.?
La unién de estos desarrollos con la na-
ciente ciencia de la computacién dieron
origen a una nueva y prolifera drea de
investigacién: la quimica computacional
(QC).

El nacimiento de la moderna quimi-
ca computacional tiene sus origenes en
1962 con el lanzamiento del Programa
de Intercambio en Quimica Cuintica
(QCPE por sus siglas en inglés). Este
programa ayudé a los quimicos a desa-

Suerte, 1999. Pablo
Amor. Oleo sobre
tela (65 x 80 cm).
Detalle.

rrollar, compartir y aplicar programas de
cémputo basados en la mecinica cuanti-
ca para tratar de entender problemas fun-
damentales de los procesos quimicos.
Con la llegada de las primeras mini-
computadoras, en la década de los seten-
ta, fue posible realizar los primeros es-
tudios limitados de sistemas quimicos
reales. Convencidos del potencial que
representaba la modelacién de sistemas
quimicos, los cientificos ripidamente
desarrollaron métodos de simulacién
atomistica que implementaban aproxi-
maciones y avanzadas técnicas computa-
cionales que permitfan cdlculos mucho
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la modelacién de estructuras proteinicas,
criticas en la biologfa del ser humano.
Uno de los cédigos de cémputo pio-
neros en este tema se realizé en la Uni-
versidad de Harvard y se publicé en
1983 con el nombre de CHARMM [2].
Actualmente existen muchos cddigos
derivados de éste, que son esenciales en
el area de modelacién de las ciencias de
la vida.

En este mismo periodo, el avance en
el desarrollo de potentes sistemas de
cémputo grifico y su disponibilidad en
el mercado permitieron el manejo inte-
ractivo en ambientes tridimensionales

Entre 1910 y 1960 se produjo un enorme
avance en la comprension de la mecdnica

cudantica

mas ripidos de las propiedades de inte-
rés. Esto a su vez permiti6 el estudio de
moléculas cada vez mayores, de su com-
portamiento dindmico e interacciones y,
por lo tanto, la simulacién del comporta-
miento de los sistemas moleculares.

En los inicios de la década de los
ochenta, la quimica computacional habfa
alcanzado un grado tal de avance que
podia predecir la estructura y reactividad
de algunas moléculas orginicas peque-
fias, en tanto que los métodos de simu-
lacién atomistica podian aplicarse al es-
tudio de sistemas de algunos cientos de
dtomos. Lo anterior abri6 la posibilidad a

(3D) de sistemas moleculares cada vez
mds complejos. Entonces fue cuando la
quimica computacional se mostré ante
las compaiifas desarrolladoras de soft-
ware y hardware como un serio pros-
pecto comercial, situacién que impulsé
notablemente el desarrollo de esta 4rea
de investigacion.

A finales de la década de los ochenta
y principios de los afos noventa, se em-
pez6 a extender la posibilidad de aplica-
cién de las técnicas desarrolladas por la
quimica computacional mas alld de los
sistemas organicos, con lo que se abrié
una nueva seccién de aplicacién en la
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ciencia de los materiales (CM). Para es-
to se requirieron modelos que trataran
con una diversidad quimica mayor y un
amplio rango de tipos de sistemas. En el
estudio real de problemas dentro de la
ciencia de los materiales no es suficiente
el esquema de sistemas moleculares ais-
lados de la quimica computacional, por
lo que fue necesario resolver el problema
de cémo extrapolar las predicciones de

nipulables como para ser aplicados a sis-
temas atémicos muy grandes. Otra par-
te se debié simplemente al incremento
del poder de los sistemas computacio-
nales aunado al avance en el disefio y
optimizacién de los algoritmos emplea-
dos. El ejemplo mis representativo de
esta etapa es el programa CASTEP [3]
desarrollado por investigadores de la
Universidad de Cambridge y sus cola-

El desarrollo de la ciencia de los materiales
se debe a que se aplicaron métodos de la

mecdanica cudantica

una pequefia unidad del material al sis-
tema en bulto, es decir, en términos
moleculares, ir de la confinacién espa-
cial al infinito.

En la ciencia de los materiales, los
métodos de la mecanica cudntica adqui-
rieron particular importancia debido a
que muchas de las aproximaciones de la
simulacién atomistica no son vélidas pa-
ra compuestos inorginicos, metalicos u
organometilicos, ademis de que mu-
chas de las propiedades de interés, por
ejemplo, las electrénicas, dpticas y mag-
néticas, estin determinadas por su com-
portamiento cudntico.

El desarrollo de la ciencia de los ma-
teriales se derivé parcialmente de que,
en este periodo, los métodos de la meci-
nica cuintica se hicieron lo bastante ma-

boradores. CASTEP establece la aplica-
ci6én de métodos de primeros principios
de la mecdnica cuintica para el estudio
de modelos de sélidos relativamente
grandes.

Los requerimientos de poder de
computo para las modelaciones en la
ciencia de los materiales se han incre-
mentado de forma importante, en parte
debido a los tamarios de los sistemas que
se quieren estudiar y en parte porque la
calidad necesaria de los datos de la si-
mulacién es cada vez mayor.

En este escenario la ciencia de los
materiales se convirtié en uno de los
principales usuarios de los centros de
supercomputo (SC) existentes. Tener
acceso a tiempo de procesador en un
centro de supercomputo para realizar

Recostada con bruma,
1999. Pablo Amor.
Oleo sobre tela
(75 x 180 cm).
Detalle.
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modelaciones enfocadas a la ciencia de
los materiales, o de cualquier otro tipo,
no siempre es posible, mixime que en
general los tiempos que se requieren
suelen ser muy grandes (de algunos
cientos de horas para una simulacién
completa). Contar con un verdadero
equipo de supercémputo significa in-
versiones que van desde unos cuantos
cientos de miles a varios millones de d6-
lares, situacidn dificil de resolver, sobre
todo en los paises en vias de desarrollo.

En fechas recientes se trabaja en un
nuevo esquema para proveer de poder de
computo de alto rendimiento, con costos
relativamente bajos, mediante el empleo
de los llamados clusters; en esencia se
trata de construir una supercomputadora
partiendo del ensamblaje de partes de
cémputo de bajo costo, similares a las
empleadas en los equipos de uso domés-
tico.

El resto de este articulo trata sobre
este esquema de cémputo de alto ren-
dimiento o supercémputo, tomando co-
mo base el desarrollo de los clusters
Beowulf.

Antecedentes

El concepto de cluster Beowulf se refie-
re a un sistema de procesamiento nu-
mérico de tipo paralelo o distribuido,
formado por computadoras indepen-
dientes, interconectadas y que trabajan
como un solo recurso de cémputo in-
tensivo.

La esencia de un cluster Beowulf ra-
dica en la independencia de sus partes,
es decir cada computadora que integra
el cluster puede operar de manera indivi-
dual, posee el hardware minimo necesa-
110 y su propia imagen de sistema opera-
tivo. Con este esquema, la escalabilidad
de un cluster Beowulf se presenta como
ilimitada. Ademds, mayor poder de pro-
cesamiento no significa necesariamente
un cambio completo de hardware,? basta
con afiadir mas computadoras a la estruc-
tura global del cluster.

Beowulf fue un héroe legendario
del siglo VI, famoso por su valentfa y
por liberar a los habitantes del pueblo
danés de Heorot de la opresién impues-
ta por el terrible monstruo Grendel, que
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sucumbié ante la poderosa espada del
héroe. La figura 1 muestra la primera
pagina del original del poema épico de
Beowulf.
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Figura 1. P4gina del manuscrito donde se narra
el poema épico de Beowulf.

Como una metifora, se dio el nom-
bre de Beowulf a un nuevo esquema de
cémputo de alto rendimiento, caracte-
rizado por el uso de la tecnologfa de
cémputo destinada al usuario doméstico
(hardware comodity), campo hasta ese mo-
mento dominado por las supercompu-
tadoras (main _frames), sus opresivos cos-
tos y sus largos tiempos de cilculo.

Un cluster Beowulf consta bisica-
mente de un conjunto de computadoras
de bajo costo interconectadas entre si a
través de una tecnologfa de red de 4rea
local (LAN por su siglas en inglés), que
corren con un sistema operativo tipo
UNIX (Linux de forma natural) de c6-
digo abierto y ejecutan aplicaciones pa-
ralelas programadas con algin modelo
estindar de envio de mensajes*y biblio-
tecas matemadticas.

En 1993 la mayoria de las condicio-
nes necesarias para el surgimiento del
primer cluster de computadoras perso-
nales (PC) estaba dada: la aparicién en el
mercado del procesador Intel 80386, el
mayor desarrollo de la compaifa Intel
desde su predecesor el 80286, el relativo
bajo costo de las memorias de acceso
aleatorio directo (DRAM por sus siglas
en inglés) de estado sélido con capaci-

dades de hasta 8 Mbytes en un solo mé-
dulo, discos duros con capacidad de al-
gunos cientos de Mbytes, tarjetas de in-
terconexién tipo Ethernet de 10 Mbps y
concentradores de bajo costo, aunados
al naciente sistema operativo Linux y la
madurez del modelo de envio de men-
sajes Parallel Virtual Machine (PVM).
Como complemento habfa que re-
solver un problema real; la NASA, a tra-
vés del Programa Federal de Cémputo
de Alto Rendimiento y Comunicacién
(HPCC por sus siglas en inglés) y el
Proyecto Cientifico Tierra y Espacio del
Centro de Vuelos Espaciales Goddard,
requerfa un equipo de cémputo capaz
de almacenar, manipular y desplegar
grandes conjuntos de datos, producto
del procesamiento de aplicaciones que
corrfan en maquinas masivamente pa-
ralelas (MPPs). Lo anterior no deberfa
exceder el equivalente del costo de una
estacién de trabajo cientifica de la época,
del orden de cincuenta mil ddlares, po-
seer una capacidad de almacenamiento
de por lo menos 10 Gbytes y proveer un
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llamado Wiglaf (figura 2) se puso en
operacién. Basado en dieciséis procesa-
dores Intel 80486 de 66 MHz (que répi-
damente fueron cambiados por unos de
100 MHz) y rendimiento tedrico pico
de 74 Mflops, mostrd ser un importante
rival para las MPPs de su época (tales
como las Intel Paragon y la TMC CM-5
con costos muy superiores). En 1995
apareci6 el segundo cluster Beowulf,
denominado Hrothgar, con dieciséis pro-
cesadores Intel Pentium y conexién tipo
Fast Ethernet (100 Mbps), con rendi-
miento de 280 Mflops. Para finales de
1996 apareci6 la tercera generaciéon de
clusters Beowulf, Hyglac del Jet Pro-
pulsion Laboratory (JPL) y Loki de Los
Alamos National Laboratory (LANL),
basados en procesadores Intel Pentium
Pro, con rendimientos sostenidos por
encima de 1 Gflops, que se convirtieron
en los ganadores del premio Gordon
Bell en 1997 por su inmejorable rela-
cién costo-rendimiento. Hoy 304 de las
500 supercomputadoras més ripidas del
mundo son clusters [4] con rendimien-

Un cluster Beowulf consta de un
conjunto de computadoras de bajo costo
interconectadas entre si

amplio ancho de banda de comunicacién
hacia la consola de despliegue. El reque-
rimiento inicial era cercano a 1 Gflops®
de rendimiento tedrico pico. En un ani-
lisis comercial de las soluciones existen-
tes en el mercado de la época se pudo
ver que habia sistemas cuyos precios os-
cilaban entre diez y veinte veces el pre-
supuestado. La solucién: construir un
equipo basado en componentes de cém-
puto destinados al mercado doméstico.
Los estudios iniciales mostraban que
con este esquema era posible cumplir
con todos los requerimientos estableci-
dos, excepto uno, el del rendimiento de
1 Gflops.

El proyecto Beowulf fue oficialmen-
te inaugurado en el otofio de 1993. A fi-
nales de 1994, el primer sistema Beowulf,

tos superiores a 1.5 Tflops (1.5 x 101
flops), en quinto lugar destaca el equipo
del Centro Nacional de Supercémputo
de Barcelona, con 4,800 procesadores y
un rendimiento tedrico pico de 42.1
Ttlops.

Arquitectura de un cluster
Beowulf
Un cluster Beowulf opera bajo el esque-
ma “amo—esclavo”; es decir, el amo es el
nodo de cémputo encargado de admi-
nistrar y distribuir el trabajo a cada uno
de los nodos esclavos a su mando, cuya
tnica funcién es el procesamiento nu-
mérico de una aplicacién en particular,
de acuerdo con las instrucciones dadas
por el nodo amo.

Existen tres componentes funda-
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mentales a tener en cuenta durante la
seleccién y construccién de un cluster
procesador numérico, la cantidad y ve-
locidad de la memoria de acceso aleato-
rio (RAM) y el tipo de interconexién
entre los nodos del cluster, estos com-
ponentes definirdn la capacidad de pro-
cesamiento numérico del cluster y el
tipo idéneo de aplicaciones a procesar.

Procesadores

Existen tres familias principales de pro-
cesadores que se emplean en la cons-
truccién del computo de uso domestico
y que son la base de construccién de un
cluster Beowulf. Los procesadores Intel

Figura 2. Wiglaf, construido a finales de 1994
en los laboratorios de la NASA; fue el primer
sistema Beowulf de la historia, basado en
dieciséis procesadores Intel 80486 de 66 MHz.

x86 (procesadores de 32 bits tales como
el Pentium y XEON), x86_64 (de 64
bits como el XEON 64) y los Intel Ita-
nium; los procesadores IBM/Motorola
Power PC y la familia de procesadores
AMD x86 (Athlons) y AMD x86_64
(AMD64, Opteron). En la tabla 1 se
muestran los tipos principales de proce-
sadores de cada una de las familias refe-
ridas, ya que son los mis empleados en
la construccién de los cluster Beowulf.
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medida estd dada en millones de ope-
raciones en punto flotante por segundo
(Mflops).

Cache Size: Se refiere a la capacidad
en Kbytes de la memoria predictiva, que
sirve de intermediario entre el procesa-
dory la memoria principal (RAM). Esta
memoria se considera como memoria
de acceso ultrarripido, lo que permite
incrementar la velocidad del flujo de in-
formacién al reducir la latencia que pre-

Existen tres familias principales de
procesadores para construir clusters

Beowulf

Las caracterfsticas a considerar en la
seleccidn del tipo de procesador son las
siguientes:

Processor Clock Rate: Se refiere a la
frecuencia en Mhz de la sefial primaria
en el procesador, la cual determina la
relacién en la que se procesan las ins-
trucciones (operaciones).

Peak Floating Point Performance: Es una
relacién indicativa del ntimero de ope-
raciones que el procesador puede aten-
der y procesar en un ciclo de reloj. Su

senta la memoria RAM. Los nuevos
procesadores pueden presentar hasta tres
niveles jerarquizados de memoria cache
L1, L2y L3 con capacidades distintas.
En la actualidad es posible conseguir
procesadores de bajo costo con frecuen-
cias de operacién muy altas (rangos que
van desde 1.8 GHz hasta 3.8 GHz), ca-
paces de realizar dos, tres o cuatro ope-
raciones de punto flotante por ciclo de
reloj, lo que da como resultado proce-
sadores con rendimientos tedrico picos

Tabla 1. Algunos de los procesadores mis empleados en la construccién de los clusters Beowulf

Procesador Arquitectura
Intel PIVHT 32 bits

Intel PIVHT Extreme 32 bits
Edition”

Intel XEON* 32 bits

Intel XEON® 64 bits

Intel Itanium?2 64 bits
AMD Athlon 64 32y 64 bits
AMD Opteron™ 32y 64 bits
IBM—Motorola 64 bits

PowerPC 970
* Con opcién de doble niicleo (dual core)-

Frecuencia Cache
2.80-3.80 GHz L2 2MB
3.20-3.73 GHz L2 2MB
1.40-3.20 GHz L2 256y 512 KB

L3 512KB, 1,2

y4MB
2.83-3.66 GHz L2 1MB

L34y8MB
1.0-1.66 GHz L132 KB

L2 256 KB

L3 1.5-9 MB
1.80-2.40 GHz L1 64 KB

L2 256, 512 KB

y 1 MB
1.80-2.80 GHz L2 1MB
1.0-22GHz 12512 KB

Bus frontal Tecnologia
800 MHz 90 nm

800 y 1066 90 nm
MHz

400y 533 90 nm
MHz

667 MHz 90 nm

400, 533 y

667 MHz

2000 MHz 90 nm

1000 MHz 90 y 130 nm
300 MHz 90 y 130 nm
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de las unidades a las decenas de Gflops
manteniendo una buena relacién cos-
to-beneficio.

32 bits vs 64 bits

Para elegir entre utilizar una arquitec-
tura de procesador de 32 bits o una de
64 bits se deben tener en cuenta dos fac-
tores: los requerimientos en memoria
de las aplicaciones que se van a utilizar y
el costo planeado en la construccién del
cluster Beowulf.

Las arquitecturas de 32 bits tienen
frecuencias de operacién muy altas e in-
cluso en algunos casos cuentan con op-
ciones de tecnologias de hebras (hyper-
treading) o, recientemente, tecnologfas de
doble nticleo por procesador (dual core),
lo que garantiza grandes velocidades de
procesamiento que en general compen-
san su desventaja en el ntimero de ope-
raciones que pueden realizar por ciclo de
reloj (dos para procesadores tipo Intel
PIV). Su principal desventaja es el limite
de 4GB de memoria RAM a la que pue-
den tener acceso.

Las arquitecturas de 64 bits trabajan
de manera holgada con aplicaciones que
involucran el manejo de grandes con-
juntos de datos, como video digital,

Mirame, 1999. Pablo
Amor. Oleo sobre
tela

(180 x 200 cm).
Detalle.

gramadas en un principio para arquitec-
turas de 32 bits por lo general requieren
un proceso de migracién, que en ocasio-
nes implica la reescritura de cédigo.

El anilisis de rendimiento entre es-
tas dos arquitecturas es otro factor im-
portante a considerar en la seleccién; un
ejemplo: tomemos dos procesadores de
la compaifa Intel: el Intel PIV de 32
bits con frecuencia de 3.2 GHz® capaz

Las arquitecturas de 32 bits tienen
frecuencias de operacion muy altas

y gran velocidad

cémputo cientifico y grandes bases de
datos, el limite de memoria RAM a la
que pueden acceder es de varios cientos
de GB. Su desventaja principal es la fre-
cuencia de operacion baja, situacién que
compensan con un incremento en el
namero de operaciones de punto flo-
tante que pueden realizar por ciclo de
reloj (cuatro para un procesador tipo
Intel Itanium?2).

El empleo de las arquitecturas de 64
bits requiere que el sistema operativo sea
extensivamente modificado para aprove-
char las ventajas de las caracteristicas de
esta arquitectura. Las aplicaciones pro-

de realizar dos operaciones en punto
flotante por ciclo de reloj y el Intel
Itanium?2 de 64 bits con frecuencia de
operacién de 1.5 GHz y capacidad de
cuatro operaciones en punto flotante
por ciclo de reloj.

El rendimiento tedrico pico (Gflops)
= [frecuencia de reloj del CPU (GHz)]
* [ntmero de operaciones de punto flo-
tante por ciclo de reloj] * [ntimero de
CPUs].

Itanium?2 = [1.5 GHz] * [4] = 6 Gflops
Pentium IV = [3.2 GHz] * [2] = 6.4 Gflops
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En este ejemplo se observa un rendi-
miento comparable, situacién que no es
igual cuando se comparan costos; en el
momento de escribir este articulo, el pre-
cio de un procesador PIV como el men-
cionado oscilaba entre 210 y 270 délares,
mientras que un Itanium?2 con las carac-
teristicas senaladas costaba entre 1,500 y
4,000 dolares.

Este hecho generalmente rige la se-
leccién del procesador cuando se quiere
construir un cluster Beowulf; sin em-
bargo, recuerde que si sus aplicaciones
requieren cantidades de memoria RAM
superiores a 4 GB por procesador, su se-
leccién debe encaminarse a las arquitec-
turas de 64 bits.

Recientemente AMD introdujo en
el mercado un procesador que combina
el uso de 32y 64 bits (AMD Opteron),
con lo que se obtienen ganancias en ve-
locidad de procesamiento y migracion
transparente de las aplicaciones de 32 a
64 bits; cuenta con frecuencias de hasta
2.6 GHz, dos operaciones de punto flo-
tante, sin la limitante de los 4 GB de
memoria RAM y con la opcién de doble
ntcleo —todo esto a un precio que va
de los 550 délares con nicleo sencillo a
los 2,200 ddlares con doble nicleo—, el
nuevo procesador se presenta como una
excelente alternativa que preserva la me-
jor relacién costo-beneficio deseable en
un cluster Beowulf.
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Memoria principal

La cantidad y velocidad de la memoria
de acceso aleatorio (RAM) es otro de los
componentes cruciales a tomar en con-
sideracién en la construccién de un clus-
ter Beowulf. Actualmente, al construir
un cluster Beowulf se piensa en nodos
que cuenten con cantidades de memoria
RAM de por lo menos 1 GB por proce-
sador, con la posibilidad de tener mother-
boards con capacidades de hasta 16 GB,
lo cual permite que en un esquema de
dos procesadores por motherboard, cada
uno disponga de hasta 8 GB de RAM.

El tipo de memoria empleado hoy es
el llamado DDR-SDRAM (Double Da-
ta Rate Synchronous Dymanic Random
Access Memory), que opera en frecuen-
cias que van de 100 MHz a 200 MHz,
en transmisiones de 8 bytes por vez, con
lo que se obtienen tasas de transferencia
de datos® que van desde 1,600 MB/s
(para DDR de 100MHz) a 3,200 MB/s
(para las de 200 MHz) entre el proce-
sador y la memoria principal.

En la actualidad es posible construir
clusters Beowulf con dos esquemas de
uso de la memoria principal: el de me-
moria distribuida, en el que el total de
memoria a la que un procesador tiene
acceso es tinicamente aquella que se en-
cuentra fisicamente instalada en su no-
do y la memoria de los demds nodos es
inaccesible; recientemente y debido so-
bre todo a los grandes anchos de banda
que proveen las nuevas tecnologfas de
interconexion es posible emplear el es-
quema que se ha explotado en las super-
computadoras, el de memoria comparti-
da (sharememory); es decir, el total de la
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Sin alacrdn, diablo, 2000. Pablo Amor. Oleo sobre tela (180 x 200 cm). Detalle.

memoria a que tiene acceso un proce-
sador es la suma de las cantidades de
memoria RAM de cada uno de los no-
dos. En general, la eleccién de usar uno
u otro esquema depende del tipo de
aplicacién. En la prictica los nuevos
clusters Beowulf combinan los dos es-
quemas de acceso a la memoria y cuen-
tan con por lo menos dos procesadores
por nodo (o motherboard) que hacen uso
compartido, de manera local, de la
memoria disponible en su motherboard y
en conjunto dentro del cluster de me-
moria distribuida al no tener acceso a la
memoria del resto de los nodos. Este he-
cho también debe tomarse en cuenta en
los esquemas de programacién paralela.

Interconexion

Un cluster Beowulf] al estar formado
por nodos independientes, necesita con-
tar con algin esquema de interconexion

entre ellos. Las caracteristicas de super-
cémputo de un cluster Beowulf las da la
interconexion, pues éste es el medio por
el cual todos los nodos del cluster inter-
cambian informacién entre si, lo que
permite el procesamiento de una apli-
cacién de manera conjunta. Un costo
importante del total presupuestado para
la construccién de un cluster Beowulf
es el hardware de interconexién, debido
a que una buena conexién de red entre
nodos garantiza un eficiente intercam-
bio de datos entre ellos.

La seleccion del hardware de conec-
tividad incluye equipo que provea del
mayor ancho de banda posible, con la
latencia mis baja, es decir el canal mis
grande por el que fluirdn los datos, con
el tiempo mis bajo de respuesta en el
envio y/o recepcién de la informacién.

Las tecnologfas disponibles actual-
mente van desde las econdmicas, basa-

Tabla 2. Tecnologia de conectividad empleada en la construccién de los clusters Beowulf.

Compaiifa Tecnologia
3Com Fast Ethernet UTP!

3Com Gigabit Ethernet UTP

Myrinet Fibra 6ptica
Quadrics UTP, Fibra 6ptica
Infiniband Fibra 6ptica

! Par trenzado de cobre.

Ancho de banda Latencia (MPI)
100 Mb/s >100us

1 Gb/s 40us

10 Gb/s 2us

7.2 -115.2 Gb/s 1.29us

20 — 60 Gb/s 2.7us

Costo
(délares)*

1,360.00
4,960.00
21,720.00
30,852.00
ND

* Los costos son aproximados y estin basados en una configuracién de 16 nodos; se incluye el costo de todos los componentes necesarios para la
conexién. Precios tomados directamente de los sitios en Internet de los fabricantes
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das en cables de par trenzado de cobre
con hardware activo (tarjetas de red y
switches) Fast Ethernet, con anchos de
banda miximos entre 100 Mbytes/s y
1,000 Mbytes/s, hasta las tecnologias de
conexién basadas en fibra dptica que
proveen anchos de banda de decenas de
Gbytes/s con latencias tan pequenas co-
mo 2us. En la tabla 2 se muestra la com-
paracién de las tecnologfas de interco-
nexién disponibles y sus costos apro-
ximados.

En la eleccién del tipo de tecnologia
de interconexién, nuevamente el cono-
cimiento previo de las aplicaciones que
se van a utilizar en el cluster es un factor
determinante, eso obedece a que algu-
nas aplicaciones requieren intercambiar
informacién entre los nodos durante to-
do el proceso de cilculo, mientras que
otras distribuyen los procesos al inicio
del cilculo y no necesitan informacién
posterior hasta el final, cuando envian
sus resultados al nodo colector. En el
primer caso disponer del mayor ancho
de banda posible con la latencia mas ba-
ja es garantia de un calculo ripido y efi-
ciente, en tanto que en el otro caso la

Figura 3. a) y b) Los orbitales moleculares
mads bajos en energfa sin ocupacién
(LUMO), en el estado base del cimulo de
Mg4. ¢) El orbital molecular més alto en
energfa con ocupacién (HUMO).

latencia pasa a segundo término, ya que
en esta situacién es mas importante con-
tar con procesadores muy veloces. En
resumen, la latencia baja cuesta y cuesta
mucho (véase la tabla 2).

En fechas recientes y como herencia
de la experiencia obtenida en la cons-
truccién de supercomputadoras, com-
paiifas como Cray y Silicon Graphics
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ofrecen esquemas alternativos de in-
terconexién directa entre procesadores
(NUMALink para los equipos SGI
Altix y Rapid Array Interconnect para
los equipos Cray serie XD1) sin el em-
pleo de switches intermediarios, con an-
chos de banda sostenidos superiores a
20 Gbytes/s y latencias de hasta 1.8 us
(para RAI de Cray).

Tabla 3. Algunos de los cédigos de modelacién molecular mis empleados en la ciencia de materiales

Cédigo Paralelizacién

ABINITS MPI

CASINOS MPI

CASTEP® Share Memory

CPMDS MPI

GAMESS® Share Memory
TCP/IP sockets

Gaussian® Linda

Jaguar®© Share Memory

NWChem® TCGMSG, MPI

PWSCF¢ MPI

Siesta® MPI

Meétodos Versién — Capacidad Site

DFT-PlaneWave 3.0 Energia total

Seudopotenciales Densidad de cargas http://www.abinit.org/
Estructura electrénica

Quantum Montercarlo 1.8.1 Estructura electrénica http://www.tcm.phy.cam.ac.uk/

DFT ND Propiedades de sélidos  http:/www.accelrys.com/
Interfaces
Superficies

DFT-PlaneWave 3.9.2 Dindmica molecular http://www.cpmd.org/

RHF, ROHF, URHF 2005 Estructura electrénica http://www.msg.ameslab.gov/

UVD, DFT, etc.
RHEF, URHEF, DFT,
CCSD(T), MP2, MP3, 03

MP4, CI, etc.

DFT 6.0
RHF, UHEF, ROHEF, 4.7
DFT, MP2, CCSD(T),

ClI, etc.

DFT-PlaneWave 215
DFT 1.3p
Seudopotenciales

G Gratuito, previa firma de convenio de no usarse con fines comerciales.

€ Comercial, requiere licencia de uso.

Estructura electrénica

Estructura electrénica

Estructura electrénica

Estructura electrénica
Estructura electrénica

http://www.gaussian.com/

http://www.schrodinger.com/

http://www.emsl.pnl.gov/

http://www.pwscf.org/
http:/www.uam.es/
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Aplicaciones de los cluster
Beowulf en la ciencia

de los materiales

La ciencia de los materiales encontrd en
los clusters Beowulf una dtil herra-
mienta para sus crecientes necesidades
de cémputo, situacién que oblig a que
cada vez sea mayor el ndmero de cédi-
gos que son portados para clusters. La
disminucién en el costo de los equipos
de cémputo y las ganancias debidas a la
mejorfa en los tiempos de procesamien-
to’ son algunas de las ventajas que se
obtienen con el empleo de clusters. La

Recostada con bruma, 1999. Pablo Amor. Oleo sobre tela (75 x 180 cm). Detalle.

densidad (DFT).

figura 3 muestra el resultado de una
modelacién de la estructura electrénica
para el estado base en un ctimulo de
Mg, [5].

En la tabla 3 aparece un resumen de
algunos de los cédigos de modelacion
molecular empleados hoy en las investi-
gaciones en la ciencia de los materiales
que han sido exportados a los ambientes
de clusters.

Un hecho importantes que se debe
seflalar en el momento de realizar un
calculo en un cluster Beowulf es el gra-
do de paralelizacién del c6digo emplea-

L,
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do; ningin cédigo de ningin tipo es
cien por ciento paralelizable, esto signi-
fica que en ningun caso el tiempo de
procesamiento se reducird de forma li-
neal con el incremento de procesadores
para el cdlculo. En cada una de las apli-
caciones empleadas en un cluster Beo-
wulf existe un nimero éptimo de pro-
cesadores con los que se obtiene el ma-
ximo rendimiento posible.

En la figura 4 se muestra una prueba
de rendimiento para el cédigo NW-
Chem [6]; en un célculo de teorfa de
funcionales de la densidad (DFT) se ob-
serva el rendimiento relativo con el in-
cremento de nodos, con el miximo de
rendimiento en 20 nodos (40 procesa-
dores) [7].

Conclusiones

Los clusters Beowulf revolucionaron el
mundo del supercémputo y volvieron
accesible el poder de cémputo. La ciencia
de los materiales ha sido una de las dreas
cientificas que mds se ha beneficiado con
el esquema de clusters, ya que le permite
estudiar agregados atémicos cada vez mis
grandes y de mayor complejidad.

El miximo rendimiento que se pue-
de obtener de un cluster Beowulf es
cuando se destina completamente a una
aplicacidn especifica y se sintoniza para
ella. Los clusters no son la solucién para
todos los problemas relacionados con
célculos intensivos, sobre todo en situa-
ciones en las que las aplicaciones tienen
un grado de paralelismo muy bajo y sus
requerimientos de memoria son muy
grandes.

Durante la construccién de un clus-
ter Beowulf siempre debe prevalecer la
mejor relacién costo-beneficio[8], to-
mando como base las caracteristicas de
las aplicaciones a emplear.

Notas

!'La funcién de onda contiene toda la in-
formacién posible que se puede obtener
del sistema en cuestion.

2 La comprensién mds notable de una es-
tructura molecular durante este periodo
ocurrid en 1953, con el descubrimiento,
realizado por Watson y Crick, de la es-
tructura de doble hélice del ADN.
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3 En promedio la vida atil de una super-
computadora es del orden de siete afios,
al cabo de ese periodo es necesario reem-
plazar totalmente el equipo, debido prin-
cipalmente a los altos costos de manteni-
miento, que superan el beneficio que se
obtiene. En general se debe mantener un
equilibrio en la relacién costo-beneficio.
*El estindar actualmente en uso del mo-
delo de envio de mensajes es el llamado
Message Passing Interface (MPI).

3 1Gflop = 1,000,000,000 de operaciones
entre nimeros reales por segundo.
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Los clusters Beowulf revolucionaron el mundo del supercomputo
al ofrecer soluciones ingeniosas y de bajo costo para resolver
problemas cientificos muy complejos

lo, Intel ya tiene en el mercado proce-
sadores Pentium IV con frecuencias de
3.8 GHz con HT; no se utilizaron en la
comparacién porque desconozco el pre-
cio aproximado en el mercado, que debe
estar por debajo del mis veloz de la serie
Itanium?2.

7 Relacién de transferencia = [frecuencia
del bus de la memoria (MHz)] - [2 (Do-
ble Data Rate)| * [8 (nimero de bytes
transferidos por vez)].

8 Existen dos tiempos importantes a
considerar en el momento de realizar
un cilculo: el tiempo de procesador y el
tiempo de pared; el primero se refiere al
tiempo que le tomé a los procesadores
concluir el cilculo; el tiempo de pared
es el tiempo que el usuario tiene que es-
perar para obtener el resultado. En ge-
neral el tiempo de pared es—=
varias veces mayor que el del proce-
sador.
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Roberto Escudero,
Premio Universidad Nacional
Autonoma de México

Pedro Bosch, Larissa Alexandrova y Ana Martinez, 1IM, UNAM.

oberto Escudero, uno de los editores de nuestra revista,

ha obtenido el premio Universidad Nacional Auténoma
de México en su edicién 2005. Es tanto el orgullo, que no po-
demos renunciar a escribir una nota destacando sus méritos y
su infatigable empefio, tanto en formar cientificos competen-
tes como en investigar en la frontera de la fisica. Este premio
no pasa de ser un reconocimiento tardio a un trabajo constan-
te y tesonero centrado en la superconductividad. Aqui podria-
mos describir con todo detalle los aportes del profesor, del in-
vestigador y de la persona al avance del conocimiento. Sin
embargo, estd a la disposicién de quien lo desee un articulo
biogrifico en la Gaceta UNAM. El propio Escudero, en el nt-
mero uno de Materiales avanzados, describe parte de sus intere-
ses mds recientes: sistemas nanoscépicos, superconductividad

y cuasicristales. No tiene caso repetir lo ya escrito y es ain
menos de nuestro agrado caer en las tablas de “namero de ar-
ticulos publicados (son mds de 138), citas (1100 veces), etcé-
tera”; Roberto Escudero esti muy por encima de todo eso.
Tan es asf que tenemos frente a nosotros una densisima sem-
blanza de seis paginas en la que se destaca que se doctoré en
la Universidad de Waterloo, Canad3, con una investigacién
sobre superconductividad, y llevé a cabo un posdoctorado con
estudios de ondas de densidad de carga, que es un fisico expe-
rimental, que ha montado a lo largo de treinta afios uno de los
laboratorios mis equipados y completos del mundo para lle-
var a cabo estudios a bajas temperaturas y estudios de propie-
dades electrénicas.

Preferimos que el lector pase por el pasillo en donde se

Puaisaje invernal.



48

encuentra el cubiculo de Roberto Escudero en el IIM, su
puerta estd siempre abierta, y que le eche un ojo a Roberto.
Quien no tenga esa posibilidad podrd observar la fotogratia
que anexamos. <Y eso por qué? Se nos ha ocurrido que se po-
drfa intentar adivinar la personalidad y los logros de nuestro
companero a partir de su apariencia. Asi lo hizo Javier Marfas
en su libro Miramientos (Alfaguara, 1997) para presentar la vi-
da de trece escritores espafoles.
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campos magnéticos intensos de hasta 17 teslas. Escoger sis-
temdticamente rayas o cuadros, que son patrones regulares,
nos lleva a los materiales cristalinos, a los cerdmicos como el
PrBa,Cu,O, o el Ba, K BiO, que tan bien conoce. La manga
corta de las camisas puede estar relacionada con uno de sus
rasgos caracterolégicos mis tipicos y es su transparencia. Se
deja ver. Nadie puede darse por engafiado, Roberto es “trans-
parente”, todos sabemos lo que piensa y, si no, basta pregun-

Roberto Escudero es un hombre preocupado por la precision
de las medidas, por la transparencia, por la ciencia...

La primera impresién cuando uno se encuentra con Ro-
berto Escudero, y asi lo hemos discutido nosotros tres, es su
extrema pulcritud. Las camisas casi siempre de rayitas son, en
general, de manga corta y son las més planchadas del instituto.
No cabe duda de que este rasgo delata a un individuo preo-
cupado por la exactitud, por la precision desmedida de las me-
didas. Y no nos equivocamos: en el laboratorio de Roberto
Escudero se miden temperaturas de 10 mK en presencia de

tarselo. Creemos que en todo el IIM no hay quien tenga una
mirada tan inquisitiva y aguda a pesar de los lentes, que son
los més sobrios: un par de vidrios montados en unos alambres
que apenas brillan. Ningin asomo de coqueterfa ni en el pei-
nado ni en la sonrisa. Es quizd esta claridad y esta nitidez en el
pensamiento y en la actitud las que lo han hecho popular en-
tre los estudiantes. Ha dirigido los trabajos de mas de treinta
estudiantes de diversos grados (diecisiete tesis de licenciatura,
ocho de maestria, ocho de doctorado y cuatro trabajos pos-
doctorales). Ha impartido una infinidad de cursos. Y sin em-
bargo, el primer contacto con Roberto es siempre “gélido”,
los colores frios, usualmente tirando hacia el azul, de su ropa
no desmienten esta observacién. Para comunicarse con €l hay
que “tunelar” esa barrera, y es que Escudero maneja la espec-
troscopia de tinel electrénico y la de contactos puntuales y ha
hecho tan suya la técnica que ya forma parte de su propio
comportamiento.

Ahora bien, si se logra cruzar ese corredor y se alcanza al
otro Roberto, aparece un cientifico apasionado, con un inten-
so brillo en los ojos que se intensifica cuando platica de sus
experimentos. Roberto en el fondo, y no tan en el fondo, es
una persona cilida y dispuesta siempre a explicarte, constante-
mente intentando compartir el conocimiento. Cuando lo ha-
ce se pone serio y formal, pero siempre termina con una
sonrisa satisfecha. Como buen investigador sabe distinguir y
apreciar al buen colega, reconoce al buen investigador o al
buen profesor y sin duda lo valora, pero eso si, perdona poco
al que se equivoca. Asi es Roberto Escudero, quien por su in-
teligencia y por su enorme capacidad de trabajo es hoy galar-
donado con el Premio Universidad Nacional.

iFelicidades, Roberto! —=
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