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Mensaje de bienvenida

Seguimos convencidos que la fisica ha aportado una cantidad practicamente
innumerable de beneficios a la sociedad y una de las areas es la fisica del estado solido
con contribuciones desde el punto de vista tedrico y experimental, es aspectos
cientificos, tecnolégicos y de innovacién. Hoy en dia las aportaciones de la comunidad
mexicana en el area de estado so6lido son reconocidas a nivel mundial permitiendo el
entender aspectos fundamentales de esta drea para mejorar dispositivos e innovar en
la creacién de nuevos y mejores sistemas. Y como sabemos es de suma importancia
que en nuestro pais existan foros en los cuales podamos discutir sobre los temas de
investigacion del estado sélido que se encuentran vigentes en la sociedad de
cientificos mexicanos, ademas de los foros internacionales. Por esta razon, como ya es
tradicion, estamos aqui para llevar a cabo la Séptima Reunién Anual de la Division de
Estado Sélido de la Sociedad Mexicana de Fisica en la Ciudad de Zacatecas, Zacatecas.

En esta séptima edicion de la Reunion Anual de la Division de Estado Soélido y como
parte de las actividades se han incluido: conferencias invitadas, contribuciones orales
y una sesion de posters donde convergen reconocidos investigadores, jovenes
investigadores, estudiantes de licenciatura y posgrado. Ademas, se le otorgara un
reconocimiento al Dr. José Luis Moran Ldpez, Investigador del Instituto Potosino de
Investigacion Cientifica y Tecnoldgica (IPICyT), por sus importantes aportaciones a la
fisica del estado so6lido, el cual es el segundo de los muchos reconocimientos que la
comunidad de estado solido harda a los cientificos que han realizado aportes
importantes a la fisica del estado sélido en nuestro pais, entro los cuales seguramente
figuraran en un fututo algunos de los aqui presentes.

Finalmente, no me queda mas que darles la mas cordial bienvenida a la muy noble y
muy leal Ciudad de Zacatecas, esperando que este foro sea de gran provecho para
todos los asistentes y que sirva como punto de partida para establecer colaboraciones,
fortalecer las existentes y discutir de temas en comun. Asi mismo, agradezco a todos y
cada uno de ustedes por la presentacion de sus trabajos, su asistencia y su
colaboracion en la realizacion de esta reunion.

Juan Carlos Martinez Orozco
Presidente de la DES-SMF
2017-2018
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Diagramas de fase de nanoaleaciones. | Sergio Mejia-Rosales.

Universidad Auténoma de Nuevo Ledn, CICFIM-Facultad de Ciencias Fisico-Matematicas, San Nicolas de
los Garza, N.L. 66455, México.

Para lograr un entendimiento adecuado del comportamiento de nanoaleaciones, es
necesario conocer su diagrama de fase, pues es a partir de este diagrama que es
posible predecir cuando una particula de determinada geometria y composicion
conservara su estructura cristalina, lo que tiene diversas consecuencias pragmaticas.
Por medio de un conjunto de simulaciones de dindmica molecular, investigamos el
diagrama de fases de varias nanoaleaciones, considerando la geometria original de la
nanoparticula y su composicion. En particular, Realizamos un conjunto de
simulaciones de Dindmica Molecular para investigar el comportamiento de fusion de
nanoestructuras icosaédricas y decaedrales de Cu-Au de hasta 4 nm a varias
concentraciones relativas. Cada particula se utiliz6 como entrada para una serie de
corridas MD candnicas, con una temperatura inicial de 300 Ky un aumento de T de 20
K en cada corrida hasta alcanzar 1300 K. Utilizamos el potencial interatdmico cuantico
de Sutton y Chen para aleaciones en las series MD. Se midieron la energia
configuracional media y el criterio de Lindemann para la estimacién de las
temperaturas de fusién. Se monitoreé la difusion de los dos metales a lo largo del
volumen de las particulas y se compararon los resultados con predicciones tedricas y
observaciones experimentales. Se encontr6 que el punto congruente de fusidn se
corre hacia valores de concentraciones grandes de Cu, en concordancia con las
predicciones de Guisbiers et al. basadas en argumentos termodinamicos. Se presentan
también resultados para nanoaleaciones de AuPd.

Correo electronico: sergio.mejiars@uanl.edu.mx
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Canales de fragmentacion en cimulos de 6xidos de Indio. | F. Aguilera-Granja.

R. H. Aguilera del Toro'?, F. Aguilera-Granja?, L. C. Balbas? y Andrés VegaZ.
1nstituto de Fisica, Universidad Auténoma de San Luis Potosi, 78000 San Luis Potosi, México
2Departamento de Fisica Tedrica, Atémica y Optica, Universidad de Valladolid, E-47011, Valladolid,
Espafia.

Uno de los 6xidos conductores transparentes mas estudiados es el 6xido de indio
debido a su gran relevancia tecnoldgica. Este compuesto se utiliza en una variedad de
aplicaciones tales como células solares, pantallas de emisiéon de campo, baterias de
iones de litio, biosensores a nanoescala y sensores de gas, entre otros. Al reducir el
tamafo y la dimensionalidad, las propiedades conductoras y dpticas cambian, ya que
la banda prohibida y la adsorcion éptica dependen de una estructura electrénica que a
su vez esta conectada con la disposicion atomica y la simetria del potencial iénico. Por
lo tanto, las nanoparticulas de 6xido de indio también son relevantes en una variedad
de contextos. Por ejemplo, se ha demostrado que la capacidad de deteccidn del 6xido
de indio aumenta al disminuir su tamafo y dimensionalidad. Las nanoparticulas de
oxido de indio han sido sintetizadas por varias técnicas en el contexto de esas
aplicaciones. Sin embargo, la investigacién sobre nanoparticulas de 6xido de indio
desde el punto de vista fundamental atin es escasa. Elucidar la estructura atémica y
electronica de pequefios grupos de 6xido de indio es atractivo para comprender sus
propiedades y para disefiar nanoparticulas déptimas para diferentes propositos
tecnoldgicos. Mediante calculos Teoricos del Funcional de Densidad en la
Aproximacion de Gradiente Generalizada para intercambio y correlacion,
investigamos las estructuras atémicas y electrénicas de los clusteres de 6xido de indio
neutro y cargado InnOm con n = 1-6 y m = 1-8, asi como relacionados propiedades
como el potencial de ionizacién o la afinidad electrénica. En base a las diferencias de
energia total entre los clusters de estado fundamental obtenidos, exploramos los
canales de fragmentacién respectivos y los comparamos con los observados
recientemente en las mediciones de foto-disociacion.

Correo electronico: faustino@ifisica.uaslp.mx

ESCUELA

16
NACIONAL .

SsERoiES o9 CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ
g — A



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

Superconductores y semiconductores nanométricos. | Luis Antonio Pérez Lopez.
Instituto de Fisica, Universidad Nacional Auténoma de México

Los materiales superconductores y semiconductores de tamafio macroscépico han
sido ampliamente estudiados desde hace muchas décadas, pero el entendimiento de
sus propiedades fisicas, cuando su tamafio es del orden de nanémetros, ha adquirido
mayor relevancia en los ultimos afios gracias al desarrollo de técnicas experimentales
que permiten la sintesis y manipulacién de la materia en la nanoescala. En ésta platica
presentaremos nuestras investigaciones sobre los efectos que el confinamiento
cuantico tiene en las propiedades fisicas de superconductores y semiconductores. Por
una parte, estudiamos dichos efectos sobre el estado base superconductor a partir del
formalismo de Bogoliubov-de Gennes y un modelo de Hubbard [1]. En particular,
consideramos un arreglo periédico bidimensional de nanogranos superconductores
rodeados por fronteras aislantes, metalicas o superconductoras. Los resultados
muestran un claro incremento en la brecha superconductora y la temperatura critica
inducida por el confinamiento de los electrones en los granos, siendo mayor en el caso
de la frontera aislante [2]. Por otra parte, el control y modulacién de las propiedades
electronicas de nanoalambres semiconductores son importantes para el disefio de
dispositivos electronicos con aplicaciones especificas. En particular, hemos estudiado
como puede modificarse la brecha semiconductora de nanoalambres de silicio y
carburo de silicio por medio de la pasivacidn superficial y/o el dopaje molecular [3, 4].
Mas aun, una posible aplicacion de estos nanomateriales consiste en la deteccién de
gases toxicos. En particular, nuestros estudios tedricos, basados en la Teoria del
Funcional de la Densidad, indican que los nanoalambres de silicio pueden ser tutiles
para detectar moléculas de gases tales como el CO, NO, SOz y NO: [5], y que dicha
capacidad puede incrementarse afiadiendo impurezas de B, Al o Ga [6].

Agradecimientos: Apoyo otorgado por medio del programa UNAM-PAPIIT IN107717 y la “Catedra
Marcos Moshinky”. Los cdalculos presentados fueron realizados en la supercomputadora Miztli de la
DGTIC-UNAM.

[1] L.A. Pérez, C.G. Galvan, C. Wang, ]. Supercond. Nov. Magn. 29, 285 (2016).

[2] C.G. Galvan, ].M. Cabrera-Trujillo, L.A. Pérez, C. Wang, Phys. Status Solidi B 253, 1638 (2016).

[3] A. Miranda, L.A. Pérez, Comp. Mater. Sci. 111, 294 (2016).

[4] F. de Santiago, A. Trejo, A. Miranda, E. Carvajal, L.A. Pérez, M. Cruz-Irisson, ]. Mol. Model. 23, 314
(2017).

[5] A. Miranda, F. de Santiago, L.A. Pérez, M. Cruz-Irisson, Sensor. Actuat. B Chem. 242, 1246 (2017).

[6] F. de Santiago, A. Trejo-Banos, A. Miranda, F. Salazar, E. Carvajal, L.A. Pérez, M. Cruz-Irisson,
Nanotechnology 29, 204001 (2018).

Correo electronico: lperez@fisica.unam.mx
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Simulaciones computacionales para estudiar el nanomundo: adsorcion de atomos y
moléculas en superficies. | Noboru Takeuchi.

Centro de Nanociencias y Nanotecnologia, Universidad Nacional Auténoma de México, Ensenada, Baja
California, México
Departamento de Quimica, Universidad de California Riverside

Las simulaciones computacionales son una herramienta muy importante para
estudiar el nanomundo. En esta conferencia revisaremos algunas lineas de
investigacion que hemos desarrollado con el uso de simulaciones computacionales
basadas en la Teoria del Funcional de la Densidad y presentaremos algunos resultados
recientes. Mostraremos como podemos combinar esta teoria con diferentes técnicas
experimentales para modificar las propiedades magnéticas de nanopiramides de
nitruro de manganeso y de superficies de cobre con la adsorcién de moléculas de
acido formico e hidracina. También mostraremos como podemos usarla para disefiar
sistemas que puedan ser usados para atrapar moléculas contaminantes como el
dioxido de azufre usando un sistema bidimensional como el siliceno.

Se agradece a la DGAPA-UNAM proyecto IN100516 por apoyo econdémico parcial, a la DGAPA-UNAM
por una beca para realizar una estancia sabatica en la Universidad de California, Riverside. Los célculos
se realizaron en el Centro de Supercémputo de la DGCTIC-UNAM, proyecto LANCAD-UNAM-DGTIC-051.

Correo electrénico: takeuchi@cnyn.unam.mx
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Electrodepdsito: una técnica versatil para crecimiento de peliculas delgadas
semiconductoras y luminiscentes. | Ma. Estela Calixto.

Instituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apdo. Postal J-48, Puebla, Pue. 72570,
México.

El electrodeposito (ED) es un método quimico de preparacion de materiales que ha
sido mayormente utilizado en recubrimientos metalicos para la industria automotriz,
joyeria, aeroespacial, petréleo y gas, electronica, etc., éste se basa en reacciones
electroquimicas (redox) donde hay transferencia de electrones de una sustancia a
otra. El ED también puede utilizarse para recubrimientos superficiales para
proteccion, decoracion, proteccidon + decoracion y aplicaciones tecnolégicas. Es en este
ultimo punto donde el ED adquiere relevancia, ya que al ser una técnica
excepcionalmente versatil puede utilizarse no solo para el deposito de metales (Au,
Ag, Cu, Ni, etc.) y semiconductores (CdS, CulnxGaixSez, CdTe, ZnO, etc.) para
aplicaciones en celdas solares sino también para materiales dieléctricos, como es el
caso de los fluoruros metalicos (NaF, CaFz, YF3 NaYF4 CaYFs, etc.) dopados con
lantanidos trivalentes para investigacion de laseres de estado sdlido en dimensiones
reducidas. En este trabajo se abordaran varios ejemplos de los materiales
semiconductores en pelicula delgada antes mencionados obtenidos por ED y se
mostraran resultados de la conversion espectral de matrices dieléctricas de fluoruros
metalicos co-dopadas con iones de Er3+-Yb3* mediante el proceso de conversion
ascendente de la luz (up-conversion, en inglés). Tedricamente es posible mejorar las
eficiencias de conversion de las celdas solares mediante la absorcion adicional de luz
en el NIR/IR (alta energia) del espectro solar y emitirla en el VIS (baja energia), donde
puede ser aprovechada de manera efectiva en celdas solares tradicionales de silicio
y/o de pelicula delgada.

Correo electroénico: ecalixto@ifuap.buap.mx
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Effects of the Geometry on the Electronic Properties in Semiconductor Elliptical
Quantum Rings. | C. A. Duque.

C. A. Duque*3, J. A. Vinasco.1, A. Radu?, E. Kasapoglu3, R. L. Restrepo#, A. L. Morales?, and M. E. Mora-
Ramos?®

1Grupo de Materia Condensada-UdeA, Instituto de Fisica, Facultad de Ciencias Exactas y Naturales,
Universidad de Antioquia UdeA, Calle 70 No. 52-21, Medellin, Colombia
2Department of Physics, "Politehnica” University of Bucharest, 313 Splaiul Independentei, Bucharest,
R0O-060042, Romania
3Faculty of Science, Department of Physics, Cumhuriyet University, 58140 Sivas, Turkey
4Universidad EIA, CP 055428, Envigado, Colombia and
5Centro de Investigacion en Ciencias-IICBA, Universidad Auténoma del Estado de Morelos, Av.
Universidad 1001, CP 62209 Cuernavaca, Morelos, México

The electron states in an elliptically-shaped GaAs quantum ring embedded in an
AlyGai1xAs matrix are investigated within the effective mass scheme with the finite
element method. The effects of geometry are espe-cially taken into account. Electron
energies and wave functions are reported as functions of the geometry.

During the last decades, the improvements in nanotechnology growth techniques
have made possible the manufacture of low dimensionality structures, such as
quantum wells (QWs), quan-tum dots (QDs), and quantum rings (QRs). The strong
technological interest in these structures is result of the ability of tailoring their
electronic properties, by means of size, shape, effect of impurities, and electric and
magnetic fields [1-3].

The QRs are particularly interesting, because of their outstanding electronic,
magnetic, and op-tical properties. Although the advances in growth techniques have
results in QRs with almost regu-lar geometries, the actual rings have more com-plex
shapes. Therefore, the elliptical QRs are an important focus of study, as they are more
realis-tic. Among the multiple applications are active medium in lasers, solar cells, and
THz range de-tectors [1, 4].

The 3D Hamiltonian in the framework of the effective mass and parabolic band
approximation is given by:

h? 1 1
H= —?V-(ﬁVw,z ) + V(X,y,Z), ( )
where and are position-dependent parameters. In order to solve the Schrédinger
equation for the Hamiltonian in Eq. (1), the finite element method (FEM) was used,
with Dirichlet boundary conditions. This method is a powerful tool to solve problems
on complex geometry.
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In Figure 1, some elliptically-shape QRs stud-ied are depicted. The rows from left to
right change the transversal cross section for triangular, parabolic, and square profile.
In the columns from top to bottom, the number of hills are taken as ze-ro, two, and
four (local hills are considered like QDs, labeled by h1 and h2). So, in this work the
energy levels of the confined electron in elliptical QRs and wave functions have been
calculated.

() e o

Fig. 1. Schematic representation of select elliptical quan-tum ring structures
considered in this work.

In this study the size, eccentricity, and height of the QRs were also taken into account
to investigate the electronic properties. Additionally, the effective band gap, as a
function of aluminum concentration-x for several number of hills, and transversal
profile section, was calculated.

References

[1] V. M. Fomin, Physics of Quantum Rings, Springer-Verlag, Berlin (2014).

[2] A. Lorke, R.]. Luyken, A. O. Govorov, and ]. P. Kotthaus, Phys. Rev. Lett. 84, 2223 (2000).

[3] B. Li, Y. Liu, and J. Liu, Phys. Lett. A 375, 1205 (2011).
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Plasmones en sistemas Multicapas de Grafeno. | Jestis Madrigal Melchor.

J. Madrigal-Melchor, J. S. Pérez-Huerta, ]. R. Sudrez-Lépez.
Unidad Academica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas.

Propiedades opticas y electrénicas de sistemas multicapas han sido extensamente
estudiadas en los ultimos afios debido a sus aplicaciones directas en dispositivos
electronicos de alto desempefio tales como celdas solares, sensores quimicos,
biosensores, SERS , entre otras [1]. Por otro lado, las excelentes propiedades de los
plasmones superficiales en grafeno, aunado a su alta transparencia dptica, flexibilidad
y su capacidad para sintonizar su potencial quimico, lo hacen un buen candidato para
ser usado en diferentes aplicaciones en electronica y Optica, tales como tecnologia de
Thz, almacenamiento de energia, biotecnologia, GERS, celdas solares, biosensores, por
mencionar algunas [2-4]. En este trabajo estudiamos las propiedades opticas y los
modos plasmoénicos TM y TE en sistemas multicapas dieléctrico-grafeno- dieléctrico,
usando el método de matriz de transferencia. Para el caso de los modos TM se
obtienen las relaciones de dispersion analiticas y numéricas para un sistema de N
laminas de grafeno. Se muestra que existe una distancia optima de separacion entre
las laminas de grafeno para ser detectados via reflexién total atenuada (ATR), asf
como la existencia de un modo plasmoénico en la region interbanda. Para el caso de los
modos TE se muestran expresiones analiticas hasta para tres laminas de grafeno.
Finalmente, se muestran trabajos y resultados adicionales que en el grupo de
investigacion estamos desarrollando.

[1] J. Zhang, L. Zhang, and W. Xu, “Surface plasmon polaritons: physics and applications,” J. Phys. D.
Appl. Phys., vol. 45, no. 11, p. 113001, 2012.

[2] F. Bonaccorso, Z. Sun, T. Hasan, and A. C. Ferrari, “Graphene Photonics and Optoelectronics,” Nat.
Photonics, vol. 4, no. 9, pp. 611-622, 2010.

[3] X. Luo, T. Qiu, W. Ly, and Z. Ni, “Plasmons in graphene: Recent progress and applications,” Mater. Sci.
Eng. R Reports, vol. 74, no. 11, pp. 351-376, 2013.

[4] Y. V. Bludov, A. Ferreira, N. M. R. Peres, and M. 1. Vasilevskiy, “A primer on surface plasmon-
polaritons in graphene,” Int. ]. Mod. Phys. B, vol. 27, no. 10, p. 1341001, Apr. 2013.
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Celdas solares de perovskitas: retos y oportunidades. | Hailin Zhao Hu.
Instituto de Energias Renovables de la Universidad Nacional Auténoma de México. Temixco, Morelos.

Las celdas solares emergentes han tenido un desarrollo impresionante en la eficiencia
de conversién de luz a electricidad gracias a los recientes descubrimientos de las
excelentes propiedades fotovoltaicas de las perovskitas. Sin embargo, la inestabilidad
y la toxicidad son dos grandes problemas a resolver antes de su posible
comercializacion. En esta platica, se presenta un resumen sobre los ultimos avances
en el desarrollo de celdas solares a base de perovskitas, los retos a enfrentar para
lograr a entender los origenes de aquellos problemas, y las posibles estrategias de
investigacion con la finalidad de hacer contribuciones en el tema de celdas solares de
bajo costo. La platica contiene las siguientes partes: celdas solares emergentes,
estructura y propiedades de perovskitas hibridas, resultados preliminares obtenidos
en el [ER-UNAM, y retos a enfrentar las celdas solares a base de perovskitas.

Correo electréonico: hzh@ier.unam.mx
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Disefio Racional de Fotocatalizadores Semiconductores Plasmonicos. | José
Luis Rodriguez Lopez.

Instituto Potosino de Investigacion Cientifica y Tecnoldgica, A.C.

Un principio cientifico general que se ensefa en las areas de biologia y bioquimica es
que la estructura determina la funcién. Este principio y sus consecuencias han
permeado en otras areas y disciplinas, particularmente en la investigacién de
nanomateriales. Para fisicos, quimicos e ingenieros que realizan investigaciones en
Nanociencia y Nanotecnologia, una relacion similar entre estructura y funcion es el
leit-motif que impulsa el estudio, la fabricacion, la caracterizacidn y las aplicaciones de
nuevas estructuras a nanoescala.

En esta charla, presentaré brevemente el concepto de superficie de energia potencial
(PES) con respecto a las nanoparticulas metalicas, y mediante diversas herramientas
de simulacién para una exploracion efectiva del paisaje de la energia potencial, el
calculo de propiedades dpticas, las tendencias de segregacion aleada y de superficie,
asi como el uso de modelos propuestos para la segregacidon de superficie; resultan en
nanomateriales disefiados con actividad fotocatalitica que trabajan bajo el espectro
solar visible, ahora denominados materiales semiconductores fotocataliticos
plasmoénicos.

Correo electronico: jlrdz@ipicyt.edu.mx
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DES-01: Sobre la universalidad de las propiedades de transporte y dispersion de
sistemas desordenados. | ]. A. Mendez-Bermudez!, A. M. Martinez-Argiiello!, M.
Martinez-Maresz2.

lInstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apartado Postal ]-48, 72570 Puebla,
Pue., Mexico.
ZDepartamento de Fisica, Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa, Apartado Postal 55-534,
09340 Ciudad de México, Mexico.

En este trabajo mostramos que las expresiones que describen las propiedades de
transporte y dispersion de sistemas caoticos, obtenidas mediante la Teoria de
Matrices Aleatorias, describen también las propiedades de sistemas desordenados en
todos los regimenes de transporte (balistico, difusivo y localizado). Mientras que en el
caso de sistemas caodticos las expresiones para las propiedades de transporte y
dispersion dependen de la simetria del sistema: ortogonal (f=1), unitaria (f=2) y
simpléctica (f=4); las mismas expresiones se aplican a sistemas desordenados si 3 se
interpreta como una localizacidon efectiva..

Correo electrénico: jmendezb@ifuap.buap.mx

ESCUELA

26
NACIONAL
»

) Susenores o9 CIENCIATECNOLOGIA
Y SUPERIORES ﬂ



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

DES-02: Cubic InxGa1-xN Heterostructures. | V. D. Compean Garcial, E. Lopez Luna?, M.
A. Vidal2.

LCONACyT-Coordinaciéon para la Innovacién y Aplicacién de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT),
Universidad Auténoma de San Luis Potosi (UASLP), Alvaro Obrego6n 64, 78000 San Luis Potosi, México
2Coordinacidn para la Innovacién y Aplicacién de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi (UASLP), Alvaro Obregoén 64, 78000 San Luis Potosi, México

In the past decades, IlI-nitrides semiconductors have been used to fabricate electronic
and optoelectronic devices based on the hexagonal phase, one of the most important
application is solid-state lighting heterostructures between GaN and ternary alloy
InGaN. The success of these devices in the hexagonal phase has been the domain of the
construction of good heterostructures between InGaN and GaN in spite of the
excessive quantity of dislocations present in the films

On the other hand, the cubic phase of IlI-Nitrides has some advantages over the
hexagonal phase, such as the lack of spontaneous and piezoelectric polarization,
greater symmetry, and greater structural strength.

However, the growth of cubic InGaN with high structural quality remains a challenge,
this is in part for the no existence of native substrates for the growth of cubic InGaN.
In this resume, we present the main difficulties on the heteroepitaxy growth of cubic
InGaN alloy. The key role of an intermediate c-GaN buffer layer growth on MgO (100),
the role of the growth temperature and fluxes of Ga, In and N atoms is discussed, in
order to obtain the cubic phase and minimizing the inclusion of hexagonal phase. We
present results of quantum wells of heterostructures among InGaN/GaN with
different In concentrations.
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includes the GaN signal at 3.26 eV.
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DES-03: Propiedades electronicas y magnéticas del compuesto Sr:FeMoOs dopado
con La. | F. Estrada'?, B. Aguilar3, 0. Navarro3, M. Avignon*.

1Facultad de Biologia, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, Av. F. ]J. Mtjica s/n, Cd.
Universitaria, Morelia, Michoacan, México.
2Escuela Nacional de Estudios Superiores, Unidad Morelia, Universidad Nacional Auténoma de México,
Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex-Hacienda de San ]osé la Huerta, 58190 Morelia,
Michoacéan, México.
3Unidad Morelia, Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México,
Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex-Hacienda de San ]osé la Huerta, 58190 Morelia,
Michoacéan, México.

4Université Grenoble Alpes, CNRS, Grenoble INP, Institut Néel 38000, Grenoble, France.

Las dobles perovskitas ferromagnéticas medio-metalicas tienen propiedades que las
hacen muy atractivas para una amplia gama de aplicaciones en la espintrénica, en
particular, el sistema ferromagnético SrzFeMoOe, el cual tiene una alta temperatura de
Curie ~450 K, es medio-metalico y posee una polarizacion total. Sin embargo, los
compuestos a base de Fe-Mo usualmente presentan un grado de desorden debido a
que los iones de Fe y Mo intercambian sus posiciones cristalograficas. Al dopar con La
se consigue incrementar la temperatura de Curie en el sistema, aunque también se
induce desorden entre los iones de Fe/Mo, el cual compite con el incremento en la
temperatura. En este trabajo, estudiamos el efecto del desorden catidénico en la
polarizacion del espin del compuesto Sr2FeMoOs al reemplazar iones de Sr (2+) por La
(3+). Presentamos una aproximacion electronica a partir de la técnica de las funciones
de Green y el método de expansion de perturbaciones renormalizadas, donde los
espines localizados del Fe y los electrones de conduccion del Mo interactian via un
mecanismo de doble intercambio. El modelo también incluye la correlacion
electronica entre los electrones de conduccion dentro de la aproximacion de campo
medio dindamico. Nuestros resultados muestran la influencia del desorden en las
propiedades electronicas y magnéticas en funcion del dopaje con La en el sistema
Sr2FeMoOe.

Correo electronico: festrada@iim.unam.mx
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DES-04: Estudio del comportamiento electrénico de la doble perovskita Sr;FeMoOs en
sus fases ordenada y desordenada dopadas con La. | A. M. Reyes!3, Y. A. Le6n?, O.
Navarro!.

1Unidad Morelia, Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México,
Antigua carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la Huerta, 58190, Morelia,
Michoacéan, México.
2Escuela Nacional de Estudios Superiores, Unidad Morelia, Universidad Nacional Auténoma de México,
Antigua carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la Huerta, 58190 Morelia,
Michoacéan, México.
3Facultad de Ciencias Fisico Matematicas, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, Av.
Francisco J. Mugica S/N, Ciudad Universitaria, Morelia, Michoacdn, México.

Es sabido que la sustitucion de Sr por La modifica la estructura cristalina de la doble
perovskita SrzFeMoOs (SFMO) y aumenta el nimero de electrones portadores de
carga dentro de la red, con lo cual se espera un aumento de la TC. En este trabajo se
presenta un estudio de primeros principios de los efectos electrénicos y magnéticos
de este sistema cuando se dopa con La (y = 0.0, 0.25, 0.5, 0.75, 1.0) la doble perovskita
Srz.yLayFeMoOg (SLFMO), ordenada y desordenada al 25%. Nuestros calculos fueron
realizados dentro de la Aproximaciéon de Gradiente Generalizado incluyendo
parametros de Hubbard en los orbitales Fe 3d y Mo 4d, los resultados muestran una
disminucién del momento magnético total en ambos casos, es decir, con estructura
cristalina ordenada y desordenada. En el caso desordenado al 25%, encontramos que
los antisitios de Mo cambian su momento magnético local, favoreciendo el transporte
electronico en los canales espin-up del Fe paray > 0.25.

Correo electrénico: reyesabdul@iim.unam.mx
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DES-05: Nanoestructuras de carbono helicoidales crecidas sobre laminas delgadas de
cobre. | Juan Luis Fajardo-Diaz!, Florentino Lopez-Urias!; Emilio Mufioz-Sandovall.

Instituto Potosino de Investigacién Cientifica y Tecnol6gica A.C. Camino a la Presa San José #2055,
Lomas 4a. Secc., C.P. 78216.

Nanoestructuras helicoidales de carbono (H-CNS) fueron sintetizadas a través de un
sistema de deposicién quimica de vapor (CVD) empleando laminas delgadas de cobre
(previamente lavadas) como catalizadores y bajo condiciones inestables de
temperatura. Las sintesis se realiz6 usando un tubo de cuarzo como reactor, un flujo
laminar de una mezcla de gas de H2/Ar, una temperatura de 980 °C durante una hora
y laminas delgadas de cobre en distintas posiciones dentro del reactor. Estas
nanoestructuras tubulares y helicoidales de carbono que crecieron sobre la ldmina
delgada de cobre fueron caracterizadas mediante microscopia electrénica de barrido
(MEB), microscopia electronica de transmisiéon (MET), espectroscopia Raman,
espectroscopia de infrarrojo por transformada de Fourier (FTIR), difraccion de rayos
X, espectroscopia fotoelectrones emitidos por rayos X (XPS) y analisis de
voltamperometria ciclica. Las estructuras helicoidales que se formaron consisten en
laminas de grafeno apiladas que crecen en una direcciéon. La microscopia electronica
de transmisidon revela como el apilamiento de estas capas grafiticas promueve la
forma de “bamboo” en las estructuras tubulares y favorece la formacién de las
estructuras helicoidales debido al apilamiento irregular de estas capas grafiticas.
Cambios estructurales fueron observados a través de espectroscopia Raman donde
variaciones en la relacion ID/IG muestran los cambios en la formaciéon de grafito
(condicion de maxima temperatura) hacia un mayor desorden en la formaciéon de
estructuras helicoidales (transicion de temperatura). Voltametria ciclica muestra
variaciones en la actividad 6xido-reductora debido a la incorporaciéon de estas
nanoestructuras helicoidales.

Correo electronico: juan.fajardo@ipicyt.edu.mx
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DES-06: Doorway states acusticos en sistemas unidimensionales de silicio poroso. | Z.
Lazcanol", A. Diaz-De Andal, ]. Arriagal, G. MonsivaisZ.

1nstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla.
2Instituto de Fisica, Universidad Nacional Autonoma de México.

En este trabajo se estudia la propagacion de ondas acusticas longitudinales con frecuencias
de GHz en estructuras de capas de silicio poroso. Las estructuras consideradas son capaces
de mostrar el fendmeno de estados de entrada (doorway states) acusticos. Se demuestra,
tedrica y experimentalmente, la presencia del fendmenos en estos sistemas y se analiza su
comportamiento como una funcidon del espesor y la porosidad de la capa doorway, y se
observa que la respuesta caracteristica de sistemas analogos estudiados previamente. Los
estados de entrada o doorway states, también llamados resonancias gigantes, han sido
estudiados recientemente en muchos sistemas, incluyendo: sistemas atdmicos y
moleculares, clusters, puntos cudnticos y fullerenos. A pesar de que su origen de este
cuantico, el fenomeno de doorway states también se ha observado en sistemas cuanticos
tales como resonadores de microondas, resonadores Opticos [1], en la respuesta sismica de
sedimentos [2] y, més recientemente, en sistemas elasticos [3]. En todos los casos, se
consideran dos estructuras acopladas con distintas densidades espectrales, es decir, unos de
estos sistemas tiene una densidad de estados baja, mientras que el otro presenta un espectro
con una alta densidad de estados, formado por un “mar” de estados complicado [3]. Los
estados del sistema con una baja densidad de estados actian como doorway states, cuando
se acoplan al mar de estados complicados. Cuando un doorway state es excitado, sus
amplitudes se extienden sobre los estados complicados siguiendo la forma de una
Lorentziana, y esto es conocido como fendmeno de funciéon de fuerza [4]. Aqui se disefan
sistemas basados en silicio poroso (PS) para observar el analogo acustico de este fendmeno
en frecuencias de GHz. Se estudia la propagacion de ondas longitudinales y se analiza la
transmision acustica de los sistemas para diferentes espesores y porosidades de la capa con
doorway states.

Agradecimientos: Este trabajo ha sido parcialmente apoyado por PRODEP-Mexico No.511-6/17-8017.

[1] A. Diaz-de-Anda, K. Volke-Septlveda, J. Flores, C. Sdnchez-Pérez, and L. Gutiérrez, Am. J. Phys., 2015,
83,1012-1018.

[2] ]J. A. Franco-Villafafie, ]. Flores, ]. L. Mateos, R. A. Méndez-Sanchez, O. Novaro O. and T. H. Seligman,
EPL, 2011, 94, 30005.

[3] A. Morales, A. Diaz-de-Anda, ]. Flores, L. Gutiérrez, R. A. Méndez-Sanchez, G. Monsivais, and P. Mora,
EPL, 2012, 99, 54002.

[4] Levin F. S. and Feshbach H., Reaction Dynamics (Gordon and Breach, New York) 1973, p. 209.
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DES-07: The Inverse Isotope Effect in PAH(D). | Sergio Villa Cortés, Rafael Baquero
Parra.

Departamento de Fisica. Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados. Av. Instituto Politécnico
Nacional 2508. Col. San Pedro Zacatenco. Ciudad de México. 07360

Replacement of hydrogen by deuterium in palladium hydride results in higher
superconducting temperatures and in an anomalous isotope effect that has not been
yet fully explained. In this work, we try a new approach to the explanation of the
inverse isotope effect in PAH(D). Our approach introduces two new aspects. First, we
took into account the experimental evidence that at temperatures below 50 K, the
crystal structure of PdH and of PdD is zincblende. Second, we take into account not
only the influence of the electron-phonon interaction but also the electron-electron
interaction contribution to the isotope coefficient due to the replacement of
deuterium in the place of hydrogen. We used the Migdal-Eliashberg theory to perform
our ab initio calculations. We found in this picture that the electron-electron
interaction is considerably reduced by the isotope substitution and is the most
important factor to explain the inverse isotope effect. We found A T ¢ = 2.224 K and «a
= -0.3134 in excellent agreement with the values found experimentally at zero
pressure. We also show the behaviour of this coefficient as a function of pressure..
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DES-08: Estructura de bandas electrdnica y estados de superficie de semiconductores
tipo calcopiritas. | ]. E. castellanos Aguilal, P. Palacios?3, P. Wahnon?3, |. Arriagal.

lInstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Av. San Claudio y 18 Sur. C.U. 72570.
Puebla, México.
2Dpt. Fisica Aplicada a las Ingenierias Aerondutica y Naval, ETSI Aerondutica y del Espacio, Universidad
Politécnica de Madrid, Madrid, Espafa.
3Instituto de Energia Solar, E.T.S.I. Telecomunicacidn, Universidad Politécnica de Madrid, Espaiia.

El estudio de los fendmenos fisicos involucrados en las uniones entre los diferentes
semiconductores que pueden considerarse para formar una interfase, ha sido objeto
de creciente actividad durante los ultimos afios.

En este trabajo se presentan calculos tedéricos de la estructura electronica de bandas y
estados de superficie de los semiconductures tipo calcopirita. Los sistemas
considerados son CuGaSz, CuAlSe;, y CuGaS; dopado con Cr. Los calculos se llevan a
cabo utilizando la aproximacion Tight-Binding. Se reportan los parametros Tight-
Binding que reproducen el ancho de banda prohibida obtenidos de calculos ab-initio.
Finalmente, se analizan los estados de superficie de los semiconductores semi-
infinitos en las superficies (001) y (110).
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DES-09: Estudio de esponjas de nanotubos de carbono nitrogenados con morfologia
coaxial sintetizadas mediante un método modificado de deposicion quimica de vapor.
| Emilio Munoz-Sandovall, Juan L. Fajardo-Diaz!, Roque Sanchez-Salas!, Alejandro J.
Cortés-Lopez!, Florentino Lépez-Urias!.

1Division de Materiales Avanzados, IPICYT, Camino a la Presa San José 2055, Lomas 4ta Seccion, San
Luis Potosi, S.L.P., 78216, México.

En este trabajo se presentan los resultados obtenidos del estudio realizado en
esponjas construidas de nanotubos de carbono coaxiales que contienen atomos de
nitrégeno en su estructura grafitica. Estas nano-estructuras se fabricaron mediante
deposicidon quimica de vapor en la cual se usaron dos vasos que producen diferentes
nubes precursoras para el crecimiento de las esponjas de carbono. Los gases que
acarrean estas dos nubes también fueron diferentes. Uno de los vasos contiene etanol,
tiofeno y ferroceno y el otro bencilamina y tiofeno. Todas las muestras se
caracterizaron mediante microscopia electrdénica de barrido y transmision, difraccion
de rayos X, espectroscopia de fotoelectrones de rayos X, espectroscopia Raman, por
analisis termogravimétrico. Las muestras presentan la propiedad de ser ultra-
hidrofébicas y super-oleofilicas, con posibles aplicaciones en derrames petroleros.
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DES-10: Condensados cuanticos de polaritones exciténicos en potenciales periédicos
acusticos. | Edgar A. Cerda Méndez!, Oscar Ruiz Cigarrillo!, Jakov Buller?, Raul
Balderas Navarro?, Luis Felipe Lastras Martinez!, Klaus Biermann? y Paulo V. Santos?.

1Instituto de Investigacion en Comunicacién Optica, Universidad Auténoma de San Luis Potosf, Alvaro
Obregoén 64, 78000 San Luis Potosi, S.L.P., México.
2Paul-Drude-Institut fiir Festkorperelektronik, Hausvogteiplatz 5-7, 10117 Berlin, Alemania.

El estudio de fases condensadas cuanticas en microcavidades (MC) opticas
semiconductoras es un area de acelerado desarrollo [1-3] debido a su alto potencial
para la realizacion de dispositivos opto-electronicos avanzados como aislantes
topologicos foténicos y simuladores cuanticos, entre otros. En una MC, los
eigenestados (llamados polaritones) son una superposicion cuantica de los excitones
y fotones confinados en la misma. Debido a su pequefia masa (104 la masa del
electron), estas cuasi-particulas bosénicas pueden formar condensados cuanticos a
altas temperaturas (hasta 300 K). En este trabajo, mostramos los efectos de la
modulacion del condensado de polaritones por medio de ondas acusticas superficiales
(SAWs por sus siglas en inglés).[3,4] Se usan 2 SAWs con longitud de onda Asaw=8 ym
propagandose en las direcciones [100] y [010] la superficie de una MC basada en
GaAs. Las SAWs modulan periédicamente el espesor de la cavidad y de los pozos
cuanticos embebidos en la misma. El condensados es generado por medio de bombeo
Optico resonante en la interseccion de las dos SAWs, donde se forma una red
bidimensional. Un condensado de polaritones sin perturbar tiene una longitud de
coherencia Lc=50 ym. Bajo la influencia de SAWs que generan un potencial de
amplitud de 100-200 eV, en cambio, el condensado forma un estado auto-localizado
de Lc=25 ym donde la accién de las interacciones repulsivas inter-polaritones es
compensada por la masa efectiva negativa de los estados en las esquinas de la primera
zona de Brillouin. Este estado es conocido como un soliton de gap (SG).[4] Un estudio
tomografico revela un fendmeno de auto-organizacion al aumentar el namero de
polaritones, donde el SG es rodeado por un conjunto de condensados de longitud de
coherencia y energia menores, asi como simetria diferente[4]. Este trabajo muestra
que las SAWs son herramientas poderosas para manipular condensados de
polaritones en estado sélido.

[1] T. Byrnes, N. Y. Kim, and Y. Yamamoto, “Exciton-polariton condensates,” Nat Phys, vol. 10, no. 11, pp.
803-813, Nov. 2014. [2] D. Sanvitto and S. Kéna-Cohen, “The road towards polaritonic devices,” Nat
Mater, vol. 15, no. 10, pp. 1061-1073, Oct. 2016. [3] E. A. Cerda-Méndez, D. N. Krizhanovskii, M. S.
Skolnick, and P. V. Santos, “Quantum fluids of light in acoustic lattices,” ]. Phys. D: Appl. Phys., vol. 51,
no. 3,p. 033001, 2018. [4] ]. V. T. Buller, E. A. Cerda-Méndez, R. E. Balderas-Navarro, K. Biermann, and P.
V. Santos, “Spatial self-organization of macroscopic quantum states of exciton- polaritons in acoustic
lattices,” New ]. Phys., vol. 18, no. 7, p. 073002, 2016.
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DES-11: Anclaje de estructuras de plata sobre nanoestructuras de carbono. | Claudia
C. Quintero-Gonzalez!, Florentino Lopez-Urias!, Emilio Muiioz-Sandovall.

1Division de Materiales Avanzados, IPICYT, Camino a presa San José 2055, Lomas 4a seccidn, San Luis
Potosi 78216, México.

Las nanoestructuras de carbono como grafeno, nanotubos, esponjas, se han
caracterizado por su gran area superficial, estabilidad quimica y mecanica, buena
conductividad térmica y eléctrica, ademas son usadas como soporte de nanoparticulas
metalicas. En materia de dopaje, se ha comprobado que el nitrégeno favorece la unién
entre tubos y puede mejorar las propiedades eléctricas y cataliticas. Por otro lado, el
anclaje con nanoparticulas metalicas sobre nanoestructuras de carbono ha sido
explorado con la finalidad de realizar una sinergia entre las propiedades de ambos
materiales. La plata presenta excelentes propiedades cataliticas, antibacteriales y
conductividad. Es por esto que en este trabajo se sintetizaron nanoestructuras de
carbono tales como nanotubos de carbono y esponjas de carbono dopados con
nitrégeno por el método de deposicion quimica de vapor, mediante la descomposicion
de ferroceno, bencilamina, tiofeno y etanol. Posteriormente éstas fueron tratadas con
acido galico, con el objetivo de funcionalizar y facilitar el anclaje de plata. La
decoracion se llevo a cabo reduciendo de manera in situ iones de Ag + a partir de
nitrato de plata. Resultados previos con microscopia electrénica de barrido muestran
el anclaje de estructuras de plata sobre las nanoestructuras de carbono, con diferentes
tamafos. Mediante el analisis de energia dispersiva de rayos X se confirmé que éstas
son de plata. Suponemos que los grupos funcionales oxigenados originados del
tratamiento acido funcionan como semilla de nucleacién para la formacion del cristal
en una primera etapa, posteriormente pequefias particulas de plata se juntan para
formar estructuras polimorficas parecidas a una frambuesa. También se caracteriz6
por microscopia electronica de transmision, difraccion de rayos X, espectroscopia
Raman y espectroscopia de fotoelectrones emitidos por rayos X. El mecanismo de
anclaje es discutido.

Correo electronico: claudia.quintero@ipicyt.edu.mx
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DES-12: Estudio del efecto termoeléctrico en una superred peridédica construida a
base de siliceno. | E. ]. Guzman'?, 0. Navarro?, O. Oubram3, . Rodriguez-Vargas*.

1Facultad de Ciencias Fisico Matematicas, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, Avenida
Francisco J. Mugica s/n, Ciudad Universitaria, 58030 Morelia, Michoacan, México.
2Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional
Auténoma de México, Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San losé dela
Huerta, 58190 Morelia, Michoacan, México.
3Facultad de Ciencias Quimicas e Ingenieria, Universidad Auténoma del Estado de Morelos, Av.
Universidad 1001, Col. Chamilpa, 62209 Cuernavaca, Morelos, México.
4Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad Esquina con
Paseo La Bufa s/n, 98060 Zacatecas, Zacatecas, México.

El siliceno es un material 2-dimensional formado por atomos de silicio distribuidos en
una red hexagonal corrugada (low-buckled). Las propiedades electronicas
descubiertas tedricamente en siliceno son similares a las del grafeno pero superiores
para las aplicaciones en la nanotecnologia, sin mencionar la compatibilidad natural y
la relativa facilidad de integracion a la electrénica actual basada en silicio. En este
trabajo investigamos tedricamente las propiedades del transporte balistico y el efecto
termoeléctrico en una superred periodica construida a base de siliceno. La
transmision y la conductancia fueron calculadas usando el método de la matriz de
transferencia y el formalismo de Landauer-Biittiker respectivamente. Adicionalmente,
hemos analizado el efecto termoeléctrico en el sistema calculando el Coeficiente de
Seebeck usando la férmula de Cutler-Mott y calculando el factor de potencia. En
nuestros resultados hemos mostrado la fuerte influencia del angulo de incidencia en la
estructura de mini-bandas de transmision, y también sobre el valor del coeficiente de
Seebeck, ya que este crece hasta dos 6rdenes de magnitud si se amplia el angulo.
También observamos que el comportamiento oscilante de la conductancia da origen a
la aparicién de altos valores en el factor de potencia, lo cual se ve reflejado en la
mejora de la eficiencia termoeléctrica del sistema. En particular destacamos que los
maximos valores del coeficiente de Seebeck y del factor de potencia encontrados en la
superred basada en siliceno supera en dos y tres oOrdenes de magnitud
respectivamente, a los valores reportados en superredes construidas a base de
grafeno. Finalmente, hemos corroborado que nuestros resultados estan
estrechamente relacionados con la redistribucion de la densidad de estados que surge
por la reduccion de la dimensién del dispositivo termoeléctrico.
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DES-13: Plasmones en sistemas semi infinitos de multicapas de grafeno-dieléctrico. |
]. S. Pérez-Huertal”, ]. Madrigal-Melchor?, D. Ariza-Flores?, ]. R. Suarez-Lopez!.

1Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad esquina Paseo a
la Bufa S/N, CP 98060, México.
2[nstituto de Investigaciéon en Comunicacién Optica CONACYT-IICO, Universidad Auténoma de San Luis
Potosi, Alvaro Obregoén 64, San Luis Potosf, SLP 78000, México

El grafeno es un material bidimensional y es un sistema que admite la existencia de
modos plasmonicos sobre su superficie. Si varias capas de grafeno se colocan
separados por cierta distancia y estan rodeados de un medio dieléctrico, el sistema
multicapas permite que los plasmones de cada capa interactien entre si. En este
trabajo se estudia el sistema semi infinito unidimensional de capas de grafeno-
dieléctrico. Se adapta el método de la impedancia de Bloch para obtener la reflectancia
del cristal foténico semi-infinito de grafenos. Se presenta una comparacién de
nuestros resultados con calculos obtenidos usando el método de matriz de
transferencia (MMT). Se discute la convergencia de la reflectancia obtenida con MMT
a medida que el numero de capas crece con la predicha por el método de Bloch..

Correo electronico: jsperez@fisica.uaz.edu.mx
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DES-14: Transporte electronico en nanotubos de carbono y otras nanoestructuras:
decoherencia, redistribucion de energia y disipacion. | Thomas Stegman.

Instituto de Ciencias Fisicas — Universidad Nacional Auténoma de México.

Presentamos un modelo estadistico para los efectos combinados de decoherencia
tanto como redistribucién y disipaciéon de energia en el transporte electronico en
nanotubos de carbono y otras nanoestructuras. La idea esencial es considerar que la
informacion de la fase de los electrones se pierde solo en regiones elegidas al azar con
una distancia promedia correspondiente a la longitud de fase. En estas regiones, la
energia del electron puede ser conservada o redistribuida dentro del sistema de los
electrones o disipada a un bafio de calor. Los diferentes tipos de dispersion y de
decoherencia dejan huellas distintas en las funciones de la distribucion de energia. Se
pueden interpretar como una mezcla de electrones no termalizados y termalizados.
En el caso de una decoherencia débil, la fraccién de electrones termalizados muestra
resistencias de contacto eléctrico y térmico. En el régimen de transporte decoherente,
el modelo propuesto es equivalente a una ecuaciéon de Boltzmann. El modelo se aplica
a experimentos con nanotubos de carbono. El excelente acuerdo del modelo con los
datos experimentales permite determinar las longitudes de dispersion del sistema.

,,01' D
9’9&’

Figura 1: La funcidn de la distribucidn de la energia en una cadena de amarre-fuerte (100 sitios) para
varios grados de decoherencia (parametro p), redistribuciéon de energia (parametro p,) y disipacion
(parametro pq).

T. Stegmann, 0. Ujsaghy, D. E. Wolf: Nonequilibrium distribution functions in electron transport:
Decoherence, energy redistribution and dissipation, New ]. Phys. (2018, in press), DOI: 10.1088/1367-
2630/aab530
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DES-15: Highly Porous Al-Ni Foams with Dolomite Foaming Agent Via Powder
Metallurgy Technique. | A.M. Medina-Ramirez!, R. Vintila? and R.A.L. Drew3

Department of Mechanical Industrial and Aerospace Engineering, Concordia University, Montreal,
Quebec, Canada

Highly porous and low-cost aluminum foams were successfully produced via powder
metallurgy route using dolomite as the foaming agent. Nickel additions (5-15wt %)
were explored in order to reduce the temperature gap between dolomite
decomposition and the melting range of the metallic matrix. Specific Al-Ni
compositions provide appropriate viscosities for reducing drainage and trapping of
CO2 gas released from the decomposition of dolomite. A partial-sintering step of
compacted precursors was introduced prior to foaming, which resulted in both high
porosity levels (~86%) and volume expansion (~250%) in the final product. The
partial-sintering technique was a key-determining factor in obtaining stable highly
porous cellular structures with homogeneous pore distribution.

Correo electronico: robin.drew@concordia.ca
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DES-16: Sintesis y caracterizacion de perovskitas hibridas para celdas fotovoltaicas |
B. Aguilar?, 0. Navarro?, M. Millan!2.

1Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de
México, Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la Huerta, 58190
Morelia, Michoacan, México.
2Facultad de Cencias Fisico Matematicas, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, edificio A
Ciudad Universitaria. C.P.58000.Morelia, Michoacan, México..

Las perovskitas hibridas, han sido ampliamente estudiadas en los ultimos 7 afios,
debido al gran potencial en la fabricacion de celdas solares, ya que se han obtenido
eficiencias superiores al 20%. La formula general de estas perovskitas es ABX3, donde
A es un catidon organico (normalmente metilamina), B es un catién inorganico
(usualmente Pb) y X es un haluro, comtiinmente yodo. Para el compuesto CH3NH3PblI;3,
se reporta un valor 6ptimo de la banda prohibida de 1.6 eV. En este trabajo
reportamos la sintesis y caracterizacion de varios compuestos de tipo ABX3, variando
tanto el catidn organico como el catién inorganico y el haluro. La caracterizacién por
difraccion de rayos X, indica una estructura cristalina ya sea cubica o tetragonal. Se
estim6 el valor de ancho de banda prohibida para los diferentes compuestos
obtenidos, a partir de la caracterizacién por UV-VIS; para algunos de los compuestos
obtenidos, este valor se encuentra en el rango ideal para semiconductores de tipo
hibrido.

Agradecimientos: Este trabajo fue parcialmente apoyado por los proyectos No. 252677 del Conacyt y
PAPIIT-IN111218 de la UNAM, México
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DES-17: Estudio tedérico de las propiedades estructurales y electrénicas de los
compuestos APblz con A = H*, Li*, Na*, K*, Rb*, NH4*, CH3NH3z*, CH(NH2)2* | Ivan
Ornelas*, Rubén Alvarez, Eliel Carvajal, Fernando Salazar, Miguel Cruz-Irisson .

Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacén, Av. Santa Ana 1000, 04430 Ciudad de México.

Los compuestos APblz (A = Na*, K*, Rb*, Cs*, NH4*) se han utilizado como aditivos en el
proceso de sintesis de perovskitas hibridas-organicas-inorganicas (PHOI) para la
generacion de materiales mas complejos, ocupando el sitio A con cuatro distintos
cationes, alcalinos y organicos. Con esto se busca aumentar la estabilidad y el
rendimiento de las PHOI, al implementarlas como materiales fotovoltaicos; hasta
ahora, la inestabilidad ha sido un impedimento para utilizar comercialmente a las
PHOI, ya que a nivel laboratorio su eficiencia compite, e inclusive supera, a la de las
peliculas delgadas (CIGS y CATE). En ese contexto, se ha llevado a cabo un estudio
enmarcado en la teoria de las funcionales de la densidad (DFT), con la aproximacion
del gradiente generalizado (GGA) y la funcional de Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE),
de las propiedades estructurales y electrénicas de los compuestos APbI3, con A = H*,
Li*, Na*, K*, Rb*, NH4*, CH3NH3*, CH(NH2):* en la fase §, la cual se obtiene cuando el
factor de Goldschmidt es menor a 0.8. Se reporta el incremento que tienen las
magnitudes de las constantes de red y el volumen de la celda unitaria, cuando el radio
idnico del cation en el sitio A aumenta. Ademas, los enlaces Pb-I modifican sus valores
y, como consecuencia de esto, las propiedades electronicas se ven afectadas. La
evidencia que respalda esta afirmacion es el analisis poblacional de Mulliken, las
densidades de estados electronicos y la dispersion electronica. Resultaron
particularmente interesantes las densidades de estados parciales de los iones de yodo,
que tienen coordinacion de enlace diferente, pues aportan indicios del incremento de
la inestabilidad en los enlaces Pb-I, cuando los cationes CH3NH3* y CH(NH2):*
interactuan con el ambiente octaédrico [Pbls]4-.

Agradecimientos: Este trabajo es financiado por los proyectos multidisciplinarios 2018-1937, 2018-
1941y 2018-1969 de la Secretaria de Investigacidon y Posgrado del IPN. I. Ornelas agradece a CONACyT
y a SENER por la beca proporcionada, asi también a SEPI-IPN por la beca BEIFI; R. Alvarez agradece a
CONACYyT por la beca proporcionada, asi también a SEPI-IPN por la beca BEIFL
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DES-18: Sintonizaciéon del valor de banda prohibida de peliculas delgadas
semiconductoras de CulnixGaxSez por electrodepdsito para aplicaciones en celdas
solares. | M. A. Contreras-Ruiz!, A. Méndez-Blas!, M. E. Calixtol.

nstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apartado Postal J48, 72570, Puebla,
México.

Recientemente se han reportado eficiencias del 21% en celdas solares de
Cu(In,Ga)Se2 en pelicula delgada utilizando la técnica de evaporacion térmica, dichas
eficiencias se lograron mediante la sintonizacion del valor de banda prohibida y
tomando en cuenta el limite Shockley-Queisser (S-Q). Sin embargo el control estricto
en la operacion del sistema de evaporacion térmica, el uso de materiales de muy alta
pureza y alto vacio, hace que los costos de operacion sean muy altos. Como una
alternativa a este proceso, el electrodeposito (ED) se perfila como una buena solucion,
al ser una técnica de menor costo que opera a temperatura ambiente y presion
atmosférica, ademas de que no es necesario el uso de reactivos de alta pureza puesto
que el proceso por si mismo es autopurificante; todos estos factores reducirian de
manera significativa tanto costos de operacion y fabricacion. La sintonizacidon del
valor de banda prohibida se logra haciendo variaciones en [In3*] y [Ga3*] en el Culni-
xGaxSez. Estudios de voltametria ciclica (VC) nos permitieron conocer los potenciales
de deposito adecuados para cada sistema electroquimico ademas de conocer el
coeficiente de difusion del mediante la ecuacion de Randles-Sevcik adaptada para un
proceso irreversible. En este trabajo se presentaran los resultados de 1la
caracterizacion de las peliculas delgadas de CulnixGaxSe; obtenidos por SEM/EDS,
AFM, XRD y espectroscopia Raman.
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DES-19: Deteccion de Excitones indirectos en Pozos Cuanticos Acoplados Mediante
Fotorreflectancia. | O. Ruiz Cigarrillo!, L. F. Lastras Martinez!, Edgar A. Cerda Mendez!,
G. Flores Rangel?, A. Lastras Martinez!, ]. Ortega Gallegos?, K. Biermann?, P. V. Santos!.

1nstituto de Investigacién en Comunicacién Optica.
2Paul-Drude-Institut fiir Festkorperelektronik.

Los pozos cuanticos acoplados en semiconductores (coupled quantum wells CQW)
ofrecen un excelente panorama para el estudio de excitones indirectos (IX). Debido a
sus propiedades los excitones son candidatos ideales para el almacenamiento y
procesamiento basados en semiconductores de informacion foténica [1]. En este
trabajo se reportan mediciones de Reflectancia Diferencial (RD) y Fotorreflectancia
(PR), con las cuales se ha logrado detectar la respuesta de las transiciones de los

excitones indirectos en los pozos cuanticos acoplados.
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Fig. 1. (a) Se muestra el resultado de la fotorreflectancia en una de las muestras estudiadas, donde se
resaltan las transiciones directas e indirectas. (b) Comparacién de las mediciones de RD y PR.

[1] Hubert, C. et al. "Indirect excitons in (111) GaAs double quantum wells." Superlattices and
Microstructures 108 (2017): 51-56.

[2]Sanvitto, Daniele, and Stéphane Kéna-Cohen. "The road towards polaritonic devices." Nature
materials 15.10 (2016): 1061.

[3] Kasprzak, Jacek, et al. "Bose-Einstein condensation of exciton polaritons." Nature 443.7110 (2006):
409.

[4] Carusotto, lacopo, and Cristiano Ciuti. "Quantum fluids of light." Reviews of Modern Physics 85.1
(2013): 299.

[5] Sivalertporn, Kanchana, et al. "Direct and indirect excitons in semiconductor coupled quantum wells
in an applied electric field." Physical Review B 85.4 (2012): 045207.
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DES-20: Respuesta Optica superficial de materiales basados en Telurio. | Gabriela
Flores Rangell”, Luis Felipe Lastras Martinez!, Oscar Ruiz Cigarrillo!, Ricardo Castro
Garcia?, Raul Balderas Navarrol.

IInstituto de Investigacién en Comunicacién Optica UASLP.
2CONACyT-Instituto de Investigacién en Comunicacién Optica UASLP.

Los materiales con propiedades exoticas siempre han sido de gran interés para aplicaciones
particulares, tal es el caso de los aislantes topologicos bidimensionales, los cuales en 2005
se predijo su comportamiento, para en 2006 demostrarlo experimentalmente; estos
materiales son aislantes en el bulto y tienen estados metalicos exoticos en sus superficies
[1], por lo cual resultan ser Optimos para aplicaciones en el campo de espintronica y
computacion cuantica [2]

En este trabajo se presentan espectros de Reflectancia diferencial (RDS) de materiales tales
como CdTeZn, CdTe, ZnTe y HgCdTe en el rango de 2eV a 6eV. Con el objetivo de
caracterizar las anisotropias Opticas y poder detectar mediante esta técnica el particular
comportamiento en las bandas de los denominados Aislantes Topologicos.
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DES-21: Problema de Sturm-Liouville en la Fisica de la Materia Condensada actual. | R.
Pérez-Alvarez, 0. Nazario, M. Despaigne.

1Centro de Investigacidn en Ciencias. Universidad Auténoma del Estado de Morelos.

Hacemos una recapitulacion de lo que ha significado el problema de Sturm-Liouville en la
Fisica, particularmente en la Fisica de la Materia Condensada. Presentamos un breve
catdlogo de problemas actuales que adoptan la forma de Sturm y Liouville. Encontramos
que aun en los problemas estudiados por estos dos cientificos pioneros, es conveniente una
pequeia generalizacion al problema clésico cuando la propagacion no es perpendicular a
las intercaras. Aportamos ejemplos relativos a la reconstruccion del espectro energético de
electrones y oscilaciones de la red en estructuras de baja dimensionalidad. La
generalizacion consiste en que aparece una forma lineal en el término de derivadas
encajadas en lugar del término usual en la derivada del campo. Esta forma lineal es
continua a través de toda la estructura y usualmente tiene una interpretacion fisica directa
en los diversos problemas. A partir de una densidad lagrangiana que proponemos se
recuperan distintos problemas clasicos de distintas ramas de la Fisica y demostramos que
siempre llevan a problemas de Sturm-Liouville pero que en general conlleva la presencia de
la forma lineal que constituye la pequefia generalizacion que hemos encontrado..
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Descubriendo las propiedades magnéticas de las nano aleaciones AgxNiy (x + y = 55)
en todo el rango de composicién. | R. H. Aguilera Del Toro!?, P. G. Alvarado-Leyva?, A.
Vega?.

1Instituto de Fisica, Universidad Autonoma de San Luis Potosi, San Luis Potosi, México.
2Departamento de Fisica Tedrica, Atémica y Optica, Universidad de Valladolid, Spain.
3Facultad de Ciencias, Universidad Auténoma de San Luis Potosi, San Luis Potosi,
México.

El niquel y la plata son metales con interesantes propiedades de relevancia
tecnoldgica: el niquel es un elemento ferromagnético bien conocido y la plata tiene
propiedades antibacterianas. Ambos existen en la fase cubica centrada en la cara pero
son inmiscibles. En el contexto de las aleaciones a nano escala, se puede jugar con el
tamafio para ajustar una propiedad deseada o para lograr nuevas propiedades y
funcionalidades que no existen, en el régimen macroscopico. En este trabajo,
exploramos como la interaccién sutil entre Ni y Ag desencadena el orden quimico, la
estructura electrénica y las propiedades magnéticas de una nano aleacion AgNi de 55
atomos, un tamafio que puede acomodar configuraciones core/shell con partes
considerables.

Los calculos se llevan a cabo dentro de la teoria del funcional de densidad en la
aproximacion de gradiente generalizada para el intercambio y la correlacion.
Determinamos, en todo el rango de composicion, el orden quimico, las estabilidades
absolutas y relativas por medio de energia de enlace, exceso de energia y segunda
diferencia de energia, asi como densidades electronicas de espin polarizado por
centrifugacion total y parcialmente proyectada, y distribucion de momentos
magnéticos de carga y espin locales. Las estructuras Ni-core / Ag-shell son
particularmente estables, pero al contrario de lo que uno esperaria simplemente
extrapolando las propiedades de los clusteres puros de Ag y Ni o de los bulks de fcc
puros, encontramos comportamientos inesperados a lo largo del rango de
composicion, como el enfriamiento de momento magnético en Ni, momentos
magnéticos totales esencialmente contribuidos en algunos casos por Ag, o
transferencia de carga electronica que cambia su signo dependiendo de la
estequiometria. Estos comportamientos conducen a transiciones magnéticas en
funcion de la composicidn, y difieren, en algunos casos, de los de las pequefias nano
aleaciones AgNi de 13 atomos de la misma simetria con las que comparamos, una
demostracion mas de la naturaleza compleja de las nanos estructuras, las tendencias
anteriores son robustas contra la ionizacién y la captura de electrones.
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Silver nanoparticles fabricated by laser ablation: from standard optical
characterization to SERS applications. | ]. Alvarez-Martinez, Héctor Reynoso, D. Paola
Arenas-Ramirez, G. Gutiérrez-Juarez, G. Ramos-Ortiz and R. Castro-Beltran*.

1Divisién de Ciencias e Ingenierias. Universidad de Guanajuato
2Centro de Investigaciones en Optica. A. C.

Silver nanoparticle fabricated by laser ablation (LA) process were optically
characterized and applied for surface enhanced Raman spectroscopy (SERS) . In this
work UV-VIS, SEM and digital image processing were used to know the optical
features of colloidal solution, substrate deposition and geometrical aspects. Three
different times of laser exposure were considering as a protocol for optical
comparison measurement. By SEM images, particle size ranges from 5 to 20 nm with
spherical geometry. The deposited of NPs on silica substrates allowed us to fabricated
hybrid photonic substrates for Raman spectroscopy studies. We were able to achieve
SERS effect on Rodhamine 6G (R6G), an standard fluorescent molecule, at four
different concentrations: 10-3M, 104M, 10-°*M and 10-8M. In colloidal solution for
longer exposure to laser time, more homogeneous particle distribution and better
SERS sensitive were obtained.

Correo electronico: cbrigoberto@fisica.ugto.mx
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Adsorcién de atomos alcalinos y alcalinotérreos en monocapa de carburo de silicio. | L.
G. Arellano, A. L. Marcos-Viquez, F. de Santiago, A. Miranda y M. Cruz-Irisson .

Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacén, Av. Santa Ana 1000, C.P. 04430, Ciudad de México,
México.

Durante los ultimos afios los sistemas bidimensionales (2D) similares al grafeno han
atraido la atencién debido a sus propiedades estructurales, electrénicas, de
transporte, Opticas y de otros efectos cuanticos. Cuando el silicio y el carbono se
disponen en la estequiometria 1:1 forman carburo de silicio, esta combinacion
maximiza el numero de enlaces Si-C que conducen a formar estructuras 2D tipo
grafeno, donde predomina la hibridacion sp?. El carbono y otros elementos del grupo
IV como Si, Ge y Sn se organizan en una red hexagonal formando estructuras 2D. El
carburo de silicio (SiC) es un material que es adecuado en aplicaciones de dispositivos
de alta temperatura y potencia, debido a su brecha prohibida de energia amplia. Las
nanoestructuras dopadas pueden exhibir diferentes propiedades en comparacién con
sus formas pristinas. El dopaje quimico por adsorcién de atomos y moléculas es un
instrumento adecuando para modificar las estructuras 2D, obteniéndose nuevas
propiedades electronicas, 6pticas y magnéticas. En este trabajo se estudia la adsorcion
de los atomos alcalinos (Li, Na y K) y alcalinotérreos (Be, Ca y Mg) en monocapas de
SiC (SiC-M), a través de calculos de primeros principios. Se calcularon sus propiedades
estructurales, electronicas y magnéticas. Los resultados muestran que el sitio tipo
“Top” los alcalinos y alcalinotérreos en SiC-M presentan una mejor adsorcion. Lo cual
es relevante para aplicaciones en el almacenamiento de hidrégeno, catalisis, baterias y
sensores quimicos.

Agradecimientos: Este trabajo fue parcialmente apoyado a través de los proyectos multidisciplinarios
2018-1937 y 2018-1941. Del mismo modo L.G. Arellano, J.A. Santiago, A.L. Marcos-Viquez y F. de
Santiago agradece la beca de posgrado otorgada por CONACYT y BEIFI-IPN.
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Estudio del comportamiento [-V de GaN 3D y 2D. | Benjamin Roberto Arrieta Guillén?,
E. Lopez LunaZ.

1Facultad de Ciencias, Universidad Autonoma de San Luis Potosi, México.
2Coordinacién para la Innovacién y Aplicacién de la Ciencia y la Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, México.

Se presentan los crecimientos de Nitruro de Galio (GaN) mediante la técnica de
depdsito de capas atomicas (ALD) sobre un substrato de Silicio intrinseco. Los
crecimientos fueron de 20, 15, 10, 5 y 1 ciclos de crecimiento en el ALD, donde cada
ciclo corresponde a % de la constate de red del GaN Hexagonal. Después éstos fueron
caracterizados mediante Microscopia de Fuerza Atomica (AFM), Microscopia
Electronica de Barrido (SEM) y curvas I-V.

En las imagenes de SEM obtenidas de la muestra de 5 ciclos de crecimiento pueden
observarse estructuras hexagonales, esto sirve para confirmar que en efecto se crecio
GaN, ya que la estructura cristalina esperada en este tipo de crecimientos es
hexagonal. Ademas de las estructuras hexagonales, es posible observar
condensaciones de crecimiento.

Estas condensaciones también pueden encontrarse en la muestra de 20 ciclos. Dentro
de las condensaciones de crecimiento se puede apreciar una estructura cubica, que
podria ser Oxido de Galio (GaOx).

Las curvas I-V se midieron en un rango de -.5 a 1 V con la muestra a oscuras y
expuestas a la luz blanca, y se obtuvo la Resistencia Diferencial (DR) de las muestras
para después compararse entre las muestras y con un substrato de silicio. Las curvas
presentan una diferencia notable entre todas las muestras, con la excepcion de las
muestras de 1y 5 ciclos, cuyas curvas son muy similares.

En la DR obtenida de las muestras de 1 y 5 ciclos se puede observar que la resistencia
es constante con V negativo, después conforme se acerca al 0 empieza a disminuir,
para después aumentar cuando V se aleja de 0 y vuelve a ser constante en V positivo.
Ademas, la muestra de 15 ciclos se observa que la resistencia es constante con V
negativo, después de 0 empieza a disminuir y vuelve a ser constante después de 1 V.
En la DR de la muestra de 20 ciclos de crecimiento se observa que la resistencia de la
muestra cuando se encuentra a oscuras es constante, pero cuando es iluminada, la
resistencia es constante en V negativo, pero después del 0 empieza a disminuir, se
observa que en el limite cuando V se aproxima a 1 empieza aumentar, pero es
necesario aumentar el rango para observar mejor el comportamiento.
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Fundamental characterization of glyphosate for low-cost sensing applications. | A.
Castro-Carranzal, W. Seemann!, ]. C. Nolasco?, C. Briones-Jurado?, Y. A. Lebén?, .
Gutowskils3,

Institute of Solid State Physics, Semiconductor Optics, University of Bremen, Bremen 28359, Germany
2Science of Sustainable Materials, National School of Higher Studies Unit Morelia, National Autonomous
University of Mexico (ENES Morelia UNAM), 58190, Morelia, Mexico
3MAPEX Center of Materials and Processes, University of Bremen, Bremen 28359, Germany.

Nowadays, due to both a large-scale demand of food production and an extensive use
of raw materials transformed into commercial products for massive consumption, the
use of harmful substances in our daily life has been substantially spread. Specifically, a
wide variety of pesticides are applied on food, e.g. on fruits, vegetables, wheat, corn,
rice, olives and canola; and on non-food crops such as cotton, grass, flowers, etc. [1].
Among them, toxic herbicides such as glyphosate are highly used in fruits, vegetables
and cereals despite that it has been demonstrated this pesticide is carcinogenic and
that it leads to severe birth defects in humans [2]. In some countries regulations have
been established to limit the amount of pesticides applied on crops; however, the
increase of chronic diseases, mainly cancer, has been correlated to the increased use
of harmful pesticides [3]. Therefore, pesticide detection techniques are becoming a
necessity to determine their presence in food. The most widely used method is the
mass spectrometry combined with gas and/or liquid chromatography, e. g., single and
multi-residue methods with selective sample treatment methodologies [4-6].
However due to the high cost and time consumption of these techniques, they might
not be affordable for all communities worldwide and much less for individuals who
care about their health [7]. For this reason, the development of novel, sensitive and
stable detection techniques capable of monitoring food using faster, simpler and less
expensive detection methods is a major challenge [8]. In this poster, fundamental
electronic, optical and electrical properties of glyphosate are discussed as
groundwork to develop a semiconductor pesticide sensor. For this purpose, molecular
simulations of glyphosate were performed via DFT using Quantum Espresso [9] where
a band gap HOMO-LUMO of 6.48 eV was obtained. To analyse its properties when
combined with semiconducting materials, the well-known organic semiconductor
Poly(3-hexylthiophene), P3HT, is applied to form a hybrid composite. Thin films of
such a composite are deposited on glass substrates and on indium thin oxide (ITO)
conductive substrates, as shown in Fig. 1, to be characterized structurally and
optically. Specifically, the photoluminescence spectrum of P3HT is obtained whose
intensity is affected by glyphosate. Using In-Ga as cathode material, composite
heterojunctions (diodes) are formed on the ITO substrates as shown in Fig. 2. The
devices are electrically characterized and the charge transport occurring at the
composite heterojunction is analysed. Specifically, the passivating characteristics of
glyphosate in P3HT are discussed in terms of its application as semiconductor
pesticide sensors.
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Fig 1. To perform structural and optical characterization, active layers based on the hybrid composite
are deposited by spin coating on glass and ITO conductive substrates.
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Fig. 2 Schematic view (left) and real (right) diode structure where electrical measurements of the
composites are performed.
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Diseilo de estructuras de silicio poroso para la fabricacién de microcavidades 6pticas.
| ]. Barrancol, A. Bustamentel, A. Méndez-Blas!, y M. E. Calixto.

nstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apdo. Postal J-48, Puebla, Pue.
72570, México.

El Silicio poroso (SiP) es un material nanoestructurado que debido a su porosidad
permite la modulaciéon de sus propiedades opticas, es posible obtenerlo por un
proceso de anodizacién electroquimica de obleas de silicio cristalino. Las condiciones
del proceso de anodizacién como son la composicion del electrolito utilizado, tipo de
silicio (n o p), densidad de corriente y tiempo, permiten un control preciso de la
porosidad y espesor de la capa de SiP. En este trabajo aprovechamos las propiedades
del SiP para controlar su indice de refraccidn y con ello disefiar cristales fotdnicos en
una dimension para ser utilizados como espejos reflectores en la fabricaciéon de
microcavidades Opticas, utilizando como material dOpticamente activo peliculas
delgadas de CaF; o NaYF4 dopadas con iones lantanidos. La principal propiedad que se
busca en la microcavidad optica es alcanzar super-luminiscencia por emision
estimulada, como un paso previo a la emision laser. La amplificacidn eficiente de esta
emision puede lograrse con una configuracion adecuada de espejos que permitan
multiples reflexiones de una emisidn especifica del medio activo logrando ganancia
Optica o amplificacion. La luz obtenida abandona la cavidad ya sea porque se superar
un umbral de intensidad o por algin sistema electro-6ptico que hace trasparente a
uno de los espejos. En este trabajo se presenta un estudio amplio del disefio y
fabricacion de estructuras de SiP con el fin de optimizar sus propiedades dpticas que
favorezcan la super-luminiscencia en la microcavidad, tomando en cuenta que solo
una banda espectral muy estrecha debe prevalecer en su interior.
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Preservando el orden unidimensional de nanoestructuras tensadas en el crecimiento
de InAs sobre substratos de alto indice. | E. Eugenio-Lopez!, A. Belio-Manzano!, C. A.
Mercado-Ornelas?, L. I. Espinosa-Vegal, A. Yu. Gorbatchev?, S. Shimomura3, Victor-
Hugo Méndez-Garcia™1

1Coordinacion para la Innovacién y Aplicacién de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, México.
2[nstituto de Investigacién en Comunicacién ()ptica, Universidad Autonoma de San Luis Potosi, México.
3Graduate School of Science and Engineering, Ehime University, Japan.

Durante la ultima década, las nanoestructuras semiconductoras han sido objeto de
diversos estudios ya que se espera que a través de estas se desarrollen dispositivos en
el futuro con caracteristicas ventajosas. Para la correcta implementacion de las
mismas, se exploran mecanismos de control durante su autoensamble. Por ejemplo, el
uso de sustratos de indice alto (HIS) en el crecimiento por epitaxia de haces
moleculares (MBE) de semiconductores compuestos III-V ha demostrado ser una
excelente alternativa para la obtencion de superficies nano-onduladas, lo que ha
atraido mucho interés debido a los fenémenos de autoorganizacion durante la sintesis
de estructuras de baja dimensionalidad (LDS). En este trabajo, estudiamos el
crecimiento de InAs para preservar la autoorganizacion de nanoestructuras en
sistemas con constante de red desacoplada, en particular InAs/GaAs. Las superficies
de GaAs bajo estudio fueron (221), (631) y (775). Para las estructuras InAs/GaAs,
demostramos que bajo condiciones de crecimiento adecuadas, el orden
unidimensional de LDS tales como rayas cuanticos, hilos cuanticos y puntos cuanticos
se puede lograr a pesar de la tension introducida por InAs. Este hallazgo es relevante.
En el crecimiento en sustratos de alto indice se observa frecuentemente que la
presencia de tension debida al crecimiento de capas de InAs pseudomorficas suprime
el orden 1D bajo el argumento de que la tension superficial obliga al sistema a
encontrar un nuevo minimo en la energia libre, propiciando wuna nucleacion
estocastica de nanoestructuras. Nuestros resultados indican que el sistema tensado
InAs/GaAs puede alcanzar otro minimo de energia libre donde la geometria InAs-QDs
se ha modificado pero su disposicion unidimensional prevalece. Este orden 1D se
discute en términos de la formacion de facetas estables {110} y microfacetamiento
que conducen a la autoalineacion de nanoestructuras.

Agradecimientos: Los autores agradecen el apoyo financiero de CEMIE-SOL 22, FRC-UASLP y
CONACYT-Mexico a traves de los proyectos: INFR-2015-01-255489, CB 2015- 257358 and
PNCPN2014-01-248071.
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Calculo a primeros principios de susceptibilidades no lineales de segundo y tercer
orden. | Alan Bernall, Sean M. Anderson!, Bernardo S. Mendozal.

1Centro de Investigaciones en ()ptica, Leo6n, Guanajuato, México,.

En este trabajo se presentara la revision del desarrollo tedrico de primeros principios
para la generacion de segundo armonico en superficies semiconductoras y se
establecen las bases para un desarrollo similar en la derivacion tedrica de absorcion
de dos fotones.

En trabajos pasados!3 se desarrollo la teoria relativa a la generacién de segundo
armonico en superficies semiconductoras a través del formalismo Length Gauge y la
aproximacion de particula independiente, considerando ademas hasta ese momento
una formulacion Unica que toma en cuenta tres correcciones: (i) el operador tijeras,
que corrige el valor de la energia del bandgap del sistema, (ii) la contribucién de la
parte no local del pseudopotencial y (iii) la funcion de corte, el cual nos permite
extraer la informacién del material capa por capa. Al hacer las consideraciones
anteriores se obtuvo la susceptibilidad no lineal de segundo orden x(-2w; w, w)
relacionada a la generacion de segundo armoénico en superficies, se calculd
numéricamente los valores para esta susceptibilidad aplicandola al material
semiconductor Si(001)(2x1) comparandola con resultados tedricos y experimentales
anteriores.

Debido al reciente interés en el fendmeno de absorciéon de dos fotones, es necesaria
una formulacidn tedrica adecuada. En este sentido se pretende extender el desarrollo
para generacion de segundo armonico expuesto anteriormente y aplicarlo al calculo
de absorcion de dos fotones que es un fendmeno no lineal de tercer orden. Se
calcularan las susceptibilidades no lineales de tercer orden considerando (i) operador
tijeras, (ii) parte no local del pseudopotencial y (iii) funcion de corte para aplicar este
formalismo a materiales semiconductores.

1S. M. Anderson, N. Tancogne-Dejean, B. S. Mendoza and V. Véniard, Phys. Rev. B 91, 075302 (2015).
2S. M. Anderson, N. Tancogne-Dejean, B. S. Mendoza and V. Véniard, Phys. Rev. B 93, 235304 (2016).
3S. M. Anderson, Ph.D. thesis, Theoretical Optical Second-Harmonic Calculations for Surfaces, Centro de
Investigaciones en Optica, A.C. (2016).
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Desarrollo de Peliculas Delgadas de MYF4 (M=Li, Na, K) y MYF4:Eu3* por la Técnica de
Electrodepésito. | A. Bustamantel, J. Barrancol, A. Méndez-Blas!, M. E. Calixtol.

nstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apartado Postal J48, 72570, Puebla,
México.

Actualmente las celdas solares cumplen un papel importante para la generacion de
energia eléctrica debido al aprovechamiento de la radiacién solar, sin embargo,
diversos fendmenos fisicos disminuyen su eficiencia de conversion, por ello se han
implementado tecnologias para el mayor aprovechamiento del espectro de irradiacion
solar implementando el uso de peliculas anti- reflejantes que permitan una mayor
absorcion. Asimismo, para mejorar el rango espectral de absorcion, se propone la
contribucién de procesos up-conversion (conversion ascendente) mediante el dopado
con lantanidos, que consiste en la absorcion de fotones de menor energia llevando a
los electrones a niveles excitados y finalmente emitiendo fotones de mayor energia
para ser aprovechados por la capa absorbente en celdas solares de pelicula delgada o
bien en celdas solares de silicio. Asi pues, materiales dopados con lantanidos cumplen
funcionalmente esta propiedad debido a la presencia de niveles 4f. En este trabajo, se
plantea desarrollar la metodologia que nos permita realizar la obtencion de fluoruros
metalicos de MYF4 (M=Li, Na, K) en pelicula delgada por la técnica de electrodepdsito.
Ademas de obtener peliculas delgadas de MYF4 dopadas con iones lantanidos (Eu3*)
para estudiar primero la incorporacién de lantanidos en la matriz mediante estudios
de fotoluminiscencia, y establecer si la técnica de electrodeposito es viable o no para
realizar el co-dopado de estos materiales en pelicula delgada (p.ej. NaYF4:Yb3+, Er3+)
con el fin de obtener la respuesta de up-conversion.
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ESCUELA

57
NACIONAL .

) Sipincies o9 CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ
g — BCA

%
SMF coNAcYT

Sociedad Mexicana de Fisca  Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

Estudio del Contraelectrodo en Celdas Solares Sensibilizadas por Puntos Cuanticos. |
Salvador Cabrera!, C. Rosiles Perez?, Tzarara Lopez-Luke? ]. M. Rivas!, Diego
Esparzal”y Elder De la Rosa?

1Unidad Académica de Ingenieria Eléctrica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Zacatecas, México.
2 Grupo de Nanofoténica y materiales avanzados, Centro de Investigaciones en Optica, Ledn, México.

Las celdas solares de tercera generacion son una opcidn viable para las nuevas
tecnologias de energia solar, los puntos cuanticos son materiales semiconductores que
presentan el fendmeno de confinamiento cuantico cuando el tamafio de la particula es
del orden del radio de Bohr del material, por lo que sus propiedades oOpticas
(absorcién y emisién) dependen del tamafio de la particula, con estas propiedades
Opticas pueden ser utilizados en el desarrollo de diodos emisores de luz o celdas
solares. En este trabajo se hablara de celdas solares sensibilizadas con puntos
cuanticos en la configuracion de TiO2/CdS/ZnS, estudiando su eficiencia variando las
técnicas en el pulido del contraelectrodo. Comunmente la mejora del contraelectrodo
contribuye en un aumento en el factor de llenado, esto nos indica que el
contraelectrodo mejora la inyeccién de electrones en el dispositivo y de esta forma
mejora el rendimiento de la celda solar obteniendo hasta 3% de eficiencia.
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Localizacién de Anderson de Ondas Flexionales. | ]. Calleja-Angel!, ]. Arriaga
Rodriguezl, J. C. Torres-Guzman?, A. Diaz-de-Andal.

1[nstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, P.0. Box ]J-48, 72570 Puebla, Pue.,
México.
2Tecnolégico de Monterrey, Campus Estado de México, Atizapan de Zaragoza, 52926, Estado de México,
México.

Estudiamos el fenémeno de localizacion de Anderson en un sistema elastico
unidimensional, que consta de vigas acopladas de diferentes longitudes. Resolvemos
el sistema con el método de la matriz de transferencia, para estudiar la localizacion de
ondas flexionales, que se rigen, o bien, por una ecuacién diferencial de cuarto orden
(ecuacion de Timoshenko), o por dos ecuaciones diferenciales de segundo orden tipo
Navier. Ademas comparamos nuestros resultados con simulaciones numéricas hechas
con FEM. Mostramos experimentalmente que los modos normales se localizan en
diferentes regiones del sistema dependiendo de la frecuencia y que el indice de
participacién inverso (IPR) depende de la frecuencia. Encontramos un buen acuerdo
entre teoria, simulacidn y experimento.

Agradecimientos: Este trabajo fue parcialmente apoyado a través de los proyectos multidisciplinarios
2018-1937 y 2018-1941. Del mismo modo L.G. Arellano, J.A. Santiago, A.L. Marcos-Viquez y F. de
Santiago agradece la beca de posgrado otorgada por CONACYT y BEIFI-IPN.

Correo electronico: arriaga@ifuap.buap.mx

ESCUELA

59
NACIONAL
»

SUpERORES . . CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ
ITIT 5% o



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

Calculo de conductividad térmica mediante teoria de medio efectivo para sistemas
homogéneos con inclusiones elipsoidales. | Angela Camacho de la Rosa, Raul Patricio
Esquivel Sirvent.

Instituto de Fisica, Universidad Nacional Auténoma de México, Apdo. Postal 20-364, México D.F. 01000,
México.

Se calcula la conductividad térmica efectiva ke para sistemas homogéneos de
conductividad térmica kmn con inclusiones elipsoidales cuya conductividad es «k;
mediante teoria de medio efectivo. Se considera el problema de conduccion
estacionario modelado por la ecuacion de Laplace V2T = 0 en coordenadas
elipsoidales, valiéndose de la generalizacion de los coeficientes de despolarizacion se
determina k. usando la aproximacion de Maxwell-Garnett para después ser corregida
con la aproximacion de Bruggeman. Finalmente se usan ambas expresiones para
aproximar numeéricamente ke de resina epoxy con inclusiones de carb6n y aire
(sistema poroso). Se observa que k.s puede modularse via el control de la direccién del
flujo de calor y la orientacidn en las inclusiones, oblatos y prolatos.
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Surface Nonlinear Gratings by Direct Multiphoton Microscope Writing. | J. Avalos
Hernandez!, R. Carriles Jaimes?, J. L. Dominguez Juarez?.

ICentro de Investigaciones en Optica A.C.
2Centro de Fisica Aplicada y Tecnologia Avanzada, Universidad Nacional Auténoma de
México.

Patterning of organic films is an important tool for many applications and studies of
surfaces. Organic materials are attractive because they offer versatility and liquid
state processing, among other. Different methods have been used for modifying the
nonlinear optical response of an organic film [1]. We demonstrate that periodic
patterning of surface properties can be accomplished using a Multiphoton Microscope.
We deposited thin molecular films of crystal violet or Rhodamine onto microscope
slides. The solution concentration was 8 x 10~ molar in 1-propanol. A laser scanning
microscope, Zeiss LSM-710_NLO equipped with a 140fs, 80kHz, Coherent Chameleon
laser was used to pattern the films using a 10X/0.2 objective. The focused beam was
scanned following a predetermined pattern to generate a homogeneous 2D structure.
We recorded patterns consisting of a periodic arrangement of lines to produce a
nonlinear diffraction grating; however, this technique can be used to record other
patterns.

We measured Second Harmonic Generation in reflection from the molecular gratings
recorded on the surface [2]. We show that the nonlinear diffraction orders can be
manipulated by the characteristics of the surface periodic patterning [3]. The ability to
write different patterns onto the () films could find applications as couplers [4] into
waveguide structures enabling resonant wavelength conversion.

[1] J. L. Dominguez-Juarez, R. Macovez, M. Ujue Gonzalez, and ]J. Martorell, Appl. Phys. Lett. 97, 023307
(2010).

[2] I. Frund, Phys. Rev. Lett. 21, 19, 1404 (1968).

[3] R. W.]. Hollering and W. ]. 0. V. Teesselink, Opt. Commun. 79, 224 (1990).

[4] B. E. Little, ]. Lightwave Technol. 12, 774 (1994).
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Produccién de esponjas de nanotubos de carbono promovidas por acetona por
deposicion quimica de vapor. | Alejandro ]. Cortés-Lépez!, Emilio Mufioz-Sandoval?,
Florentino Lépez-Urias!.

1Division de Materiales Avanzados, IPICYT, Camino a la Presa San José 2055, Lomas 4ta Seccion, San
Luis Potosi, S.L.P., 78216, México.

Recientemente las esponjas de nanotubos de carbono han despertado un especial
interés debido a que presentan propiedades fisicas y quimicas tales como
superhidrofobicidad, elasticidad y conductividad eléctrica, que las hacen atractivas
para el desarrollo de aplicaciones energéticas y ambientales. En el presente trabajo, se
muestran los resultados de la sintesis y caracterizacion de esponjas de nanotubos de
carbono obtenidas por pirolisis de los siguientes precursores quimicos: bencilamina,
ferroceno, tiofeno, etanol y acetona. Las esponjas se obtuvieron en un sistema de
deposicion quimica de vapor alimentado por dos nebulizadores conectados de manera
independiente a un tubo de cuarzo colocado dentro de un horno tubular. La sintesis
fue llevada a cabo a una temperatura de 1020 °C por 4 h bajo un flujo dindmico de Ar
y Ar/H2, respectivamente. Las esponjas se caracterizaron por difraccion de rayos X,
espectroscopia Raman, espectroscopia de fotoelectrones emitidos por rayos X,
espectroscopia de energia dispersiva, espectroscopia de infrarrojo con transformada
de Fourier, analisis termogravimétrico y microscopia electrénica de barrido y de
transmision. Las esponjas estan constituidas por nanotubos de carbono bien alineados
y nanotubos curvados, ambas estructuras presentan un recubrimiento de nanofibras
de carbono. Los nanotubos estan ordenados de manera intricada formando un arreglo
tipo tridimensional, presentan dopaje con nitréogeno y funcionalizaciéon superficial,
también, nanoparticulas metalicas fueron encontradas. Las esponjas exhibieron alta
hidrofobicidad y fueron probadas en la absorcién de aceites y compuestos organicos,
mostrando que la capacidad de absorcion esta relacionada con la hidrofobicidad,
porosidad y funcionalizacién quimica superficial de los nanotubos de carbono.
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Crecimiento y caracterizacion de peliculas de TiOyx TiNx y TiNxOx por depdsito de
capas atomicas para aplicaciones en dispositivos fotovoltaicos. | José Maria Cuevas
Davilal, E. Lépez Luna?, Enrique Prado Navarretel

1Facultad de Ciencias, Universidad Autonoma de San Luis Potosi, México.
2Coordinacién para la Innovacién y Aplicacién de la Ciencia y la Tecnologia.

Se presenta el Nitruro de Titanio plasmonico y Oxido de Titanio como materiales para
la fabricacién de una celda solar. Se crecieron peliculas delgadas de Nitruro de
Titanio, Oxido de Titanio, y TiN-TiOx por el método de Deposito de Capas Atomicas
(ALD por sus siglas en inglés, Atomic Layer Deposition). El dispositivo absorbe en el
espectro visible y en el cercano infrarrojo. El uso de lo que se conoce como “Hot
Electrons” generados por el decaimiento de los plasmones de superficie es una nueva
tecnologia que presenta futuro en el campo de las tecnologias de transformacion de
energia solar.

Las peliculas se crecieron de tal forma que se obtuvieron heteroestructuras con union
tipo Metal-Dieléctrico-Metal y Metal-Dieléctrico, donde Oxido de Titanio después de la
caracterizacion resulto tener vacancias de Oxigeno que interfieren con el sustrato de
tipo p y el Nitruro de Titanio presentd propiedades plasmonicas. A su vez, se crecid
una aleacion de TiOx-TiN para la cual el método de crecimiento fue crecer un ciclo de
Oxido de Titanio y después un ciclo de Nitruro de Titanio, y asi sucesivamente hasta
terminar la estructura. Las heteroestructuras se crecieron sobre sustratos de silicio
tipo N y tipo P para su aplicacion potencial en la transformacion de energia por medio
de energia solar. Los experimentos para determinar la eficiencia de esta propuesta de
heteroestructuras da como resultado una eficiencia maxima de 0.5 %.

Se presentaron voltajes de circuito abierto entre 80 mV y 400 mV con corrientes entre
2pAy 150pA bajo 1 sol.
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Deteccion con sensibilidad amplificada de la Interleucina-6 utilizando espectroscopia
molecular en sustratos grafénicos. | Emmanuel de la O Cuevas'?, José Manuel Saniger
Blesa?, Cuauhtémoc Araujo Andrade!

1Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas.
2Centro de Ciencias Aplicadas y Desarrollo Tecnolégico, Universidad Nacional Auténoma de México

Profundizar nuestro conocimiento actual sobre los principios fisicoquimicos que rigen
las interacciones molécula/sustrato y aplicarlo al desarrollo de plataformas analiticas
basadas en sustratos nano-estructurados para la deteccion de marcadores bioldgicos
con alta sensibilidad y especificidad es el reto que se presenta actualmente con el fin
de ser utilizados para el diagnéstico clinico.

El 6xido de grafeno (GO) y 6xido de grafeno reducido (rGO), a los que en lo sucesivo
denominaremos sustratos grafénicos, son considerados como una forma quimica
derivada del grafeno [1], los cuales pueden ser producidos utilizando grafito de bajo
costo como materia prima y mediante métodos quimicos que sean rentables, con alto
rendimiento y que sean amigables con el medio ambiente. Estos sustratos grafénicos
son altamente hidrofilicos y pueden formar dispersiones acuosas estables para
facilitar el montaje de estructuras macroscépicas mediante procedimientos sencillos y
baratos [1]. Se han reportado varias bio-moléculas para ser integradas con
nanomateriales basados en el grafeno, tales como proteinas, acidos nucleicos, células,
bacterias, etc. [2].

Como marcador biolégico se selecciond la interleucina-6 (IL-6), ya que numerosas
enfermedades asociadas a problemas metabdlicos o de desorden del sistema inmune,
cursan con un incremento de su concentracion en fluidos bioldgicos (plasma
sanguineo, orina, saliva [3]) por lo que un diagnostico temprano de estas
enfermedades se veria facilitado mediante el uso de una plataforma analitica que
permita su deteccidn selectiva en un intervalo de concentraciones tipicamente del
orden de los pg/mL.

Como técnica de deteccion e identificacion se usé la espectroscopia Raman, la cual
permite identificar a través de su perfil espectral (huella digital) una gran variedad de
bio-marcadores, sin embargo es necesario amplificar la respuesta natural a la
dispersion Raman de las bio-moléculas en estudio y, en su caso, buscar mecanismos
de apagamiento de la fluorescencia si es que esta se presenta. Este doble efecto se
puede conseguir mediante la promocion de la interaccién adecuada de las bio-
moléculas en estudio con sustratos amplificadores de la sefial Raman, ya sean arreglos
de nanoparticulas de Au o Ag (efecto SERS), o alternativamente con soportes
grafénicos (efecto GERS)[4][5].
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En este trabajo se lograron detectar concentraciones de hasta 1 pg/mL de IL-6
satisfactoriamente, dejando en claro la implementacion que se les puede dar a los
diversos sustratos grafénicos, los cuales son faciles de sintetizar, baratos (ya que se
obtienen a partir del grafito natural) y amigables con el medio ambiente ya que se
utiliza como agente reductor el citrato de sodio.

[1] S. C. Ray., "Applications of Graphene and Graphene-Oxide Based Nanomaterials.," in Application and
uses of graphene oxide and reduced graphene oxide., Oxford, William Andrew Publishing, 2015, pp. 39-
55.

[2] L. L. a. F. L. Jijun Zhao, "Application of GO in biotechnology," in Graphene Oxide: Physics and
Applications, Springer, 2015, pp. 137-151.

[3] A. W, W. R, T. Hughes M. G. Cullen and Thomas., "The relationship between interleukin-6 in saliva,
venous and capillary plasma, at rest and in response to exercise.," Cytokine, vol. 2, no. 71, 2015.

[4] Zannan, W. Zhang Jin Xu and Mao. "Graphene: A plataform for surface-enhanced raman
spectroscopy,” Small, vol. 9, no. 04, 2013.

[5] Xi, L. Liangbo, S. Yi, F. Wenjing, Z. Jin, K. Jing, M. Vincent, S. Dresselhaus Mildred S. Huang and Ling,,
"Molecular selectivity of graphene-enhanced raman scattering,” Nano Letters, vol. 15, no. 05, 2015.
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Redes 3-D de nanotubos de Ni interconectados con propiedades estructurales y
magnéticas controladas. | Joaquin de la Torre Medina®”, Tristan da Camara Santa Clara
Gomes?, Yenni G. Velazquez-Galvan?, Luc Piraux?2.

1Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de
México, Morelia, México.
2[nstitute of Condensed Matter and Nanosciences, Université Catholique de Louvain, Louvain-la-Neuve,
Bélgica.

En los ultimos afios, el estudio de las propiedades magnéticas y de magneto-
transporte en nano-objetos tridimensionales (3-D) realizados como formas curvas y
arquitecturas complejas se ha vuelto el centro de una intensa actividad de
investigacion [1]. Por ejemplo, las memorias de pistas 3-D [2], la magneto-electronica
adaptable y los sensores de magneto-resistencia anisotropica flexible (AMR) [3] se
encuentran entre las aplicaciones de dispositivos que actualmente aprovechan el
nanomagnetismo 3-D. Un tipo interesante de nanomateriales 3-D recientemente
estudiados son los nanoalambres cruzados (CNW) debido a su uso potencial como
sensores magnéticos 3-D, dispositivos robustos de micro-ondas autosoportados y
dispositivos logicos [4]. Por lo tanto, comprender la influencia de las caracteristicas
topologicas de las nano-arquitecturas 3-D en sus propiedades magnéticas y de
magneto-transporte es de suma importancia para el desarrollo de aplicaciones de
dispositivos con respuestas ajustables precisas. En este trabajo reportamos la
fabricacion de redes 3-D de nanotubos de Ni eléctricamente interconectados a gran
escala, mediante un método de des-aleacién electroquimica, dentro de los nanoporos
cruzados de membranas huésped de policarbonato. Este método prepara el camino
para la fabricacion facil, rapida y econémica de redes 3-D de nanotubos distribuidos
espacialmente de manera precisa y con diametro y espesor de pared de 10-100 nm
controlados individualmente. El excelente control sobre los parametros geométricos y
las caracteristicas topoldgicas de las redes de nanotubos de Ni conduce a propiedades
magnéticas y de magneto-transporte ajustables. Particularmente, el comportamiento
de magneto-transporte a campos magnéticos bajos es consistente con los estados
esperados de vortice formados en diferentes segmentos de las redes de nanotubos,
mientras que la nucleacién de paredes de dominio en la interseccion de los segmentos
de nanoalambres juega un papel dominante en su contraparte de redes 3-D de
nanoalambres so6lidos cruzados. Las redes 3-D de nanomagnetos en este trabajo son
de especial interés debido a su potencial aplicaciéon en dispositivos de memoria,
arquitecturas informaticas, deteccién y aplicaciones biomédicas.

Este trabajo ha sido apoyado parcialmente por el proyecto de investigacién [1A101617 de DGAPA-
PAPIIT-UNAM 2017, CONACyT CB-252677, la Fédération Wallonie-Bruxelles (ARC 13/18-052,
Supracryst) y por Fonds de la Recherche Scientifique - FNRS Grant ne T.0006.16, Bélgica.
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[1] A. Fernandez-Pacheco, et al. “Three-dimensional nanomagnetism”. Nat. Commun. 8, 15756 (2017).
[2] S. Parkin, & S.-H. Yang, “Memory on the racetrack”. Nat. Nanotechnol. 10, 195 (2015).

[3] D. Makarov, et al, “Shapeable magnetoelectronics”. Appl. Phys. Rev.3,011101 (2016).

[4] Tristan da Camara Santa Clara Gomes, ]. De la Torre Medina, Y. Veldzquez-Galvan, Juan Manuel
Martinez-Huerta, A. Encinas, and L. Piraux, ]. Appl. Phys. 120, 043904 (2016).
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TiO2 dopado con diferentes atomos para modificar sus caracteristicas cataliticas. |
Pablo De la Mora!l, Gustavo Tavizdn?, Faustino Aguilera Granja3, Reinaldo Pis-Diez*.

1 Facultad de Ciencias, Universidad Nacional Autonoma de México.
2 Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México.
3 Instituto de Fisica, Universidad Auténoma de San Luis Potosi.

4 Departamento de Quimica, Universidad de la Plata, Argentina.

El TiO; tiene caracteristicas fotocataliticas con una brecha prohibida de 2.9eV. Esta
brecha es muy grande, por lo que solo puede ser usado en casos muy especificos. Al
introducir ciertos elementos la brecha puede ser modificada. De esta forma las
propiedades forocataliticas del TiO2 pueden ser modificadas.

Los calculos de estructura electrénica basados en la teoria de funcionales de la
densidad subestiman la brecha prohibida. Esto pude resolverse con la aproximacion
GW, pero es computacionalmente muy demandante. Recientemente Becke y Johnson
propusieron un potencial para hacer estos calculos, Tran y Blaha encontraron una
modificacion que reproduce la brecha prohibida con gran precision vy
computacionalmente poco demandante, pero el proceso es torpe y necesita muchas
iteraciones para convergir.

En este trabajo, se muestra como se modifica la brecha prohibida al introducir
diferentes cationes y en diferentes arreglos geométricos en Ti1xAxOx.

Agradecimientos: Este trabajo fue apoyado por PAPIIT IN225217 y IN115618
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Nanoestructuras cuasi-unidimensionales de silicio para la deteccion de gases. |
Francisco de Santiago!, José E. Santanal, Alvaro Mirandal, Eliel Carvajall, Luis A.
Pérez?, Miguel Cruz-Irissonl.

1Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacén, Av. Santa Ana 1000, Ciudad de México, C. P. 04430,
México
2[nstituto de Fisica, Universidad Nacional Auténoma de México, Apartado Postal 20-364, 01000 Ciudad
de México, México.

Los efectos de superficie y el confinamiento cuantico dan a los semiconductores
nanoestructurados cualidades distintivas que los hacen diferentes y frecuentemente
mejores que los materiales en bulto para ciertas aplicaciones, por ejemplo, la
deteccion de especies quimicas en un ambiente dado. Dado que es ampliamente
sabido que los efectos de superficie juegan un rol determinante en los sensores
quimicos, un estudio del efecto del confinamiento cuantico en las propiedades de
deteccidon del silicio nanoestructurado no estad presente en la literatura. En este
trabajo se analiza el efecto del confinamiento cuanto en las propiedades de deteccion
del silicio unidimensional y cuasi-unidimensional frente a moléculas de gases toxicos
(CO, CO2, NO, NOZ2, S0O2). La teoria de funcionales de la densidad es usada para
encontrar la estructura atémica y electrénica de nanoalambres y nanoporos de silicio,
ambos con las mismas superficies, tras la adsorcién de las moléculas de gas. Los
resultados sugieren que el cuasi-confinamiento presente en los nanoporos tiene un
impacto débil en las propiedades de adsorcién y deteccion. Sin embargo, para la
adsorcion de CO, los nanoporos muestran comportamiento metalico, en contraste con
el comportamiento semiconductor de los nanoalambres. Estos resultados pueden ser
significativos en el estudio de los fendmenos cuanticos tras el funcionamiento de
sensores basados en semiconductores nanoestructurados.

Correo electronico: fdesantiagov0900@alumno.ipn.mx

ESCUELA

69
NACIONAL
»

o9 CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ
g — A



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

Single-photon emitters in GaSe for on-chip waveguide coupling. | Osvaldo Del Pozo-
Zamudiol?2, Philipp Tonndorf?, Nico Gruhler?, Johannes Kern?, Iris Niehues?, Alexander
[. Dmitriev3, Anatoly P. Bakhtinov3, Alexander I. Tartakovskii*, Wolfram Pernice?,
Steffen Michaelis de Vasconcellos?, Rudolf Bratschitsch?.

Instituto de Investigacion en Comunicaciéon Optica, UASLP, 78210 San Luis Potosi, S.L.P., Mexico.
2 Institute of Physics and Center for Nanotechnology, University of Miinster, 48149 Miinster, Germany.
3 I. M. Frantsevich Institute for Problems of Material Science, NASU, Kiev-142, Ukraine.
4 Department of Physics and Astronomy, University of Sheffield, Sheffield S3 7RH, United Kingdom.
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Single-photon sources are important building blocks for quantum technology.
Recently, non-classical light emitters have been found in the transition metal
dichalcogenide WSe2 [1]. Here, we report on single-photon emitters in the transition
metal monochalcogenide Gallium selenide. GaSe belongs to the group of layered
semiconductors and is a well-known material for non-linear optics. GaSe flakes with a
thickness of a few tens of nanometers and a size of tens of micrometers are fabricated
by mechanical exfoliation. The photoluminescence emission shows several bright
emission centers (Fig. 1a). Their spectra typically exhibit two emission maxima (Fig.
1b), which are due to the localized exciton (LX) and biexciton (LXX) [2]. The photon
statistics of the LX emission (inset in Fig. 1b) proves the single-photon character of the
localized light sources. The emission is stable and does not show spectral wandering
or bleaching. By measuring the cross-correlation between LX and LXX, we find
antibunching for small negative times and bunching for small positive times (Fig. 1c).
This behavior is typical for an exciton-biexciton cascade and renders these light
emitters promising for entangled photon sources. The origin of the single-photon
emitters is investigated with the help of atomic force microscopy and energy-
dispersive x-ray spectroscopy. Additionally, we present waveguide-coupling of the
described emitters. GaSe crystals with a thickness below 100 nm are placed on Si3N4
rib or slot waveguides (Fig. 1d), resulting in a modified mode structure efficient for
light coupling. Using optical excitation from within the waveguide, we find non-
classicality of generated photons routed on the photonic chip. Thus, our work
represents a first step towards easy-to-implement and robust on-chip quantum
communication and computing [3].
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[1] Tonndorf et al, “Single-photon emission from localized excitons in an atomically thin
semiconductor” Optica 2, 347 (2015).

[2] Tonndorf et al, “Single-photon emitters in GaSe” 2D Materials 4, 021010 (2017)

[3] Tonndorf and Del Pozo-Zamudio et al, “On-chip waveguide coupling of a layered semiconductor
single-photon source” Nano Lett., 17 (9), 5446-5451.
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Efecto de la separacion de pozos delta dopados de AlGaAs en el desdoblamiento de los
estados electréonicos para la formaciéon de una banda intermedia. | A. Del Rio-De
Santiago?l, ]. C. Martinez-Orozco?.

1Unidad Académica de Ingenieria, Universidad Auténoma de Zacatecas, Ramdn Lépez Velarde 801. C.P.
98000, Zacatecas, Zac., México.
2Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad esquina Paseo a
La Bufa S/N. C.P. 98060, Zacatecas, Zac., México.

En este trabajo presentamos el calculo de la densidad de estados local para una
superred de pozos delta-dopados trabajando con el modelo de enlace fuerte semi-
empirico dentro del formalismo de las funciones de Green aplicando el método SGFM.
Consideramos interacciones hasta primeros vecinos en la base sp3s* tomando en
cuenta el espin. En los calculos numéricos consideramos el material AlxGaixAs como
mezcla ternaria, para las barreras, en la aproximacién del cristal virtual para x=0.10.
Las anchuras de los pozos son de 20 monocapas y variamos la distancia entre ellos
separando con material en bulto Alp3Gao.7As. Concluimos que con una separacion de
30 monocapas de material volumico los estados electrénicos de los pozos ya no
interaccionan comportandose como pozos aislados.
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Estudios de los modos de vibracién y propiedades electronicas de la perovskita
CH3NH3CaBrs. | H. Espinosa, I. Ornelas, A. Trejo, E. Carvajal, M. Cruz-Irisson.

Escuela Superior de Ingenieria Mecanica y Eléctrica-Culhuacan, Instituto Politécnico Nacional

Los perovskitas hibridas organicas-inorganicas emergen como un nuevo material en
la industria de la energia fotovoltaica de siguiente generacion, con eficiencias de
22.1%. Sin embargo, en las celdas solares de perovskita de haluro de plomo actuales,
la toxicidad es una limitacién para su comercializacién, por lo tanto, el desarrollo de
nuevas perovskitas haluro sin plomo es de gran interés. Entre los cationes divalentes
adecuados para el sitio B en la estructura de perovskita, el calcio (Ca2+) surgié como
un ion atractivo para sustituir el plomo, debido a la similitud de los radios i6nicos. En
el presente trabajo se estudian las propiedades vibracionales y electronicas, la
espectroscopia infrarroja (IR) y Raman de la perovskita CH3NH3CaBr3. Todos los
calculos se realizaron utilizando la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), en el
marco de la aproximacion del gradiente generalizado con pseudopotenciales de
conservaciéon de la norma [1,2]. El estudio vibracional se realizé dentro de la
aproximacion fondn armdnico utilizando constantes de fuerza de segundo orden
obtenidas a partir de la Teoria de Perturbacion del Funcional de la Densidad (DFPT).
Se probaron multiples orientaciones de la molécula organica para lograr todos los
estados de fonones positivos, indicando una estructura estable, luego se analizaron los
modos vibracionales, densidad de estados (DOS), IR y Raman para determinar qué
vibracion de enlace contribuye a qué modo en el espectro fonon. Ademas, la
estructura de bandas electrénicas y la densidad de estados (DOS) se calculan para
observar en primera instancia, la viabilidad del material para su uso en celdas solares.
Los resultados de las propiedades electronicas muestran una brecha prohibida amplia
alrededor de 3eV, sin embargo, sus propiedades podrian hacer que esta perovskita sea
atractiva en el desarrollo de celdas solares tandem. Los calculos indican que hay una
orientacion especifica de la molécula organica que estabiliza la estructura, no se
observa una clara diferenciacion de los intervalos de los modos de fondn, excepto los
modos de estiramiento H que tienen frecuencias alrededor de 3000 cm-1 que
muestran una fuerte actividad Raman.

Agradecimientos: Este trabajo fue parcialmente apoyado por proyectos multidisciplinarios SIP-IPN
2018-1941,2018-1969 and 2018-1937

[1] J. Pilo, A. Trejo, E. Carvajal, R. Oviedo-Roa, M. Cruz-Irisson, and O. Navarro,.Microelectronic
Engineering,162,110-113 (2016).
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Valoracion de las transiciones banda-banda e inter-banda de GaNAs para aplicaciones
en fotovoltaicos. | L. . Espinosa-Vegal, C. A. Mercado-Ornelas?, F. Belio-Manzano?, I. E.
Cortés-Mestizol, ]. A. Espinoza-Figueroal, A. M. Villegas M.1, C. M. Yee-Renddn?, L.
Zamora-Peredo3, ]. ]. Ortega- Sigala?, ]. ]. Araiza-Ibarra#, Victor-Hugo Méndez-Garcial”

1 Coordinacién para la Innovacién y Aplicacion de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, México.
2Facultad de Ciencias Fisico-Matematicas, Universidad Auténoma de Sinaloa, Culiacin, México.
3 Centro de Investigaciéon en Micro y Nanotecnologia, Boca del Rio, Veracruz, México.
4 Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Zacatecas, México.

En los ultimos afios se han realizado grandes esfuerzos para mejorar la eficiencia de
los dispositivos fotovoltaicos, lo que ha llevado a extensos estudios teoricos y
experimentales de materiales novedosos y nuevos disefios de celdas solares. Hasta la
fecha, las eficiencias de conversién de potencia mas altas se han logrado con celdas
solares multiunién, denominadas celdas tandem. Esta tecnologia involucra la
absorcion de fotones de varias energias permitiendo capturar una mayor region del
espectro solar. Una alternativa para lograr este mismo propdsito es la utilizacion de
aleaciones altamente desacopladas (HMA) en donde el desacople en
electronegatividad y tamafno de los radios atomicos, genera un desdoblamiento de la
banda de conduccién. A la banda de menor energia se le denomina banda intermedia
(BI). Asi, el desdoblamiento permitiria la absorcion de fotones de tres energias
diferentes: BV-BI, BI-BC y BV-BC. Una ventaja importante en comparacion con las
celdas solares tandem es que la absorcion multiple de fotones se logra en una sola
uniéon p-n. En este trabajo, estudiamos la epitaxia por haces moleculares (MBE) de
GaNAs. Variamos el flujo de N2 y la potencia de N-RF induciendo cambios de %N de
0.41 a 1.825, lo que nos permite manipular las transiciones BV-BI de 1.140 hasta
1.395 y BV-BC de 1.727 hacia 1.825 eV. Fotorreflectancia y elipsometria se utilizaron
para obtener informaciéon complementaria acerca de las propiedades 6pticas de las
muestras; en particular, sobre los puntos criticos Eo, Eo+Ao, E1, E1+ A1 de GaAs y
GaNAs. El desorden reticular introducido por N en la matriz de GaNAs se manifiesta
como cambios en la forma de linea de las transiciones E1, E1+ A1 en torno a 3.0eV.
Estos efectos de desorden fueron corroborados mediante, espectroscopia Raman a
través de la razon de los modos vibracionales LO/TO y sus corrimientos en frecuencia.

Agradecimientos: Los autores agradecen el apoyo financiero de CEMIE-SOL 22, FRC-UASLP y
CONACYT-Mexico a traves de los proyectos: INFR-2015-01-255489, CB 2015- 257358 and
PNCPN2014-01-248071.
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Esponjas de carbono dopadas con nitrogeno sintetizadas a partir de una mezcla de
Piridina-Bencilamina. | Fajardo-Diaz, Juan Luis!", Mufioz-Sandoval, Emilio!, Lépez-
Urias, Florentinol.

1 Instituto Potosino de Investigacion Cientifica y Tecnoldgica A.C. Camino a la Presa San José #2055,
Lomas 4a. Secc., C.P. 78216.

En este trabajo esponjas de carbono dopadas con nitrégeno fueron sintetizadas
empleando un sistema de deposicion quimica de vapor a 1020 °C durante 4 horas
utilizando un sistema de doble nebulizador y un mezcla gaseosa de H2/Ar a 1.0 L/min
como gas de arrastre. En un nebulizador A se empled una mezcla de bencilamina,
piridina, ferroceno y tiofeno, mientras que en el nebulizador B integra una solucién de
etanol, tiofeno y ferroceno. Las esponjas de carbono fueron caracterizadas mediante
microscopia electrénica de barrido (SEM), microscopia electrénica de transmision
(TEM), difraccion de rayos-X, espectroscopia Raman, espectroscopia de infrarrojo por
transformada de Fourier (FTIR), espectroscopia de fotoelectrones emitidos por rayos-
X (XPS) y analisis termo-gravimétrico. Como resultado se observa que la esponja de
carbono esta formada de tres tipos de nanoestructuras de carbono: (1) nanotubos de
carbono de gran diametro (~200 nm) cuya ramificaciones favorecen continuas
interacciones. (2) Nanotubos de carbono de menor diametro (~ 120 nm) entrelazados
hasta la formacion de nudos. (3) Nanofibras de carbono cuyos diametros varian entre
los 100 nm y los 250 nm y cuya estructura aparenta un efecto de compresion. Analisis
de XPS muestra que la esponja de carbono presenta principalmente un dopaje
pirrdlico y cuaternario, ademas de observarse sefales referentes a la funcionalidades
de nitrogeno. FTIR muestra vibraciones referentes a la presencia de grupos amina,
amida, y C=0 como funcionalidades. La esponja de carbono presenta super-
hidrofobicidad y propiedades oleofilicas.
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Nanoalambre SroFeMoOs con CO adsorbido: propiedades electrénicas. | D. Fernandez,
A. Miranda, E. Carvajal, M. Cruz-Irisson.

Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacan,
Av. Santa Ana 1000, Ciudad de México 04430, México.

La perovskita doble SrFeMoOg (SFMO) es usada como un componente de las celdas
de combustible de 6xido sdlido (SOFC), debido a que sus conductividades iénica y
electronica y la actividad catalitica, pueden adaptarse a la funcionalidad de la celda.
Adicionalmente, el SFMO resulta ideal para el desarrollo de dispositivos espintrénicos,
pues es medio-metalico y tiene asociada una gran polarizacion del espin electrénico
[1, 2]. Para este trabajo se model6 un nanoalambre de SFMO crecido en la direccion
cristalografica [001]; el valor tipico del diametro se mantuvo alrededor del parametro
de red mas pequeio, pero las especies atomicas en el nanoalambre de la superficie se
cambiaron. Considerando los gases que constituyen el entorno de los electrodos de
una SOFC (oxigeno molecular y 6xidos de carbono), se colocaron diferentes moléculas
en la superficie del nanoalambre, para estudiar su influencia sobre el comportamiento
electronico del nanoalambre. Se optimizé la geometria y se calcularon las propiedades
fisicas, en el marco de la teoria del funcional de la densidad, con la aproximacién de la
densidad local y el funcional CA-PZ. Los resultados permiten identificar multiples
areas de aplicacion; no unicamente para los elementos de las celdas de combustible,
en los que el confinamiento permitiria mejorar el rendimiento. Sin embargo, el estudio
de la difusividad idnica en estos nanoalambres permitiria definir la posibilidad de
usarlos como sensores de moléculas tdéxicas, como las incluidas en el modelo
propuesto.

Agradecimientos: Apoyo de los proyectos IPN-SIP-2018 1937 y 1293. D. Fernandez reconoce la beca
CONACYT y el apoyo BEIFI.
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Estudio de la estructura y resistencia a la polarizacién potenciodindmica de barreras
de Al;03. | ]. Mayen?, A. Gallegos-Melgar?, J. C. Diaz Gullén?

1CONACYT-CIATEQ, Unidad San Luis Potosi, Eje 126 No. 225, Zona Industrial, C.P. 78395, San Luis
Potosi, S.L.P, México.
2CONACYT-COMIMSA, Blvd. Oceania No. 190, Fracc. Saltillo 400 C.P. 225290, Saltillo, Coahuila, México.

En el presente trabajo, se formaron por sintesis electroquimica en una solucion de
H2S04 barreras de Al>03 resistentes a la polarizacion potenciodinamica. Se realizé un
disefio de experimentos de respuesta de superficie de tipo Box-Behnken de orden
aleatorio, para estudiar el efecto de los parametros de sintesis en la estructura
obtenida de Al203 y en la resistencia a la polarizacion potenciodinamica en cloruros.
Se determin6 un modelo empirico para describir la relacion entre los parametros de
anodizado y la resistencia a la polarizacion.
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Estudio de las propiedades mecanicas de GaN en fase cubica. | Sergio Agustin Garcia
Hernandez!, Miguel Angel Vidal B.1, Vicente Damian Compean Garcia?.

1Coordinacion para la Innovacidn y la Aplicacion de la Ciencia y la Tecnologia (CIACYT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, Alvaro Obregoén 64, 78000 San Luis Potosi, S.L.P., México.

2CONACyT—Coordinacién para la Innovacién y la Aplicacidn de la Ciencia y la Tecnologia (CIACYT),

Universidad Auténoma de San Luis Potosi, Alvaro Obregoén 64, 78000 San Luis Potosi, S.L.P., México.

El uso de semiconductores en dispositivos optoelectronicos y electrénicos esta
teniendo gran impacto en la actualidad, el semiconductor GaN en fase cubica es uno de
los mas importantes por lo cual se busca incrementar su eficiencia, resistencia y
durabilidad. Usando a-GaN y a-InGaN (fase hexagonal) fue posible construir un diodo
emisor de luz (LED) azul®. Por medio del método de MBE (Molecular Beam Epitaxy) se
desarrollaron peliculas delgadas del semiconductor GaN sobre sustratos de MgO
(100)?, Los resultados de XRD muestran un pico de difraccion dominante para el
plano (002) de la estructura Zinc-blenda de GaN, y la microscopia de fuerza atomica
muestra una morfologia de mosaicos asociada a la estructura cristalina cubica.
Mediante la técnica de Nanoindentacién, con una punta de diamante tipo Berkovich,
se obtuvieron las curvas de carga-desplazamiento. Estas curvas fueron analizadas
utilizando el método propuesto por Oliver-Pharr3 para obtener la Dureza y Médulo de
Young, que es el principal interés de esta investigacién, debido a que estas
propiedades mecanicas no han sido estudiadas experimentalmente para [3-GaN (fase
cubica). Fendmenos de transicion elastico-plastico fueron observados en las curvas
de carga-desplazamiento, estas transiciones se deben principalmente a las
dislocaciones de nucleacién. Los valores obtenidos de la dureza y médulo de Young
fueron 21.1+3.1 GPay 254.7 + 17.7 GPa, respectivamente.

1G. F. - S. Nakamursg, S. Pearton, “The Blue Laser Diode,” pp. 1-450, 1997.

2V. D. Compean Garcia, 1. E. Orozco Hinostroza, A. Escobosa Echavarria, E. Lopez Luna, A. G. Rodriguez,
and M. A. Vidal, “Bulk lattice parameter and band gap of cubic InxGa;xN (001) alloys on MgO (100)
substrates,” ]. Cryst. Growth, vol. 418, pp. 120-125, 2015.

3W. C. Oliver and G. M. Pharr, “Measurement of hardness and elastic modulus by instrumented
indentation: Advances in understanding and refinements to methodology,” ]. Mater. Res., vol. 19, no. 1,
pp- 3-20, 2004.
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Efectos de litio en las propiedades electrénicas del silicio poroso para aplicaciones de
almacenamiento de energia: un estudio Ab initio. | [. Gonzalez, A. N. Sosa, A. Trejo, M.
Calvino, A. Miranda and M. Cruz-Irisson.

Instituto Politécnico Nacional, Esime-Culhuacan Av.Santa Ana 1000, 04430, Ciudad de México, México.

Hoy en dia, existe una urgente necesidad de satisfacer de manera eficiente el enorme
consumo de energia eléctrica por parte de la poblacion mundial, por esta razdn,
dispositivos de almacenamiento de energia tales como las baterias de iones de litio
representan actualmente un interesante medio para almacenar corriente continua a
voltaje constante. Cabe afiadir que aunque la aplicacion de estas baterias alimenta a
casi todos los dispositivos portatiles que usamos, es un hecho que su implementacion
en aplicaciones mas exigentes aun se encuentra restringido debido a la rapida
degradacién de su anodo. Un material que podria generar anodos de mayor capacidad
es el Silicio, el cual es especialmente interesante debido a que posee una alta
capacidad de carga teorica de 4200 mAh/gr (mas de diez veces superior a la
capacidad de los actuales danodos de grafito con 372 mAh/gr), sin embargo, la
dramatica expansion volumétrica de este material de hasta 400%, ocasiona su
degradaciéon y da como resultado una considerable disminuciéon de su capacidad de
almacenamiento. Recientemente se ha descubierto que una alternativa interesante
para superar esta limitacion es el empleo de silicio poroso (pSi), el cual ha sido
estudiado principalmente de manera experimental, mientras que los estudios tedricos
son aun escasos y mas aun cuando se trata de modelar los efectos de Li sobre sus
propiedades electronicas. Por estas razones, el presente trabajo estudia el efecto del Li
intersticial y de superficie sobre las propiedades electrénicas del Si poroso utilizando
el enfoque sustentado en la teoria del funcional de la densidad y la aproximacion del
gradiente generalizado. Los poros fueron modelados eliminando columnas de atomos
Silicio cristalino en la direccion [001] y todos los enlaces superficiales creados fueron
pasivados con atomos de H. Se ha insertado Li en posiciones intersticiales en la pared
del poro, y se ha comparado con el reemplazo de atomos de H con Li, los resultados
muestran que el Li intersticial crea efectos similares a un dopaje de tipo n donde el
nivel de Fermi se desplaza hacia la banda de conduccion con cruces de banda de dicho
nivel adquiriendo asi caracteristicas metalicas, mientras que la inclusion de Li
superficial presenta estados similares a trampas en la estructura de banda electrénica
que aumentan a medida que aumenta el nimero de Li y muestran una tendencia a
volverse metalico. Estos resultados podrian ser interesantes para la aplicacion de pSi
en la nueva generacion de materiales anddicos para baterias de iones de litio.
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Preparacién y caracterizacion de capa activa modificada con nanocarbonos para celda
solares. | Fatima Lizbeth Gonzalez Gregorio!, Marlen Hernandez-Ortiz!, D. A. Contreras
Solorio?, V. M. Castafio?, Claudia Martinez Alonso3, M. C. Arenas Arrocenas3.

1Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas.
2Centro de Fisica Aplicada y Tecnologia Avanzada, Campus Juriquilla, UNAM.
3Escuela Nacional de Estudios Superiores, Unidad Le6n, UNAM.

En este trabajo se llevo a cabo la preparacion y caracterizacidon de la capa activa de
una celda solar compuesta de poli-3-octiltiofeno (P30T) modificada con
nanocarbonos (nC), los cuales fueron mezclados mediante el uso de diclorobenceno
(DCB) para asegurar la disociacién. El tratamiento superficial de los nC tiene un
amplio campo de accién, debido a la generacion de propiedades en el material que
optimizan su uso. Especificamente, los nC funcionalizados depositados en materiales
para celdas solares. Las nanoestructuras de carbono usadas son nanotubos de
carbono (nC) y carbén vulcan (CV), ambos funcionalizados y sin funcionalizar. El
depdsito de la mezcla entre nC y el polimero organico sobre el sustrato fue realizado
bajo el método del goteo. Las medidas de caracterizacion en el caso de nC fueron:
resistencia eléctrica, topografia de la capa y absorcién. Se observa mejor absorcion
con nC funcionalizados. Asimismo, se observd mayor dispersion homogénea en la capa
y un aumento en la corriente eléctrica en el polimero modificado con nC
funcionalizados en comparacion con la mezcla de nC sin funcionalizar. Para el caso del
CV se obtienen resultados similares.
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Estudio de la influencia en las condiciones de depdsitos de capas semillas de ZnO en
los habitos de crecimientos de nanovarillas de ZnO. | Walter E. Gonzalez Medellin?,
Jorge L. Lopez Villareal? Carolina Castro-Pefial, Francisco Solis-Pomar?, Abel Fundora3
y Eduardo Pérez-TijerinaZ2

Universidad Tecnolégica Gral. Mariano Escobedo, Libramiento noreste km 33.5, Escobedo, 66050, NL
2Universidad Auténoma de Nuevo Leén, CICFIM-FCFM. Av. Universidad S/N, Ciudad Universitaria,
66451 San Nicolas de Los Garza, NL
3Instituto de Ciencias y Tecnologia de Materiales (IMRE), Universidad de La Habana, San Lazaro y L,
10400, La Habana, Cuba.

En este trabajo las capas semillas de ZnO fueron crecidas por la técnica erosién idnica
asistida por radio frecuencia (RF Sputtering), variando las condiciones de depoésito a
partir de los siguientes parametros de crecimientos: potencia incidente, flujo de argén
y tiempo de depdsito. Se obtuvieron capas semillas de ZnO con estructura Wurtzita
hexagonal con orientacién preferencial en las direcciones (002) y (103). Las
nanovarillas de ZnO fueron sintetizadas por el método solvotermal con
concentraciones de 0.025 M de Hexamina y Nitrato de Zinc durante 4 horas. Las
nanovarillas de ZnO mostraron un crecimiento preferencial en la direccion (002).

Las capas semillas y las nanovarillas de ZnO fueron caracterizadas mediante
difraccién de rayos X, microscopia electrénica de barrido y UV-VIS.

Correo electronico: waligon92@gmail.com
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Difraccién de ondas electromagnéticas por una superred de superconductor y
dieléctrico. | ]. Gonzalez Medrano, S. Cortés Lopez, F. Pérez Rodriguez

Instituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apdo. Post. ]-48, Puebla, Pue.

En este trabajo se presenta un estudio tedrico y numérico del fendmeno de difraccion
de ondas electromagnéticas por un arreglo peridodico de capas alternantes de
superconductor de alta temperatura critica (SATC), especificamente el conocido como
Bi2212, y dieléctrico (aire). Para dicho estudio se considerd que el arreglo yace sobre
un sustrato de vidrio y que las ondas que se propagan son monocromaticas planas con
una frecuencia en el rango de los THz (infrarrojo). Se desarroll6 un método analitico
para describir el comportamiento de los campos E y H dentro del arreglo periédico
basado en el formalismo de Fourier. Ademas, dada la periodicidad del sistema, se
aplicé el teorema de Bloch. Debido a la anisotropia inherente del SATC, su respuesta
dieléctrica puede modelarse con un tensor de permitividad efectivo, el cual en el
limite de grandes longitudes de onda y en el sistema de ejes principales es diagonal.
Dicho tensor es dependiente de la frecuencia de la radiacién incidente, asi como de la
frecuencia de plasma de Josephson caracteristica del SATC, que en el caso de Bi2212
se encuentra en el rango de los THz. Se estudio la difracciéon cuando la luz incide
normalmente a la superficie del sistema. Los resultados obtenidos, mediante
simulacién numérica, muestran que los espectros de las intensidades relativas de los
haces difractados presentan cambios abruptos en las frecuencias de corte de cada
modo difractado, las cuales corresponden a la apariciéon de haces difractados no
especulares.

Correo electronico: javiergm@ifuap.buap.mx
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Calculo de Primeros Principios de las Propiedades 6ptico-electronicas del Fosfuro de
Indio (InP). | Diego Paul Gutiérrez Gonzalez!", Olguin Melo Rito Daniel?, Maria Lucero
Gomez Herreral, Julio G. Mendoza-Alvarez? .

1 Universidad Auténoma de Querétaro. Facultad de Ingenieria.
2 Departamento de Fisica. Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados del IPN.

En este trabajo, se presentara el calculo de primeros principios, bajo el marco de la
Teoria de los Funcionales de la Densidad (DFT) y el método de Ondas Planas
Aumentadas (APW) implementado en el programa de calculo ABINIT, de las
propiedades electrdnicas y opticas del semiconductor de la familia III-V, Fosfuro de
Indio (InP). Se realiz6 el calculo del parametro de red, médulo de bulto, primera
derivada, estructura de bandas electronicas, densidad total y parcial de estados,
relacion de dispersion de fonones, funcién dieléctrica y JDOS, con el objetivo de
estudiar las propiedades dptico-electronicas y analizar la precision del calculo con
aquellos reportados en la literatura. Posteriormente, se trabajara con sistemas de baja
dimensionalidad (nanocristales) del mismo semiconductor.

Correo electronico: dgutierrez08@alumnos.uaq.mx

ESCUELA

83
NACIONAL
»

N Sopemores o9 CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

Funcién de onda en la red de Fibonacci para una dimension. | E. Huipe-Domratcheval,
0. Navarro?.

1Escuela Nacional de Estudios Superiores, Unidad Morelia, Universidad Nacional Auténoma de México,
Antigua carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la Huerta, 58190, Morelia,
Michoacéan, México.
2 Unidad Morelia, Instituto de Investigaciéon en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México,
Antigua carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la Huerta, 58190, Morelia,
Michoacéan, México.

Los compuestos cuasiperiddicos han sido ampliamente estudiados por sus
aplicaciones y sus simetria exoética, en la cual se puede encontrar la propiedad de
autosimilaridad. El comportamiento electrénico ha sido de particular interés. Debido
a lo anterior, el objetivo de este trabajo es analizar a detalle el comportamiento
electronico en un red de Fibonacci en una dimension, utilizando el Hamiltoniano de
amarre fuerte en conjunto con el método de la matriz de transferencia. Con la
metodologia mencionada, se reproduce el comportamiento critico de la funciéon de
onda y se discuten los resultados obtenidos al variar algunos parametros en la cadena.
Se calculé6 igualmente el coeficiente de Lyapunov en funcién de la energia.

Correo electronico: ernesto.h.957@gmail.com
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Viscosidad efectiva de metamateriales acusticos. | M. A. Ibarias!’, ]. Arriagal, A. A.
KrokhinZ.

1 Instituto de Fisica, Universidad Auténoma de Puebla, Apartado Postal J-48, Puebla, 72570 México.
2 Department of Physics, University of North Texas, P.0. Box 311427, Denton, Texas 76203, USA.

Un metamaterial es un arreglo o estructura artificial, tipicamente periodica, cuyas
propiedades efectivas son totalmente diferentes a las de sus componentes
individuales. El término se originé del campo de los materiales electromagnéticos
(EM), en donde los metamateriales fueron disefiados para controlar la propagacién de
la luz y ondas de radio. Posteriormente los estudios se extendieron hacia ondas
acusticas y en 2004, se public6 la primera propuesta tedrica que mostraba la
existencia de un metamaterial acustico con indice de refraccién negativo.

Hoy en dia, tanto para el caso EM como en el actstico han surgido muchas propuestas
experimentales y tedricas con el fin de mejorar sus propiedades fisicas o bien obtener
otras distintas. Por ejemplo, en el caso EM, expandir el campo de estudio hacia otras
regiones de frecuencias, y en el caso acustico construir metamateriales actsticos con
propiedades determinadas. Por otro lado, de forma general, es bien sabido que
aquellos medios elasticos que presentan disipacion y por ende un decaimiento de las
ondas, estan descritos por parametros complejos. Una forma de introducir la parte
imaginaria, es considerar parametros de viscosidad dependientes de la posicion en las
ecuaciones de movimiento.

En el presente trabajo se muestra la deducciéon de una expresion matematica que
describe la naturaleza estructural de un metamaterial compuesto por columnas
solidas inmersas en un fluido. Se presenta una solucién analitica y un andlisis riguroso
de la viscosidad efectiva de sistema mencionado.

Correo electronico: mibarias@ifuap.buap.mx
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Efecto de filtro de espin en GaAsN: Dinamica del espin en centros de recombinacién
Ga. | V. G. Ibarra-Sierral”, ]. C. Sandoval-Santanal, A. Kunold? S. Azaizia3, H. Carrere3,
X. Marie3, T. Amand3, A. Balocchi3, L. A. Bakaleinikov#, V. K. Kalevich?, E. L. Ivchenko*.

1 Departamento de Fisica, Universidad Auténoma Metropolitana Iztapalapa, Av. San Rafael Atlixco 186,
Col. Vicentina, 09340 Cuidad de México, México.
2 Area de Fisica Tedrica y Materia Condensada, Universidad Auténoma Metropolitana Azcapotzalco, Av.
San Pablo 180, Col. Reynosa-Tamaulipas, 02200 Cuidad de México, México.
3 Université de Toulouse, INSA-CNRS-UPS, LPCNO, 135 avenue de Rangueil, 31077 Toulouse, France.
4 JoffePhysical-Technicallnstitute, 194021 St. Petersburg, Russia.

Las propiedades en muestras de GaAs dopadas con pequeiias cantidades de Nitrogeno
han tenido un importante interés debido a su alto grado de polarizacion del espin en
la banda de conduccién a temperatura ambiente. La adicién de atomos de N provoca
que los Ga ocupen sitios intersticiales en la red cristalina y formen estados localizados
en la banda prohibida. A estos estados se le conoce como centros de recombinaciéon Ga
y son capaces de filtrar selectivamente electrones de la banda de conduccién cuando
estos poseen un espin antiparalelo al electron ligado en los Ga.

En este trabajo, presentamos un estudio de la dindmica del espin acoplado electrén-
nucleo en estos centros Ga y la influencia en el efecto del filtro de espin en la banda de
conduccion [1]. Abordamos este problema a través de un modelo tedrico basado en la
ecuacion maestra de un sistema cuantico abierto [2]. Se incluye el efecto de la
excitacion optica, el efecto Zeeman debido a un campo magnético externo, interaccion
hiperfina entre el electron-nucleo en los Ga y los principales mecanismos de relajacion
del espin electrénico-nuclear. El enfoque actual reproduce los principales resultados
experimentales en configuracion de Faraday [3].

[1] X. Wang, et al. Room-temperature defect-engineered spin filter based on a non-magnetic
semiconductor, Nat. Mater., vol. 8, pp. 198-202, 2009.

[2] H. Breuer and F. Petruccione, The theory of open quantum systems, New York: Oxford
UniversityPress, 2006.

[3] V. K. Kalevich, et al. Amplification of spin-filtering effect by magnetic field in GaAsN alloys, Phys. Rev.
B, vol. 85, 2012.
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Formacién de Hierro Bandeado para la Produccion Eficiente de Nanotubos y
Nanofibras de Carbono dopadas con Nitrégeno. | Luis E. Jiménez-Ramirez!, Juan. L.
Fajardo-Diazl, Sanjeet J. Verma?, Florentino Lépez-Urias?!, Emilio Mufioz-Sandoval® .

1Division de Materiales Avanzados, IPICYT, Camino a la Presa San José 2055, Col Lomas 4a seccién, San
Luis Potosi S.L.P., 78216, México (Luis.jimenez@ipicyt.edu.mx)
2Divisién de Geociencias Aplicadas, IPICYT, Camino a la Presa San José 2055, Col Lomas 4a seccién, San
Luis Potosi S.L.P., 78216, México.

Nanotubos de carbono multicapa dopados con nitrogeno (N-MWCNT) y nanofibras de
carbono se sintetizaron en polvos de formacidon de hierro con bandas (FHB) en un
meétodo de deposicidn de vapor quimico asistido por aerosol (AACVD). Los polvos FHB
se expusieron a un proceso de molienda de bolas bajo una atmésfera de etanol
durante 1, 2 y 3 h. Se crecieron diferentes N-MWCNT cuando los polvos BIF se
expusieron a una solucién atomizada que contenia bencilamina a 850 ° C durante 40
min. Los perfiles de morfologia y composicién de la muestra se analizaron por
microscopia electronica de barrido (SEM), microscopia electrénica de transmision
(TEM), difraccion de rayos X (XRD), espectroscopia de fotoelectrones de rayos X
(XPS), espectroscopia Raman y analisis termogravimétrico (TGA). Demostramos que
el polvo pristino BIF (tal como se recibid) esta formado principalmente por hematita
(Fe203) y cuarzo alfa-SiO2. Después del tratamiento de molienda con bolas, también
se detectd carburo de hierro debido a la descomposicion del etanol. Encontramos que
los N-MWCNT con diametros variaron en 40-800 nm. Aparentemente nanotubos de
menor didmetro se cultivaron en pequefias nanoparticulas de Fe3C y Alpha-Fe
mientras que las fibras de carbono fueron robustas en nanoparticulas de cuarzo alfa-
Si02 grandes. Descubrimos que el diametro y la forma de los nanotubos de carbono
dependen del momento de la molienda. XRD revel6 la presencia del plano
cristalografico (002), tipico de los materiales de grafito, el cuarzo alfa-SiO2 y las fases
cristalinas Fe3C, desapareciendo cualquier rastro de hematita. Las mediciones TGA
revelaron que las temperaturas de oxidacion mas altas y los residuos mas bajos para
los N-MWCNT crecieron en los polvos BIF de molienda de bolas. Se discute el
mecanismo de crecimiento de N-MWCNTSs. Adicionalmente se muestran curvas de
voltamperometria ciclica para demostrar sus capacidades electroquimicas.

Correo electroénico: luis.jimenez@ipicyt.edu.mx
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Crecimiento de nanotubos de carbono sobre SiC. | Karla Johana Lamas Martinez!",
[saac Rodriguez Vargas!, Emilio Mufioz Sandoval?, Florentino Lopez Urias*.

1 Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad Esquina Con
Paseo La Bufa S/N, 9800 Zacatecas, Zac., México.
2 Divisién de Materiales Avanzados, IPICYT, Camino a la presa San José 2055, Lomas 4a seccidn, San
Luis Potosi 78216, México.

En el presente trabajo, se realizé la sintesis de nanotubos de carbono multicapa
dopados con nitrégeno (N-MWCNT, por sus siglas en inglés), empleando el método de
deposicion quimica de vapores. Se utiliz6 como catalizador un substrato de polvo
prensado de carburo de silicio, y como tnica fuente de carbono y nitrégeno piridina, la
cual es nebulizada y transportada por un flujo de 2.5 L/min de Ar/H2 (95%/5%)
durante 40 min, a una temperatura de 850 2C. Se presenta la caracterizacion
morfologica y composicional de la muestra mediante microscopia electrénica de
barrido (SEM), difraccion de rayos-X (XPS), espectroscopia de fotoelectrones emitidos
por rayo-X (XPS), espectroscopia Raman y analisis termogravimétrico (TGA).
Encontrando que los N-MWCNT producidos tienen un porcentaje de nitrégeno de
aproximadamente 6.9%. En el espectro Raman se presentan los picos D y G
correspondientes a los nanotubos de carbono con una relaciéon ID/IG alrededor de
0.79. La caracterizacion de difraccion por rayos-X muestra las fases cristalinas del
grafito y del SiC. Generando por lo tanto N-MWCNT sin la utilizacién de catalizadores
metalicos.

Correo electronico: karla.lamas@fisica.uaz.edu.mx
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Estudio de propiedades electronicas y magnéticas de materiales ferromagnéticos
desde primeros principios. | Rurick Santos Fregosol!, Diana Laura Dillanes Moral,
Maria Guadalupe Morales Trejol, Sergio Salazar A.1, Alonso L. Mirandal.

1Universidad Auténoma de Querétaro, Facultad de Ingenieria.
Carretera a Chichimequillas S/N, Ejido Bolafios, 76140 Santiago de Querétaro, Qro.

Los compuestos semi-metalicos han tenido una gran importancia en los ultimos 20
afios por su potencial en el disefio de nuevos materiales para su aplicaciéon en
espintronica y materiales magneto-caldricos [1-4], entre estos compuestos se
encuentran las aleaciones tipo Heusler. Las aleaciones tipo Heusler son materiales que
exhiben diferentes comportamientos magnéticos como son: magnetismo localizado e
itinerante [5], antiferromagnetismo [6], helimagnetismo [7] o magnetismo no-colineal
[1, 5], gracias a esto pueden ser utilizados para el disefio de nuevos dispositivos para
la aplicacion en semiconductores [6,7], superconductores [1], materiales
termoeléctricos [1], celdas solares [1,5], aislantes topoldgicos [7] y materiales de
memoria de forma [8], por mencionar algunos. Entre los compuestos mas importantes
dentro de la familia de los Heusler-completo que se usan para aplicacién en
espintronica son los que contienen base Hierro Fe;YZ y los que tienen estructura
inversa con base Manganeso Mn;YZ.

En este trabajo nos interesa la caracterizacion tedrica de diferentes materiales que
son prototipos para la aplicacién en espintronica, a partir de calculos de primeros de
principios. En particular, utilizaremos la Teoria Funcional de Densidad (DFT) como
marco tedrico basico para este proyecto. Se estudiaran la densidad de estados y
energia de intercambio magnético de los compuestos tipo Heusler con base Hierro y
Manganeso, Fe;YZ (Y=Cr, Ti, Z = Si, Al) y Mn2YZ (Y=Cr, Ti, Z = Al y Ga).

Agradecimientos: Los autores agradecen al Laboratorio de Matematicas Aplicadas y Computo de Alto
Rendimiento, CINVESTAV-EDOMEX (ABACUS), por los recursos computacionales, el apoyo y la
asistencia técnica brindados, a través del proyecto No. 13-2017.

[1] LZtic, S.]. Fabian, and Das Sarma. Rev. Mod. Phys., 76:323, Jan 2004.

[2] Axel Ho_mann and Sam D. Bader. Phys. Rev. Applied, 4:047001, Oct 2015.

[3] A. V. Chumak, V. I. Vasyuchka, A. A. Serga, and B. Hillebrands. Nature Physics, 6:453,2015.
[4] E. Saitoh, G. E. W. Bauer, and B. J. van Wees. Nature Materials, 11:391{399, 2012.

[5] A. Hirohata and K. Takanashi. J. Phys. D Appl.Phys., 47:109001, 2014.

[6] S.A. Wolf. Science, 294:1488, 2001.

[7] G. A. Prinz. Science, 282:1660, 1998.

[8] G. A. Prinz. ]. Magn. Mater, 200:57, 1999.
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Photocatalysis time activation of TiOx, TiNx y TiOxNy films growth by atomic layer
deposition. | Jorge E. Martinez Salazar!, Gabriela Azuara Tuexil, E. Lépez Lunal.

Coordinacién para la Innovaciéon y Aplicacién de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, México.

This work presents an analysis of the photocatalytic time activation and efficiency in
TiOx, TiNx y TiOxNy thin films grown by atomic layer deposition (ALD). The study
was done using the time-dependent degradation of color units for methylene-blue
solutions and inactivation percentages for E. coli bacteria, this films have a potential
applications in sewage purification. To determine the optoelectronic properties of the
films, the optical, structural, surface, and thickness characterizations were carried out
by photoluminescence (PL), atomic force microscopy (AFM), and scanning electron
microscopy (SEM), respectively.
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Analisis Difusién-Nucleacion insitu de Multicapas de Puntos Cuanticos InAs/GaAs en
Celdas Solares. | C. A. Mercado Ornelas!, F. Belio-Manzano?, L. I. Espinosa-Vegal, J. M.
Gracia Jimenez?, 1. Lara-Velazquez3, Victor-Hugo Méndez-Garcial.

1Coordinacion para la Innovacién y Aplicacidn de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, Av. Sierra Leona #550, Col. Lomas 2a Secc. 78210. San Luis Potosi,
México.
2[nstituto de Fisica "Ing. Luis Rivera Terrazas", Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Av. San
Claudio y Blvd. 18 Sur, Col. San Manuel, Puebla Puebla.
3Departamento de Ingenieria Eléctrica, Electréonica y Mecatrdnica, Tecnoldgico Nacional de México-
Instituto Tecnolégico de San Luis Potosi, México.

La investigacion de puntos cuanticos (QDs) ha permitido la mejora de las propiedades
optoelectrénicas y electronicas en nuevos nano-dispositivos. Particularmente durante
esta ultima década ha habido el interés por la aplicaciéon los QDs para celdas solares
de tercera generacion. [1] Sin embargo, aun se estudia experimentalmente el mejorar
el autoensamble y la auto-alineacion vertical, ambos procesos relacionados con la
difusidn y nucleacion de los QDs. Para este trabajo se crecieron por Epitaxia de Haces
Moleculares (MBE) celdas solares de QDs las cuales consisten de multicapas
intrinsecas de QDs insertados en la interfaz de una unién p-n. A través de la técnica de
caracterizacion de reflexion de electrones difractados de alta energia (RHEED) y
aplicando un modelo matematico basado en ecuaciones modificadas de difusion [2, 3]
estimamos relaciones entre el espesor critico, la densidad y longitud de difusion de los
QDS. Es importante recalcar que las observaciones se realizan in-situ, es decir durante
el proceso mismo de autoensamble de los QDs y durante su crecimiento secuencial.
Observamos que el espesor critico del sistema InAs/GaAs disminuye para la 4a
pelicula de QDs hasta un 40% con respecto al ler depoésito de QDs, no obstante que las
condiciones experimentales son idénticas. Esto es asociado a la tensién acumulada
durante el crecimiento de las multicapas. Por otro lado, los parametros de difusion de
los adatomos se mantuvieron inalterados, siendo entonces independientes del
numero de capa secuencial crecida de QDs. La explicacion de este hallazgo reside en el
fenomeno de auto alineacion vertical de los QDs: la tension residual de una capa de
QDs propicia centros de nucleacion justo encima de cada QD, por lo que la densidad de
los mismos permanece constante.

Por otro lado, se realizaron mediciones de fotoluminiscencia (PL) confirmando
transiciones de los estados confinados de los QDs en un rango muy estrecho de
energia lo cual sugiere que las caracteristicas épticas y morfologicas de los QDs en las
muestras son muy similares entre si. Por ultimo, se caracterizaron eléctricamente las
celdas solares para calcular la eficiencia, el voltaje en circuito abierto y la corriente en
corto circuito. Los espectros de eficiencia cuantica externa (EQE) indican que la
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absorcion de portadores inicia en 852nm, por lo que en este caso las barreras de los
QDs son las principales proveedoras de portadores fotogenerados.

Referencias:

[1] Yeongho Kim, Keun-Yong Ban, and Christiana B. Honsberg. Appl. Phys. Lett. 106, 222104 (2015).
[2] A. Fleet, D. Dale, A. R. Woll, Y. Suzuki, and J. D. Brock. Phys. Rev. Lett. 96, 055508 (2006)
[3] E. Eugenio-Lépez, et al, Physica E 95, 22-26 (2018).
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CONACYT-México a través de los proyectos: INFR-2015-01-255489, CB 2015- 257358 and
PNCPN2014-01-248071.
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Estudio de los Procesos de Transferencia de Energia en la Emision de Monocapas de
Silicio Poroso Dopado con Tierras Raras. | Octavio Mezal, Zorayda Lazcano?, Jesus
Arriagal.

Instituto de Fisica “Ing. Luis Rivera Terrazas”, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla Calle 4
Sur 104, Centro Histérico, 72000, Heroica Puebla de Zaragoza Puebla, México.

Se estudiaron las propiedades luminiscentes de tierras raras (TR) en monocapas de
silicio poroso (SP). Tipicamente, en los trabajos que reportan estos nuevos materiales
se describen las sintesis y se proponen de manera cualitativa sus propiedades, sin
embargo, generalmente no se determinan los parametros luminiscentes de estos
materiales, algunos de los parametros mas importantes son: la eficiencia cuantica, la
transferencia directa de energia TR->TR, la tasa de emision fondnica y fotonica. En
este trabajo: Se llevaran a cabo estudios tedricos con el fin de entender la dinamica
luminiscente, se sintetizardn muestras de SP:TR disefiadas en base a los estudios
tedricos, se caracterizaran sus propiedades estructurales, y se mediran sus
propiedades luminiscentes para corroborar nuestras estimaciones. El entendimiento
fundamental del comportamiento 6ptico de SP:TR sera de gran utilidad para el disefio
de sistemas electrdnicos con posibles aplicaciones en iluminacién y comunicaciones
Opticas..
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Sintesis quimica y caracterizacion estructural de la perovskita CH3NH3Pblz con
propiedades fotovoltaicas. | M. A. Millan'?, B. Aguilar?, O. Navarro!l.

1Unidad Morelia del Instituto de Investigaciéon en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de
México, Antigua carretera a Patzcuaro No 8701, Col Ex Hacienda San José de la Huerta. C.P.58190,
Morelia, Michoacan, México.
2Facultad de Cencias Fisico Matematicas, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, edificio «
Ciudad Universitaria. C.P.58000.Morelia, Michoacan, México.

Mediante sintesis quimica se obtuvo la perovskita hibrida CH3NH3Pbl3, utilizando
precursores de yoduro de plomo (II) al 99% y yoduro de metilamonio al 98%, en una
mezcla con concentracion 1M. Posteriormente, se realiz6 la caracterizacion
estructural mediante difraccién de Rayos-X, con la cual se obtuvieron parametros de
red a=b=8.8943 A y ¢=12.6796 A, para la estructura tetragonal. El analisis por
microscopia electrénica de barrido, permitié observar la topografia de los cristales
formando cubos y agujas. Mediante espectroscopia de energia dispersiva se
obtuvieron concentraciones del I, Pb, N, C, con relaciones cercanas a las
estequiometricas. Estos resultados nos permiten considerar la posibilidad de
incorporar este compuesto como recubrimiento, para una posible aplicaciéon en celdas
solares.
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(Por qué no alcanzan altas eficiencias las celdas solares de Kesteritas? | Francisco
Molina Ramirez, Agustin Enciso Mufioz, D. A. Contreras Solorio.

Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas. Blvd. Solidaridad esq Paseo La Bufa,
Col. Hidraulica, 98068 Zacatecas, Zac.

En los ultimos afos ha habido mucha investigacion sobre las celdas solares de
perovskitas, y en poco tiempo han alcanzado altas eficiencias. Sin embargo, no se ha
podido superar el problema de su poca estabilidad. Ademas, tienen el problema de
contener el problematico plomo. Una opcion alternativa son las celdas solares de
kesteritas, en particular las del material cobre zinc estafio sulfo-selenuro
Cu2ZnSn(SxSe1x)a o CZTSSe. Tienen la ventaja de ser fabricadas con materiales
baratos y abundantes, y que, ademas, no tienen problemas de contener elementos
peligrosos para la salud. Por otra parte, se pueden fabricar con una variedad de
meétodos que no son complicados ni caros. Y tienen bastante estabilidad. El problema
es que no han podido alcanzar altas eficiencias en los ultimos afios, y no se ha podido
superar una eficiencia de alrededor del 12 %. El problema esencial es que tienen un
bajo voltaje de circuito abierto Voc. Parece ser que esto es causado por desorden
introducido por el intercambio entre sitios Cu/Zn debido a la similaridad entre estos
atomos. En este trabajo analizamos los defectos estructurales que aparecen y que
parecen limitar el desempeiio de las prometedoras celdas fotovoltaicas de kesteritas.

Correo electronico: dacs10@yahoo.com.mx
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Propiedades electronicas y mecanicas de nanoalambres de Si con Li intersticial. | Ivan
Ornelas?”, Rubén Alvarez!, Fernando Salazarl, Eliel Carvajall, Miguel Cruz- Irisson?.

1Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacén, Av. Santa Ana 1000, 04430 Ciudad de
México.

En este trabajo se presenta un estudio de las propiedades electrénicas y del modulo
de Young de nanoalambres de Si pasivados con hidrogeno, crecidos en la direccion
cristalografica [111] con Li intersticial. El estudio se desarrolla usando la teoria del
funcional de la densidad (DFT) en la aproximacion de la densidad local (LDA)
incorporada en el cddigo SIESTA. Los resultados muestran que la presencia de un solo
Li intersticial cierra la brecha de energia semiconductora, mostrando un
comportamiento metalico. La contribucion de los dtomos de Li en la densidad de
estados electrdnica es constante en las bandas de valencia y de conduccion. Por otro
lado, el analisis de la energia de formacion revela un aumento como funcién de la
concentracion de Li lo que indica que el nanoalambre se desestabiliza. Asimismo, la
energia de enlace promedio de los atomos de Li sugiere que se rompen enlaces Si-Si y
se forman nuevos enlaces Si-Si y Si-Li. Finalmente, el mdédulo de Young alcanza valores
superiores al del nanoalambre pasivado unicamente con H para concentraciones de 1,
2, 4 y 6 atomos de Li por celda unitaria, mientras que para concentraciones mayores
(8, 10 y 12 Li) su valor disminuye sin fracturar el nanoalambre. Estos resultados
indican que los nanoalambres de Si pasivados con hidrogeno toleran las
deformaciones debido a la insercion de Li, por lo que podrian incorporarse como
materiales anddicos en baterias recargables de Li.

Agradecimientos: Agradecimientos: Este trabajo es financiado por los proyectos multidisciplinarios
2018-1937, 2018-1941 y 2018-1969 de la Secretaria de Investigacidon y Posgrado del IPN. Los calculos
se realizaron en Miztli del departamento de supercomputo de la UNAM. I. Ornelas agradece a CONACyT
y a SENER por la beca proporcionada, asi también a SEPI-IPN por la beca BEIFI; R. Alvarez agradece a
CONACyT por la beca proporcionada, asi también a SEPI-IPN por la beca BEIFI.
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Estudio estructural y electronico de perovskitas hibridas mediante DFT. | Jojhar E.
Pascoe, Hailin Zhao Hu, Jests Muiiiz .

Instituto de Energias Renovables, Universidad Nacional Auténoma de México. Priv. Xochicalco s/n, Col.
Temixco Centro, Temixco, Morelos. México.

Se estudid la relajacion de las estructuras de distintas combinaciones en perovskitas
hibridas, asi como su estabilidad. Las cuales se basan en la formula ABX3; donde A, es
el cation organico, para el cual se propusieron tres Moléculas organicas distintas
(metilamonio, Guanidinio y Formamidnio), B es el catiéon metalico, para el cual se
escogié plomo, germanio y titanio. X es el anién (para el cual se propusieron iodo y
oxigeno). También se calcula las densidades de estados junto con la brecha de energia
de los materiales estudiados. Aunado a dicho estudié se determino la transferencia de
carga en dichos sistemas por el método de Mulliken ademas de un estudio por
isosuperficies tratando el mismo tema y con ello corroborando la veracidad de ambos
métodos al determinar la repetitividad de los resultados adquirido, y con ello la
fiabilidad de la transferencia entre el cation y el cristal que lo contiene.

Correo electronico: jms@ier.unam.mx
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Formacion de superredes de hilos cuanticos en direcciones cristalograficas no
singulares. | F. E. Perea Parrales?, L. I. Espinosa-Vegal, C. A. Mercado-Ornelas?, F. Belio-
Manzanol, A.Yu. Gorbatchev?, I. Lara-Velazquez3, Victor-Hugo Méndez-Garcial".

1 Coordinacién para la Innovacién y Aplicacion de la Ciencia y Tecnologia (CIACyT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, México.
2 Instituto de Investigaciéon en Comunicacion Optica, Universidad Auténoma de San Luis Potosi, México.
3 Departamento de Ingenieria Eléctrica, Electrénica y Mecatrénica, Tecnolégico Nacional de México-
Instituto Tecnolégico de San Luis Potosf, México.

Una de las heteroestructuras de mayor impacto cientifico y tecnoldgico para la
construccion de dispositivos de estado sélido y que dio origen a un sinnimero de
estudios sobre las propiedades cuanticos de sistemas confinados, sin duda es la
superred. Las superredes son heteroestructuras electréonicos multicapa, formados por
capas alternas de grosor nanométrico de dos materiales semiconductores, e.g. AlGaAs
y GaAs. La diferencia con la formacidn de multipozos cuanticos, es la separacion de las
barreras de confinamiento. Si estas son suficientemente delgadas, existira un traslape
entre las funciones de onda de los pozos, dando origen asi a la formacion de
minibandas de energia. En este trabajo se estudia experimentalmente la formacién de
superredes de hilos cuanticos (QWRs) de AlGaAs/GaAs 631. El control preciso sobre
el espesor de cada una de los pozos, el de las barreras de confinamiento, y los
parametros de crecimiento para propiciar la formacién de QWRs, es de fundamental
importancia. Para ello recurrimos a la técnica de epitaxia de haces moleculares. Se
demuestra que los QWRs se autoensamblan en la direccidon [113] formando un angulo
de 65.1 grados con respecto a la direccion [120]. Las lineas de emision y por tanto su
autoformacion depende de los parametros de crecimiento: conforme aumenta la
razon de presion de los haces moleculares de As y Ga, PAs/Ga, de 10 a 40, la energia
de emisién se incrementa cerca de 40meV, indicando que el tamafio de los QWRs
disminuyo, lo cual es asociado a cambios en el ancho de terraza del AlGaAs. Asimismo,
observamos que manteniendo PAs/Ga=22, pero variando el ancho de los pozos, las
lineas se extinguen a 4.5nm, mientras que para un espesor de la superred tan delgado
como 2nm, se aprecian corrimientos de aprox. 50meV de las lineas de emisién hacia
mayor energia. Estos corrimientos en las lineas de emisiéon son comparados con
modelos de hilo cuantico cilindrico simple de GaAs dentro de barreras de AlGaAs.

Agradecimientos: Los autores agradecen el apoyo financiero de CEMIE-SOL 22, FRC-UASLP y
CONACYT-Mexico a traves de los proyectos: INFR-2015-01-255489, CB 2015- 257358 and
PNCPN2014-01-248071.
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Difraccién de luz por sistemas periddicos compuestos de metamaterial hiperbdlico y
dieléctrico. | S. Pérez Diaz!, S. Cortés Lopez, F. Pérez Rodriguez.

Instituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apdo. Post. J-48, Puebla, Pue..

Los metamateriales son, en general, materiales artificiales con estructura periddica
(cristales) que poseen propiedades fisicas que no tienen los materiales “naturales” o
que encontramos en la naturaleza, por ejemplo, indice de refracciéon negativo o
densidad de masa negativa. En los trabajos dedicados al estudio de los metamateriales
de indice de refraccion negativo (MIN), se han investigado principalmente los
conocidos como doblenegativos, que presentan indice negativo debido a que tanto la
permitividad como la permeabilidad son negativas. Sin embargo, el fendémeno de
refraccion negativa también puede observarse en materiales anisdtropos con
permeabilidad positiva. Tal es el caso de los MIN hiperbdlicos, los cuales presentan
dispersion negativa cuando dos de sus componentes del tensor de permitividad
efectivo, caracteristico del material, tienen signos opuestos. En lo que se refiere al
estudio de las propiedades opticas de los MIN, la reflexion especular y la transmision
coherente han sido ampliamente investigadas, no asi el fenémeno de difraccion. En
este trabajo se presenta un estudio del fenomeno de difraccion por una superred
compuesta de metamaterial hiperbdlico y dieléctrico. Dicho metamaterial hiperboélico
es, a su vez, una superred de dos metales (Al y Ag) que se alternan un numero finito de
veces y a la cual se aplica un método de homogenizacion para calcular las
componentes de su tensor de permitividad efectivo. Especificamente, se propone y
aplica un método basado en el formalismo de Fourier y el teorema de Bloch para
calcular los espectros 6pticos de los haces de luz difractada por la superred propuesta.
A partir del desarrollo de un programa en Fortran se obtuvieron las intensidades de
los haces difractados, tanto en el sustrato de vidrio como en el vacio, en funcién de la
frecuencia. Estas intensidades se calcularon para dos diferentes geometrias variando
los valores del factor de llenado. Los resultados muestran el cambio abrupto de las
intensidades de los haces debido a la anisotropia del metamaterial.
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Comportamiento de recocido de peliculas de HfO, depositadas por capas atémicas en
[1I-nitruros cubicos. | E. Prado-Navarretel”, V. D. Compean-Garcia?, E. Lépez-Luna?, M.
A. Vidal?

1 Facultad de Ciencias, Campus Pedregal, Universidad Auténoma de San Luis Potosi (UASLP), Av.
Chapultepec #1570., Priv. del pedregal, San Luis Potosi, S.L.P., México.
2 Coordinacién para la Innovacién y la Aplicaciéon de la Ciencia y la Tecnologia (CIACYT), Universidad
Auténoma de San Luis Potosi, Alvaro Obregoén 64, 78000 San Luis Potosi, S.L.P., México.

Los materiales ferroeléctricos (FE) muestran una polarizacion espontanea que los
hace particularmente atractivos para aplicaciones de memorias no volatiles y en
transistores de campo ferroeléctrico (FeFET). Se han reportado varios métodos para
lograr la ferroelectricidad en el HfO2, como el dopaje de cationes o aniones!l. Se
encontro que el dopaje puede causar la transicién de la fase monoclinica a la fase
ortorrombica PcaZ2l no centrosimétrica. Otra opcién para obtener la fase
ortorrombica Pca21 es a través de un crecimiento epitaxial. Las disparidad entre las
redes de Pca21 HfO2 y la InN cubica es del 1.7%. En este trabajo, las peliculas de HfO2
se han depositado en sustratos de Ill-nitruros epi-cubicos mediante deposicion por
capa atomica (ALD) con la temperatura del sustrato de 250 a 2902C. Después de la
deposicion, se realizé un recocido en atmdsfera de N2 para cristalizar las peliculas de
HfO2. La calidad estructural y la identificacién de fase se llevaron a cabo con
difraccion de rayos X con angulo de incidencia rasado (GI XRD) y espectroscopia
Raman. El grosor y la estructura de las muestras se estudiaron mediante reflectividad
de rayos X.

1Lun Xu, Tomonori Nishimura, Shigehisa Shibayama, Takeaki Yajima, Shinji Migita, and Akira Toriumi, J.
Appl. Phys. 122, 124104 (2017)
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Second Harmonic Generation in Metamaterials. | Ulises Ramirez-Mezal, Bernardo S.
Mendozal and W. L. Mochan?

1Centro de Investigaciones en ()ptica, Leodn, Guanajuato, México.
2Instituto de Ciencias Fisicas, Universidad Nacional Auténoma de México, Cuernavaca, Morelos, México.

In this work, we present a theoretical study of second harmonic generation (SHG)
from structured metamaterials; particularly, an array of cross-shaped vacuum
inclusions within a silver host. We calculate the nonlinear susceptibility tensor,
Xik®(2w), for a large number of geometrical configurations for the inclusions. We
demonstrate that both the SHG intensity and the resonance peaks are highly sensitive
to even subtle changes in the geometry that break the centrosymmetry of the array of
inclusions. Finally, we present a number of optimal configurations for maximizing SHG
output within the infrared-optical range of energies, determined from this systematic
study. These results indicate that these types of metamaterials are extremely
promising for SHG, and warrant further study with different configurations and
combinations of materials.
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Fig. 1 presents x;x®(2w) for six different positions of the vertical cross-bar; the normal cross is totally
centrosymmetric and thus the calculated response is exactly zero.
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Absorcién éptica en pozos cudnticos triples delta dopados con resonancia doble. |
Luisa Fernanda Castafio Vanegas!, R. L. Restrepo!, ]J. C. Martinez-Orozco?, A. L.
Morales3, C. A. Duque3.

1Universidad EIA, Envigado, Colombia.
2Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Zacatecas, México.
3Materia Condensada-UdeA, Universidad de Antioquia, Medellin, Colombia.

Se presentan los calculos tedricos de las transiciones inter-sub-banda para un electron
en un pozo cuantico triple de AlGaAs/GaAs con el delta dopado aplicado en el centro
de cada pozo, bajo los efectos de campos eléctricos y magnéticos externos. Seguimos
las reglas de seleccién para garantizar que las transiciones sean las permitidas en la
nanoestructura, también se calcularon los elementos de matriz de dipolo. Los
resultados se dan como dependientes del nivel de dopado en el pozo cuantico sencillo
y en los pozos dobles acoplados, respectivamente. Se discuten los efectos del campo
eléctrico y el magnético por separado sobre las transiciones y en los términos lineales
y no lineales de la absorcion 6ptica, se obtiene un corrimiento hacia el azul debido al
campo magnético y un corrimiento al rojo por el campo eléctrico. Las transiciones se
sintonizan en el régimen del espectro del infrarrojo medio, se encuentra que este
sistema se comporta como un fotodetector cuando ocurren transiciones doblemente
resonantes, primero en el pozo sencillo y luego en los pozos dobles acoplados.
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Fabricacion y caracterizacion de microcavidades de silicio poroso para acople luz-
materia fuerte con dicalcogenuros de metales de transicion. | Edgar Armando Cerda
Méndez!" , Francisco Rocha Reinal, Denise Estrada Wiese2, Andrés de Luna Bugallo3,
Osvaldo del Pozo Zamudio?, Angel Torres Rosales!, Antonio del Rio Portilla?2 y Raul
Balderas Navarro?

LInstituto de Investigaciéon en Comunicacién ()ptica, Universidad Autonoma de San Luis Potosf, México.
2 Instituto de Energias Renovables UNAM, Temixco, Morelos, México
3 CINVESTAV unidad Querétaro, Santiago de Querétaro, Querétaro, México.

El acople luz materia fuerte (ALMF) consiste en el acople de fotones en una
microcavidad oOptica y los excitones de una monocapa de un dicalcogenuro de metal
de transicion (DMT) embebida en la misma para formar nuevas cuasi-particulas
llamadas polaritones. El ALMF en MC con DMT ha sido reportada recientemente en
diversas estructuras de microcavidad[1]-[3]. En este trabajo presentamos los avances
realizados en el IICO-UASLP para la fabricacion de MC con DMTs basadas en silicio
poroso. Se presentan resultados de reflectancia, fotoluminiscencia, microscopia de
barrido de electrones y espectroscopia Raman de monocapas de MoS; y WS; en
reflectores de Bragg y MC de silicio poroso. El estudio de las propiedades espinoriales
en el régimen de ALFM es un novedoso campo en donde se busca aprovechar las
propiedades topoldgicas de los DMT en dispositivos opto-electrénicos novedosos.

[1] Z. Sun et al., “Optical control of room-temperature valley polaritons,” Nat Photon, vol. 11, no. 8, pp.
491-496, Aug. 2017.

[2] S. Dufferwiel et al, “Valley-addressable polaritons in atomically thin semiconductors,” Nat.
Photonics, vol. 11, no. 8, pp. 497-501, Jul. 2017.

[3] S. Dhara et al., “Anomalous dispersion of microcavity trion-polaritons,” Nat. Phys., vol. 14, no. 2, pp.
130-133, Feb. 2018.
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Estudios experimentales en la incorporacién de nitrégeno en nanoestructuras de
carbono. | Cristina de L. Rodriguez-Corveral’, Juan L. Fajardo-Diaz!, Emilio Mufioz-
Sandovall, Florentino Lépez-Urias!.

1 Division de Materiales Avanzados, IPICYT, Camino a la Presa San José 2055, Lomas 4ta Seccién, San
Luis Potosi, S.L.P., 78216, México.

En este trabajo se sintetizaron esponjas de nanotubos de carbono dopados con
nitrégeno a partir de diferentes precursores tales como bencilamina, urea, piridina y
acetonitrilo mediante el método de deposicion quimica de vapor (CVD). Las esponjas
se obtuvieron a una temperatura de 1020 °C durante un tiempo de cuatro horas
empleando un flujo de arrastre de 1 litro por minuto de una mezcla de gas argdn-
hidrégeno empleando como sustrato un tubo de cuarzo y ferroceno como molécula
catalizadora. La caracterizacion de las esponjas se realizé mediante microscopia
electronica de barrido y de transmisidn, espectroscopia de fotoelectrones emitidos
por rayos X, asi como analisis termogravimétrico, difraccion de rayos X,
espectrometria infrarroja por transformada de Fourier y espectroscopia Raman. Las
esponjas de nanotubos de carbono presentan dopaje por nitrogeno, asi como
funcionalizacion en la superficie. Se observé que los nanotubos presentan morfologias
curvas, parcialmente rectas y estructuras tipo liston recubiertos con fibras de carbono
y de diametros que van de los 150-400 nm. Ademas, las esponjas de carbono
presentan propiedades de superhidrofobicidad por lo que se realizaron pruebas de
absorcion de diferentes solventes organicos, encontrando que factores como la
rugosidad y la funcionalizacion de la superficie influyen en la capacidad de absorcion
de los solventes organicos.

Correo electronico: cristina.rodriguez@ipicyt.edu.mx
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Ruptura de simetrias en estructuras auto-afines de grafeno. | R. Rodriguez-Gonzalez, I.
Rodriguez-Vargas.

Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad Esquina con
Paseo la Bufa, Zacatecas, Zac., 98060, México.

En este trabajo nos enfocaremos en el estudio de las propiedades de los electrones de
Dirac en estructuras auto-afines basadas a grafeno tipo Cantor (CGSs). En particular,
analizaremos las peculiaridades de la auto-similitud y escalamiento en CGSs. Ademas,
abordaremos tres CGSs distintas o, en otras palabras, las barreras de potencial que
constituyen cada una de las CGSs se generan aplicando tres diferentes mecanismos: i)
por sustratos nanoestructurados, ii) campo electrostatico y iii) efectos magneto-
eléctricos. Dichas estructuras acarrean sus propias peculiaridades sobre las
caracteristicas del grafeno y sus portadores de carga. El método de la matriz de
transferencia ha sido implementado para indagar las propiedades de transmision.
Nuestros principales resultados muestran un comportamiento auto-similar en los
espectros de la transmitancia. Adicionalmente, estos espectros se pueden conectar
con otros a diferentes escalas a través de expresiones de escala bien definidas. Hasta
donde sabemos, es la primera vez que una estructura especial auto-afin junto con
efectos de sustratos nanoestructurados o magneto-eléctricos dan lugar a patrones de
transmision auto-similares. También es importante sefialar que, segin nuestro
conocimiento, es fundamental romper la simetria del grafeno para obtener espectros
auto-similares. De hecho, en nuestro caso, la simetria de las subredes y la simetria de
inversion temporal se rompen gracias a los efectos del sustrato y del campo
magneético, respectivamente. Finalmente, podemos afirmar que las propiedades fisicas
heredan, bajos los efectos de sustratos nanoestructurados y magneto-eléctricos, las
propiedades geométricas (auto-similitud) del sistema.

Correo electronico: rodriguezglez.r@fisica.uaz.edu.mx
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Amplificacion Raman via un substrato multicapas dieléctrico-grafeno: caso cuasi-
periddico, con enfoque en biomoléculas. | A. A. Rodriguez-Miramontes, J. R. Suarez-
Lopez, ]. S. Pérez-Huerta, ]. Madrigal-Melchor.

Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad, Esquina con
Paseo “La Bufa” S/N, 98060, Zacatecas, Zacatecas.

La espectroscopia Raman es una herramienta muy importante en la caracterizacion de
materiales. Sin embargo, su respuesta es generalmente débil, por lo que se buscan
mecanismos que permitan amplificarla; los mas importantes son: El mecanismo
electromagnético, por medio de excitacion plasmoénica y, el mecanismo quimico, a
través de transferencia de carga. Es sabido que el grafeno es un material 2D con
propiedades electronicas, opticas, y quimicas extraordinarias. Es importante resaltar
que una lamina de grafeno presenta una absorcion del orden del 2.3% independiente
de la frecuencia. La respuesta Raman se puede ver amplificada a través de la
excitacion plasménica en un sustrato rugoso metalico. Por otro lado, una lamina de
grafeno soporta modos plasmoénicos TM en la region de THz y lejano infrarrojo. No
obstante, en este trabajo se muestra que si se considera un sistema multicapas
grafeno-dieléctrico con un arreglo cuasi-regular tipo Cantor, es posible excitar
plasmones en el IR cercano, asi este multi-sustrato puede ser usado para amplificar la
respuesta Raman en esta region del espectro. En el sistema se dispone depositar
biomoléculas sobre el sustrato multicapas dieléctrico-grafeno. La secuencia cuasi-
regular se aplica via el potencial quimico del grafeno, el cual es sintonizado via
dopamiento o por un voltaje de compuerta. Los calculos son obtenidos via matriz de
transferencia y DFT.

Correo electronico: andrea.rodriguez@fisica.uaz.edu.mx
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Amplificaciéon Raman via un substrato multicapas dieléctrico-grafeno: caso periddico.
| P. Rosales-Legaspi, J. R. Suarez-Lépez, ]. S. Pérez-Huerta, ]. Madrigal-Melchor.

Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad, Esquina con
Paseo “La Bufa” S/N, 98060, Zacatecas, Zacatecas.

La espectroscopia Raman provee informacién acerca de las vibraciones moleculares,
la cual puede ser usada para identificacion y cuantificacion de la presencia de cierto
tipo de moléculas en una muestra. Sin embargo, su sefial generalmente es débil, por lo
que se han buscado mecanismos que permitan amplificarla. Los mas importantes son
el mecanismo electromagnético, mediante excitacion plasmoénica en el sustrato
utilizado, y el mecanismo quimico, a través de transferencia de carga. Por tanto, dado
que la excitacion plasmoénica es una técnica sensible a pequefas variaciones del indice
de refraccion, se propone un arreglo multicapas para la excitacién de plasmones, de
tal manera que sea posible amplificar la sefial Raman, explotando asi el potencial de la
técnica para estudios bioldgicos que involucran soluciones acuosas. Por otro lado, el
grafeno soporta medios plasmonicos tanto TE como TM a diferencia de los metales
comunes. Sin embargo, para una lamina de grafeno estos se dan en la region de THz y
lejano infrarrojo, fuera del rango de frecuencias de respuesta Raman. Esto implicaria
que el grafeno no podria ser usado como sustrato para amplificar la sefial Raman via
plasmones. En este trabajo se considera un medio bioldgico depositado en un sustrato
compuesto multicapas grafeno dieléctrico, el cual consiste en una solucién acuosa
compuesta por Agua y concentraciones variadas de D-Glucosa. Los calculos son
realizados por medio del método de matriz de transferencia y usando DFT la
respuesta Raman teorica del sistema. Los resultados muestran que en este sistema
multicapas periddicas grafeno-dieléctrico es posible excitar plasmones en el IR
cercano, y por lo tanto, puede ser usado para amplificar la respuesta Raman en esta
region del espectro.

Correo electrénico: paola.rosales@fisica.uaz.edu.mx
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Sintesis de la doble perovskita Srz.yNdyFeMoOs. | Y. Ruiz Barreral?, B. Aguilar?!, O.
Navarro?, L. M. Herndndez Ramirez2.

1 Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de
México, Antigua Carretera a Patzcuaro No. 8701, Col. Ex Hacienda de San José de la Huerta, 58190
Morelia, Michoacan, México
2 Facultad de Ciencias Fisico Matematicas, Universidad Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, Av.
Francisco. ]. Mtjica s/n Ciudad Universitaria, 58060, Morelia, Michoacan, México.

Se han estudiado nuevos derivados dopados con electrones de la doble perovskita
Sr;FeMoOs con la finalidad de inducir un aumento en la temperatura de Curie,
pretendiendo no promover la aparicién de defectos de antisitios y de esta manera no
reducir la magnetizacion ni la magneto resistencia. Se llevd a cabo la sintesis del
sistema Srz.yNdyFeMoOs para y = 0.0, 0.25, 0.5, 0.75 y 1.0 usando el método de
reaccion en estado soélido, la caracterizacion se realizé mediante difraccion de rayos X
(DRX) utilizando un difractometro Bruker D2 Phase y radiaciéon kal, a2 (Cu). Los
patrones de DRX obtenidos muestran la formacion de la doble perovskita Sra-
yNdyFeMoOs; la cual se obtuvo sintetizando las dos fases precursoras SrMoQOs y Sri.
yNdyFeO3-s5. La primera se obtuvo mezclando los 6xidos MoOs, Fe203 y Nd203 con el
carbonato SrCOs3, primeramente, en un mortero con pistilo de agata durante 10 min y
posteriormente en una molienda mecanica de alta energia durante 4.5 h, con lo que se
libera parte de los carbohidratos en forma de COZ2. El segundo precursor aparece
sometiendo los polvos a una calcinaciéon en una mufla a 900 C durante 3 horas; con
esta etapa eliminamos los carbonatos restantes y se confirma la transformacion
completa de los reactivos iniciales. Finalmente, los precursores se trataron a 1200 ° C
durante 3 h en un flujo reductor de H2/Ar (1% / 99%).

Agradecimientos: Este trabajo fue parcialmente apoyado por Conacyt No. 252677 de y PAPIIT-
IN104616 de la UNAM México.
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Particulas submicrométricas de silicio poroso para entrega de DNA. | Sergio Victor
Saavedra Acevedo!, Antonio Méndez Blas!, Luz Maria Lépez Marin? Maria Estela
Calixto Rodriguez!.

nstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Apartado Postal J-48, Puebla, 72570,
México.
2Centro de Fisica Aplicada y Tecnologia Avanzada, Universidad Nacional Auténoma de México,
Boulevard. Juriquilla 3001, Querétaro, Qro. 76230, Mexico.

La entrega de farmacos a tejidos o células especificas en el interior del cuerpo humano
se encuentra con multiples limitaciones: Una gran cantidad de farmacos con
resultados prometedores son descontinuados durante sus pruebas clinicas debido a
una baja solubilidad en medios acuosos. Otros tienen baja biodisponibilidad oral
limitando su eficiencia para llegar al sistema circulatorio, pero incluso cuando lo
logran se encuentran en un medio adverso en el cual pueden reaccionar o ser
neutralizados por el sistema inmune antes de llegar a las células que se desean tratar.
Estas limitantes se superan parcialmente, y no de la mejor manera, incrementando las
concentraciones de fairmacos, lo cual encarece el tratamiento y perjudica casi siempre
al paciente. Un cambio radical de enfoque consiste en el uso de acarreadores los
cuales son estructuras submicrométricas para transportar farmacos u otros
materiales terapéuticos a los 6rganos que lo requieren, es decir, una entrega vectorial.
Un material empleado como acarreador es el silicio poroso con el cual se pueden
disefiar particulas con caracteristicas especificas de acuerdo a sus condiciones de
sintesis. Por ejemplo, puede definirse el tamafio de particula, el tamafio de poro y la
porosidad de la estructura. Cuando este material se oxida puede degradarse en el
organismo sin ser toéxico asi como emitir fotoluminiscencia segin la estructura
obtenida y su grado de oxidacién. También se pueden obtener grupos funcionales
especificos en su superficie y de esta manera enlazarse con diferentes farmacos,
proteinas, péptidos, entre otros materiales terapéuticos, asi como modificar la emision
de la fotoluminiscencia. Debido a la presencia de poros, los materiales terapéuticos
pueden albergarse en estos y protegerse del entorno, a la vez que el control de su
tamafio y porosidad define cuales son capaces de entrar, su cantidad, la velocidad de
liberacion del farmaco y la degradacion del acarreador. A diferencia de otros
materiales mesoporosos, se ha encontrado que el silicio poroso puede obtenerse con
tamafios de poro de talla muy variable, alcanzando los micrémetros, por lo cual es
posible que macromoléculas como el DNA puedan entrar en ellos, proveyendo asi una
mayor capacidad de carga y proteccidn. Se sabe que los estudios in vitro sirven como
indicadores de la capacidad de un acarreador para llevar farmacos al interior de
células. En este trabajo se presentan resultados sobre la fabricacion y funcionalizacion
de particulas de silicio poroso como acarreadores de DNA.
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Propiedades Opticas de un sistema apilado dieléctrico-grafeno con modulacion
Lorentziana en la energia de Fermi. | A. Sanchez Arellano, ]. Madrigal-Melchor.

Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas, Calzada Solidaridad, Esquina con
Paseo “La Bufa” S/N, 98060, Zacatecas, Zacatecas.

Los sistemas apilados de forma periddica o aperiddica de medios dieléctricos, han
sido estudiados desde el siglo pasado debido a la habilidad que dichos sistemas
poseen de modular la propagacién de la luz. Otros sistemas que de igual manera se
han estudiado es cuando entre cada par dieléctrico es colocada una delgada capa de
algiin material metalico o semiconductor, dando con esto nuevos fendémenos en la
modulaciéon de propagacion de ondas electromagnéticas. Un material que ha
despertado un gran interés para ser utilizado en este tipo de sistemas es el grafeno, el
cual es un material bidimensional de forma hexagonal que trae con sigo una gran
variedad de fendmenos unicos, como su relacion de dispersion lineal y gap cero, asi
presentar el tunelaje Klein, por mencionar algunos de los mas importantes. Dentro de
las propiedades oOpticas del grafeno se sabe que la transmision, reflexion y absorcion
de una sola ldmina son funcién de una constante universal llamada constante de
estructura fina; ademas se ha reportado que la respuesta optica del grafeno viene
dada en términos de su conductividad o, la cual toma en cuenta transiciones intra e
inter banda. En la actualidad sistemas apilados dieléctrico-grafeno es un tema que ha
tomado relevancia, debido a las propiedades Opticas que posee dicho material, en las
que destaca que su respuesta Optica puede ser modulada variando el potencial
quimico pg, mediante un voltaje de compuerta. En el presente trabajo se realiza el
estudio de las propiedades de transmision, reflexion y absorcién en un sistema
apilado dieléctrico-grafeno, donde se varia el potencial quimico pg en todas las
laminas de grafeno siguiendo un perfil tipo Lorentziano. Se encuentra que a
comparacidn del sistema peridédico donde el potencial quimico permanece constante,
el sistema presenta en un rango de frecuencias una modulacién en la absorciéon que
depende del maximo y el minimo del potencial quimico presentes en las laminas de
grafeno.

Correo electronico: arsenio.sanchez@fisica.uaz.edu.mx
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Desalinizacién del agua mediante membranas anisotrdpicas de 6xido de Grafeno. |
Roque Sanchez Salas?, E. Mufioz Sandovall*, R. Cruz SilvaZ, Takeuchi KenjiZ, M. Endo?,
A. Morelos Gomez?, F. Lopez Urias?.

1 Departamento de Materiales Avanzados, IPICYT, San Luis Potosi, México.
2 Global Aqua Innovation Center, Shinshu University, 4-17-1 Wakasato, Nagano 380-8553, Japan.

Las membranas anisotropicas de 6xido de grafeno (GO) para la filtracion de agua por
O0smosis inversa se utilizan para el tratamiento de desalinizacién en un sistema de
flujo cruzado mejor conocido como cross flow. La membrana se ensambla empleando
el método de recubrimiento spray-coating; quedando asi el GO cubriendo la
membrana polisulfona o PSU (GO@PSU) como pelicula de capa delgada.
Posteriormente se varian las condiciones de sintesis, las concentraciones de porciento
en peso (wt. %) de las soluciones de GO y otros parametros tales como el tiempo de
sintesis, los tiempos de deposiciones sobre la membrana de PSU y las condiciones de
post tratamiento. Finalmente, obtuvimos mas del 90% de rechazo de sal al 0.2 Wt. %
de concentracion de sal en el sistema de filtracion cross flow. El 6xido de grafeno (GO)
sintetizado mediante la oxidacion de hojuelas grafiticas utilizando el método
modificado de Hummers tiene una estructura similar a una lamina bidimensional que
contiene enlaces sp2 C=C y varios grupos que contienen oxigeno como el epoxi,
hidroxilo y carboxilo; grupos en los planos basales y en los bordes de la lamina
grafitica o en los defectos, aquellos hacen una puerta hidrofilica para las moléculas del
agua [1]. Por otra parte, el mecanismo de separacion de iones y moléculas cargados se
basa en el tamizado fisico, asi como en la interaccion electrostatica entre los
materiales objetivos cargados y las laminas GO cargadas con cargas repulsivas. El
tamafio de corte de las membranas de nanofiltracion esta tipicamente en el rango de
unas pocas centésimas a milésimas unidad de micrémetros. Por el contrario, el GO se
considera como un material novedoso y prometedor para las aplicaciones de
purificacion de agua debido a su especial microestructura y propiedades
fisicoquimicas ya que los oxidantes fuertes se utilizan en el proceso de fabricacidn, la
superficie de GO tiene una variedad de grupos funcionales y multifuncionales. quimica
superficial.

[1] David Cohen-Tanugi, Li-Chiang Lin and Jeffrey C. Grossman, "Multilayer Nanoporous Graphene
Membranes for Water Desalination,” Nano Letters, vol. 16, no. 2, pp. 1027-1033, 2016.
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Dinamica del espin Electréon-Nucleo de las trampas paramagnéticas en GaAsN:
Ecuacion maestra. | J. C. Sandoval-Santanal, V. G. Ibarra-Sierral, S. AzaiziaZ, H.
Carrere?, L. A. Bakaleinikov3, V. K. Kalevich3, E. L. Ivchenko3, X. Marie?, T. Amand?, A.
Balocchi?, and A. Kunold+.

1 Departamento de Fisica, Universidad Auténoma Metropolitana Iztapalapa, México D.F.
2 Université de Toulouse; INSA-CNRS-UPS, LPCNO, 135 Avenue de Rangueil, 31077 Toulouse, France
3 loffe Physical-Technical Institute, 194021 St. Petersburg, Russia
4 Area de Fisica Tedrica y Materia Condensada, Universidad Auténoma Metropolitana, México D.F.

La Espintronica es una tecnologia emergente que involucra la manipulacién del espin
en sistemas fisicos. Una de las aplicaciones de la espintrénica son los registros
cuanticos [1]. En las ultimas dos décadas, han encontrado que los semiconductores
con defectos puntuales son excelentes candidatos para modelar registros cuanticos;
esto se debe al acoplamiento de los espines electréon y nucleo en los defectos
puntuales mediante la interaccion hiperfina [2]. Recientemente, se ha mostrado que
la interaccién hiperfina en las trampas paramagnéticas juegan un papel decisivo en la
dinamica del espin del GaAsN [3]. Ademas se ha encontrado que se puede modificar la
polarizacion del espin nuclear de las trampas en el GaAsN mediante la polarizacion de
espin de los electrones de la banda de conduccion [4]. En este trabajo, proponemos
un modelo basado en la aproximacion de ecuacién maestra para describir la evolucion
de las polarizaciones de espin electrénico y nuclear de las trampas paramagnéticas en
régimen pulsado. Ademas, proponemos un procedimiento experimental para trazar la
evolucion temporal de las polarizaciones de espin de las trampas paramagnéticas. El
meétodo esta basado en un esquema de pulso prueba el cual nos permite monitorear la
evolucion temporal del espin electrénico y nuclear [5][6]. En contraste con otros
meétodos de caracterizacion como la resonancia de espin electrénico no requiere la
irradiacién de microondas .

[1] Igor Zuti¢, Jaroslav Fabian, and S. Das Sarma, Rev. Mod. Phys. 76, 323 (2004)

[2]].]. Pla, K. Y. Tan, ]. P. Dehollain, W. H. Lim, |. ]. L.Morton, D. N. Jamieson, A. S. Dzurak, and A. Morello,
Nature 489, 541 (2012).

[3]E. L. Ivchenko, L. A. Bakaleinikov, and V. K. Kalevich, Phys. Rev. B 91, 205202 ( 2015)

[4] C. Sandoval-Santana, A. Balocchi, T. Amand, J. C. Hamand, A. Kunold and X. Marie Phys. Rev. B 90
115205 (2014)

[5] arXiv:1702.04129

[6] Eur. Phys. ]. Plus (2018) 133:122
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First-principles study of the adsorption of transition metal atoms on siligene. | J. A.
Santiago, F. de Santiago, A. Miranda.

Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacén, Av. Santa Ana 1000, C.P. 04430, Ciudad de México,
México.

The adsorption characteristics of transition metals on siligene, are analyzed by means
of first-principles calculations. In contrast to silicene, interaction between the metal
atoms and the siligene surface is quite strong due to its highly reactive buckled
hexagonal structure. In addition to structural properties, we also calculate the
electronic band dispersion, density of states, and charge transfer of the metal-
adsorbed siligene nanosheets. The transition metals Cu and Ag adsorb to the hollow
site without any lattice distortion on siligene, in contrast, the Au is absorbed at the
bridge site and presents a small deformation of the surface. The distortion is a
consequence of the significant charge transfer from transition metals to siligene. The
adsorption energy shows a trend directly related to atomic size and adsorption height.
For all metal adsorbates the direction of the charge transfer is from adsorbate to
siligene, because of its high surface reactivity. Our results indicate that the reactive
crystal structure of siligene provides a surface for functionalization at nanoscale.
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Analisis tedrico de las propiedades electrénicas del germanio poroso y el proceso de
difusion del Li. | A. N. Sosal, A. Trejo?, M. Cruz-Irisson3.

Instituto Politécnico Nacional, ESIME Culhuacan Av. Santa Anna 1000, C. P. 04430 Cd. de México,
México.

Muchas de las investigaciones que se estan llevando a cabo actualmente se centran en
encontrar materiales como electrodos para el desarrollo de dispositivos de
almacenamiento de energia como las baterias de iones de litio, especialmente las
nanoestructuras de germanio han sido consideradas como una alternativa atractiva
para los electrodos. En particular, una de las nanoestructuras mas prometedoras para
este fin es el germanio poroso (PGe), ya que supera las limitaciones de Ge en bulto
cristalino, como la drastica expansién volumétrica. Sin embargo, rara vez hay
investigaciones tedricas de este material. En este trabajo se investigo el efecto del Li
superficial sobre las propiedades electronicas del PGe a través de la teoria de los
funcionales de la densidad (DFT) y la técnica de superceldas. Los poros se modelaron
eliminando columnas de atomos de una supercelda de 72 atomos de Ge cristalino a lo
largo de la direccién [001]. Los enlaces superficiales se pasivaron con H. Para modelar
los efectos del Li superficial, los atomos de H se reemplazaron por atomos de Li hasta
que se logré una cobertura total de la superficie del poro. Los resultados muestran
que a medida que la concentracidn de Li aumenta en la superficie, la brecha de energia
prohibida disminuye, lo que favorece la conducciéon electréonica en estas
nanoestructuras, lo cual es conveniente porque también favorece la conductividad
electrdonica en las baterias. Adicionalmente se estudi6 la difusiéon de un atomo de Li,
para ello se determiné la estabilidad del Li en diferentes sitios no equivalentes
mediante el calculo de las energias de enlace, se obtuvo la via de difusidn la cual fue a
través de una trayectoria Td-Hex-Td y se calcularon las barreras de potencial.
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Sintesis y caracterizacion del compuesto no estequiométrico SrzFe(1+xMo(1x)Os. | T. E.
Soto!2, 0. Navarrol.

1Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM, Antigua carretera a Patzcuaro
8701 Ex-hacienda de San José de la Huerta C.P. 58190, Morelia Mich.
2Facultad de Ciencias Fisico Matematicas, M. en C. en Ingenieria Fisica, Universidad Michoacana de San
Nicolas de Hidalgo, Ciudad Universitaria, Francisco J. Mujica S/N, Colonia Felicitas del Rio, C.P. 58030.

Los 0xidos medio metalicos son compuestos que han generado gran interés en la
investigacion cientifica por sus aplicaciones en campos como la espintroénica, debido a
su alto grado de polarizacién de espin. La doble perovskita no estequiométrica
Sr2Fe(1+:xMo(1x)0s, presenta dichas caracteristicas con la ventaja de que su TC para
x=0 es de alrededor de 450 K. Dicho compuesto a base de Fe y Mo posee
magnetorresistencia colosal a temperatura ambiente debido a su naturaleza medio
metalica. Establecer su ruta de sintesis es una de las tareas mas importantes de los
investigadores en el ambito de la ciencia de materiales. Es por ello, que en el presente
trabajo se realiza una ardua investigacion de la sintesis de este sistema tratando de
establecer una metodologia, utilizando molienda mecanica y un horno con atmosfera
controlada, teniendo en cuenta todos los aspectos que puedan llegar afectar la pureza
del compuesto, generando defectos conocidos como antisitios, los cuales modifican de
manera significativa las propiedades tanto eléctricas como magnéticas del material.

Agradecimientos. Este trabajo fue parcialmente apoyado por Conacyt No. 252677 de y PAPIIT-
IN104616 de la UNAM México.
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Investigacion de las propiedades optico-electrénicas de un punto cuantico de las
capas dobles del grafeno, de forma triangular y circular, con los bordes tipo zigzag y
armchair. | A. Tiutiunnyk®4, M. E. Mora-Ramos!, C. A. Duque?, F. ]J. Caro-Lopera3, J. D.
Correa3, D. Laroze*.

1 Universidad Auténoma del Estado de Morelos, Cuernavaca, Morelos, México.
2 Grupo de Materia Condensada-UdeA, Universidad de Antioquia, Medellin, Colombia.
3 Facultad de Ciencias Basicas, Universidad de Medellin, Medellin, Colombia.
4 Universidad de Tarapacfl, Arica, Chile.

En este trabajo se emple6 un modelo simple de enlace fuerte que incluye la
interaccion entre puntos cuanticos de grafeno. Estudiamos las propiedades
optoelectronicas de las capas dobles de puntos cuanticos de grafeno rotadas una con
respecto a la otra. Exploramos los efectos combinados de la forma, el tamafio y el
angulo de giro de los puntos cuanticos de grafeno sobre los niveles de energia y la
respuesta Optica. Nuestros resultados muestran que los niveles de energia de los
puntos cuanticos de grafeno se modulan por el angulo de rotacion relativa y la
geometria de los puntos cuanticos. Dependiendo de esto, el sistema puede ser tanto
semiconductor como metalico. Estos resultados proporcionan una nueva posibilidad
para controlar las propiedades optoelectrénicas de los puntos cuanticos de grafeno,
con aplicaciones en el desarrollo de nuevos dispositivos optoelectrénicos.

O

a)
a) \—~ <: h)/ c) d) /

> . S \ R
, / —\ \ \
L1 ' L '

Figura 1. Representacion esquematica de los puntos cudnticos de grafeno triangulares y circulares.
Para puntos cuanticos triangulares se muestran diferentes bordes a) en zigzag y b) armchair. En c) se
muestra un punto cuantico circular. En la ldmina d) se muestra un plano de rotacién relativo a otro
alrededor del centro de simetria, donde a es el angulo de rotacion relativo al estado inicial.
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Propiedades Optoelectronicas de Perovskita a base de Cesio (CsPbX3) por
Simulaciones en Computadora. | Jeevan Torres, Jesus Sanchez-Diaz, Ana Dibert, Ariana
Garcia, . M. Rivas, Diego Esparza.

Unidad Académica de Ingenieria Eléctrica, Universidad Auténoma de Zacatecas. Av. Ramon Lépez
Velarde 801 Col. Centro, Zacatecas, Zac. CP 98060

Las celdas solares de perovskita se basan en la formula ABX3 donde A corresponde al
material organico (cominmente CH3NH3z o Cs), B es el material inorganico (Pb) y X es
el halégeno (I, Br o Cl). Este tipo de celdas solares han atraido mucha atencién en los
ultimos anos debido a su rapido incremento en la eficiencia de la fotoconversion (~
20%) ademas de excelentes propiedades Opticas y viabilidad econdmica. En este
trabajo, presentamos simulaciones y modelado computacional de las estructuras
cristalinas de perovskita CsPbX3. Encontramos propiedades optoelectronicas de las
estructuras de perovskita, como la brecha energética. El software de simulaciéon de
Materials Studio se us6 para disefiar las estructuras cristalinas, mientras que el
modulo CASTEP se usd para estimar la banda prohibida. Este m6dulo emplea un
algoritmo basado en la teoria funcional de densidad (DFT). Los resultados de brecha
energética (Eg) para CsPbX3 fueron 1.45 eV, 2.21 eV, 2.73 eV con lodo, Bromo y Cloro,
respectivamente. Finalmente, el objetivo del proyecto es reducir el proceso de
optimizacidn en la fabricacion de celdas solares de perovskita.
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Variacion del gap en heteroestructuras 2D G/hBN. | R. M. Torres-Rojas!, D. A.
Contreras-Solorio?, L. M. Herndndez Garcia?, C. I. Cabrera Perdomo?, A. Encisol.

1Unidad Académica de Fisica, Universidad Auténoma de Zacatecas. Czda. Solidaridad y Paseo La Bufa
S/N, 98060, Zacatecas, Zac., México
2Facultad de Fisica - Universidad de La Habana. Colina Universitaria 1040, La Habana, Cuba

Hay wuna gran cantidad de investigaciones relacionadas con materiales
bidimensionales, principalmente en Grafeno (G) (semimetal con gap 0 eV) y nitruro de
boro hexagonal (h-BN) (aislante con gap ~6 eV). Ambos tienen estructura hexagonal
con constantes de red muy similares, que difieren en menos del 2%. Su combinacion
tiene un gran potencial en dispositivos electrénicos.

En este trabajo estudiamos, en el marco de la teoria del funcional de la densidad
(DFT), las propiedades estructurales y electronicas de heteroestructuras
bidimensionales con 2, 3 y 4 capas de G/hBN en diferentes configuraciones. Nuestros
calculos contribuyen a la discusion de la existencia de un pequeiio gap en este tipo de
estructuras [1, 2]. También hacemos un estudio de heteroestructuras que consisten en
una monocapa hibrida con dominios de G y h-BN en la misma hoja. Encontramos que,
dependiendo de la configuracion y la concentracion de h-BN, el gap de la
heteroestructura puede modificarse de 0 a 6 eV. Este tipo de heteroestructura puede
tener muchas aplicaciones, como por ejemplo en celdas solares.

[1] G. Giovannetti, et. AL, Phys. Rev. B 76, 073103 (2007).
[2] Jung, ]. et al. Nat. Commun. 6, 6308 (2015)

Correo electrénico: raulxyzt@gmail.com

ESCUELA

NACIONAL 1 1 8

W) Sioemores o9 CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ
g — BCA

%
SMF coNAcYT

Sociedad Mexicana de Fisca  Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia



Séptima Reunion Anual de la Divisién de Estado Sélido - SMF

Indice de autores

Aguilar Reyes, B., 28, 41, 94, 108
Aguilera Del Toro, R. H., 16, 48
Aguilera Granja, Faustino, 16, 68
Alvarado Leyva, P. G., 48
Alvarez Martinez, J., 49

Alvarez, Rubén, 42, 96

Amand, T., 86, 112

Anderson, Sean M., 56

Araiza Ibarra, J. ]., 74

Araujo Andrade, Cuauhtémoc, 64
Arellano Sartorius, L. G., 50
Arenas Arrocena, M. C., 80
Arenas Ramirez, D. Paola, 49
Ariza Flores, D., 38

Arredondo Ledn, Y., 29, 52
Arriaga, Jesus, 31, 33, 59, 85, 93
Arrieta Guillén, Benjamin Roberto, 51
Avalos Hernandez, J., 61
Avignon, M., 28

Azaizia, S., 86, 112

Azuara Tuexi, Gabriela, 90
Bakaleinikov, L. A., 86, 112
Bakhtinov, Anatoly P., 70
Balbas, L. C., 16

Balderas Navarro, Raul, 35, 45, 103
Balocchi, A., 86, 112

Baquero Parra, Rafael, 32
Barranco Cisneros, Jacob, 54, 57
Belio Manzano, A., 55

Belio Manzano, F., 74, 91, 98
Bernal, Alan, 56

Biermann, Klaus, 35, 44
Bratschitsch, Rudolf, 70

Briones Jurado, C., 52

Buller, Jakov, 35

Bustamante Camacho, A., 54, 57
Cabrera Perdomo, C. 1., 118
Cabrera Robles, Salvador, 58
Calixto, M. E., 19, 43, 54, 57, 109
Calleja Angel, J., 59

Calvino, M., 79

Camacho de la Rosa, Angela, 60

Caro Lopera, F.]., 116

Carrere, H., 86, 112

Carriles Jaimes, R., 61

Carvajal, Eliel, 42, 69, 73, 76, 96

Castano Vanegas, Luisa Fernanda, 102

Castafio, V. M., 80

Castellanos Aguila, J. E., 33

Castro Beltran, R., 49

Castro Carranza, A., 52

Castro Garcia, Ricardo, 45

Castro Pefia, Carolina, 81

Cerda Méndez, Edgar A., 35, 44, 103

Compean Garcia, V, D., 27, 78, 100

Contreras Ruiz, M. A., 43

Contreras Solorio, D. A., 80, 95, 118

Correa, ]. D., 116

Cortés Lopez, Alejandro J., 34, 62

Cortés Lopez, S., 82, 99

Cortés Mestizo, I. E., 74

Cruz Irisson, M., 42, 50, 69, 73, 76, 79,
96, 114

Cruz Silva, R., 111

Cuevas Davila, José Maria, 63

De la Mora, Pablo, 68

De la O Cuevas, Emmanuel, 64

De la Rosa, Elder, 58

De la Torre Medina, Joaquin, 66

De Luna Bugallo, Andrés, 103

De Santiago, F., 50, 69, 113

Del Pozo Zamudio, Osvaldo, 70, 103

Del Rio De Santiago, Antonio, 72

Del Rio Portilla, Antonio, 103

Despaigne, M., 46

Diaz De Anda, Alfredo, 31, 59

Diaz Gullén, ]. C., 77

Dibert, Ana, 117

Dillanes Mora, Diana Laura, 89

Dmitriev, Alexander I., 70

Dominguez Juarez, J. L., 61

Drew, R.A.L, 40

119

9 CIENCIATECNOLOGIA
!
1Y 5% w



Séptima Reunién Anual de la Division de Estado Sélido - SMF

Duque, C. A., 20, 102, 116

Enciso Mufioz, Agustin, 95, 118
Endo, M., 111

Esparza, Diego, 58, 117

Espinosa Juarez, Horacio., 73
Espinosa Vega, L. L, 55, 74, 91, 98
Espinoza Figueroa, J. A., 74
Esquivel Sirvent, Raul, 60
Estrada Wiese, Denise, 103
Estrada, F., 28

Eugenio Lopez, E., 55

Fajardo Diaz, Juan L., 30, 34, 75, 87, 104
Fernandez, D., 76

Flores Rangel, Gabriela, 44, 45
Fundora, Abel, 81

Gallegos Melgar, A., 77

Garcia Hernandez, Sergio Agustin, 78
Garcia, Ariana, 117

Gomez Herrera, Maria Lucero, 83
Gonzalez Cortéz, I., 79

Gonzalez Gregorio, Fatima Lizbeth, 80
Gonzalez Medellin, E., 81
Gonzalez Medrano, J., 82
Gorbatchev, A. Yu., 55, 98

Gracia Jimenez, J. M., 91

Gruhler, Nico, 70

Gutiérrez Gonzalez, Diego Paul, 83
Gutiérrez Juarez, G., 49

GutowskKi, J., 52

Guzman, E. ]., 37

Hernandez Garcia, L. M., 118
Hernandez Ortiz, Marlen, 80
Hernandez Ramirez, L. M., 108
Huipe Domratcheva, Ernesto., 84
Ibarias Alfaro, Martin, 85

Ibarra Sierra, V. G., 86, 112
Ivchenko, E. L., 86, 112

Jiménez Ramirez, Luis E., 87
Kalevich, V. K., 86, 112
Kasapoglu, E., 20

Kenji, Takeuchi., 111

Kern, Johannes, 70

Krokhin, A. A., 85

Kunold, A., 86, 112

Lamas Martinez, Karla Johana, 88

| SCommorcs o9 CIENCIATECNOLOGIA
SUPERIORES ﬂ
> TTTT 5% ww

Lara Velazquez, 1., 91, 98

Laroze, D., 116

Lastras Martinez, A., 44

Lastras Martinez, Luis Felipe, 35, 44, 45

Lazcano Ortiz, Zorayda, 31, 93

Lopez Luke, Tzarara, 58

Lopez Luna, E., 27, 51, 63, 90, 100

Lopez Marin, Luz Maria, 109

Lépez Miranda, Alonso, 89

Lopez Urias, F., 30, 34, 36, 62, 75, 87,
88,104, 111

Lopez Villareal, Jorge L., 81

Madrigal Melchor, J., 22, 38, 106, 107,
110

Marcos Viquez, A. L., 50

Marie, X., 86, 112

Martinez Alonso, Claudia, 80

Martinez Argtiello, A. M., 26

Martinez Mares, M., 26

Martinez Orozco, ]. C., 72, 102

Martinez Salazar, Jorge E., 90

Mayen, J., 77

Medina Ramirez, A. M., 40

Mejia Rosales, Sergio, 15

Mendez Bermudez, J. A., 26

Méndez Blas, A., 43, 54, 57, 109

Méndez Garcia, V. H., 55, 74, 91, 98

Mendoza Alvarez, Julio G., 83

Mendoza Santoyo, Bernardo, 56

Mercado Ornelas, C. A., 55, 74, 91, 98

Meza, Octavio, 93

Michaelis de Vasconcellos, Steffen, 70

Millan, M., 41, 94

Miranda, A., 50, 76, 79, 113

Miranda, Alvaro, 69

Mochan, W. L., 101

Molina Ramirez, Francisco, 95

Monsivais, Guillermo, 31

Mora Ramos, M. E., 20, 116

Morales Trejo, Maria Guadalupe, 89

Morales, A. L., 20, 102

Morelos Gémez, A., 111

Muiiiz, Jesus, 97

Muiioz Sandoval, Emilio, 30, 34, 36, 62,
75,87, 88,104, 111

120

) ESCUELA
ACIONAL




Séptima Reunién Anual de la Division de Estado Sélido - SMF

Navarro, O., 28, 29, 37, 41, 84, 94, 108,
115

Nazario, O., 46

Niehues, Iris, 70

Nolasco, J. C., 52

Olguin Melo, Rito Daniel, 83

Ornelas Cruz, Ivan, 42, 73, 96

Ortega Gallegos, ]., 44

Ortega Sigala, J. ., 74

Oubram, 0., 37

Palacios, P., 33

Pascoe, Jojhar E., 97

Perea Parrales, F. E., 98

Pérez Alvarez, R., 46

Pérez Diaz, S., 99

Pérez Huerta, |. S., 22, 38, 106, 107

Pérez Lopez, L. A., 17, 69

Pérez Rodriguez, F., 82, 99

Pérez Tijerina, Eduardo, 81

Pernice, Wolfram, 70

Piraux, Luc, 66

Pis Diez, Reinaldo, 68

Prado Navarrete, Enrique, 63, 100

Quintero Gonzalez, Claudia C., 36

Radu, A., 20

Ramirez Meza, Ulises, 101

Ramos Ortiz, G., 49

Restrepo, R. L., 20, 102

Reyes Usuga, A. M., 29

Reynoso, Héctor, 49

Rivas, ]. M., 58, 117

Rocha Reina, Francisco, 103

Rodriguez Corvera, Cristina de L., 104

Rodriguez Gonzalez, R., 105

Rodriguez Lopez, José Luis, 24

Rodriguez Miramontes, A. A., 106

Rodriguez Vargas, Isaac, 37, 88, 105

Rosales Legaspi, P., 107

Rosiles Pérez, C., 58

Ruiz Barrera, Y., 108

Ruiz Cigarrillo, Oscar, 35, 44, 45

Saavedra Acevedo, Sergio Victor, 109

Salazar A., Sergio, 89

Salazar, Fernando, 42, 96
Sanchez Arellano, A., 110
Sanchez Diaz, Jesus, 117
Sanchez Salas, Roque, 34, 111
Sandoval Santana, ]. C., 86, 112
Saniger Blesa, José Manuel, 64
Santa Clara Gomes, Tristan, 66
Santana, José E., 69

Santiago, J. A,, 113

Santos Fregoso, Rurick, 89
Santos, Paulo V., 35, 44
Santoyo Mendoza, Bernardo, 101
Seemann, W., 52

Shimomura, S., 55

Solis Pomar, Francisco, 81
Sosa, A.N., 79, 114

Soto, T. E., 115

Stegman, Thomas, 39

Suarez Lépez, ]. R, 22, 38, 106, 107
Takeuchi, Noboru, 18
Tartakovskii, Alexander I., 70
Tavizon, Gustavo, 68
Tiutiunnyk, A., 116

Tonndorf, Philipp, 70

Torres Guzman, J. C., 59
Torres Rojas, Raul M., 118
Torres Rosales, Angel, 103
Torres, Jeevan, 117

Trejo, A., 73,79, 114

Vega, Andrés, 16, 48
Velazquez Galvan, Yenni G., 66
Verma, Sanjeet J., 87

Vidal B., Miguel Angel, 27, 78, 100
Villa Cortés, Sergio, 32
Villegas M., A. M., 74

Vinasco, J. A., 20

Vintila, R., 40

Wahnon, P., 33

Yee Rendén, C. M., 74

Zamora Peredo, L., 74

Zhao Hu, Hailin, 23, 97

121

0 CIENCIATECNOLOGIA
!
ITIT 5% wr



