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Octava Reunion Anual de la Division de Estado Sélido — Sociedad Mexicana de Fisica

Programa

JUEVES 2 de mayo

8:30 Transporte Hotel Tajin - Parque Takilhsukut

Bienvenida tradicional totonaca

9:00-9:40
INAUGURACION
9:40-10:15 Chumin Wang Chen, Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM
’ ’ Teoria cudntica de sélidos en espacio real
AP Gerardo Garcia Naumis, Instituto de Fisica, UNAM
' ’ Fases cudnticas exoticas en heterostructuras bidimensionales
RECESO
10:50-11:10 ..
Sesion de carteles
Vicenta Sanchez Morales, Facultad de Ciencias, UNAM
11:10-11:45

Teorema de convolucion en redes no cubicas

Jun Nakamura,
11:45-12:30 Department of Engineering Science, The University of Electro-Communications (UEC-Tokyo), Tokio, Japon
Water wettability of graphene

Luis Antonio Pérez Lopez, Instituto de Fisica, UNAM

12:30-13:05 . .
Termodindmica de superconductores no convencionales

13:05-14:00 COMIDA

1, Alessio Palavicini, Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

Dispositivos fotonicos de silicio poroso: Disefio multiescala y fabricacion

Julio Mendoza Alvarez, Departamento de Fisica, CINVESTAV México
14:15-14:50 Crecimiento y Caracterizacion de Puntos Cudnticos de InP recubiertos de ZnS y Funcionalizados con Acidos con Base en
Mercaptos (MSA y MPA) para Aplicaciones como Marcadores Biolégicos Fluorescentes

14:55 Transporte a zona arqueologica El Tajin
15:00-15:30 Dr. Olaf Jaime Riverdn, Monumento Arqueolégico El Tajin
15:30-17:00 VISITA ZONA ARQUEOLOGICA TAJIN

17:00 FOTOGRAFIA GRUPAL

17:15 Transporte El Tajin-Hotel

19:00 EVENTO CULTURAL EXPLANADA PALACIO MUNICIPAL
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Octava Reunion Anual de la Division de Estado Sélido — Sociedad Mexicana de Fisica

VIERNES 3 de mayo
8:30 Transporte Hotel-Parque
9:00-9:30 Reconocimiento al Dr. Feliciano Sanchez Sinencio
Gregorio Hernandez Cocoletzi, Instituto de Fisica, BUAP
9:30-10:05 Estudios de las propiedades estructurales, electronicas y magnéticas de superficies de semiconductores y
nanoestructuras: Estudios de primeros principios
10:05-10:40 Felipe Pérez Rodriguez, Instituto de Fisica, BUAP
' ) Cuantizacion del amortiguamiento de Landau en peliculas y nanoestructuras metdlicas
10:40-11:10 RECESO / Sesion de carteles
11: Stwams Eduardo Barrios Vargas, Facultad de Quimica, UNAM
' ) Electric multipole insulator in a fractal lattice
110000 José Miguel Garcia Martin, Instituto de Micro y Nanotecnologia, IMN-CNM, CSIC, Madrid, Espaiia
' ' Recubrimientos nanocolumnares: fabricacion sostenible y aplicaciones en biomedicina
Thomas Stegmann, Instituto de Ciencias Fisicas, UNAM
12:25-13:05 . 7
Grafeno deformado como polarizador del espin de valle
13:05-14:00 COMIDA
14:80.14:15 Gonzalo Viramontes Gamboa, Facultad de Ciencias, UMSNH
' ' Cinética de reaccion quimica experimental de la calcopirita, CuFeS2, y su explicacién basada en métodos ab initio
14:Psian José Emmanuel Paredes Rocha, Instituto de Ciencias Fisicas, UNAM
' ' Optica electronica en heterouniones de grafeno
14:30-15708 Gerardo Silverio Contreras Puente, Escuela Superior de Fisica y Matematicas, IPN
' ' Deteccion nuclear mediante dispositivos semiconductores de pelicula delgada de CdS/CdTe
15 0o Ernesto Huipe Domratcheva, Instituto de Investigaciones en Materiales-Morelia, UNAM
' ! Estudio de la densidad de estados y la funcién de onda en una red de Penrose
15 0 ek Juan Carlos Martinez Orozco, Unidad Académica de Fisica, UAZ
' ) Estudio de propiedades dpticas no lineales en pozos cudnticos escalonados dobles en GaAs/AlGaAs
15 10 Emmanuel Haro Poniatowski, Departamento de Fisica, UAM-Iztapalapa
' ; Propiedades termo-opticas de vidrios nanoestructurados
16:10-16:40 RECESO / Sesion de carteles
Diosdado Villegas Instituto de Fisica, BUAP
16:40-16:55 o . I ... q 959
Oscilaciones de Rabi en cavidades acusticas acopladas fabricadas a base de silicio poroso
16:55-17:10 Gabriela Flores Rangel, Instituto de Investigacién en Comunicacién Optica, UASLP
' ' Técnica de contraste de reflectancia en el limite 6ptico de campo cercano: aplicacion al Grafeno
Maria del Rocio Nava Lara, Instituto de Energias Renovables, UNAM
17:10-17:45 < Th-A z c g g
Anodos de silicio/carbén para baterias de ion de litio
17:45-18:00 Yonatan Betancur Ocampo, Instituto de Ciencias Fisicas, UNAM
' ' Ley de reflexion atipica y anti stuper tunelamiento de Klein de electrones en uniones np del fosforeno
18:00-18:35 Patricia Salas Casales, Instituto de Fisica, UNAM
' ' Efecto de la variacion del nimero de pares de Cooper sobre las propiedades de los cupratos YBa,Cu30s.x bajodopados
20:00 Evento cultural
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Octava Reunion Anual de la Division de Estado Sélido — Sociedad Mexicana de Fisica

SABADO 4 de mayo

8:30 Transporte Hotel-Parque

Daisy Yvette Torres Martinez, Facultad Ciencias, UMSNH
9:00-9:15 Sintesis y caracterizacion optica, morfolégica y estructural de peliculas delgadas de perovskitas hibridas:
CH3NH;3Pbl;3

Alejandro Kunold Bello, Ciencias Bésicas, UAM-A
9:15-9:50 Dinamica del espin electronico y nuclear en centros paramagnéticos de Ga en GaAsN a través del enfoque de
sistema cudntico abierto

José Francisco Barrdn Lopez, Instituto de Ciencias Bdsicas e Ingenieria, UAEH

9:50-10:05
Estados magnéticos en nanoparticulas de YIG (Y3Fe5012): un enfoque micromagnético
Arturo Fernandez Madrigal, Instituto de Energias Renovables -UNAM
10:05-10:40 Desarrollo de materiales 6pticamente selectivos basados en peliculas de 6xido de aluminio impregnadas con
niquel
RECESO

10:40-11:00 Ra

Sesion de carteles
11:00-12:30 VISITA TALLERES
1230 HEE Roberto Escudero Derat, Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

Ru,Si,: El orden oculto: caracteristicas fisicas y propiedades no entendidas

Bertha Oliva Aguilar Reyes, Instituto de Investigaciones en Materiales-Morelia, UNAM
13:05-13:20 Sintesis de la doble perovskita estequiométrica Sr;.xMxFe;.,M0;.,0¢ (M = La, Nd), propiedades y
caracterizacion magnética

Herlinda Montiel Sanchez, Instituto de Ciencias Aplicadas y Tecnologia, UNAM

13:20-13:35 ) ) ) . . )
Magnetoimpedancia en sistemas magnetoeléctricos CoFe;0,/BaTiO;

1 3mAide Jesus Leonardo Heiras Aguirre, Centro de Nanociencias y Nanotecnologia UNAM

- J Electrical resistance behavior of a VO, Based memristive micro-device BaTiO3
B AT Herminio Rebollo Sandoval, Facultad Ciencias, UMSNH

Determinacion del comportamiento fototérmico de un recubrimiento hecho a base de hollin

14:25-14:40 Amanda Carrillo Castillo, Ingenieria Eléctrica y Computacion, UACJ

' ' Magnetoimpedancia en sistemas magnetoeléctricos CoFe,04/BaTiO3

14:40 CLAUSURA
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Octava Reunion Anual de la Division de Estado Sélido — Sociedad Mexicana de Fisica

Sesion de carteles

No. | Autores / Cartel
3 David Fernandez, Fernando Salazar, Alvaro Miranda, Alejandro Trejo, L. A. Pérez, Eliel Carvajal y Miguel Cruz-Irisson,
Propiedades electrdnicas y mecanicas de nanoalambres de Ge con Li intersticial y superficial
4 Jaime Eugenio Antonio Pallares, Alejandro Trejo y Miguel Cruz-Irisson,
Propiedades electronicas y mecanicas de Monocapas de TiS; enfocadas al almacenamiento de energia eléctrica
6 Outmane Oubram, Oracio Navarro Chavez, Eric Jovani Guzman y Isaac Rodriguez-Vargas,
Propiedades del Transporte y termoeléctricas del valle-espin con desorden en un superred de Siliceno
7 José Eduardo Gonzalez, Vicenta Sanchez y Chumin Wang,
Transporte termoeléctrico en sistemas de ADN
10 | Israel Gonzalez Cortés, Marbella Calvino Gallardo, Alejandro Trejo Bafios y Miguel Cruz-Irisson,
Estudio a primeros principios de las propiedades 6pticas y vibracionales de carburo de silicio poroso
12 | William Javier Rodriguez Cruz y Alfredo Diaz de Anda,
Oscilaciones de Rabi en sistemas elasticos 1D
15 Jesus Arriaga, Martin Ibarias y Arkadii Krokhin
Viscosidad Efectiva en un Cristal Fononico
19 Raul Isaac Lopez Esquivel, Jose Guadalupe Torres Morales, Jose Guzman Mendoza y Teodoro Rivera Montalvo,
Eficiencia cuantica en compuestos luminiscentes con estructura cubica tipo Perovskita (XZrOs;, X=Ba, Sr)
20 Miguel Angel Hernandez Vazquez, Andrés de Luna Bugallo y Rito Daniel Olguin Melo,
Estudio tedrico de las propiedades estructurales, dpticas y electrénicas de dicalcogenuros de metales de transicion
22 Ivan Felipe Bedoya Trujillo, Abdul Mauricio Reyes Usuga, Javier Antonio Montoya Martinez y Oracio Navarro Chavez,
Andlisis de una monocapa de siliceno via primeros principios
23 Enrique Francisco Pinzon Escobar, Alejandro Esparza Garcia y Herlinda Montiel Sanchez,
Transporte eléctrico en multicapas Vitrovac/Oro/Ferromagnético suave
24 | Antonio Del Rio De Santiago, Karla Arely Rodriguez Magdaleno y Juan Carlos Martinez Orozco,
Formacién de banda intermedia en una superred de pozos tipo delta de AlIGaAs/GaAs
25 Eric Jovani Guzman, Outmane Oubram, Oracio Navarro Chavez y Isaac Rodriguez Vargas,
Estudio de las propiedades termoeléctricas en superredes aperiddicas construidas a base de siliceno
26 Jose Guadalupe Rojas Brisefio, Juan Carlos Martinez Orozco y Miguel Eduardo Mora Ramos,
Calculo de excitones en pozos cuanticos basados en nitruros con estructura zinc blenda
27 | José Luis Rosas, Jesus Alberto Ledn-Flores, Eliel Carvajal Quiroz, Raul Escamilla y Martin Romero,
Estructura cristalina del sistema Sr.FeMo;.x\Nb,Os
28 | Alma Lorena Marcos Viquez, Miguel Cruz Irisson y Luis Antonio Pérez Lopez,
Propiedades mecanicas y electronicas de nanoalambres de carburo de estano
29 Everardo Lopez Moreno, M. Herlinda Montiel Sanchez y Guillermo Alvarez Lucio,
Propiedades magnéticas y magnetodieléctricas de Ferrita de cobalto (CoFe;0,)
30 Eduardo Zuiiga Rivera, Dora Patricia Fernandez Jiménz, Fernando Salazar Posadas y Eliel Carvajal Quiroz,
Perovskita haluro de germanio CH3NH3Gels
32 | Rebeca Gonzalez Reyes, Juan Carlos Martinez Orozco y Alejandro Puga Candelas,
Propiedades optoelectrénicas de un pozo doble asimétrico de AlGaAs/GaAs en presencia de un campo electromagnético
35 | Humberto Noverola-Gamas, Luis Manuel Gaggero Sager y Outmane Oubram,
Coeficiente de absorcion en un pozo cudntico delta doble dopado tipo n
37 José Eduardo Santana, Francisco de Santiago, Alvaro Miranda, Alejandro Trejo, Rubén Vazquez-Medina, Luis Antonio
Pérez y Miguel Cruz-Irisson,
Deteccion de gases toxicos a través de nanoestructuras de silicio
38 Héctor Mufioz Gonzélez, Gerardo A. Galicia y Alvaro Miranda Duran,

Propiedades electréonicas de la monocapa de carburo de germanio decorada con atomos alcalinos

Sesion de carteles
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http://www.uaem.mx/organizacion-institucional/unidades-academicas/facultades/ciencias-quimicas-e-ingenieria
http://www.iim.unam.mx/unidadmorelia/
http://www.iim.unam.mx/unidadmorelia/
https://fisica.uaz.edu.mx/web/en/
https://www.researchgate.net/profile/Jose_Gonzalez242
http://www.iim.unam.mx/unidadmorelia/
https://www.uaem.mx/organizacion-institucional/unidades-academicas/facultades/ciencias-quimicas-e-ingenieria
http://www.iim.unam.mx/unidadmorelia/
https://fisica.uaz.edu.mx/web/es/
http://www.ccadet.unam.mx/secciones/depar/sub3/fopede/semb/MHMS.html

Octava Reunion Anual de la Division de Estado Sélido — Sociedad Mexicana de Fisica

No. | Autores / Cartel

39 Angel D. de la Merced, Francisco de Santiago, Alvaro Miranda y Fernando Salazar,
Nanoalambres de diamante como sensores de moléculas de CO

40 | Lorenzo Antonio Lépez Hernandez, Francisco de Santiago y Alvaro Miranda,
Propiedades magnéticas de una monocapa de ZnO dopada con atomos de B, N y vacancias

41 Belen Eugenia Maldonado Villa, Karla Arely Rodriguez Magdaleno y Juan Carlos Martinez Orozco,
Efecto de la presion hidrostatica y del campo eléctrico en el coeficiente de absorcion en pozos cuanticos dobles
asimétricos en AlGaAs/GaAs

42 | Antony Francisco Lopez Sanchez, Ricardo Bermeo, Alejandro Trejo, Fernando Salazar y Miguel Cruz-Irisson,
Anilisis de la estabilidad dinamica y las propiedades electrénicas de monocapas de sulfuro de cadmio

43 | Andrei Gorbatchev, Juan Adrian Galvan Montalvo, Francisco De Anda y Viatcheslav Michournyi,
Usage of the CALPHAD method to estimate the thermodynamic stability of interfaces between lattice-matched Gaxln;.
xAsyP1., epitaxial layers grown by LPE on GaAs y InP substrates

a4 Francisco De Santiago Varela, Alvaro Miranda Durén, Alejandro Trejo Bafios, Fernando Salazar, Eliel Carvajal, Miguel
Cruz-Irisson y Luis Antonio Pérez,
Efectos del confinamiento cudntico en las propiedades de deteccion de gases toxicos de nanoalambres de Si

45 Francisco De Santiago Varela, Alvaro Miranda Duran, Alejandro Trejo Bafios, Fernando Salazar, Eliel Carvajal, Luis
Antonio Pérez y Miguel Cruz-Irisson,
Deteccion de mondxido de carbono por nanoalambres de Si dopados con B, Al o Ga

47 | Jimena Pérez Gonzalez, Antonio Del Rio De Santiago y Juan Carlos Martinez Orozco,
Efecto de la radiacidn laser intensa en las propiedades electronicas de pozos cudanticos asimétricos dobles de
GaAs/AlGaAs

48 | Akari Narayama Sosa, Alejandro Trejo y Miguel Cruz-Irisson,
Efecto del litio en los modos 6pticos de vibracion y en las propiedades electronicas en nanoestructuras de Ge

49 Francisco de Santiago, Akari Narayama Sosa y Alvaro Miranda
Almacenamiento de hidrégeno en germaneno decorado con metales alcalinos

50 | Alan Macias, Akari Narayama Sosa, Alejandro Trejo y Miguel Cruz-Irisson,
Propiedades electrdnicas del germanio poroso como anodo en baterias de Li

51 Facundo Ruiz, Claudio Adrian Ruiz-Torres, Martha Eugenia Compean-Jasso, Nereyda Nifio-Martinez, Gabriel Alejandro
Martinez-Castaiion y Yuhoon Hwang,
Método para la preparacion de hierro nanométrico cero-valente, estable en aire, y uniformemente distribuido

53 Oscar Ruiz, Luis Felipe Lastras, Edgar Cerda, Gabriela Flores, Raul Balderas, Liliana Guevara, Jorge Ortega, Alfonso
Lastras, Klaus Biermann y Paulo Santos,
Estudio de Excitones Indirectos y Triones en pozos cuanticos asimetricos acoplados

55 Lucia Guadalupe Arellano Sartorius y Jun Nakamura,
Actividad catalitica del grafeno dopado con boro para reacciones de reduccion de oxigeno

56 Lucia Guadalupe Arellano Sartorius, Francisco De Santiago Varela y Alvaro Miranda Duran,
Monocapa de carburo de silicio decorada con metales para almacenamiento de H,

57 Ivan De Jesus Ornelas Cruz, Raul Oviedo Roa, Alejandro Trejo Bafios y Fernando Salazar Posadas,
Estudio a primeros principios de la perovskita CsSnlsxBry para aplicacion fotovoltaica

58 Israel Gonzalez, Akari Sosa, Alejandro Trejo, Marbella Calvino, Alvaro Miranda y Miguel Cruz-Irisson,
Efecto del litio en las propiedades electronicas del silicio poroso aplicado a baterias

59 Israel Gonzalez, Francisco de Santiago, Lucia Arellano, Alvaro Miranda, Alejandro Trejo y Miguel Cruz-Irisson,
Almacenamiento de H; en silicio poroso funcionalizado con Li, Pd y Be

61 | Jonathan Galvan Gamboa, Jestis Ramirez Solano y Alejandro Trejo,
Efectos de la anisotropia en las propiedades electrénicas de nanoalambres de diamante con defectos vacancia-
nitrégeno

62 Horacio Espinosa, lvan De Jesus Ornelas Cruz y Alejandro Trejo Bafios,
Analisis dinamico y propiedades electrdnicas de la perovskita CH;NH3CaXs

74 Fernando Salazar, Alvaro Miranda, Alejandro Trejo, Luis A. Pérez y M Cruz-Irisson,
Estudio tedrico de las propiedades mecanicas y electrénicas de nanoalambres de Si con Li intersticial
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Octava Reunion Anual de la Division de Estado Sélido — Sociedad Mexicana de Fisica

Mensaje de bienvenida

La fisica del estado s6lido, es sin duda una disciplina que ha permitido un desarrollo
tecnoldgico importante en las Gltimas décadas. La comunidad cientifica en materia
condensada de nuestro pais ha mostrado capacidad para generar conocimiento de
frontera y el nivel de especializacion se reconoce a nivel internacional, asi como la
formacién de nuevas generaciones de cientificos que continuaran las investigaciones
con ideas y metodologias originales. En esta octava reunién anual de la Division de
Estado Sélido de la Sociedad Mexicana de Fisica (DES-SMF) hay una importante
participacion de estudiantes, jovenes investigadores, y experimentados cientificos.
Hoy en dia, la ciencia requiere del trabajo multidisciplinario y la fisica del estado
solido es una de las areas donde se iniciaron las primeras colaboraciones para el
desarrollo de una gran variedad de aplicaciones tecnologicas. Es importante sefialar,
que el Dr. Feliciano Sanchez Sinencio, ingeniero en comunicaciones electricas y
electronicas egresado de la ESIME-Zacateco del IPN, fue pionero en impulsar el
trabajo multidisciplinario en México, su vision y pasion por la fisica experimental y
aplicada le permitio realizar una multitud de aportaciones al estudio de los
semiconductores y aislantes, asi como la formacion de recursos humanos, por lo que
en esta ocasion, es el galardonado de la reunién. Por otro lado, esperamos que este
encuentro nos permita intercambiar puntos de vista que enriquezcan las
investigaciones y se inicien nuevas colaboraciones que fortalezcan a la comunidad
cientifica nacional.

En esta ocasion nos reunimos en el Tajin, principal ciudad de la cultura Totonaca
(también conocida como Tutunacu: pueblo de tres corazones). A pesar de tantos afios
de marginacion, este pueblo pacifico de gran corazon ha realizado grandes
aportaciones, por ejemplo, en la arquitectura y cosmovision como se demuestra en
esta ciudad maravillosa dedicada al dios del rayo y del trueno. A pesar de la conquista
y el abandono social ha logrado preservar su lengua, gastronomia y sus tradiciones.
Finalmente, agradecemos el apoyo y entusiasmo de los participantes nacionales e
internacionales, asi como a todas las dependencias de los gobiernos municipal y
estatal.

iiBienvenidos a la region del Totonacapan y a Papantla, la ciudad que perfuma al
mundo!!

Miguel Cruz Irisson
Presidente de la DES-SMF

2019-2020
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En esta conferencia mostraré cdmo se fabrican recubrimientos nanocolumnares mediante
deposicidon oblicua con pulverizaciéon catddica de tipo magnetrén (magnetron sputtering).
Esta técnica es energéticamente eficiente y respetuosa con el medio ambiente, ya que se
realiza a temperatura ambiente en un solo paso y no involucra productos quimicos (por lo
tanto, sin problemas de reciclaje). Se vera que la formacién de nanocolumnas es el resultado
de los efectos de sombreado atdmico cuando los d&tomos llegan a la superficie a lo largo de
una direccion inclinada. Dependiendo de diversos parametros (como la presion del gas, el
angulo de inclinacion del sustrato y la rotacién del mismo), la estructura nanocolumnar se
puede controlar, dando lugar a diferentes propiedades. Hemos desarrollado un modelo para
explicar las diferentes morfologias obtenidas, asi como la tasa de deposicion [1-4]. A
continuacién, mostraré dos aplicaciones en biomedicina de estos recubrimientos
nanocolumnares. Por un lado, para el desarrollo de implantes metalicos con propiedades
antibacterianas, ya que la fuerte corrugaciéon en la nanoescala dificulta la adhesién de las
bacterias e impide la formacion de biofilm [5]; ademas, en combinacién con otras
nanoparticulas pueden tenerse efectos bactericidas [6]. Por otro, como sustratos para
espectroscopia Raman mejorada en la superficie (SERS), puesto que las propiedades
plasmonicas de las nanocolumnas permiten detectar la presencia de biomoléculas con baja
concentracion [7,8].
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Water wettability of graphene
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While graphite is known as hydrophobic material, recent studies have revealed that pristine
graphitic surfaces are more likely to be hydrophilic. Hydrophobic/hydrophilic nature is closely
related to wettability of surfaces. One of the characteristic measures of wettability is a
contact angle that is the angle of the edges of a water droplet placed on target surfaces. It
has been reported that the contact angle of water on graphite surfaces decreases as
hydrocarbons on the surface are removed [1,2]. The contact angle estimated by molecular
dynamics (MD) simulations, however, varies depending on a choice of the parameters of
interaction potentials between a water molecule and graphitic surfaces [3]. On the other
hand, water molecules have been confirmed to form layered structures on a graphene
surface [4] and on the wall of carbon nanotubes [5]. But, the wettability of pristine graphene
surfaces remains unsettled.

To investigate the water wettability of graphitic surfaces, we use molecular dynamics
simulations of water molecules on the surface of a single graphene layer at room
temperature [6]. The results indicate that a water droplet spreads over the entire surface
and that a double-layer structure of water molecules forms on the surface, which means
that wetting of graphitic surfaces is possible, but only by two layers of water molecules
(Fig.1). No further water layers can cohere to the double-layer structure, but the formation
of three-dimensional clusters of liquid water is confirmed. The surface of the double-layer
structure acts as a hydrophobic surface. Such peculiar behavior of water molecules can be
reasonably explained by the formation of hydrogen bonds: The hydrogen bonds of the
interfacial water molecules form between the first two layers and also within each layer.
This hydrogen-bond network is confined within the double layer, which means that no
“dangling hydrogen bonds” appear on the surface of the double-layer structure. This
formation of hydrogen bonds stabilizes the double-layer structure and makes its surface
hydrophobic. Thus, the numerical simulations indicate that a graphene surface is perfectly
wettable on the atomic scale and becomes hydrophobic once it is covered by this double
layer of water molecules.
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Fig. 1 Snapshots of MD simulations of a water droplet falling onto a graphene surface. The inset
shows the schematic view of the double-layered structure of water molecules.

References:

[1] Z. Li et al., Nat. Mater. 12, 925 (2013)

[2] A. Kozbial et al., Carbon 74, 218 (2014)

[3]1 T. Werder, J. H. Walther, R. L. Jaffe, T. Halicioglu, and P. Koumoutsakos, J. Chem. Phys. B
107, 1345 (2003)

[4] Y. Maekawa, K. Sasaoka, and T. Yamamoto, Jpn. J. Appl. Phys. 57, 035102 (2018)

[5] Y. Homma, S. Chiashi, T. Yamamoto, K. Kono, D. Matsumoto, J. Shitaba, and S. Sato, Phys. Rev.
Lett. 110, 157402 (2013)

[6] A. Akaishi, T. Yonemaru, and J. Nakamura, ACS Omega 2, 2184 (2017)

A)) Octava reunion anual de la division de estado solido de la Sociedad Mexicana de Fisica 2019 N
C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, Veracruz >

PUEBL? MAGIC2

3



Division de Estado Sélido, SMF 2019 LCONACYT

Conferencias Invitadas
Nacionales

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la Sociedad Mexicana de Fisica 2019 ﬁw
s Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut ﬁ
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, Veracruz Aot

PUEBL? MAGIC2



).
0
PAPANTLA

PUEBL? MAdGIC?

SMF
e e fica Division de Estado Sélido, SMF 2019

Grafeno deformado como
polarizador del espin de valle
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Una de las caracteristicas excepcionales del grafeno es el hecho de que los electrones
ocupan los valles alrededor de dos puntos de Dirac no equivalentes en el espacio de
momento. Este grado de libertad adicional, llamado pseudo-espin de valle, se puede usar
para un nuevo tipo de electrdnica, la valletrénica. El elemento clave de la valletronica es un
polarizador del espin de valle, que puede separar espacialmente los electrones de los dos
valles diferentes. Las deformaciones elasticas en grafeno generan fuertes campos pseudo-
magnéticos, que actuan con signos opuestos en los electrones en dos valles diferentes [1].
Esto sugiere la construccién de un polarizador de valle basado en este efecto [2-4], véase
Fig. 1. Nuestros estudios cuantitativos del flujo de corriente en grafeno deformado por
medio del método de funciones de Green (NEGF) confirman esta idea y muestran que se
puede generar haces de corriente completamente polarizados [2], véase Fig. 2. En nuestro
enfoque se logra una amplia separacién espacial de las corrientes polarizadas y se transmite
una gran parte de la corriente inyectada, que resulta en un dispositivo muy eficiente para
tensiones por debajo de 1%. Las deformaciones elasticas en grafeno se pueden crear con
la punta de un microscopio de efecto tunel o con la presion de un gas externo.

Fig. 1 Campo pseudo-magnético en una nanocinta de grafeno deformado, que actua con signo
opuesto en los dos valles. Por lo tanto, la corriente, que se inyecta por el contacto S y esbozada por
las curvas negras, se divide en dos haces polarizados en el espin de valle.
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Fig. 2 Flujo de corriente en una nanocinta de grafeno deformado. La densidad de corriente, que se
indica mediante el sombreado de color rojo, se desvia por la deformacion. La polarizacion del valle,
gue se mide en las tres regiones rectangulares, muestra que la corriente se inyecta sin polarizar,
mientras que los haces superior e inferior estan completamente polarizados.
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Efecto de la variacion del nimero de pares de
Cooper sobre las propiedades de los cupratos
YBa2Cusz06+x bajodopados
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Extendemos el Modelo Bosdn-Fermion Multicapas [1] de la superconductividad para incluir
el aumento en el nimero f(T) de pares de Cooper conforme la temperatura decrece desde
Tcy hasta T = 0, para los cupratos bajodopados Yba2Cu306+x. Reportamos la energia de
condensacion, los campos criticos superior e inferior, asi como las longitudes de penetracién
y de coherencia, todas estas propiedades como funciones de la temperatura y del dopaje x.
Al incluir la variaciéon del nUmero de pares de Cooper mejoramos significativamente nuestros
resultados previos [2] donde f(T) = f es constante por debajo de Tc, lo cual comprobamos
mediante comparacién de nuestros resultados previos y actuales con las mediciones
experimentales.
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Cuantizacion del amortiguamiento de Landau en
peliculas y nanoestructuras metalicas
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Palabras clave: Dispersion espacial, Nanoestructuras metalicas

La influencia del amortiguamiento de Landau sobre la respuesta electromagnética no local
de sistemas metalicos nanométricos es un tdpico de gran interés en la actualidad. Al mejorar
la calidad de las muestras, es decir, al reducir el coeficiente de relajacion colisional, la
absorcion electromagnética llega a su limite inferior natural asociado con la aparicién del
amortiguamiento de Landau no colisional que es consecuencia de la dispersion espacial
fuerte. Segun trabajos que estan basados en el formalismo semiclasico de la ecuacion
cinética de Boltzmann, el efecto del amortiguamiento de Landau sobre los espectros épticos
de peliculas y nanoestructuras metalicas en el rango de frecuencia de los THz resulta ser
inevitable. En los rangos visibles y ultravioleta, se ha demostrado que el amortiguamiento
de Landau controla la atenuacion de los plasmones de superficie cuanticos en
nanoestructuras metalicas. Sin embargo, en el régimen cuantico se cuestiona la
interpretacion del amortiguamiento de Landau que originalmente fue considerado como un
fendmeno clasico. Nuestros estudios recientes [1-3] sobre la absorcion infrarroja de
peliculas ultra delgadas y nanoestructuras metalicas han permitido aclarar esta cuestién. En
particular, se ha demostrado que debido a la dispersion espacial fuerte, la manifestacion del
amortiguamiento de Landau se favorece, no obstante, la cuantizacion de los nimeros de
onda tanto de los electrones como del campo electromagnético altera dramaticamente su
efecto. Ademas, se ha encontrado que dicha discretizacion produce resonancias no locales
cuanticas prominentes cuando el espesor de la pelicula es menor que la longitud de
penetracién del campo electromagnético. EI amortiguamiento de Landau en este caso se
manifiesta precisamente como tales resonancias que trazan la curva espectral predicha en
el marco del formalismo de la ecuacién cinética de Boltzmann. Para espesores de pelicula
mucho mayores que la longitud de penetracion del campo, el régimen clasico emerge y los
resultados del modelo cuantico y de la aproximacién de Boltzmann coinciden.
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litio
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El silicio cristalino ha sido fundamental en el desarrollo la fisica del estado sdlido, la industria
microelectronica y fotovoltaica debido a sus propiedades electronicas. En la nanotecnologia,
el silicio ocupa un lugar especial debido a los efectos de confinamiento cuantico de los
portadores de carga en nano particulas, nano alambres y silicio poroso. Asi mismo, el silicio
cristalino es clave para buscar incrementar la capacidad de almacenamiento de energia de
las baterias de ion de litio. Se estima que mediante el reemplazo de los anodos de grafito
(que actualmente se emplean en las baterias comerciales) por anodos de silicio se podria
incrementar hasta 10 veces la capacidad de almacenamiento de energia de estas baterias.
Sin embargo, es necesario el silicio en su forma nano estructurada para soportar los
esfuerzos mecanicos que provocan los cambios volumétricos (hasta del 400%) generados
por la carga y descarga de litio en el silicio. Los anodos de nano estructuras de silicio pueden
soportar mayor nimero de ciclos de carga y descarga de litio que el silicio en bulto. Por otro
lado, no se pueden descartar completamente las estructuras de carbdn debido a que tienen
mayor estabilidad quimica, conductividad eléctrica y principalmente velocidad de carga de
litio que silicio. En este trabajo presentaremos resultados en el desarrollo de fibras
compuestas de carbon con nanoestructuras de silicio. Las fibras son fabricadas por la técnica
de hilado centrifugado, con potencial de produccién a escala industrial, y tienen capacidad
de almacenamiento de litio aproximadamente dos veces mayor que el grafito.
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Teoria cuantica de solidos en espacio real
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cuantico de dispositivos electronicos

La Fisica del Estado Solido se formula tradicionalmente en el espacio reciproco utilizando
conceptos como la celda unitaria y la primera zona de Brillouin, asi como el teorema de
Bloch. Sin embargo, la presencia de interfaces estructurales en los dispositivos electrénicos
-tales como diodos y transistores- provoca el rompimiento de la simetria traslacional y en
consecuencia inhibe el uso del espacio reciproco. Una alternativa consiste en realizar el
modelaje cuantico de estas heteroestructuras en el espacio real, basandose en modelos
como el de amarre fuerte. Ahora, el reto es desarrollar métodos eficientes y precisos para
abordar un numero macroscépico de tomos. En esta charla presentamos un nuevo método
de renormalizacién mas convolucién capaz de abordar en forma explicita 10°{24} atomos
aperiddicamente estructurados. Como ejemplo, aplicaremos dicho método al calculo de la
conductividad eléctrica en heteroestructuras dentro del formalismo de Kubo, asi como al
transporte electrénico y fondnico en dispositivos termoeléctricos. Finalmente, la posibilidad
de un modelaje cuantico en el espacio real de la superconductividad en nanoalambres
también sera discutida.
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Electric multipole insulator in a fractal lattice
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The common classification of the electronic phases (insulator, semiconductor, semimetal,
and metal) of the matter is based on spectral properties. However, the discovery of the
topological insulators (TI) added a new kind of classification based on topological
information carried by the eigenstates of the system [1]. A topological insulator is a material
that behaves as an insulator in the bulk and hosts conducting surface states, these are called
topological edges states. The topological edges states are weakly affected by the disorder
which is an attractive characteristic for applications. Recently, Benalcazar et al. Extended
the classification of the topological phases where the topological states can be restricted to
lower-dimensional edges [2,3]. For example, typically in a two-dimensional topological
crystal, the topological states are hosted along the edges, but in the new classification the
topological states can be just localized at the corners of the material, as a result, the material
is an electric multipole insulator [4]. In this venue, we set-up an electric multipole insulator
in a Sierpinski carpet. Then, we explore the self-similarity in the electric multipoles and the
self-similarity in the electronic spectrum.
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Deteccion nuclear mediante dispositivos
semiconductores de pelicula delgada de
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Los semiconductores policristalinos como CdTe son buenos detectores de neutrones, en
particular nuestros resultados en la heteroestructura de pelicula delgada de CdS/CdTe
presentan respuesta a las radiaciones alfa y gamma. La eficiencia intrinseca de deteccion
para las alfas es mayor a 80%, mientras que los dispositivos tienen baja respuesta a los
gamma, lo cual es Optimo para no tener cuentas falsas debido a esta radiacion. Cuando se
acoplan nuestros dispositivos en materiales base boro detectamos la conversidn a neutrones
térmico
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La blsqueda de una relacién entre el ordenamiento atomico y las propiedades
macroscopicas de un material constituye una de las tareas principales de la Fisica del Estado
Sélido. Por ejemplo, el teorema de Bloch establece funciones de onda electronicas
extendidas y una conduccidn balistica si los atomos de un sélido se ordenan periédicamente.
En el otro extremo, los sdlidos amorfos de una y dos dimensiones con atomos colocados de
forma al azar poseen solo estados localizados exponencialmente [1]. En este trabajo,
presentamos un nuevo teorema de convolucién para la férmula de Kubo-Greenwood en
redes Laberinticas transformando la red bidimensional original en un conjunto de cadenas
independientes con hamiltonianos reescalados [2]. Dicha transformacion permite obtener
una solucién analitica de la conductancia DC, donde los escalones cuantizados tienen una
altura de 2go en contraste con go observada en la red cuadrada, siendo go=2e/h el cuanto
de la conductancia. Cuando este teorema de convolucidon se combina con el método de
renormalizacion en el espacio real [3], podemos abordar de manera no perturbativa el
transporte electrénico en la red Laberintica basada en cadenas de Fibonacci generalizadas
de tamafio macroscdpico [4]. Ademas, demostramos analiticamente la existencia de estados
de transporte balistico en dicha red aperiddica. Este hallazgo sugiere que la periodicidad no
debe ser una condicion necesaria para el transporte balistico, incluyendo sistemas
multidimensionales totalmente no periddicos. Por Ultimo, se discutira la aplicabilidad de este
nuevo teorema a redes hexagonales y triangulares.
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Estudios de las propiedades estructurales,
electronicas y magnéticas de superficies de
semiconductores y nanoestructuras: Estudios de
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Los nitruros de la columna III de la tabla periddica han atraido la atencién de la comunidad
cientifica debido a sus propiedades fisicas y aplicaciones tecnoldgicas. Estos materiales se
pueden emplear en una gran variedad de dispositivos en la industria nano electronica, por
ejemplo: en transistores de efecto de campo o como componentes de dispositivos
fotovoltaicos. Ademas sirven como sustratos para el depdsito de metales y metales de
transicion. En esta platica se presentan estudios del depdsito de metales sobre GaN(0001)
y GaN(111). Se describiran estudios de las formaciones de nano estructuras sobre estas
superficies. Los calculos se realizan dentro de la teoria del funcional de la densidad periddica.
Cuando se tratan materiales magnéticos se debe tomar en cuenta el espin en los sistemas,
entonces se debe aplicar la teoria con polarizacion de espin. En todos los sistemas, primero
se calcula la energia total, posteriormente se determinan las estructuras mas estables
mediante las energias de formacidn de la superficie y finalmente se estudian las propiedades
electronicas. En presencia de metales de transicion los sistemas se modelan: sin
magnetizacion, ferromagnético y anti ferromagnético. Los resultados se discuten en
términos de la magnetizacion de los sistemas, los que sugieren que las superficies con
metales de transicion pueden emplearse en el drea de la espintrdnica

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la Sociedad Mexicana de Fisica 2019
s Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, Veracruz

PUEBL? MAGIC2

15



CONACYT .

Division de Estado Sélido, SMF 2019 a
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Roberto Escudero-Derat*

Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Autonoma de México, A.P. 70-360,
Ciudad de México 04510, México.

*Autor de correspondencia: escu@unam.mx

Palabras clave: Uru2Si2, superconductividad, propiedades fisicas

El compuesto Uru,Si; es una aleacion intermetalica superconductora con compotamiento
tipo fermion pesado, tiene electrones fy electrones d. A bajas temperaturas, alrededor de
17K se desarrolla una caracteriastica electrénica, que hasta la fecha no se ha podido
descifrar, inose sabe que es, ni a que se debe!. A mentores temperaturas la aleacion se
torna en superconductora con caracteristicas no totalmente atendidas. A otras
temperaturas, un poco mas altas se observa antiferromagnético extremadamente débil.

Fig. 1 Estructura cristalina del UruxSi>
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Dinamica del espin electronico y nuclear en
centros paramagnéticos de Ga en GaAsN a
través del enfoque de sistema cuantico abierto
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Ciudad de México, México.
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Palabras clave: Filtrado de espin, GaAsN, polarizacion circular

Los centros paramagnéticos de Ga2+ en el GaAsN, al igual que los centros nitrégeno-
vacantes en el diamante e impurezas en el silicio han demostrado tener importantes
cualidades utiles para el desarrollo de dispositivos espintronicos. Por ejemplo, los centros
de Ga2+ son responsables del mecanismo de filtrado de espin. Este permite a los electrones
de la banda de conduccién alcanzar polarizaciones del espin de casi 100% a temperatura
ambiente. En esta charla hablaré de los ultimos hallazgos tedricos y experimentales sobre
el efecto de filtrado de espin en trampas paramagnéticas de Ga2+ en GaAsN. Presentaré
los resultados experimentales mas relevantes obtenidos para la fotoluminiscencia y su grado
de polarizacion circular en muestras de GaAsN. Finalmente discutiré la posibilidad de aplicar
este fendmeno a la construccion de un dispositivo sensible al grado de polarizacion circular

de la luz
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Propiedades termo-opticas de vidrios
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Palabras clave: propiedades Opticas; nanoparticulas metalicas; matriz vitrea

En esta platica estudiaremos las propiedades Opticas de diversos sistemas nano-
estructurados en funcidon de la temperatura. La particularidad de estos sistemas es que
estan compuestos por nanoparticulas metalicas o semiconductoras embebidas en una matriz
vitrea. Estas nanoparticulas tienen un punto de fusion bajo comparado con la del vidrio que
los rodea. Al calentar estos materiales las nanoparticulas se funden dentro del vidrio y como
estan encapsuladas regresan a su estructura inicial al enfriarse. Se tiene entonces un
sistema reversible estable con propiedades opticas peculiares y con potenciales aplicaciones
como sensores opticos de temperatura
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Electrical resistance behavior of a VO2 Based
memristive micro-device
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Palabras clave: vanadium dioxide, Metal-Insulator Transition, Structural Phase Transition,
memristor

Among the most promising candidates for applications in the information processing
nanotechnology electronics industry are some complex metal oxides in general and in
particular VO2. They are important since they do not face problems like the physical limits
and its quantum effects or the disadvantages in current photolithography techniques. They
comply with requirements having to do with power consumption, storage density and long
retention of memory. VO2 has some unique properties, such as the Structural Phase
Transition (SPT) and the Metal-Insulator Transition (MIT), and is compatible with integration
of CMOS devices to supply the next generation of universal memories. Vanadium dioxide
undergoes both a MIT and SPT transition at a critical temperature of 68 °C. Below Tg, it
exhibits semiconductor behavior and a monoclinic crystalline structure. At temperatures
higher than Tc, it exhibits a metallic behavior and a tetragonal crystalline structure. We
present some results obtained in ) micro devices based VO2 thin films 100 nm thick which
were grown by Sputtering DC technique on sapphire (0001). A convenient micro device
geometry for two terminal electrical measurements was defined using optical contact UV
photolithography. MIT transition was controlled by voltage applied to the micro device at
temperatures of 50, 53, 55 and 60 °C. A transition from a semiconductor to a metallic state
was observed and found threshold voltages of 60, 36, 33 and 20 volts at the mentioned
temperatures. Hysteresis in I vs. V was registered. Additionally, we obtained a memristive
switching temperature dependent effect in a biased two-terminal VO2 micro-device, where
a decrement on resistance, with stable and clearly discernible resistance levels were
observed as a function of the number of pulses applied. We propose a method that allows
the identification of the specific regions of resistance in which the creation of multiple states
is viable.
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Formalismo de Bogoliubov-de Gennes

En ésta platica revisamos las principales propiedades fisicas de los superconductores no
convencionales, y mostramos como un modelo tipo Hubbard, que considera interacciones
electron-electron de salto correlacionado (o de carga-enlace), es capaz de describir estados
superconductores con simetrias s, py ddentro del formalismo BCS. Los resultados muestran
la existencia de temperaturas criticas dptimas a densidades de portadores de carga que
dependen de la simetria de la brecha superconductora. Asimismo, el comportamiento de la
capacidad calorifica electrénica con la temperatura depende de la simetria de los
superconductores.

Por otra parte, utilizando el formalismo de Bogoliubov-de Gennes, estudiamos la formacion
de vortices con cuantos de flujo magnético cuando se aplica un campo magnético externo
a superconductores con diferentes tipos de interaccién electron-electrén. Los calculos
autoconsistentes de la brecha superconductora muestran la formaciéon de vortices en el
espacio real cuya estructura depende de dicha interaccion. Asimismo, el comportamiento de
la brecha superconductora promedio como funcion de la intensidad del campo magnético
también depende de la interaccidn electrén-electrén. Finalmente aplicamos este formalismo
junto con el modelo de Hubbard generalizado al superconductor ceramico La,SrkCuQs y
comparamos los resultados tedricos obtenidos para diferentes propiedades con los datos
experimentales.
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En esta platica abordaremos diversos aspectos de las propiedades electronicas y dpticas de
materiales bidimensionales. Nos concentraremos en nuevas fases cuanticas como patrones
de Kekulé, liquidos de Luttinger, fases topoldgicas y superconductividad en patrones de
Moiré formados por grafeno, asi como interfases grafeno-agua. También hablaremos del
grafeno deformado mecanicamente usando esfuerzos que dependen del tiempo. Para incluir
las deformaciones temporales desarrollamos una teoria que nos permite encontrar el
operador de evolucién temporal cuantico. Sus eigenvalores son las cuasienergias del sistema
y las igenfunciones son los llamados modos de Floquet. Esta metodologia permite abordar
la interaccion campos electromagnéticos-portadores de carga con una novedosa
perspectiva. Finalmente, discutiremos la relevancia de estos resultados bajo la luz del
descubrimiento de superconductividad y transicion de Mott en grafeno sobre sustratos
rotados por angulos magicos
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Los semiconductores (SC’s) son los materiales de mayor importancia para el desarrollo de las
aplicaciones de la ciencia. Su presencia se da en practicamente todos los ambitos de la tecnologia.
Hacia finales de los 80s inici6 el desarrollo de los SC's a escalas nanométricas que produjeron nuevos
fendmenos debidos al confinamiento cuantico de los portadores, electrones y huecos, produciendo
la cuantizacién de los niveles de energia en las bandas de conduccién (BC) y de valencia (BV) de los
semiconductores, lo que ha generado nuevos materiales con nuevas propiedades Opticas, térmicas y
eléctricas.

Uno de los campos de aplicacion de los SCs nanocristalinos, también conocidos como puntos
cuanticos (PCs). Es en el drea de la biomedicina molecular, en donde éstos PCs pueden ser usados
como marcadores fluorescentes de gran eficiencia, y largos tiempos de vida. Usando la técnica de
sintesis conocida como “One Pot”, 0 método de una etapa sin inyeccion de precursores calientes, se
sintetizaron PCs de InP controlando el tamafio de los nanocristales a fin de controlar la longitud de
onda de la emision fluorescente (el color) para poder seleccionar el color del marcador.

Las propiedades estructurales de los PCs de InP se estudiaron a través de las técnicas de difraccion
de rayos X y de la microscopia electrénica de transmision, las cuales nos mostraron las direcciones
de cristalizacion de los nanocristales de InP, asi como la presencia de nanocristales de In203, ademas
de mostrar tamafios de nanocristales en el orden de los 6-8 nandmetros. Por medio de la absorcion
optica (UV-Vis) y de la espectroscopia de fotoluminiscencia (FL), se pudieron obtener los valores de
la energia de banda prohibida (Eg) y su variacion con el tamafno de los PCs, asi como el rango
espectral de fluorescencia.

Se encontrd que el recubrimiento de los PCs con ZnS vy la funcionalizacion con los acidos mercapto-
succinico y mercapto-propionico actian como pasivadores de los defectos en la superficie de los PCs,
mejorando la eficiencia de emision. Se presentan los resultados de las caracterizaciones de las
propiedades estructurales y opticas de los PCs y su control a través de los parametros de sintesis.
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La propagacién de ondas electromagnéticas en medios inhomogéneos es muy importante en el
desarrollo cientifico y tecnoldgico de hoy en dia. Por ejemplo, los materiales para el aprovechamiento
de la radiacion solar o la busqueda de yacimientos petroliferos a través de la trasmision de ondas
electromagnéticas proyectadas en la tierra son sistemas en los que se debe hacer el tratamiento del
medio inhomegéneo. El sistema denominado como medio efectivo es el conjunto de propiedades
efectivas que describen la propagacion del haz coherente de la onda de propagacion en un medio.
Las teorias desarrolladas de Maxwell-Garnet y de Bruggeman consideran la inclusion de particulas
pequenas en el medio. Para el desarrollo de absorbedores de la radiacion solar, cuyo objetivo es
realizar un optimo atrapamiento de la radiacion, los conceptos de teoria del medio efectivo, es muy
util para determinar las diversas propiedades Opticas con la que se construyen dichos materiales. En
esta intervencion, se abordara los resultados encontrados en la preparacion de la superficie selectiva
compuesta de oxido de aluminio con incrustaciones de niquel. Se reporta que las caracteristicas
opticas de estas peliculas alcanzaron absortividades del orden de 0.9 y emisividades de 0.17. Asi
mismo se discute la técnica de elaboracion de ellas y su influencia en la modificacion de estas
propiedades.
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En esta platica se explicara la secuencia cultural de El Tajin, su relacion con el paisaje y su

aprovechamiento, sus logros cientificos en astronomia, sistemas numéricos y el uso de materiales
constructivos asi como sus logros en representaciones pictoricas..
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La industria de semiconductores electrénicos ha demostrado ser una via para el desarrollo
de la economia en nuestro pais. Esta industria ha tenido un crecimiento acelerado en los
Ultimos afos, donde la busqueda de nuevos dispositivos electrénicos que permitan una
mayor comodidad en la vida del ser humano y un avance tecnoldgico en la actualidad es
todo un reto. Materiales semiconductores alternativos han sido utilizados en el desarrollo de
dispositivos electrénicos ya sea como semiconductores tipo p o tipo n. A pesar de estos
desarrollos, dispositivos a base de silicio amorfo (a-Si:H) siguen siendo los mas utilizados.
Esfuerzos por sintetizar otros semiconductores tipo n para remplazar las altas temperaturas
de proceso y altos costos de depdsito que requiere la tecnologia del a-Si:H hasta el momento
ha impulsado el desarrollar materiales alternativos a este. Ademas auln existe la necesidad
de desarrollar materiales semiconductores tipo p estables y con buenas propiedades
eléctricas.

Recientemente en el grupo de trabajo de Bioingenieria y Nanotecnologia en Electrdnica
Flexible y colaboradores hemos reportado diversos trabajos relacionados al estudio de
condiciones de depdsito de diferentes procesos para la obtencion de materiales activos por
diferentes procesos como es; la técnica deposito por bafio quimico y de sol gel asistido por
la técnica de microndas y centrifugado. Los materiales han sido sintetizados y caracterizados
quimica, Optica, estructural y eléctricamente y nos hemos enfocado en su aplicacidon en las
areas de de energias y salud. Dentro de estos materiales se ha trabajado con materiales
calcogenuros como son CdS, PbS, ZnS y CuS depositados en peliculas delgadas por bafio
quimico para su aplicacion en celdas fotovoltdicas y TFTs.
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En materiales obtenidos por el proceso sol gel hemos reportado el desarrollo de
biomateriales como zeolita tipo ZSM5, Bioglass 45S5 como sustratos activos para la
inmobilizacién de diferentes anallitos y dxidos y calcogenuros como transductores en el
desarrollo de biosensores. Por lo que en la presente platica se mostraran breve, pero
claramente los resultados obtenidos de la sintesis y caracterizacion de los materiales
anteriormente mencionados, con la intencién de lograr una difusion del trabajo que estamos
realizando investigadores dela UACJ en el area de semiconductores.
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Optica electrénica en heterouniones de grafeno
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Palabras clave: grafeno, heterouniones, nanoelectrdnica.

Se estudia el transporte cuantico en heterouniones np de grafeno, donde el dopaje de cada
region se hace por un potencial electrostatico. La propagaciéon de los haces de electrones
inyectados en la union se calcula aplicando el modelo de enlace fuerte y el método de
funciones de Green fuera de equilibrio (NEGF). Las heterouniones se modelan por interfaz
abrupta y suave. Se hace la comparacién entre la corriente cuantica y la aproximacion
semiclasica de la Ley de Snell de electrones (LSE) en la interfaz. Mostramos en general la
validez de esta descripcién para los electrones, ver Fig. 1a. Por la naturaleza ondulatoria de
los electrones y el ancho finito del haz de electrones, se observan nuevos fendmenos, como
un patrén ondulatorio paralelo a la interfaz, dispersién del haz de electrones y transmisién
por la interfaz para angulos mayores al angulo critico dado por la LSE, ver figuras 1a 'y 1b.
También se comparan los valores de los coeficientes de transmision y reflexion calculados
a partir de la aproximacion semiclasica y por el método NEGF, y se obtiene semejanza con
ambas teorias. Por Ultimo, se muestran y discuten las posibles aplicaciones de las
heterouniones de grafeno para varios dispositivos de la nanoelectronica, como guias de
onda, divisores y colimadores (ver fig. 1¢) de haces de electrones.
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Fig. 1 Flujo de corriente (densidad en rojo y flechas en amarillo) y trayectorias semiclasicas como
lineas sdlidas. En (a) se muestra una heterounion de grafeno simétrica (n=0, p=2E, E energia de

electrones) con interfaz a 45°. En (b) se muestra transmision mas alla del angulo critico. En (c) se
muestra un colimador de haz con una secuencia de uniones np.
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Las perovskitas hibridas representan una nueva y prometedora forma de fabricar celdas
solares de alta eficiencia con las cuales recientemente se ha producido electricidad a partir
de la luz solar. En este trabajo se ha sintetizado una perovskita hibrida organico-inorganica
utilizando el catién plomo (Pb2+) para la red inorganica y usando el yoduro de metilamonio
como cation organico. La perovskita CH3NH3PbI3 mejor conocida como yoduro de plomo
de metilamonio, fue obtenida a partir de una soluciéon 1:1 molar de yoduro de metilamonio
y yoduro de plomo (II). La solucion obtenida fue depositada sobre sustratos de vidrio
portaobjetos previamente lavados, desengrasados y atacados quimicamente. Se utilizd un
spin coater a 6000 rpm durante 20 segundos y posteriormente al sustrato ya recubierto se
le dio un tratamiento térmico a 140°C en atmdsfera abierta durante 2 minutos. Las peliculas
delgadas obtenidas son altamente adherentes al sustrato y son de espesor uniforme. Las
propiedades estructurales, Opticas y morfoldgicas de las peliculas de perovskita fueron
estudiadas mediante difraccion de rayos X, espectroscopia UV-vis, microscopia de fuerza
atdmica y microscopia electronica de barrido. En el andlisis SEM/EDS las peliculas de
perovskita hibrida muestran una composicidon quimica homogénea. A partir del espectro de
absorbancia y utilizando el modelo de Tauc fue posible calcular el ancho de banda prohibida
del material, dando un valor de 1.52 eV.
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Estados magnéticos en nanoparticulas de YIG
(YsFes012): un enfoque micromagnético
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Mediante simulaciones micromagnéticas [1] se determind la configuracidon de minima
energia en particulas esféricas de YIG (YsFesO12) en funcidn del radio (40nm<R<150nm).
Las particulas transitan del estado monodominio (MD) hacia el estado de vortice magnético
(Vt) en Rgq~68nm (Fig.1.A), como lo evidencian los cambios significativos en su energia
magnetostatica (ud) y de intercambio (uj). Los ciclos de histéresis magnética simulados
(Fig.1.B) indican que la transicion MD-Vt esta asociada a un descenso marcado del campo
coercitivo de la particula. Los resultados del analisis micromagnético se discuten en relacion
con las mediciones experimentales obtenidas en particulas de YIG sintetizadas por el método
de sol-gel.
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Fig. 1 A) Energia magnética del YIG en funcion del radio reducido (R/lexc; lexx = 17nm). B) Ciclos de
histéresis para particulas de YIG en estado monodominio (MD) y de vortice magnético (Vt).
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El comportamiento de los electrones en uniones np balisticas del fosforeno se asemejan a
fendmenos de la éptica geométrica de luz. Es posible disefiar una variedad de dispositivos
de dptica electronica ajustando el nivel de Fermi y con la rotacion de las compuertas que
crean el potencial electrostatico de paso en la union. La estructura de bandas de energia
fuertemente anisotrdpica del fosforeno, que puede ser descrita desde el método de enlace
fuerte, permite distinguir una relacion de dispersién de los electrones semejante a la
fermiones de Dirac (Schrédinger) con masa con respecto a la direccidon del enlace zig-zag
(arm-chair). Al utilizar el formalismo de las funciones de Green fuera del equilibrio como
también la aproximacién geométrica y del continuo, encontramos que existe una excelente
concordancia entre el flujo de corriente cuantica y las trayectorias clasicas de electrones.
Observamos que para uniones inclinadas np del fosforeno los angulos de incidencia y de
reflexion son diferentes. Establecemos regimenes de energia y de la orientacién especifica
de la unidn con respecto a la red cristalina para la realizacion de colimadores y lentes de
Veselago asimétricas. Ademas, una nueva reflexion total y omnidireccional surge audn
cuando todos los estados electrdnicos estan energéticamente permitidos. Tal efecto ha sido
llamado como anti super tunelamiento de Klein. Este efecto puede ser usado como un
interruptor eficiente de nanodispositivos. Nuestros estudios pueden ser Utiles en el control
de electrones individuales y abre la posibilidad de iniciar la primera generacién de
experimentos de Optica electrdnica en el fosforeno.
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Fig. 1 Flujo de corriente en la unidn np simétrica del fosforeno. La transmisién a través de la union
depende sensiblemente de la orientacion de la red cristalina.
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En este trabajo se presenta un estudio tedrico experimental de la cinética de
disolucidon quimica y electroquimica del mineral calcopirita, CuFeS,, puro y dopado con As,
Pb y Zn. El estudio tiene como objetivo encontrar fundamentos tedricos que expliquen la
cinética quimica obtenida experimentalmente con base en la energia de Fermi obtenida
tedricamente mediante calculos ab initio. Para relacionar la cinética quimica/electroquimica
experimental como funcion de la energia de Fermi de los electrones en la fase solida del
mineral y del potencial redox de la solucién se utiliza la teoria de Butler-Volmer.

La cinética de disolucién se mide experimentalmente utilizando dos metodologias: a)
mediante un arreglo electroquimico de tres electrodos, con un electrodo de trabajo de
calcopirita de origen geologico natural procedente de tres lugares diferentes: Chihuahua,
Temagami Canada y Oaxaca. Como electrolito se utiliza una solucidn acuosa en medio
sulfato y como electrodo de referecia se utilizd Calemel saturado, b) mediante experimentos
de lixiviacion en reactores agitados a temperatura y potencial redox controlado en medio
H,0-H,S0s-Fe3*-Fe?*,

Los niveles de Fermi de las fases del mineral pura y dopado con As, Pb y Zn se
obtuvieron mediante la teoria del funcional de la densidad utilizando la suite de codigos
Quantum Espreso con la aproximacion GGA+U. Para todos los elementos involucrados se
utilizaron pseudopotenciales PBE con funcionales ultrasoft, la energia de corte para el
conjunto de ondas planas fue de 120 Ry y una malla de puntos K para la primera zona de
Brillouin de 9x9x5.

Los resultados experimentales de cinética electroquimica siguen un comportamiento
exponencial como funcién del potencial aplicado que se ajusta aceptablemente a la ley de
Tafel, / = /jpexp(-B(n-ns)). Los valores tedricos de la energia de Fermi varian segun el
porcentaje de dopaje de los diferentes elementos en un rango aproximado de 6 a 9.5 eV.
Cuando estos valores de la energia de Fermi se utilizan en la ecuaciéon de Buttler-Volmer se
obtiene una expresion tedrica para la velocidad experimental de disolucién electroquimica
que se ajusta razonablemente bien con las medidas experimentales.
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Se presentan los resultados del comportamiento fototérmico de una superficie que esta
hecha a base de hollin de resina de pino, que tiene la propiedad de mejorar la absorcion de
calor para su aplicacion en tecnologias solares. El recubrimiento de hollin se deposité sobre
placas metadlicas de acero inoxidable, primeramente se llevaron a cabo pruebas fototérmicas
sobre las placas de acero sin el recubrimiento con fines comparativos. Posteriormente
variamos los parametros de espesor y el area de recubrimiento de hollin sobre el sustrato.
Encontramos que la temperatura aumentaba de manera proporcional al area recubierta de
hollin, observamos que al variar el espesor del recubrimiento de hollin la temperatura
aumentd respecto de la muestra sin recubrimiento, para posteriormente tener un
decaimiento de la temperatura al incrementar el espesor, de modo que se puede inferir que
existe un espesor critico con el cual se alcanza la maxima temperatura sobre la placa.
Finalmente fue posible ajustar los datos experimentales de la temperatura en funcién del
tiempo con un modelo de transferencia de calor en estado transitorio [1], con el cual se
obtuvo informacién de los parametros térmicos que estan relacionados con el sustrato, y
con el recubrimiento, observandose que el parametro relacionado con el sustrato se
mantiene constante, y el parametro relacionado con el recubrimiento depende del area
recubierta y del espesor del hollin.
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El descubrimiento de los cuasicristales por D. Schectman et al.[1] estimulo el interes en la
fisica de estos materiales que son fases intermedias entre las estructuras periddicas y
aleatorias. Un problema importante en la fisica del estado sdlido, es investigar si las
estructuras cuasiperiddicas tienen nuevas propiedades fisicas. Es dificil describir las
propiedades en estos materiales debido a la falta de periodicidad, lo que hace que no exista
una teoria rigurosa de la estructura electronica especifica para estos arreglos. Si uno quiere
analizar la funcidn de onda electrdnica, se encontrara que esta presenta un comportamiento
critico, es decir, una combinacion de estados localizados y extendidos. En este trabajo, se
considera el Hamiltoniano de amarre fuerte en una red de Penrose dentro del modelo de
vértices en donde se localizan los atomos de la red, consideramos solo interacciones a
primeros vecinos si los sitios estan conectados por una arista de la red. Analizamos
cualitativamente el estado para la minima energia y para el estado con energia igual a cero.
Se calcula también la densidad de estados total y local para distintos sitios de la red de
Penrose.
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En este trabajo, teniendo en cuenta el paralelismo existente entre las cavidades dpticas y
acusticas se disefia una estructura formada por dos cavidades acusticas acopladas
fabricadas a base de Silicio poroso. La estructura se fabrica por anodizacion electroquimica
de sustratos de Silicio poroso. La transmision acustica de las muestras es medida utilizando
un par de transductores piezoeléctricos con respuesta en la regién de los GHz y un
analizador de redes vectorial, capaz de detectar tanto la amplitud como la fase de la sefal
transmitida.

Por otra parte, el comportamiento semiclasico de un sistema cuantico de dos niveles
excitado por radiacion cercana a la resonante genera oscilaciones de los estados de la
poblacidon conocidas como oscilaciones de Rabi [1,2]. El sistema estudiado representa un
analogo acustico de este efecto. La excitacion del sistema de cavidades acopladas con un
par de pulsos gaussianos desplazados temporalmente nos proporciona informacion directa
del cambio de signo del campo transmitido después de transcurrido un periodo completo
de una oscilacién tipo Rabi. Este comportamiento es semejante al cambio de signo
experimentado por las funciones de onda de spin durante rotaciones de 2r [3]. Las
simulaciones numéricas se realizaron utilizando el método de la matriz de transferencia.
Para observar las oscilaciones tipo Rabi en la tramismisidn acustica medida
experimentalmente y la calculada de forma tedrica, se lleva a cabo el proceso mostrado en
la Figura 1. El periodo de las oscilaciones de Rabi (Qz) cumple con la condicion Qz(t, —
t,) = 4m, en analogia con este fendmeno en mecanica cuantico y dptica.

E;() (Ei()) Cavidades E.(w)(E:(1))
= acopladas
T(w)
Tiempo Tiempo

E.(t) = fT(a))Ei(a)) e " @ldgy

Fig. 1 Funcion de transferencia del sistema de cavidades acopladas.
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La doble perovskita Sr.,FeMoOs se caracteriza por presentar magnetorresistencia colosal, y
por sus aplicaciones en espintronica. Con el objetivo de aumentar los electrones itinerantes
en el sistema Sr.FeMoQs, y por consiguiente aumentar la temperatura de Curie (TC), el Sr
se dopa con La y Nd; sin embargo, el dopaje con estos iones induce desorden antisitio entre
el Fe y el Mo. Para minimizar este desorden, se ajustan las cantidades de Fe y Mo, de
manera que se conserve la neutralidad de la carga en la molécula. De este modo, los valores
de x son 0, 0.25, 0.5, 0.75 y 1.0, mientras que para vy, los valores correspondientes son 0,
0.125, 0.25, 0.375 y 0.5, respectivamente. Las muestras obtenidas se caracterizaron por
difraccién de rayos X, obteniendo una estructura cristalina tetragonal para toda la serie con
La. Para la serie con Nd se obtiene la misma estructura tetragonal para dopaje bajo,
mientras que para dopajes mas altos, se tiene un cambio estructural. Mediante la
espectroscopia XPS, se aprecia una variacion en la valencia del Fe en la serie con La,
mientras que la serie con Nd, esta variacidn no se presenta. Por otro lado, la TC aumenta
en ambos sistemas, aunque la magnetizacion de saturacion no tiene la misma tendencia: se
observa que esta aumenta para dopaje bajo, mientras que para dopajes altos, disminuye.
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Presentamos el calculo numérico del coeficiente de absorcién y el cambio relativo del indice
de refraccidén considerando las propiedades Opticas lineales y su correccidon no lineal de
tercer orden. Este estudio se realizd para un pozo cuantico GaAs/AlGaAs escalonado doble,
sometido a un campo eléctrico constante aplicado a lo largo de la direccién de crecimiento
y @ un campo magnético constante B en el plano, asi como el efecto de laser intenso. El
calculo de la estructura electrénica se obtuvo al trabajar bajo la aproximacién de masa
efectiva y la ecuacién de Schrodinger se resolvido mediante un procedimiento de
diagonalizacion. El estudio de las propiedades opticas se calculan utilizando la expresion de
formalismo de matriz compacta bien establecida para las propiedades dpticas no lineales de
interés. En general, encontramos que los parametros estructurales como el potencial
escaldn o la barrera central permiten controlar el pico de resonancia y su amplitud. El
sistema se vuelve mas sensible al campo eléctrico que al magnético, y finalmente el laser
intenso no resonante puede cambiar fuertemente las propiedades Opticas de interés. Los
resultados indican que la implementacion del potencial escalonado, experimentalmente
factible, mejora las propiedades dpticas de interés, que se encuentran en el rango de THz
y pueden usarse para disefiar un fotodetector o incluso puede usarse para el disefo de
laseres cuanticos de cascada.
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El silicio poroso es notable por su potencial aplicacién en sensores de liquidos y gases
facilmete integrables en circuitos electrénicos y fotdnicos. Ademas, tiene la facilidad para
producir dispositivos opticos con variaciones de indice de refraccidon bajo disefio a través de
la porosidad local. Desde el punto de vista tedrico, el disefio ab initio de estos dispositivos
opticos todavia no es factible usando la capacidad de cdmputo actual y una alternativa es
usar una combinacion de métodos cuanticos y de electromagnetismo clasico aplicados a
distintas escalas del sistema [1]. En este trabajo presentamos un disefio hibrido uniendo la
Teoria del Funcional de la Densidad con electromagnetismo clasico de una cavidad dptica
de Fabry-Perot, asi como su verificacion experimental a través de la sintesis de multicapas
de silicio poroso y su caracterizacién mediante la espectroscopia infrarroja con transformada
de Fourier (FTIR). Los resultados de las mediciones tienen una buena concordancia con la
prediccion multiescala [2].

Referencias

[1]A. Palavicini y C. Wang, Applied Physics B 124, 65 (2018).
[2]A. Palavicini y C. Wang, J. Mater. Sci.-Mater. El,, doi: 10.1007/s10854-019-01037-1 (2019).

Agradecimientos

Se agradece a: Alberto Lopez, Alejandro Pompa y Yolanda Flores por su asistencia técnica, y los
proyectos UNAM-IN106317, CONACyT-252943 y de supercomputo Miztli de la DGTIC-UNAM.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019
C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut

PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte,

PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

41



Division de Estado Sélido, SMF 2019 LCONACYT

Magnetoimpedancia en sistemas
magnetoeléctricos CoFe204/BaTiOs

H. Montiel'*, E. Lopez-Moreno?, y G. Alvarez?

1Universidad Nacional Autonoma de México, Instituto de Ciencias Aplicadas y Tecnologia, Circuito
Exterior S/N, Ciudad Universitaria 04510, Coyoacéan, Cd. de México, México

2Universidad Autonoma de la Cd. de México, Plantel Cuatepec, Av. de la Corona 320, Col. Loma de
/a Palma 07160, Gustavo A. Madero, Cd. de México, México

*Autor de correspondencia: herlinda.montiel@icat.unam.mx

Palabras clave: Magnetoeléctricos, magnetoimpedancia, dxidos magnéticos.

Los materiales magnetoeléctricos, generalmente, se presentan en heteroestructuras que se
forman al combinar capas de material ferromagnético y ferroeléctrico, con el objetivo de
inducir el efecto magnetoeléctrico, este efecto se originan por la combinacion de las
propiedades del material magnético ordenado con un material piezoeléctrico, donde una
polarizacidn eléctrica es originada por una induccidon magnética, y/o aparece una induccién
magnética al aplicar un campo eléctrico. Por otra parte la respuesta eléctrica y magnética
en funcion de la frecuencia de estos sistemas ha sido poco analizada, en este trabajo se
presenta la caracterizacidn estructural, eléctrica y magnética en funcion de la frecuencia del
sistema magnetoeléctrico CoFe,04/BaTiOs. El sistema fue depositado con la técnica de laser
pulsado. Se realizo la caracterizacion estructural mediante difraccion de Rayos X vy
espectroscopia Raman. Las propiedades magnéticas revelan un incremento en el campo
coercitivo asociado al incremento en la anisotropia magnética por la contribucion de la
interfaz, de la caracterizacion eléctrica AC se observa el cambio de la impedancia como
funcidon del campo magnético, esta respuesta puede ser inducida por defectos puntuales y
microestructurales originados por el método de depdsito [1]. Cabe mencionar que este
comportamiento se observa en ferromagnéticos metalicos suaves.
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Las propiedades fisicas Unicas e interesantes que exhibe el grafeno lo han considerado como
un material prometedor para el desarrollo de dispositivos en tecnologia de semiconductores
[1,2]. Es por ello que la caracterizacion de capas de grafeno resulta de suma importancia
para el desarrollo de nuevos métodos de sintetizacidn, asi como aplicaciones particulares.
Existen técnicas tales como microscopia de fuerza atomica (AFM), espectroscopia Raman y
contraste dptico para la determinacion del espesor de las capas de grafeno, sin embargo,
las caracterizaciones Opticas se limitan por el tamafio del spot (1pm) [3], lo cual dificulta el
conocer la sefial proveniente de una capa de grafeno con espesor uniforme.

En este trabajo reportamos imagenes de contraste de reflectancia diferencial (DRC) de
capas de grafeno exfoliadas sobre SiO./Si mediante microscopia dptica de escaneo de
campo cercano (NSOM) con resolucién espacial de 40nm, también se muestra mediante un
modelo de mudltiples reflexiones (Grafeno/SiO./Si) y mediciones de elipsometria que el
contraste dptico se puede modular cambiando el espesor de SiO. y la longitud de onda
incidente.
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El uso de arreglos de nanoalambres de germanio (Ge) como materiales anddicos es muy
atractivo por su alta capacidad de almacenamiento de litio (Li) debido a su gran superficie.
El espacio entre nanoalambres, en los arreglos, permite disipar los esfuerzos internos en los
procesos de carga y descarga eliminando las fracturas internas que presenta el Ge en bulto.
En este trabajo se presenta un estudio tedrico de la estructura electréonica de bandas,
energia de formacién, energia de enlace y modulo de Young de nanoalambres de Ge
pasivados con H, crecidos en las direcciones cristalograficas [111] y [001] con Li intersticial
y superficial [1]. Los calculos se realizan usando la Teoria del Funcional de la Densidad, en
la aproximacion de densidad local. Los resultados indican que la insercion de Li intersticial
tiene como resultado un comportamiento metdlico del nanoalambre, mientras que la
insercion de Li superficial mantiene el comportamiento semiconductor. La energia de
formacion y la energia de enlace del Li, aumentan como funcidn de la concentracion de Li,
en el caso intersticial, lo que indica un cambio estructural importante. En contraste, las
energias de formacién y de enlace disminuyen como funcidn de la concentracién de Li en el
caso superficial, este comportamiento se observa en ambas direcciones cristalograficas para
los dos tipo de litiacion estudiados. Estos resultados ayudan a entender como se modifican
las propiedades electronicas y mecanicas de nanoalambres de Ge en los procesos de carga
y descarga, asi como su posible aplicacion como material anddico.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019 Jﬁw

C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut ﬁ
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, Nt
PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

45



T

W

:g
b

o

SMF
s oo e Division de Estado Solido, SMF 2019 cmgoq!émc‘gw

nu Ge [001] Ge [111]

Fig. 1 Secciones transversal y lateral de nanoalambres relajados de Ge con 2, 4 y 12 dtomos de Li
intersticial (a), (b) y con 12 dtomos de Li superficial (c), (d).
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El Disulfuro de titanio, se ha utilizado para catodos para baterias de acido-plomo y en
baterias de iones de litio [1], sin embargo debido a recientes desarrollos experimentales no
se ha explorado la posibilidad de utilizar pocas capas para el almacenamiento de energia.
Se utilizd la Teoria de los Funcionales de la Densidad para estudiar las propiedades
electrénicas de monocapas, bicapas y tricapas de TiS; y se compararon con las del material
en bulto. Se hace un corte inicial en el cristal, en la direccion de crecimiento (0001), dejando
Unicamente de una a tres capas del material. Se observa que las monocapas de TiS; tienen
un comportamiento de semiconductor[2], sin embargo, al ir aumentando el nimero de
capas el material comienza a tender hacia un comportamiento metalico, como el material
en bulto. Con iones de litio las monocapas adquieren un comportamiento metalico lo cual
es favorable para su empleo en baterias.
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Figura 1. Estructura de bandas electronicas de: A) Monocapa, B) Bicapa y C) Tricapa de TiS2. Las
esferas amarillas y grises representan el Azufre y Titanio respectivamente
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Hoy en dia, los cristales bidimensionales (por ejemplo, Grafeno, Siliceno, Germaneno,
Estaneno, Fosforeno, etc.) se convierten en el centro de interés de la Comunidad cientifica
y experimental, por sus fascinantes propiedades fisicas. En este trabajo, estudiamos las
propiedades del transporte y de la termoelectricidad en la valle-espin para un superred del
siliceno desordenado. En particular, estudiamos las propiedades de la conductancia, del
efecto Seebeck, asi como el factor termopotencia en un superred periddico y/o desordenada.
Demostramos que la magnitud del desorden en alto y ancho de la barrera desempefia un
papel para suprimir la conductancia, la magnitud de Seebeck y el factor termopotencia. A
diferencia de la fluctuacidon asociada al potencial local, las propiedades de transporte y
termoeléctricas estan insensible al desorden. Los resultados que hemos encontrado pueden
ser una guia en el disefio y la modulacion de las propiedades termoeléctricas y de transporte
en los superred del Silicene.
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Los transportes electronico y fondnico en cadenas de ADN, construidas a partir de diferentes segmentos de
pares de bases ordenados en secuencias periddicas y cuasiperiddicas, son analizados dentro del formalismo de
Boltzmann-Landauer. El orden cuasiperiodico es introducido a través de las cadenas de Fibonacci poli(G)-poly(C)
de longitud macroscopica, analizadas por medio de un método de renormalizacion del espacio real. El modelo
de espina de pescado y el modelo de grano grueso de dos sitios mas el potencial de interaccion del Born se
utilizan respectivamente para el calculo de las conductancias eléctrica y térmica [1]. Los resultados muestran
que dentro del modelo de espina de pescado la conductancia eléctrica de los sistemas de ADN es insensible al
orden cuasiperiddico, mientras que en la conductancia fondnica aparecen brechas en la transmitancia a medida
que aumenta la longitud del sistema [2], lo que conduce a una mejora de la figura del mérito termoeléctrica de
los sistemas cuasiperiddicos de ADN.
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Fig. 1 Conductancia eléctrica (a), Coeficiente de Seebeck (b) Conductancia térmica K (c) y figura
de mérito termoeléctrica ZT (d) de cadenas de ADN periddicas (circulos azules) y cuasiperiddicas
(cuadrados rojos) como funcién del nimero de pares-base.
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En los ultimos afos el carburo de silicio poroso (pSiC) se ha convertido en un material
atractivo para aplicaciones en electronica en condiciones de temperatura y frecuencia
elevadas ademas de posibles aplicaciones en supercapacitores, sin embargo, existen muy
pocos estudios tedricos sobre sus propiedades en especial sobre sus propiedades
vibracionales y dpticas las cuales podrian ser de suma utilidad para sus implementaciones
tecnoldgicas. En este trabajo se estudian las propiedades vibracionales y dpticas del pSiC
poroso utilizando la teoria de perturbaciones del funcional de la densidad y la teoria del
funcional de la densidad. Las estructuras porosas se modelaron al remover columnas de
atomos de Si y C en la direccion [001] de la estructura del carburo de silicio cristalino
mediante la técnica de superceldas [1]. La morfologia se eligié de tal forma que la superficie
de los poros se compusiera exclusivamente por atomos de Si (Rico en Si) o de C (Rico en
C) y los enlaces sueltos de la superficie se pasivaron con atomos de hidrégeno. Se
observaron diferencias notables en la estructura de bandas de fonones de las estructuras
rica en Si respecto a la rica en C; mientras que en la estructura rica en Si la estructura de
bandas genera solamente dos intervalos de frecuencias de vibracién (una con vibraciones
Si-Si y Si-H de doblez y otra con Si-H de estiramiento), la estructura Rica en C genera 3
(vibraciones C-C, C-H de doblez, y C-H de estiramiento). La funcion dieléctrica muestra una
mayor actividad dptica de las estructuras ricas en Si debido a su menor brecha de energia.
Estos resultados podrian ser de gran importancia para la aplicacién y caracterizaciéon de
estas estructuras con técnicas como por ejemplo espectroscopias infrarroja y Raman
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Un electrén inmerso en un sistema cuantico de dos niveles bajo la influencia de un campo
electromagnético experimenta oscilaciones entre los dos niveles a la frecuencia de Rabi.
Este comportamiento en respuesta al campo electromagnético se denomina oscilaciones de
Rabi [1]. EI comportamiento ondulatorio de este fendmeno permite su observaciéon en
sistemas clasicos mas exactamente en acustica.

Estudiamos de forma numeérica las oscilaciones de Rabi usando modos de vibracion
torsionales como un analogo a la ecuacion de Schrédinger. En este trabajo se analizan vigas
de seccidn transversal cilindrica maquinadas en aluminio con una estructura que simula los

dos niveles cuanticos mencionados arriba, emulados por la ubicacién de dos impurezas
dispuestas de forma simétrica a lo largo de la viga unidimensional. En el terreno numérico
explotamos las ventajas del Método de la Matriz de Transferencia que nos permite calcular
el espectro de frecuencias.
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El decaimiento de la amplitud del sonido en agua pura es muy pequefio (~e v*). Para una
onda plana el coeficiente de decaimiento depende cuadraticamente de la frecuencia como

2
Yo = %@m y es lineal sobre los coeficientes de primera y segunda viscosidad [1]. Incluso
oto

para frecuencias cerca de los 100khz, lo longitud de propagacion 1/yy0 corresponde a
muchos kildmetros. Por lo tanto la disipacion puede ser facilmente ignorada.

No obstante cerca de una frontera sdlida, una capa viscosa es formada, donde la energia
se disipa mucho mas rapido que en un liquido. Cada reflexidon en la frontera sélido-fluido
esta acompanada de pérdidas de energia de la escala \/nw [2] y las mdltiples reflexiones

incrementan fuertemente dichas pérdidas, entonces el cristal fondnico es un metamaterial
disipativo.

Como las pérdidas por viscosidad son el principal factor que limita la eficiencia de
dispositivos acusticos, es de gran interés desarrollar un método factible para el calculo del
coeficiente de decaimiento yy o bien, desarrollar una expresion para la viscosidad efectiva
de un cristal fononico.

En un cristal fondnico compuesto por sdlido-sdlido la disipacién puede ser descrita
fenomenoldgicamente introduciendo la parte imaginaria del mddulo de elasticidad de sus
constituyentes [2]. Por otro lado, un enfoque microscopico basado en la ecuacion de Navier-
Stokes fue propuesto en [3], donde se estudia la dispersidon del sonido en un arreglo de
cilindros circulares en una red cuadrada y se analiza el efecto de la viscosidad en la seccidn
transversal de dispersion.

En el presente trabajo se muestra un método analitico para el calculo del coeficiente de
decaimiento y=0Q/2(ce#E) en un cristal fondnico con capa viscosa fluido-sélido, en el limite
de baja frecuencia, para cualquier red de Bravais y para una seccion transversal arbitraria
de cilindros.+
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En este trabajo se reporta la sintesis, caracterizacion, propiedades luminiscentes y eficiencia cuantica
del zirconato de bario (BaZrOs) y del zirconato de estroncio (SrZrOs), los cuales presentan estructura
cubica tipo perovskita de acuerdo a la formula XZrOs. Se analizan los cambios en los espectros de
emision y en la eficiencia cuantica influenciados por el intercambio de los atomos bario y estroncio
en la estructura cristalina. Los materiales fueron sintetizados por la via hidrotermal a una temperatura
de 200°C durante 120 minutos, usando cloruros como elementos precursores, agua desionizada como
solvente e hidroxido de sodio para ajustar el pH. El andlisis mediante difraccién de rayos X (DRX)
mostrd que las estructuras cristalinas de BaZrOsy SrZrOs corresponden a la estructura cubica tipo
perovskita, con grupo espacial Pm-3m, de acuerdo a las cartas de difraccion #00-089-2486 y #00-
089-9006 respectivamente. Mediante la ecuacidn de Scherrer se determinaron, a primera
aproximacion, los tamafios de cristal para ambos sistemas, obteniéndose un valor de 32 nm para el
BaZrOzy 16 nm para SrZrOs. Mediante Microscopia electrénica de transmision de alta resolucién
(HRTEM) se observan nanocristales con un tamafo aproximado a 35 nm para el BaZrOs y de 20 nm
para el SrZrOs. Estas mediciones se corresponden con los datos obtenidos mediante DRX. El analisis
mediante espectroscopia por dispersion de energia (EDS) no mostré elementos diferentes a los
involucrados en el proceso de sintesis o elementos que se encuentren contaminando al material
sintetizado. En la obtencion de los espectros de emision luminiscente se utilizaron longitudes de onda
de excitacion de 395 nm (BaZrO3) y 394 nm (SrZrOs). Los espectros de emision presentan las bandas
caracteristicas rojo-naranja del ion europio producidas por las transiciones electronicas *Do = 7F;
(3=0, 1, 2, 3y 4). Se observan corrimientos en energia en las transiciones electronicas ’F3y ’F4 y
cambios en la eficiencia cuantica, debidos probablemente a la influencia del campo cristalino
modificado por el intercambio entre los dtomos de estroncio y zirconio.
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Dentro de los materiales bidimensionales se encuentra un subgrupo conocido como di-
calcogenuros de metales de transicidn. Los dicalcogenuros de metales de transicion (DMTSs)
son materiales que tienen la formula general MX,, donde M es un metal de transicion de los
grupos del 4 al 10 de la tabla periddica de los elementos quimicos y X es un elemento de la
familia de los calcogenos. Las interacciones entre los atomos M-X son predominantemente
covalentes, mientras que las fuerzas de unién entre capas son interacciones de vander
Waals y es por esta razon que también reciben el nombre de materiales van der Waals.

En este trabajo analizamos el comportamiento de las propiedades estructurales, épticas y
electronicas de los DMTs al ir reduciendo el nimero de capas desde la forma en volumen
hasta llegar al caso bidimensional (una monocapa), el estudio se realizé utilizando el método
de ondas planas aumentadas y linealizadas (LAPW) con la aproximacién del gradiente
generalizado (GGA) implementado en el software WIEN2k. En cuanto a la parte electrdnica
se analizo las diferentes contribuciones de los orbitales del cation o anion a la estructura de
bandas total, esto con el fin de tener una vision previa del sistema que podria tener mejores
propiedades magnéticas para aplicaciones en espintronica.
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El silicio ha sido la base de los dispositivos electronicos del Gltimo siglo, cubriendo un amplio
rango de aplicaciones tecnoldgicas [1]. El siliceno, esta organizado en una estructura
hexagonal (tipo grafeno) de atomos de silicio, es una monocapa semimetalica no magnética,
con bandas electrénicas que se cruzan linealmente, ademas presenta caracteristicas
especiales como el efecto Hall cuantico de espin, un gap modificable mecanicamente y una
interaccidon espin-orbita considerable [2]. En este trabajo se estudia una monocapa de
siliceno, en especial sus propiedades electronicas y fondnicas, con el fin de validar algunos
métodos computacionales basados en la teoria del funcional dedensidad, mediante la
aproximacion de gradiente generalizado. Encontramos n gap electrénico de 1.58 meV, las
estructuras de bandas y densidades de estados electronica y fononica.

Referencias

[1] T. Botari, E. Perim, P. A. S. Autreto, A. C. T. van Duin, R. Paupitz, and D. S. Galvao, Phys. Chem.
Chem. Phys 16, 19417-19423 (2014)

[2] K. Takeda and K. Shiraishi, Phys. Rev. B 50, 14916-14922 (1994).
Agradecimientos

Se agradece al proyecto No. 252677 de CONACyT y UNAM-PAPIIT-IN104616 (O. N.). I. F. By A. M.
R. a CONACYT por el apoyo econdmico.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019
C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut

PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte,

PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

58



Division de Estado Sélido, SMF 2019 (C\Oi\f/f\C"/:r,
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Se realizd la caracterizacion electrica de heteroestructuras  Vitrovac/Oro/
(Vitrovac/Permalloy/Niquel). Las heteroestructuras se obtuvieron mediante erosion catddica
asistida por magnetrén, depositadas sobre sustrato de vidrio, el espesor de la pelicula de
Vitrovac sobre el sustrato fue de 31.25nm, 62.5nm y 125 nm, manteniendo constantes los
espesores de la pelicula de Oro a 5 nm y 31nm para la pelicula ferromagnética depositada
sobre Oro (ver figura 1). Se observan pequenos cambios en la magnetorresistencia como
funcion de la orientacion de la heteroestructura con el campo magnético, sugiriendo que el
sistema es de baja anisotropia y definiendo un eje de facil magnetizacion al variar el espesor
del Vitrovac; este comportamiento es inducido por la anisotropia de forma. Por otra parte,
mediante la excitacién en corriente alterna a diferentes potencias con frecuencias entre
100kHz y 500MHz, se observan cambios en la impedancia debidos a fendmenos
magnetoinductivos.

—— 0dBm
——10dBm

6501 — 15dBm

600

VITROVAC, Nio Pv

550 4

500 -

450

Magnitud (Ohms)

VITROVAC

400

350

1E+05 1E+06 1E+07 1E+08 1E+09
Frecuencia (Hz)

Fig. 1 Esquema de las heteroestructuras
depositadas.
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En este trabajo calculamos la densidad de estados de una superred de pozos tipo delta
GaAs/AlGaAs y reportamos la formacion de una banda intermedia como funcién de varios
parametros, el mas importante causado por el empalme de las funciones de onda de los
pozos cuanticos que constituyen la superred. La forma de los pozos delta depende de la
concentracion de aluminio en cada una de las mono-capas, asi como de las barreras que se
encuentran entre los pozos a las cuales también es posible variar las alturas. Este trabajo
se efectlia con el modelo Tight- Binding a primeros vecinos con los orbitales sp3s” incluyendo
el espin. Encontramos que la posicion relativa de la banda intermedia se puede manipular
con la implementacién de diferentes anchos y alturas de barreras intermedias, el numero
de pozos que constituyen en arreglo y la concentracién de aluminio que determina la forma
delta de los pozos cuanticos [1].
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La termoelectricidad en sistemas de baja dimension ha demostrado la posibilidad de mejorar
notablemente la eficiencia termoeléctrica a través de la redistribucién de la densidad de
estados causada por la reduccion de la dimensionalidad de los dispositivos
nanoestructurados. Recientes investigaciones en superredes electrostéticas aplicadas en
novedosos materiales bidimensionales tales como grafeno y siliceno han mostrado una
importante mejora de las propiedades termoeléctricas. En este trabajo, hemos investigado
superredes aperiddicas aplicadas en una capa de siliceno. Las propiedades de transporte,
en particular la transmision y la conductancia fueron obtenidas usando el método de la
matriz de transferencia y el formalismo de Landauer-Biittiker. Ademas, empleado la formula
de Cutler-Mott hemos calculado el coeficiente de Seebeck y el factor de potencia. En
nuestros resultados encontramos que el transporte electrénico se modifica enormemente
cuando implementamos diferentes tipos de aperiodicidad. Mas aldn, hemos observado que,
en ciertos niveles de energia, la conductancia tiene un comportamiento oscilante mas
pronunciado en comparacién con el caso periddico. Como consecuencia, hemos obtenido
un notable incremento tanto de la magnitud como del numero de picos del coeficiente de
Seebeck y por lo tanto del factor de potencia. Concluimos que las superredes aperiddicas
implementadas en siliceno podrian ser una excelente estrategia para mejorar la eficiencia
termoeléctrica de los dispositivos a nano-escala.
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Los semiconductores basados en nitruros han atraido la atencion dabido a las caracteristicas
que poseen, las cuales los hacen optimos para la aplicacién en dispositivos optoelectronicos
tales como diodos emisores de luz (LED’s), entre otros. En este trabajo calculamos los
estados de excitones, energias de enlace y pico de fotoluminiscencia en pozos simple y
doble basados en nitruros con estructura zinc blenda. Trabjamos dentro de la aproximacién
de masa efectiva e implementamos el método variacional para obtener los estados de
excitoes. La estrutura electrénica fue calculada considerando bandas independientes de
huecos. Encontramos regiones de estados de excitones directos a indirectos dependiendo
de la estructura que se analiza. Lo anterior se denota en los puntos maximos y minimos de
la energia de enlace. También mostramos el pico de fotoluminiscencia el cual es comparado
con resultado experimentales.

Agradecimientos

La secretaria de educacion publica y a la Universidad Autonoma de Zacatecas por la beca posdoctoral
511-6/18-12858.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019
C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut

PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte,

PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

62



Division de Estado Sélido, SMF 2019 LCONACYT

Estructura cristalina del sistema Sr.FeMo:-
bexOG

José Luis Rosas'*, Jesus Alberto Leon-Flores?, Eliel Carvajal?, Raul Escamillal y Martin
Romero?

1nstituto de Investigaciones de Materiales - UNAM, A.P. 70-360, Ciudad de México, México

2 Escuela Superior de Ingenieria Mecanica y Eléctrica-Culhuacan - IPN, Av. Santa Ana 1000, 1440
Ciudad de México, México

3Facultad de Ciencias - UNAM, A.P. 70-399, Ciudad de México, México

*Autor de correspondencia: joseluis_rosas@comunidad.unam.mx

Palabras clave: dobles perovskitas, estructura cristalina

Las aplicaciones en la que se involucran compuestos con estructura de perovskita doble son
muy diversas: celdas de combustible de estado sodlido y reversibles, catalizadores,
fotocatalizadores, sensores de gas, etc.; de ahi que este tipo de compuestos sean
ampliamente estudiados [1]. El sistema Sr.FeMoi.\NbxOs resulta interesante debido a que
presenta una transicion de conductor a semiconductor para x=0.0 y 1.0, respectivamente
Ademas, puede ser ferromagnético o antiferromagnetico y exhibe una pérdida en el
ordenamiento de los metales de transicion cuando x>0.7. Asi que se pueden modular las
propiedades eléctricas y magnéticas a través de la concentracion de Nb presente en el
sistema [2, 3]. Sin embargo, éste sistema ha sido poco estudiado, por lo cual, en el presente
trabajo se estudia la estructura cristalina del sistema Sr.FeMo1«NbxOs (0.5<x<1.0) mediante
el refinamiento Rietveld de la estructura cristalina a través del método de Rietveld. Los
resultados muestran un buen ajuste con la estructura 14/m (grupo espacial no. 87) asi como
una disminucion de los parametros de red conforme aumenta el contenido de Mo (Fig. 1).
Por otro lado, las mediciones de EDS permiten ver que se tiene una solucién homogénea

del sistema.
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Fig. 1. (a) Rayos X de sistema Sr,FeMo1xNbxQOs, (b) EDS para x=0.7
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En este trabajo, hacemos un estudio tedrico de la estabilidad energética y de las propiedades
mecanicas y electronicas de nanoalambres de carburo de estafio (SnC). Para ello, se
realizaron calculos mecanico-cuanticos usando la Teoria del Funcional de la Densidad dentro
de la aproximacion del gradiente generalizado. En particular, estudiamos cinco diferentes
diametros, dos pasivaciones superficiales (hidrogeno y flior), y dos diferentes direcciones
cristalograficas de crecimiento, [001] y [111]. Discutimos los efectos del didmetro, la
geometria y la pasivacion quimica sobre el mdédulo de Young y la brecha energética de los
diferentes nanoalambres estudiados [1,2].
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Fig. 1 Seccion transversal de nanoalambres de SnC crecidos a lo largo de la direccion [111] con cinco
diferentes didmetros y pasivados con hidrégeno. Las esferas azules claras, azules obscuras y blancas
representan los atomos de estario, carbono e hidrégeno, respectivamente.

Referencias

[1] A. Miranda y L.A. Pérez, Computational Materials Science 111, 294 (2016).
[2] F. Salazar y L.A. Pérez, Computational Materials Science 63, 47 (2012).
Agradecimientos

Proyecto Multidisciplinario IPN-SIP 2018-1937; Proyectos Individuales IPN-SIP-2018-1239, 2018-
1293; y UNAM-PAPIIT IN107717.Los célculos fueron llevados a cabo en la supercomputadora Miztli
DGTIC-UNAM (Proyecto LANCAD-UNAM-DGTIC-180). A. M.V. agradece a CONACYT y BEIFI-IPN por
la beca escolar.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019
C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut

PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte,

PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

65



~)
0
PAPANTLA

PUEBL® MAGIC2

sl e 9 Division de Estado Solido, SMF 2019 (QONACYT

Propiedades magnéticas y magnetodieléctricas
de Ferrita de cobalto (CoFe.04)

E. Lopez Moreno?*, H. Montiel ! y G. Alvarez?

1Universidad Nacional Autonoma de México, Instituto de Ciencias Aplicadas y Tecnologia, Circuito
Exterior S/N, Ciudad Universitaria, A.P. 70-186, Coyoacan, C.P. 04510, Giudad de México, México.

U niversidad Autonoma de la Ciudad de México, UACM-Cuautepec, Av. de la Corona 320, Loma de
/a Palma, 07160, Ciudad de México, Mexico.

*Autor de correspondencia: everardo.lopez@icat.unam.mx

Palabras clave: Ferrita de cobalto, espinela mixta, conductividad AC.

La ferrita de cobalto (CFO) es un Oxido ferrimagnético con estructura espinela, alta
anisotropia magnetocristalina cibica, magnetostriccién negativa y propiedades electrdnicas
de tipo aislante-semiconductor[1]. En este trabajo se obtiene CFO mediante el método de
sintesis por coprecipitacion quimica a 1000 °C, la cual presenta alta coercitividad (442 Oe)
y magentizacion de saturacion (74.5 emu/q). Se confirma que la CFO posee una estructura
espinela mixta con distribucion cationica (Cog.zé€0.62)Td[COp.64€1.38]onO4 determinado
por espectroscopia Mossbauer a partir del analisis de campo magnético hiperfino (Ha) y
corrimiento isomérico (IS). Se caracteriza la respuesta de impedancia en el intervalo de
frecuencia de 30 KHz a 30 MHz con campo magnético DC de 0.3.63 KOe, los datos de
impedancia fueron ajustados considerando una conexion en serie de elementos resistivo-
capacitivo asociados a la respuesta eléctrica en regiones granulares y fronteras de grano
[2]. Se analiza la permitividad dieléctrica, conductividad eléctrica AC y se discute el
mecanismo de conduccién en términos de sus propiedades estructurales y magnéticas.
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Fig. 1 Deconvolucion de espectro Mossbauer
de ferrita de cobalto.

Fig. 2 Espectro de Impedancia real Z’ e imaginaria
Z" en frecuencia ante campo magnético DC.
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En los ultimos anos, se ha logrado incrementar la eficiencia de los sistemas fotovoltaicos
recurriendo a las perovskitas; particularmente, utilizando el compuesto CH3NH3PbIs [1]. Sin
embargo, la presencia del Pb genera inquietudes y eso representa un problema; ademas,
hay otros retos por superar, destacando la interaccién con el ambiente sin generaciéon de
compuestos contaminantes y la eliminacidon de inestabilidades frente a la humedad. En este
trabajo se presenta una investigacion tedrica de las propiedades electrénicas del
CHsNHsGels, en bulto; se ha hecho una sustitucién homovalente del plomo por el germanio
y, posteriormente, se ha reemplazado el catidén organico con Cs o HC(NH,),. La motivacion
para realizar las sustituciones mencionadas radica en los reportes de las propiedades
electronicas reportadas y la posibilidad de comparar con los resultados experimentales y
tedricos realizados para la perovskita con plomo [2]. La finalidad es demostrar que el
germanio permitira lograr propiedades mas aptas, que las logradas con el compuesto con
plomo, para el transporte electronico; ademas, el germanio representa una sustitucion
viable para eliminar los posibles efectos contaminantes [3]. Los célculos para los modelos

propuestos fueron realizados en el marco de la teoria del funcional de la densidad.
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El interés por estudiar oxidos con estructura tipo perovskita ha crecido enormemente,
debido a que las propiedades fisicas que exhiben son multiples y esto permite que se utilicen
en una gran variedad aplicaciones tecnoldgicas (por ejemplo, como electrolito en las baterias
de iones de litio). Particularmente, las propiedades electrénicas y magnéticas pueden ser
controladas mediante el confinamiento cuantico o el crecimiento de dicho material sobre
sustratos semiconductores con estructura tipo diamante [1]. También se han sintetizado
nanoalambres semiconductores sobre sustratos con estructura tipo perovskita [2]. Sin
embargo, hasta donde sabemos, no hay trabajos tedricos enfocados a estudiar el origen de
las propiedades electrénicas y magnéticas de heteroestructuras nanoestructuradas 1D/2D;
especificamente compuestas por nanoalambres semiconductores de Si (NA-Si) depositados
sobre una capa delgada de LaTiO; con estructura tipo perovskita. Asi que, en este trabajo,
se estudia la estabilidad energética y las propiedades electrdnicas y magnéticas de sistemas
compuestos por un NA-Si depositado sobre un sustrato de LaTiOs. El estudio fue realizado
dentro del marco de la Teoria de las Funcionales de la Densidad, en la Aproximacién de la
Densidad Local, usando el parametro de Hubbard. Los resultados muestran cambios
estructurales debidos a la interaccion NA/sustrato: la seccidn transversal de los
nanoalambres cambia, sin importar la magnitud del didmetro. Sin embargo, la densidad
electrénica de los NA-Si (enlaces Si-Si) es similar a la correspondiente al NA aislado; esto
podria indicar que hay poca transferencia de carga entre los NA-Si y la capa delgada de
LaTiOs. Todos los sistemas se comportan como materiales ferrimagneticos y, en particular,
los sistemas con NAs con mayor diametro presentan momentos magnéticos distribuidos
sobre los atomos del sustrato: conforme aumenta el diametro de los NA, se inhiben las
propiedades magnéticas del NA semiconductor. Los sistemas acoplados NA/sustrato, con los
NA-Si de menor didametro, se comportan como metales. A medida que aumenta el diametro,
el sistema puede ser un medio-metal o un semiconductor, dependiendo de la orientacion
del NAs sobre el sustrato.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019 Jﬁw

C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut ﬁ
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, Nt
PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

70



-x"‘\-\ oy
SMF CONACYT
s oo e Division de Estado Solido, SMF 2019 Conseo Nacionade Cienciay Tecrobogi

Fig. 1. Heteroestructura nanométrica NA-Si/LaTiOs. El NA-Si tiene el menor didmetro modelado y
esta orientado de tal forma que resulta periddico a lo largo de la direccion cristalografica [100]. Las
flechas indican el momento magnético total de las especies atomicas.
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Presentamos el estudio del confinamiento de un electrén en una heteroestructura de
AlGaAs/GaAs formada por dos pozos cuanticos rectangulares en presencia simultanea de un
campo eléctrico (en la direccion de crecimiento z) y un campo magnético constante (en la
direccion x). La estructura electronica se calcula trabajando en la aproximacion de masa
efectiva, considerando los casos en que el sistema sea simétrico y asimétrico. Se resuelve
la ecuacion de Schrodinger numéricamente por el método de diagonalizacién que nos
permite alcanzar el objetivo de este trabajo, el cual es analizar el comportamiento de las
densidades de probabilidad y las funciones de onda, en particular de los primeros niveles
de energia. También se presenta, a diferentes magnitudes de campo eléctrico y campo
magnético, el comportamiento de la estructura electronica y de propiedades dpticas, lineales
y no lineales, tales como el coeficiente de absorcion y el cambio de indice de refraccion.
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El principio de superposicion es uno de los principios fundamentales en la Fisica, sin embargo
en algunos casos no puede ser empleado.En el marco de la aproximacion de Thomas-Fermi
[1] hemos desarrollado una expresion matematica que modela el perfil de potencial en un
sistema delta dopado doble en GaAs tipo n. En este trabajo hemos calculado las energias
propias, autofunciones y la energia de Fermi para este sistema. Particularmente hemos
calculado el coeficiente de absorcion dptico intersumbanda como funcién de la distancia de
separacion entre capas dopantes. En este sentido hemos encontrado un corrimiento al rojo
para el coeficiente de absorcién a medida que la distancia de separacion entre capas es
mayor. Ademas, un mejoramiento en la amplitud se puede lograr con cambios en la
distancias intercapas y la densidad de impurezas ionozadas.

,;I' X i (] 140 o 120 140)
Photon Energy (meV)

Fig. 1 Coeficiente de absorcion a) lineal b) no lineal c) total para diferentes distancias de
separacion intercapas. La densidad de impurezas bidimensional es N2p=5x10%2cm™2,
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Las nanoestructuras porosas tienen una gran superficie, la cual es conveniente para la
adsorcion de gases, sin embargo, los efectos de su cuasi-confinamiento cuantico en su
capacidad de deteccion molecular no se ha estudiado lo suficiente [1,2]. En este trabajo se
investiga la capacidad de deteccidon de gases moleulares en nanoporos de silicio (pSi) y su
comparacion con nanoalambres de silicio (SiINW), los calculos numéricos se llevaron a cabo
por medio de la Teoria de Funcionales de la Densidad. En particular, la deteccién de
moléculas de gases toxicos CO, NO, SO, y NO, en ambos nanoestructuras (pSi y SiNW) se
estudio sobre la misma superficie y sitio de adsorcién (Figura 1). Los resultados muestran
que las propiedades de adsorcién y transferencia de carga relacionadas con la deteccidn son
muy similares, lo que sugiere que los efectos de superficie son predominantes sobre el
efecto de confinamiento. Sin embargo, hay ciertos casos en los que hay diferencias notables
entre los casos de pSi y SINW, por ejemplo, el CO adsorbido en pSi muestra una estructura
de bandas metdlica a diferencia de su contraparte adsorbida en SiNW, que sigue siendo un
semiconductor, ademas de cambios importantes en la establidad energética y las
propiedades electronicas, lo que sugiere que el cuasi-confinamiento cuantico puede estar
jugando un papel importante en estos comportamientos. Estos resultados son significativos
en el estudio de los fendmenos cuanticos detras de la adsorcion de moléculas de gas sobre
las superficies de las distintas nanoestructuras, con posibles aplicaciones en sensores
quimicos o catalizadores [3]
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Figura 1. Seccion transversal de las nanoestructuras de Si hidrogenadas. Panel izquierdo (derecho): silicio
poroso -pSi (nanoalambre de silicio, SINW). Los sitios de adsorcion para las moléculas estan marcados por
circulos. Se indican las configuraciones para la adsorcion de CO, NO, SO, y NO; sobre la superficie de silicio. Las
esferas amarillas, blancas, azul claro, rojas, azules y verdes representan atomos de Si, H, C, O, Ny S,
respectivamente [3].
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Recientemente, la monocapa de carburo de germanio (M-GeC), anadloga al grafeno, ha
atraido la atencidon de la comunidad cientifica debido a sus interesantes propiedades
estructurales, Opticas y electrénicas. En este trabajo se estudié la adsorcion de metales
alcalinos (Li, Na y K) en una M-GeC modelada a través del modelo de supercledas con una
supercelda de 5x5 (Figura 1) [1,2], en el marco de la Teoria de las Funcionales de la
Densidad. Los metales alcalinos fueron adsorbidos en los sitios arriba (T), abajo (D), puente
(B) y hexagonal (H) de la M-GeC (Figura 2.a). Las energias de adsorcion son similares a los
obtenidos en grafeno debido a que la interaccion entre los atomos de metal y la monocapa
es mas pequefia que la energia de cohesion de los atomos metalicos en bulto. Los atomos
de Li y K se adsorben preferentemente sobre el atomo de Ge (sitio T), mientras que Na se
adsorbe en el enlace entre Cy Ge (sitio B). Las estructuras de bandas y densidad de estados
electronicos (Figura 2.b) nos indican que la adsorcion de los metales alcalinos no modifica
la naturaleza de la brecha semiconductora, sin embargo, la magnitud de la brecha de
energia disminuye. Los resultados indican que la adsorcion de atomos metalicos podria tener
aplicaciones en sensores, almacenamiento de H y en baterias de iones de Li, Na y K.
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Figura 1. Representacion de la supercelda de 5x5 de una monocapa de carburo de germanio con
la vistas lateral y superior.
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Los nanoalambres de diamante (DNWSs) podrian ser considerados como sensores debido a
su gran relacion volumen-superficie y su posible integracidn a dispositivos de estado sélido
[1,2]. Recientemente, la deteccion de gases tdxicos como CO ha sido estudiada
experimentalmente en DNWs dopados con boro [3]. En el presente trabajo se estudia,
dentro del marco de la teoria del funcional de la densidad, la adsorcién superficial de CO,
NO, N2, y O2 en DNWs pasivados con hidrégeno y dopados con boro, aluminio y galio. Todos
los NWD estudiados se modelan en la direccion cristalografica [111] (Figura 1). Los
resultados indican que la molécula de CO esta fuertemente adsorbida en los DNWs dopados,
en comparacion con los DNWs sin dopar. Las transferencias electronicas de carga entre los
DNWs y las moléculas adsorbidas fueron estimadas mediante el analisis de poblacién de
Voronoi. La molécula de CO adsorbida en los DNWs dopados con boro, aluminio y galio
exhiben un comportamiento donador de electrones, mientras que la molécula de CO
adsorbida en los DNWs sin dopar tiene un comportamiento aceptor, esto fue corrborado
mediante la diferencia de densidad de carga. La comparacion de las energias de adsorcién
para las moléculas de CO, NO, N, y O; indican que la mayor energia corresponde a la
adsorcion de CO en los DNWs dopados con B. Esto indica una adsorcién preferencial y, por
lo tanto, selectividad hacia la molécula de CO. Los resultados sugieren que los DNWs podrian
ser incorporados en los sensores de gas y preservar la seguridad de las personas en
situaciones de riesgo de intoxicacion.
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Figura 1. Nanoalambre de carbono con estructura tipo diamante crecido en la direccion
cristalografica [111] interactuando con una molécula de CO.
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El ZnO ha sido investigado por parte de la comunidad cientifica en las Ultimas décadas debido a sus propiedades
semiconductoras aplicables en dispositivos de estado solido. En el presente trabajo se investigaron los efectos
de monovacancias y divacancias en las propiedades electronicas y magnéticas de una monocapa de ZnO con
una supercelda de 5x5 [1,2], asi como el dopaje con boro y nitrégeno (figura 1). Las propiedades estructurales,
electronicas y magnéticas fueron estudiadas usando la Teoria del Funcional de la Densidad. Los resultados
muestran que la sustitucion de un atomo de B o N por un atomo de O son mas favorables energeticamente en
comparacion cuando se sustituye en un atomo de Zn; por otra parte la doble sustitucion de dos dtomos de B o
N por un par Zn-O, presenta una mayor estabilidad energética en comparacion con el dopaje de un solo dtomo.
Las propiedades electronicas y magnéticas calculadas revelan que la monocapa pristina es no magnética. La
sustitucion de B o N por O resulta ferromagnética-semiconductora mientras que la doble sustitucion de Bo N en
el par Zn-O son no magnética-semiconductora. Por otro lado existe un gran contraste en la sustitucion de By N
por Zn, siendo en el primer caso no magnético mientras que en el segundo es ferromagnética semimetalica. En
la mayoria de los casos las monocapas semiconductoras fueron tipo-. La figura 2, muestra las gréficas de
densidad de carga que proporcionan una idea de las interacciones que ocurren entre las especies atémicas.
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Figura 1. Defectos realizados en la monocapa de ZnO. (a) Dopaje sustitucional, (b) Monovacancia
en O 0 Zn y (c) Divacancia del Zn-O.
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Figura 2. Densidad de carga de la monocapas de ZnO en diferentes configuraciones de vacancias,
dopaje y vacancia-dopaje. Las areas en color verde y rojo indican exceso y deficiencia de carga.
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Los pozos cuanticos de semiconductores III-V, en particular de AlGaAs/GaAs, son
heteroestructuras cuanticas que poseen propiedades interesantes en la busqueda de disefar
dispositivos electrénicos y Opticos mas confiables y eficientes. En especifico, los pozos
cuanticos dobles presentan una fenomenologia interesante ya que, como funcién de los
anchos de los pozos, la barrera central o de la altura de las barreras adyacentes, permiten
sintonizar una gran cantidad de propiedades fisicas con potenciales aplicaciones. De hecho,
el comportamiento de la estructura electrénica depende ademas de factores externos como:
campos eléctricos y magnéticos. En este trabajo, se estudia el efecto que tiene la presion
hidrostatica (en un rango de 0 a 40 kbar) y el campo eléctrico aplicado en la direccion de
crecimiento, sobre la estructura electrénica y en el coeficiente de absorcién Optica
intersubbanda. El cdlculo de las propiedades de interés se realiza dentro de la aproximacion
de masa efectiva considerando las dependencias con la presion hidrostatica en la masa
efectiva, la constante dieléctrica relativa, asi como en los anchos del sistema y en las alturas
de las barreras de potencial, el término del campo eléctrico se considera directamente en el
Hamiltoniano del sistema. Se encuentra, que el efecto general de la presion hidrostatica
presenta una disminucion en las alturas de las barreras, asi como en los anchos de los
pozos, lo cual produce un ligero corrimiento al rojo en el coeficiente de absorcién y que el
campo eléctrico permite sintonizar en diferentes regiones la posicion del pico resonante.

A)) Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019 Jﬁw

C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut ﬁ
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, Nt
PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

82



~)
0
PAPANTLA

PUEBL® MAGIC2

Division de Estado Sélido, SMF 2019 LCONACYT

Analisis de la estabilidad dinamica y las
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Actualmente los materiales bidimensionales (2D) han atraido gran interés debido a sus
propiedades electrdnicas y Opticas, el sulfuro de cadmio es un material prometedor para
una gran gama de aplicaciones tecnoldgicas, tales como: electrénica, optoelectrdnica,
sensores, como capa buffer en dispositivos fotovoltaicos y catalizadores, etc. [2]. En este
trabajo se exploran las propiedades electrdnicas y vibracionales de estructuras 2D de CdS
mediante cdlculos basados en el enfoque de la teoria de los funcionales de la densidad
(DFT). Partiendo de la estructura cristalina tipo Zinc Blenda se construy6 la monocapa
realizando un corte sobre el plano cristalografico [111], utilizando la técnica de superceldas
[1,2] posteriormente se determind la estructura geométrica de menor energia y las
propiedades electrénicas, a través de la aproximacion de gradiente generalizado (GGA) con
el funcional Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE). Para la estabilidad dinamica (dispersion de
fonones) de la monocapa de CdS se calculd la estructura de bandas fondnicas. Los
resultados muestran que el CdS conserva una brecha directa de energia y que la monocapa
es estable debido a la ausencia de modos negativos en la dispersion de fonones, la cual

permitiria el uso de monocapas de CdS en celdas fotovoltaicas.
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In the Liquid Phase Epitaxy (LPE) technique the compositions of epitaxial layers are
estimated by using the Liquid-Solid (L-S) Phase Diagrams. However, in the real processes
the crystal growth begins very often from a liquid phase that is initially at non-equilibrium
with the substrate. This may cause a notable melting of the solid surface and the formation
of irregular interfaces between the different heterostructure layers with non-flat wavy
boundaries and/or a composition gradient along the thickness. The thermodynamic stability
n is estimated from the following relationship of the thicknesses of the melted dm..: and
grown dg. layers

aqr

The estimations using the CALPHAD (Calculation of Phase Diagram) method and SGTE
(Scientific Group Thermodata Europe) data were done for saturated liquid phases to form
the interface with Ga.InixAs,Pi., solid phases of different compositions strictly lattice
matched with GaAs and InP. It is shown that the interfaces are more stable in the case of
the growth of an epitaxial layer whose As concentration is higher than that on the solid upon
which it is growing. These estimations are consistent with experimental data that shows the
establishments of very flat interfaces between the quaternary GalnAsP lattice matched solid
on the InP substrate, on the contrary, interfaces with waving boundaries are formed on the
GaAs substrates.

The usage of CALPHAD method can serve in LPE to develop device’s heterostructures with
higher perfection.
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Los nanoalambres de silicio (SINW) se han estudiado como sensores de gases nocivos, como
CO, NO, NOz y SO; [1,2]. Para estas aplicaciones, los efectos de la superficie son de suma
importancia. Sin embargo, los efectos de confinamiento cuantico también podrian influir en
la capacidad de deteccién de los SiNW, y esta influencia, hasta donde sabemos, aun no se
ha reportado en la literatura. En este trabajo se estudian los efectos de la adsorcion de
diferentes moléculas de gases tdxicos (CO, NO, NO; y SO;) sobre la estructura electrdnica
de nanoalambres de silicio pasivados con hidrégeno (H-SiNW), orientados en la direccién
cristalografica [111], los cuales son calculados a través de la Teoria de las Funcionales de
la Densidad. Para analizar los efectos del confinamiento cuantico, tres didametros fueron
considerados (Figura 1). Los resultados muestran que las energias de adsorcion son casi
independientes del diametro de los alambres, siendo el NO, la molécula mas fuertemente
adsorbida (~3.44 eV). La estructura electrénica de H-SINW de 1 nm de didametro se modifica
gracias a la creacion de estados de impureza, electronicamente aislados, tras la adsorcion
de la molécula. Sin embargo, estos niveles discretos son eventualmente hibridados con los
estados originales del nanoalambre cuando el didmetro incrementa y el confinamiento
cuantico es menos evidente. Asi, existe un intervalo de didmetros pequefios para cada
especie molecular con energias de adsorcion y brechas prohibidas distintivas [3]. Los
fendmenos cuanticos presentes en los nanoalambres de silicio los convierten en una gran
plataforma para el estudio de la quimica fundamental detras de la adsorcion, y en el futuro
podrian explotarse para aplicaciones innovadoras en deteccién de gases, catdlisis y
nanoelectrdnica.
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Figura 1. Estructuras de bandas electrdnicas de los H-SiNW adsorbidos con CO.
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Los nanoalambres de silicio (SINW) son considerados como potenciales sensores quimicos
gracias a su elevada relacion superficie/voliumen y su posible integracidén para aplicaciones
nanotecnoldgicas. La deteccidn de gases tdxicos con nanoalambres ha sido demostrada
experimentalmente, sin embargo, la influencia del dopaje en la capacidad de deteccién de
los SINW no ha sido suficientemente reportada en la literatura [1,2]. En este trabajo se
estudié la adsorcidén de una molécula de mondxido de carbono (CO) sobre un SiNW pasivado
con hidrégeno, crecido a lo largo la direccion cristalografica [111], y se compard con la
adsorcién de otras moléculas como NO y O,. Los nanoalambres se modelaron utilizando tres
diametros y tres dopantes (B, Al y Ga) (Figura 1). Los calculos se realizaron en el marco de
la Teoria de las Funcionales de la Densidad. Los resultados indican que la molécula de CO
es adsorbida mas fuertemente en los SINW dopados en comparacion con el SiNW sin dopar
(UD). La energia de adsorcidn del CO en los SiNW sigue la tendencia: B > Al > Ga > UD,
para todos los diametros. El CO adsorbido en el SINW sin dopar tiene un caracter aceptor,
mientras que el adsorbido en los SINW dopados tiene un caracter donador.

B

No dopado

Undoped = “ Al
|
> |
(T \U a
S d q, q,
B q o Ga

Figura 1. Configuracion de minima energia y estructura de bandas electrénicas, de los tres
didmetros de nanoalambre estudiados, para la adsorcion de CO en nanoalambres de silicio sin
dopar, y dopados con Al, B o Ga [3].
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La energia de adsorcion del CO es mayor en comparacion con la adsorcion de NO y O, lo
cual indica una posible buena selectividad hacia el CO, en un ambiente de varias moléculas
[3]. Las barreras energéticas para la desorcion son ligeramente elevadas, la mayor siendo
de 2 eV, en el caso del boro. Nuestros resultados indican una clara aplicacion de los SINW
en el desarrollo de mejores sensores de gases toxicos y, lo que es mas importante, un gran
beneficio para la calidad de vida humana. La energia de adsorcién del CO es mayor en
comparacion con la adsorcion de NO y O, lo cual indica una posible buena selectividad hacia
el CO, en un ambiente de varias moléculas [3]. Las barreras energéticas para la desorcion
son ligeramente elevadas, la mayor siendo de 2 eV, en el caso del boro. Nuestros resultados
indican una clara aplicacién de los SiNW en el desarrollo de mejores sensores de gases
tdxicos y, lo que es mas importante, un gran beneficio para la calidad de vida humana.
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Una finalidad de la fisica de heteroestructuras cuanticas es la bisqueda de factores que
posibiliten la modificacién optima de las propiedades electrénicas del sistema en cuestion.
En este trabajo se hace un analisis de los efectos provocados por la aplicacién de campo
magnético y radiacion de laser intensa no-resonante en un modelo de pozos cuanticos
semiconductores de GaAs/AlGaAs. Para el estudio del confinamiento de electrones en este
tipo de heteroestructuras de estado solido, donde se tiene la intervencion de los efectos
del campo de laser intenso, lo hacemos al trabajar en la aproximacion de masa efectiva. El
efecto de laser intenso, se hace a través del “laser-dressing parameter”, con un rango de
trabajo de 0 a 15 nm, que deforma el potencial “visto” por los electrones [1]. El campo
magnético aplicado es homogéneo en la direccién x para un rango de 0 a 20 T [2].
Presentamos la dependencia de los niveles de energia bajo estas condiciones, encontrado
que se posibilita un aumento en la diferencia energética de los mismos para lograr la
transicion principal de estados ante la aplicacién de campo magnético. Mientras que el efecto
del laser intenso manifiesta cambios significativos en el potencial de confinamiento conforme
aumenta el valor del “laser-dressing parameter”.
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En la actualidad, muchas investigaciones se centran en la busqueda de materiales como
electrodos para el desarrollo de dispositivos de almacenamiento de energia de alta
capacidad, como las baterias de iones de Li. Con este fin, las nanoestructuras de germanio
se han considerado como una alternativa atractiva para los anodos debido a su alta
capacidad de carga tedrica, especialmente el germanio poroso (pGe). Existen numerosas
investigaciones experimentales sobre la sintesis y caracterizacion del pGe, sin embargo, hay
pocos estudios tedricos sobre estas nanoestructuras basadas en los modos Odpticos de
vibraciéon y en sus propiedades electronicas. En este trabajo se estudia el efecto del Li
intersticial y superficial en las propiedades electronicas del pGe y en las propiedades
vibracionales en el germanio cristalino en bulto utilizando la teoria de los funcionales de la
densidad (DFT) y la técnica de superceldas [1]. Los poros se modelaron eliminando
columnas de atomos de Ge en la direccién [001] en una estructura cristalina en bulto. los
enlaces sueltos se pasivaron con atomos de H y luego se reemplazan gradualmente por
atomos de Li. Los resultados muestran que el Li superficial disminuye la brecha de energia
prohibida a medida que aumenta el nimero de atomos de Li, observandose una transicion
de caracter semiconductor a metalico para una concentracion critica. Por otro lado, los
calculos computacionales sobre las propiedades vibracionales muestran que las estructuras
son estables ya que no hay frecuencias negativas en su densidad de estados de fonones.
Para el caso con Li intersticial, los modos de mas alta frecuencia corresponden a vibraciones
del atomo de litio, las cuales podrian identificarse mediante espectroscopias como la
infrarroja o Raman. Estos resultados podrian ser importantes para la aplicacion de
nanoestructuras de pGe en la tecnologia de baterias ionicas.
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En este trabajo se calcularon, a través de la Teoria de los Funcionales de la Densidad, la
estructura electrdnica, la estabilidad energética del germaneno pristino, y funcionalizado
con atomos alcalinos (Figura 1), asi como las propiedades de adsorcién de moléculas de H;
en el germaneno funcionalizado. Se analizd la adsorcidn de los atomos alcalinos en los sitios
puente (B), hexagonal (H), arriba (T) y abajo (A) en una supercelda de germaneno de 4x4
[1]. Los resultados indican que el sitio mas favorable es en el centro de de los hexagonos
(H) de la monocapa. Al comparar la energia de adsorcion por molécula de H, en germaneno
pristino y el decorado con metales, se encontré que la presencia de atomos alcalinos
aumenta la adsorcién de las moléculas de H.. Por otra parte, la energia de adsorcion de las
moléculas de H, sobre los atomos alcalinos esta en el intervalo de fisisorcion. Los calculos
numeéricos indican que el germaneno decorado con potasio tiene la mayor capacidad de
almacenamiento, el cual adsorbe hasta siete moléculas de H; (Figura 2). Por lo tanto el
germaneno funcionalizado promete ser un candidato como material para el almacenamiento
de hidrdgeno [2].

LiNa & K

Figura 1. Vista lateral y superior de la geometria de la adsorcién de los atomos metdlicos en el sitio
H del germaneno.
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Figura 2. (a) Los sitios de adsorcidn en el germaneno, (b) Adsorcion de siete moléculas de Hz en el
germaneno.
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La ciencia y la tecnologia de las baterias de litio han dominado el campo de las fuentes de
energia avanzadas y han reemplazado a muchas otras baterias en el mercado,
particularmente en las areas de comunicaciones y electrénica. Durante los ultimos anos se
ha desarrollado investigacion tedrica y experimental en fisica del estado para disenar
electrodos que aumenten la eficiencia de baterias de iones de Li. Algunas nanoestructuras
de germanio se han considerado como una alternativa atractiva para los anodos debido a
su alta capacidad de carga tedrica, especialmente el germanio poroso (pGe). En este trabajo
se investigo el efecto del Li superficial sobre las propiedades electrdnicas del pGe a través
de la teoria de los funcionales de la densidad (DFT) y la técnica de superceldas [1]. Los
poros se modelaron eliminando columnas de atomos de una supercelda de 72 atomos de
Ge cristalino a lo largo de la direccion [001]. Los enlaces superficiales se pasivaron con H.
Para modelar los efectos del Li superficial, algunos atomos de H fueron reemplazados por
atomos de Li en la superficie del poro. Los resultados muestran que a medida que la
concentracion de Li aumenta en la superficie, la brecha de energia prohibida disminuye,
favoreciendo la conduccidon electrénica en estas nanoestructuras, por lo cual las
nanoestructuras basadas en pGe podrian aplicarse como electrodos en baterias de Li.
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En los ultimos anos, las nanoparticulas de hierro cero-valente (ZVI, Zero Valent Iron) han
sido ampliamente estudiadas principalmente por su potencial aplicaciéon en temas de
remediacion ambiental como son descontaminacidon aguas subterraneas, purificacién y
tratamiento de aguas potables, y de eliminacion de microalgas en rios y presas. Estas
nanoparticulas cuentan con gran afinidad para una gran variedad de contaminantes y
pueden ser usadas en fase solida o acuosa lo que los ubica como una herramienta muy
atractiva para temas de remediacion ambiental. Una gran variedad de métodos para la
sintesis de nanoparticulas de ZVI han sido reportados, todos ellos lidian con el inconveniente
de la alta reactividad de estas nanoparticulas que invariablemente tienden a oxidarse. La
gran mayoria de estos métodos son complejos, requieren de muchos pasos, y es necesario
llevar a cabo la sintesis en condiciones inertes y en presencia de gases de argon o nitrégeno.
Ademas, una vez sintetizadas la nanoparticulas, el otro gran problema es mantener la
integridad de las nanoparticulas en condiciones ambientales. En este trabajo se presenta un
método sencillo y optimizado para producir nanoparticulas de hierro cero-valente
funcionalizadas con etilenglicol (EG), el método puede ser usado bajo condiciones no inertes
[1]. Se identifico la coordinacion de las iones de hierro, durante las sintesis de este material,
y el mecanismo de funcionalizacion de las nanoparticulas mediante Espectroscopia de
Absorcion UV-Vis y Absorcion infrarroja (FTIR). Como era de esperarse las nanoparticulas
funcionalizadas muestran mayor dispersibilidad debido de la repulsion estérica inducida por
las moléculas de etilenglicol, que se encuentran adheridas a las nanoparticulas. Estas
moléculas son las responsables de aminorar y evitar la oxidacion de las superficie de las
nanoparticulas. En nanoparticulas no funcionalizadas con etilenglicol la formacion de éxido
es bastante notoria en comparacion a las si funcionalizadas. Estos resultados pueden ser
correlacionados con la capacidad de reduccion de contaminantes en ambos casos [2]. Por
lo tanto el uso de etilenglicol permite fabricar nanoparticulas de hierro cero valentes en
condiciones no inertes y para su uso en remediacidn ambiental.
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Fig. 1 Nanoparticulas de ZVI

Referencias
[1] Ruiz-Torres CA, Araujo-Martinez RF, Martinez-Castafidon GA, et al, Chem Eng J. 336, 112 (2018).

[2] Claudio Adrian Ruiz-Torres, René Fernando Araujo-Martinez, et al, Environmental Engineering
Research, 24(3) 463 (2019)

Agradecimientos

Este trabajo recibid apoyo por parte del proyecto Programa de Fortalecimiento de la Investigacion
para el Desarrollo de la Educacién y la Sociedad (PROFIDES) Convocatoria 2017, Nanomateriales
Multifuncionales Para la Sustentabilidad y el Bienestar de la Sociedad.

AV?J Octava reunion anual de la division de estado sélido de la sociedad Mexicana de Fisica 2019 1§

C Instalaciones del Parque Temdtico Takilhsukut i
PAPANTLA Carretera Poza Rica San Andrés Km 17.5, Tajin, Papantla de Olarte, >
PUEBLO MAGIC? Veracruz, C.P. 93479.

96



LCONACYT

Divisiéon de Estado Sélido, SMF 2019

Estudio de Excitones Indirectos y Triones en
pozos cuanticos asimétricos acoplados

0. Ruiz Cigarrillo'*, L.F. Lastras Martinez!, E.A. Cerda Mendez!, G. Flores Rangel?, R.E.
Balderas Navarro?, L.E. Guevara Macias?, J. Ortega Gallegos?, A. Lastras Martinez! K.
Biermann?y P. V. Santos?2.

nstituto de Investigacion en Comunicacion Optica, Universidad Autonoma de San Luis Potosi,
Alvaro Obregon 64, San Luis Potosi, SLP 78000, México.
2Paul-Drude-Institut fur Festkorperelektronik, Hausvogteijplatz 5-7, 10117 Berlin, Germany
*Autor de correspondencia: oscarruiz@cactus.iico.uaslp.mx

Palabras clave: Triones, Excitones Indirectos, pozos cuanticos, fotorreflectancia.

Los excitones indirectos son un par electron-hueco distribuido espacialmente entre dos
pozos cuanticos acoplados, sus propiedades los hacen ser un buen sistema para el estudio
de bosones frios ademas de ser excelentes candidatos para la creacién de dispositivos
basados en excitones [1,2]. En este trabajo se reporta la respuesta de Triones formados en
una estructura de pozos cuanticos asimétricos acoplados medidos mediante la técnica de
espectroscopia modulada conocida como fotorreflectancia, ademas se presenta la respuesta
de las transiciones de excitones indirectos las cuales se asocian a la estructura asimétrica

de los pozos acoplados.
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Fig. 1 Espectros de fotorreflectancia a diferentes potencias de laser de una estructura de pozos
cuanticos asimétricos acoplados.
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Las celdas de combustible han atraido recientemente mucha atencién como sistemas de
energia ecoldgicos. En una celda de combustible la energia se obtiene a través de una
reaccion electroquimica de hidrégeno con oxigeno. El principal problema que impide la
implementacion generalizada de las celdas de combustible es que la reaccién de reduccién
de oxigeno (ORR) en el catodo es menos eficiente que la reaccidn de oxidacion de hidrégeno
en el anodo. Actualmente, los materiales basados en platino se utilizan cominmente como
catalizadores efectivos para la ORR. Sin embargo estos materiales tienen muchos
problemas, incluyendo un alto costo y una baja durabilidad. Por lo tanto, se requiere un
catalizador alternativo al platino con una alta actividad de ORR. Investigamos la actividad
catalitica de grafeno dopado con boro (B-G) hacia las ORR utilizando célculos a primeros
principios dentro de la teoria de los funcionales de la densidad. Los resultados muestran
que los potenciales maximos de electrodo para la ruta de cuatro electrones (4e”) son mas
bajos que los de la ruta de dos electrones (2e°) en casi todos los sitios de reaccidn, eso nos
confirma que el grafeno dopado con boro es un material que no es un buen catalizador.
Ademas se observd que el electron esta localizado en el dtomo del boro y las reacciones
intermedias pueden adsorberse sobre el &tomo de boro.
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Figura 1 Resultados de las rutas de 4e" y 2e".
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Dada su gran relacién superficie-volumen, las monocapas bidimensionales son ideales para
el almacenamiento de hidrégeno en celdas de combustible. Se ha demostrado que la
monocapa de carburo de silicio (MSIiC) tiene una hibridacion sp? que lo convierte en una
alternativa al grafeno. En este trabajo, las propiedades de adsorcion de hidrégeno de una
monocapa de carburo de silicio decorada con atomos de metales alcalinos y alcalinotérreos
se analizan mediante calculos a primeros principios. Los resultados muestran que los
metales causan poca distorsion en la monocapa y tienden a ser adsorbidos en sitios por
encima de los atomos de Si. Los atomos metalicos actian como sitios de adsorcidn para las
moléculas H,: hasta siete moléculas pueden ser adsorbidas por K, Mg y Ca. [1,2].

K, Mgy Ca
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Fig. 1 Adsorcion de 7H, de MSIC decorada con K, Mg y Ca.
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I. Ornelas-Cruz?, R. Oviedo-Roa?, A. Trejo-Baiios?, F. Salazar!

1 Instituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacan, Av. Santa Ana 1000, 04430 Giudad de México,
México
?Instituto Mexicano del Petroleo, Eje Central Lazaro Cardenas Norte 152, 07730 Ciudad de México,
México

*Autor de correspondencia: ivan.ornelas.gin2014@gmail.com

Palabras clave: Perovskitas, fotovoltaica, DFT.

Las perovskitas de haluro de estafio y cesio, CsSnXs, con X = Cl, Br o I; han atraido mucha
atencion debido a que sus propiedades opto-electronicas las hacen idoneas para
implementarse en celdas fotovoltaicas (CFs) [1]. Una de las maneras de aumentar el
rendimiento de una CF a base de este compuesto ha sido por medio de la insercién de mas
de un haldgeno en el sitio X: CsSnX3.xYx con X, Y = Cl, Br o I; siendo X el halédgeno con un
radio idnico mas grande que Y [1]. De esta manera se ha logrado una eficiencia del 10.34%,
para una CF con CsSnI,Br [2]. Bajo este contexto, se ha realizado un estudio a primeros
principios con base en la Teoria de las Funcionales de la Densidad, utilizando la
Aproximacion del Gradiente Generalizado y la técnica de superceldas [3], sobre las
propiedades estructurales y electronicas del compuesto CsPbIs..Bry con x = 0.0, 0.5, 1.0,
1.5, 2.0, 2.5 y 3.0; considerando la fase ortorrédmbica del compuesto CsSnl; y la fase cibica
del compuesto CsSnBr; como la estructura inicial y final, respectivamente. Debido a la
inequivalencia de los sitios X (Figura 1a), dos estructuras se consideraron para 0.5 < x <
2.5. Los resultados demuestran que la estructura del compuesto CsSnls..Bryx es muy sensible
a la concentracién de Br, causando que la variacion de los parametros de red no cumple
con la ley de Vegard (Figura 1b). Ademas, la tendencia de la brecha prohibida de energia
en funcion de la concentracion de Br se reprodujo, mismo que puede emplearse como
parametro para determinar la distribucion de los haldégenos dentro de la estructura (Figura
2a). Finalmente, el compuesto CsSnls..Br, demostrd ser estable Unicamente para las
concentraciones x = 0.5, 1.0 y 2.0 (Figura 2b); dichas configuraciones tuvieron los enlaces
Sn-Br mas estables, lo que explica la reduccidn de defectos Sn** y la mejora de rendimiento
como material fotovoltaico en comparacion con el CsSnls.
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Durante los Ultimos afios, se ha dedicado un gran esfuerzo al desarrollo de nuevos
materiales anddicos que mejoren la capacidad de almacenamiento de las baterias de iones
de litio. En este sentido, el silicio cristalino ha despertado gran interés ya que su capacidad
gravimétrica de 4200 mAh/g (mas de 10 veces superior a la del grafito) podria dar lugar a
anodos de mayor capacidad. Sin embargo, estudios experimentales han confirmado que
durante la litiacion el silicio presenta una gran expansiéon volumétrica, la cual conduce a la
pulverizacion del material y disminuye su capacidad de almacenamiento. Para superar esta
gran limitacién, nuevos estudios han sugerido el empleo de el silicio poroso (pSi), ya que su
intrinseca morfologia permitiria reducir los esfuerzos internos y disminuir el severo cambio
de volumen. Las enormes expectativas en torno a esta nanoestructura de la materia
condensada, han promovido el desarrollo de numerosas investigaciones experimentales, sin
embargo, los estudios tedricos enfocados en la descripcién del mecanismo de interaccion
entre el Li y el pSi son aun escasos.
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Motivados por la importancia tecnoldgica de este tema y por la evidencia experimental a
cerca de la sintesis exitosa del pSi, en este trabajo estudiamos las propiedades electronicas
del pSi con Li intersticial y sustitucional, a partir de un estudio a primeros principios
fundamentado en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), la aproximacion
generalizada del gradiente (GGA) y la técnica de superceldas [1,2]. Las estructuras porosas
se modelaron eliminando columnas de atomos en la direccién [100] y los enlaces sueltos
generados fueron pasivados con hidrégeno. En un primer estudio se ha reemplazando
algunos atomos de hidrogeno con litio y en otro caso se ha insertando litio en posiciones
intersticiales equivalentes. Los resultados muestran que el litio intersticial siempre induce el
comportamiento metalico en el pSi, mientras que en el caso sustitucional, la magnitud de la
brecha de energia prohibida depende de la concentracion y ubicacién de litio, asi como del
grado de amorfizacion del pSi. Por otra parte, los calculos de busqueda de los estados de
transicion muestran que las rutas de difusién probables en el pSi se encuentran entre sitios
Td con un estado de transicion en un sitio Hex. Sin embargo, la barrera de difusién desde
el sitio de Td de la superficie al sitio de Td interno sugiere que la ubicacion del Li intersticial
tendria una posicion mas favorable cerca de la superficie de los poros. Estos resultados
podrian ser interesantes para el desarrollo de baterias de iones de Li con anodos basados
en pSi.
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Debido a la falta de sistemas eficientes de almacenamiento de H,, actualmente ha surgido
un gran interés por el desarrollo de sistemas de almacenamiento en materiales de estado
sélido. Particularmente, el silicio poroso (pSi) ha sido considerado como posible candidato
para este fin, ya que su gran area superficial quimicamente activa podria aprovecharse para
almacenar grandes cantidades de H,. Debido a la reciente evidencia experimental sobre la
sintesis exitosa de pSi asi como la falta de investigacion tedrica sobre el almacenamiento de
hidrégeno en pSi funcionalizado; en este trabajo se desarrolla un estudio ab initio acerca de
los efectos de la funcionalizacién con Li, Be y Pd sobre las propiedades de adsorcion de H;
en pSi. El modelado computacional se ha desarrollado empleado la Teoria del Funcional de
Densidad, dentro de la aproximacién de gradiente generalizado y utilizando
pseudopotenciales conservadores de la norma [1]. Las estructuras porosas se modelaron
de acuerdo con la técnica de superceldas [2] mediante la eliminacién de columnas de
atomos en la direccion [0 0 1] sobre un cristal perfecto de Si en bulto.
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Los enlaces rotos han sido pasivados con H y posteriormente se han sustituido diferentes
atomos metalicos sobre la superficie del poro mientras se agrega H, en sus proximidades.
Los resultados muestran que los atomos metalicos no se agrupan (a diferencia de lo que
sucede en el grafeno), mientras que la adsorcién de moléculas H, se ve mejorada con la
presencia de los atomos metalicos. La maxima adsorcion corresponde al Li, debido a que
logra transferir mayor carga electrénica al pSi; y aunque las energias de adsorcién con los
otros elementos metalicos (Pd, Be) se encuentran dentro del intervalo de fisisorcion, las
nanoestructuras porosas funcinalizadas con Li adsorben hasta 5 moléculas de H, mientras
que las estructuras con Pd y Be solo pueden adsorber 4 y 0 moléculas, respectivamente.
Los resultados de esta investigacion podrian ser de gran importancia en la comprension de
la interaccién de H, y metales alcalinos, alcalinotérreos y de transicién, ademas de que
podrian promover el uso del pSi como sistema de almacenamiento de hidrégeno.
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En el desarrollo de la computacién y la comunicacion cuantica, las mejoras en los sélidos
capaces de emitir un solo fotédn son de gran importancia. Los avances en la emisién de
fotones individuales se han logrado experimentalmente mediante el uso de defectos
vacancia-nitrégeno (N-V) en nanoalambres de diamante. Sin embargo, estudios tedricos
sobre los efectos anisotrdpicos en las propiedades electronicas de estos materiales es casi
inexistente. En esta investigacién a primeros principios, se analizaron las propiedades
electrénicas y la densidad de estados de los nanoalambres de diamante con defectos N-V.
Basandose en la teoria de la densidad funcional y la técnica de superceldas [1-3], se han
modelado los nanoalambres en dos direcciones de crecimiento [001] y [111], como se
muestra en la Figura 1. Los enlaces sueltos generados en la superficie se pasivaron con
atomos de hidrégeno (H). Los resultados muestran que los defectos N-V introducen
multiples estados planos o de trampa dentro de la brecha prohibida de energia, como se ve
en la figura 2. La diferencia de energia entre estos estados esta influenciada por la direccion
de crecimiento de los nanoalambres, lo que podria contribuir a la emisidon de fotones con
diferentes longitudes de onda. La presencia de estos estados planos podria reducir la tasa
de recombinacion entre la conduccién y la banda de valencia., favoreciendo asi la emision
de un solo fotdn.
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Figura.1 Modelo de alambres orientados en la direccion [001] (panel superior) y [111] (panel
inferior) a) sin defectos y b) con defectos N-V. Tomado de [1]
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Figura. 2 Estructura de Bandas con espin de CNWSs con defectos N-V orientados en las direcciones
a) [001] y b) [111], la direccion de las flechas indican espin arriba (azul) y espin abajo (rojo).
Tomado de [1].
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Los perovskitas hibridas organicas-inorganicas surgen como un nuevo material para la
siguiente generacion de energia fotovoltaica, actualmente la mayor eficiencia corresponde
a la perovskita de haluro de plomo con 22.7%. Sin embargo, en las celdas solares de
perovskita de haluro de plomo actuales, la toxicidad es una limitacion para su
comercializacién, por ende, 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 (Ca?*) surgié como un ion atractivo para sustituir el plomo, debido a la similitud de
los radios idnicos con el Plomo. En este trabajo, se estudia la estabilidad de la erovskita
hibrida CHsNHsCaX; (X =CI, Br,, I'), y mediante el calculo de las propiedades vibracionales,
variando principalmente la rotacién de moléculas en la cavidad cubooctaédrica. Todos los
calculos se realizaron utilizando la Teoria de Perturbaciones del Funcional de la Densidad,
en el marco de la aproximacién del gradiente generalizado con pseudopotenciales
conservadores de la norma [1]. 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 vibracién de enlace contribuye a qué odo en el espectro fondn. Ademas, la
estructura de bandas electrdnicas 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 electrénicas 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 stabiliza la estructura, no se observa una clara diferenciacién
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.
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En este trabajo, se presenta un estudio del médulo de Young y de las propiedades
electrénicas de nanoalambres de silicio pasivados con hidrdgeno y crecidos en la direccidn
cristalografica [111] con diferentes concentraciones de atomos de litio (Li) intersticial en
diferentes posiciones Tq. El estudio se realiza usando la teoria del funcional de la densidad
en la aproximacion de densidad local. Los resultados indican que la presencia de Li cierra la
conocida brecha semiconductora de los nanoalambres pasivados con hidrégeno y Li
superficial [1], mostrando un comportamiento metalico, incluso con la insercién de un solo
atomo de Li [2]. La participacién de los atomos de Li en la densidad de estados electrénica
es casi constante en las bandas de valencia y de conduccién. El analisis de la energia de
formacion revela que el nanoalambre pierde estabilidad como funcién de la concentracion
de Li, mientras que la energia de enlace por atomo de Li sugiere la formacién de enlaces
Si-Li. Por otro lado, el mddulo de Young del nanoalambre aumenta a bajas concentraciones
de Li y presenta una ligera disminucién para altas concentraciones de Li. Estos resultados
indican que el nanoalambre de Si soporta los esfuerzos internos al insertar Li y podria ofrecer
una vida Util mas larga en electrodos de baterias recargables. Los resultados de esta
investigacion ayudan a entender como cambian las propiedades mecanicas y electrénicas
de los nanoalambres de Si pasivados con hidrégeno en los procesos de carga-descarga y
abren la posibilidad de incorporarlos como electrodos en baterias recargables.
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Fig. 1 Energia de formacion (izquierda) y médulo de Young (derecha) del nanoalambre de Si
pasivado con hidrogeno como funcién de la concentracidon de atomos de Li por celda unitaria.
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La necesidad de disefiar materiales que aumenten el almacenamiento de energia ha
motivado el desarrollo de nuevos electrodos para baterias de iones de litio (Li). Los
nanoalambres de silicio han sido considerados como electrodos alternativos, sin embargo,
los efectos del Li en su brecha de energia prohibida y en sus propiedades mecanicas ha sido
escasamente estudiado. En este trabajo se presenta un estudio, en el marco de la Teoria
de los Funcionales de la Densidad, de las propiedades electronicas y mecanicas de
nanoalambres de silicio pasivados con hidrogeno (H-SiNWSs) crecidos en la direccidn
cristalografica [001]. Los atomos de Li son insertados gradualmente en posiciones
intersticiales o reemplazando atomos de hidrégeno (H) superficiales. Los resultados
muestran que, para los H-SiNWs con Li superficial, la brecha de energia prohibida disminuye
como funcion de la concentracién de Li, mientras que los nanoalambres con Li intersticial
se vuelven conductores, incluso con la adicién de un solo atomo de Li. La energia de
formacion disminuye con la concentracion de Li para el caso superficial, mientras que el
comportamiento opuesto se observa para el caso de Li intersticial. Adicionalmente, para el
caso de Li superficial, la energia de enlace de los &tomos de Li revela la existencia de enlaces
Si-Li, mientras que para el caso intersticial la energia de enlace se incrementa como funcién
del nimero de atomos de Li hasta una concentracion critica, donde algunos enlaces Si-Si se
rompen. Finalmente, para el caso de Li superficial, el mddulo de Young (') se incrementa
con la concentracion de Li, mientras que, para el caso intersticial, Y sufre una repentina
disminucion a una cierta concentracion de Li, provocada por los grandes esfuerzos
mecanicos dentro de la estructura del nanoalambre. Estos resultados permiten considerar a
los H-SiNWs como posibles candidatos para electrodos en baterias de iones de Li.
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El almacenamiento de energia a gran escala se ha convertido en una parte fundamental en
el desarrollo de los vehiculos eléctricos, razoén por lo cual se ha promovido una intensa
investigacion relacionada con el perfeccionamiento de las baterias de Li-ion.
Particularmente, la generacion de nuevos materiales anddicos ha sido uno de los principales
temas de investigacion, ya que el aumento en la capacidad gravimétrica de estos materiales,
podria mejorar la capacidad de almacenamiento de este tipo de baterias. A este respecto,
las principales propuestas apuntan hacia el Silicio Poroso (pSi), ya que su elevada capacidad
gravimétrica (~1400 mAh/gr), su potencial disponibilidad como materia prima y sus técnicas
de sintesis cada vez mas precisas; podrian posicionarlo como un atractivo material anddico.
Motivados por las excelentes perspectivas a cerca del pSi, en este trabajo estudiamos las
propiedades electrénicas y vibracionales del Si como material en bulto, pSi pristino y pSi
interactuando con Li en una posicién intersticial y en una sustitucional. En este estudio a
primeros principios basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), se ha
empleado la técnica de superceldas [1], la aproximacién del gradiente generalizado y
pseudopotenciales conservadores de la norma. Las estructuras porosas modeladas constan
de 64 atomos de Si, a la cual se le han eliminado columnas de atomos en la direcciéon [100]
y cuyos enlaces sueltos han sido pasivados con hidrogeno. Los resultados muestran que en
el caso del litio intersticial se induce el comportamiento metalico en el pSi, mientras que en
el caso sustitucional, la magnitud de la brecha de energia prohibida tiende a disminuir. Por
otra parte, los calculos de propiedades vibracionales muestran que el silicio pristino tiende
a ser inestable, toda vez que la dispersion fondnica muestra frecuencias negativas. Por su
parte, las estructuras porosas con Li intersticial y sustitucional han mostrado estabilidad
energética ya que su correspondiente dispersion fononica presenta tres intervalos de
dispersién bien definidos que incluyen las siguientes frecuencias: 0-500, 550-900 y 1900-
2100 cm-1. Finalmente, se ha calculado el calor especifico de cada uno de los sistemas
porosos estables, de lo cual se concluye que el pSi con Li intersticial posee un calor especifico
ligeramente inferior al pSi con Li sustitucional, sin embargo en ambos casos, esta propiedad
es inferior comparada con el calor especifico del silicio cristalino; lo cual podria ser benéfico,
ya que el Li no logra modificar drasticamente las propiedades termodinamicas del pSi. Los
resultados obtenidos en esta investigacion, podrian ser relevantes para la comprension de
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Figura 2. Calor especifico del silicio cristalino, pasivado con H, con Li intersticial y Li sustitucional.
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El carburo de silicio poroso (pSiC) ha sido idetnficado como un material atractivo para
aplicaciones en situaciones adversas de temperatura y frecuencia.Una de las
implementaciones mas atractivas de este material se encuentra en los supercapacitores,
donde el carburo de silicio poroso se ha identificado como un buen material anddico. A pesar
de que existen multiples investigaciones experimentales sobre el pSiC, existen muy pocas
investigaciones teoricas, en especial sobre el efecto de la pasivacion superficial sobre las
propiedades electrdnicas y mecanicas del pSiC. En este trabajo, utilizando la teoria de los
funcionales de la densidad y el método de superceldas [1], se estudia el efecto de la
pasivacion con Halogenos sobre las propiedades electronicas y mecanicas del carburo de
silicio poroso. Las estructuras porosas se modelan al remover columnas de atomos en la
direccion [100] de un cristal perfecto de SiC. La morfologia de los poros se eligio de tal
manera que la superficie sea compuesta exclusivamente por atomos de Si (rico en Si) o
Carbono (rico en C). Los enlaces sueltos de la superficie se pasivaron con atomos de H, y
algunos de estos se intercambian con atomos de F o Cl. Los resultados indican que existe
una dependencia de las constantes elasticas respecto al elemetnto de la superficie y al
haldgeno pasivante mostrando que generalmente el poro rico con Si posee un médulo de
Young mas elevado en comparacion con el poro rico en C en todas las pasivaciones
exceptuando la pasivacién H+Cl. En ambos casos (rico en silicio y rico en carbono), la brecha
prohibida de energia disminuye para las pasivaciones con H+F y H+Cl respecto al totalmente
hidrogenado.
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Se reportan los avances del proyecto en el que se realiza la medicidon de la difusividad
térmica de nanocristales semiconductores, también conocidos como puntos cuanticos, PC’s,
de InP. Se tiene la expectativa que a baja dimensionalidad los PCs de InP posean
propiedades Opticas y eléctricas distintas con beneficios en sus aplicaciones como
marcadores fluorescentes en biomedicina. El interés del uso de PCs es debido a estas nuevas
propiedades como el cambio en la estructura de bandas de energia. Cuando ocurren efectos
de confinamiento cuantico en tres dimensiones, como es el caso de los PCs, la densidad de
estados pasa a ser descrita por funciones delta de Dirac, con lo cual se cuantizan los niveles
de energia en las bandas de conduccidn y valencia, dando como resultado un aumento en
la energia de la banda prohibida al disminuir el tamafio de los PCs. Por ello, la informacion
obtenida de medicidn por espectroscopia de fotoluminiscencia y fotoaclstica de estos NCs
semiconductores es de gran relevancia para conocer parametros tales como: coeficientes
de absorcion dptica, de conductividad y difusividad térmica que nos ayuden a decidir la
viabilidad en la aplicacién de PCs de uso biomédico.

De lo obtenido de la emision de fotoluminiscencia se tiene una energia de banda prohibida
(2.1-2.9 eV) para los QDs, mostrando que la brecha de banda aumenta a medida que el
tamano de las nanoparticulas disminuye, tal y como se predice en la teoria. Y de la
caracterizacion térmica por TWRC (Thermal-Wave Resonator Cavity) se muestra que la
difusividad térmica aumenta a medida que la nanoparticula reduce su tamafio. A medida
que disminuye el tamafio de particula, aumenta la relacién efectiva de area de superficie a
volumen, y el movimiento browniano de las nanoparticulas mejora los mecanismos de
transferencia de calor por conveccidn. Se discute la variacion en las propiedades dpticas y
térmicas, en funcién del tamano de los PCs.
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