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Una aproximacion al mundo desde sus cimientos

Nuestro grupo lleva a cabo investigaciones en el drea de nanomateriales y nanoestructuras. Nos interesa estudiar las propieda-
des estructurales, dindmicas, electronicas y magnéticas de cerdmicos, nanocristales, nanotubos, clusters y estructuras magnéti-
cas de bajas dimensiones. La principal metodologia para estudiar estos problemas es mediante técnicas de simulacion computacio-
nal particularmente cdlculo de estructura electronica basada en teoria funcional de la densidad, asi como dindmica molecular cldsi-
ca y ab-initio.
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Areas e Investigacid
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Nanomateales

Los materiales nanoestructurados son materiales con famaio de grano menor o
igual a los 100 nanémetros (1 nm= 10°m). El masivo interés por estudiar estos ma-
teriales se generd debido a que ciertas propiedades fisicas mejoraron increible-
mente respecto a materiales policristalinos o cristales simples de la misma compo-
sicion quimica, pero de tamafio de grano convencional (>um). Por ejemplo, los meta-
les nanoestructurados pueden resistir esfuerzos mucho mayores que los metales
convencionales, de grano mads grueso. De modo similar, los cerdmicos, normalmente
quebradizos, muestran una alta dureza, alta resistencia a las fracturas, y un com-
portamiento superpldastico, cuando el famafio de grano es refinado al régimen na-
nométrico. Estos materiales son alfamente deseados para aplicaciones que requie-
ren condiciones extremas de operacion, por ejemplo, son utilizados en la industria
aerondutica, entre otras. De alli la necesidad de investigar estos materiales, a nivel
atomico, tanto desde el punto de vista experimental como tedrico.

Nemeersiales Semisonehisions

Un nanocristal semiconductor o un punto cudntico es una estructura cristalina a
nanoescala, la cual se considera que tiene una mayor flexibilidad que otros mate-
riales fluorescentes, lo que lo hace apropiado para utilizarlo en construcciones a
nanoescala de aplicaciones computacionales donde la luz es utilizada para proce-
sar la informacion. El atributo cudntico sirve para recordar que el comportamien-
to del electron en tales estructuras debe ser descrito en términos de la teoria
cudntica. Las nanoestructuras de cadmio selenio son un ejemplo de este tipo de
nanocristal. La presencia de un Unico electrdn en tales estructuras puede ser uti-
lizada para
almacenar
informacion.
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Los materiales cerdmicos max phases son una clase de compuestos ternarios de la
forma: M_n+1 A X_n (MAX), donde M es un metal de transicion temprana con n =
1,2 0 3, A es un elemento del grupo A (sobre todo IIIA e IVA),y X es Carbdny/o
Nitrdgeno. Estos carburos y nitruros ternarios combinan caracteristicas inusuales
de los metales y de los ceramicos. Poseen alta dureza, pero al mismo tiempo gran

ductibilidad.
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Son estructuras tubulares compuestas de dtomos de carbo-
nos cuyos didmetros son del orden de los nanémetros con
longitudes que pueden llegar a los micrémetros. Estas es-
tructuras son actualmente materia de intensa investigacion
teorica y experimental debido a sus extraordinarias propie-
dades electronicas y estructurales que los hacen promisores
cadidatos para una nueva generacion de dispositivos de es-
cala nanométrica. Experimentos han mostrado posibles apli-
caciones de estos nanotubos en sistemas tan diversos como
sensores quimicos y bioldgicos, encapsuladores moleculares, transistores, nanohilos,
entre ofros.

N NENSNG,

Estudiamos las propiedades magnéticas de vy
materiales a nivel atémico tanto por métodos JHidanee
de cdlculo ab-initio asi como mediante cdlcu- A& 19
los modelos, ya sean cudnticos o cldsicos.
Respecto a los modelos cldsicos, estamos in-
vestigando la trasmision de calor en sistemas
de espines unidimensionales. Segln nuestros
cdlculos, estos sistemas presentan ciertas anomalias con respecto al modelo cldsico
de la Ley de Fourier para sistemas de dimensiones mayores, presentando compor-
tamientos que pueden ser de tipo balistico, superdifusivo o subdifusivo.

Roradlecimientos

Proyecto Anillo ACT/24
‘Computer Simulation lab for nanobio systems”




