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Programa de la Reunion Anual de la
Division de Estado Solido 2021, SMF

LUNES 3 de mayo de 2021

9:00 AM Bienvenida
CLAVE TiTULO AUTORES ADSCRIPCION
9:20 a.m. Conferencia Metamateriales piezoelectromagnéticos Dr. Felipe Pérez Rodriguez Instituto de Fisica, BUAP
invitada
10:00 a. m. 9SB Estudio de la disociacion de 02 sobre Alma L. Marcos-Viquez, Alvaro Miranda, Instituto Politécnico Nacional,
monocapas de SnC decoradas con Au Margarita C. Criséstomo, Marbella Calvino, ESIME-Culhuacan
Miguel Cruz-Irisson y Luis A. Pérez
10:20 AM 2SB Rendimiento termoeléctrico mejorado en J. A. Briones-Torres, R. Pérez-Alvarez, S. Unidad Académica de Cienciay
bicapa de grafeno por las resonancias Fano e Molina-Valdovinos, I. Rodriguez-Vargas Tecnologia de la Luz y la Materia,
hibridas UAZ
10:40 AM 3SB Almacenamiento de hidrégeno en SiGe pristino Brandom Jhoseph Cid, Akari Nayarama Sosa, Instituto Politécnico Nacional,
y BSiGe decorados con metales Alvaro Miranda, Luis A. Pérez, Fernando ESIME-Culhuacan
Salazar, Miguel Cruz-Irisson
11:00 AM 4SB Irradiacion de bicapas de grafeno Navarro-Espino, M. y Barrios-Vargas, J.E. Facultad de Quimica, UNAM
11:20-11:40 AM RECESO
11:40 AM INE Adsorcion de urea en nanoalambres de silicio José Eduardo Santana, Francisco de Santiago, Instituto Politécnico Nacional,
decorados para un potencial diagnéstico de Maria Isabel Iturrios, Alvaro Miranda, Luis ESIME-Culhuacén
uremia Antonio Pérez, Miguel Cruz-Irisson
12:00 PM 2NE OBTENCION DE GRAFENO MULTICAPA A PARTIR F.G. Granados, B. O. Aguilary O. Navarro Unidad Morelia del Instituto de
DE SUBPRODUCTOS DE NANOTUBOS DE Investigaciones en Materiales,
CARBONO UNAM
12:20 PM 3NE Efectos del litio en las propiedades electronicas Akari Narayama Sosa, Israel Gonzalez, Instituto Politécnico Nacional,
del Ge poroso como material anddico para Alejandro Trejo, Alvaro Miranda, Fernando ESIME-Culhuacé
baterfas Salazary Miguel Cruz Irisson
12:40 p. m. 12NE Estudio tedrico de las propiedades electrénicas Tania Leal, I. Iturrios, F. Salazar, A. Miranda y M. Instituto Politécnico Nacional,
de nanoalambres de Ge con Li Cruzlrisson ESIME-Culhuacan
1:00 PM 5NE Nanoestructuras metalicas obtenidas por L. F. Lopez-Vazquez, M. Cortez-Valadez Departamento de Investigacion
sintesis verde en Fisica, Universidad de Sonora
1:20-4:00 PM RECESO
4:00 PM 1PM Semimetales Topologicos de Nudo Nodal Velazquez-Lopez E. C., J. E. Barrios-Vargas Facultad de Quimica, UNAM
4:20 PM 2PM Near and far optical properties of a cluster of six Arturo Santos-Gomez y Ana Lilia Gonzélez Instituto de Fisica, Benemérita
silver nanospheres using DDA method Universidad Autonoma de Puebla
4:40 PM 3PM Cristales fotonicos dieléctrico-grafeno con celda A. Séanchez-Arellano, D. Ariza-Flores, J. S. Unidad Académica de Ciencia 'y
unitaria de Potencial quimico no periédico Pérez-Huerta, S. Amador-Alvarado, I. A. Tecnologia de la Luz y la Materia,
Sustaita Torres, J. Madrigal-Melchor UAZ
5:00 PM 4PM Sintonizacion de la viscosidad efectiva en J. Doporto, J. Arriaga y M. Ibarias Instituto de Fisica, BUAP
metamateriales acUsticos
5:20-5:40 PM RECESO
5:40 PM 5SB Analisis de dos cadenas de Fibonacci acopladas E. Huipe-Domratcheva, O. Navarro Unidad Morelia, Instituto de
Investigacion en Materiales,
UNAM
6:00 PM 6SB Disefio y simulacion de un biosensor para la Martinez-Angeles W. L., Gonzélez-Reynoso O., Centro Universitario de Ciencias
deteccion de estrés oxidativo basado en MoS2 Carbajal-Arizaga G. G. y Garcia-Ramirez M. A. Exactas e Ingenierfas, UdG
bidimensional
6:20 PM 7SB Uniones pnp de fosforeno como guias de ondas Yonatan Betancur Ocampo, Emmanuel Instituto de Ciencias Fisicas,
perfectas Paredes Rochay Thomas Stegmann UNAM
6:40 PM 8SB Reduction of the Twisted Bilayer Graphene Gerardo G. Naumis, Leonardo A. Instituto de Fisica, UNAM
Chiral Hamiltonian into a 2x2 matrix operator Navarro-Labastida, Enrique Aguilar-Mendez
and physical origin of at-bands at magic angles
07:00 p. m. 1SB Modelado del almacenamiento de hidrégeno Lucia G. Arellano, Francisco De Santiago, Instituto Politécnico Nacional,

en monocapa de GeC decorada con Cu, Agy Au

Alvaro Miranda, Luis A. Pérez, Jun Nakamura,
Miguel Cruz-Irisson

ESIME-Culhuacén




Programa de la Reunion Anual de la
Divisién de Estado Sélido 2021, SMF

MARTES 4 de mayo de 2021
HORA CLAVE TITULO AUTORES ADSCRIPCION
9:00 AM RECONOCIMIENTO AL Dr. Rubén Gerardo Barrera Pérez
9:40 AM 6NE Analisis numérico de una nano-estructura Garcia-Ramirez, M. A., Gonzalez-Reynoso, O, Centro Universitario de Ciencias
semiconductora para aplicaciones bio-médicas, Martinez-Angeles, W. L., Vargas-Rodriguez, E., Exactas e Ingenierias, Depto. de
la cual co-integra NEMS con tecnologia MOS Guzman-Chavez, A.D.y Bello-Jiménez, M. A Electronica, UdG
10:00 AM TNE Ultranarrow heterojunctions of armchair Francisco Sanchez-Ochoa, G. Canto, Gregorio Instituto de Fisica, UNAM
graphene nanoribbons as resonant-tunnelling H. Cocoletzi y Michael Springborg
devices
10:20 AM 8NE Biosintesis de nanobarras de hematita a partir J. Ledn-Flores, M. Martinez Mondragon, Instituto de Fisica, UNAM
de la planta de savila “Aloe ciliaris”. Roberto Henandez Reyes, J. Barreto Renteria,
S. Tehuacanero, J. A. Arenas Alatorre
10:40 AM 9NE Adsorcion de nucleobases de ADN/ARN en Kevin J. Garcia, Jose E. Santana, Maria . Instituto Politécnico Nacional,
nanoalambres de silicio Iturrios, Margarita C. Criséstomo, Alejandro ESIME-Culhuacan
Trejo, and Alvaro Miranda
11:00 AM 10NE Propiedades electrénicas de nanoalambres J.AM. Banda, M. Crissotomo, F. Salazar, L. A. Instituto Politécnico Nacional,
[001] de Ge con Li superficial Pérez y M.C. Irisson ESIME-Culhuacén
11:20-11:40 AM RECESO
11:40a. m. 10SB Localizacion de excitones por patrones de Isaac Soltero, Francisco Mireles y David A. Centro de Nanocienciasy
moiré en heterobicapas de dicalcogenuros de Rufz-Tijerina Nanotecnologia, UNAM
metales de transicion
12:00 p. m. 11SB Estudio de propiedades estructuralesy Gerardo Alejandro Montano Gonzaélez, Raul Universidad Autbnoma de Nuevo
eléctricas del Telurio (3D) y Telureno (2D) Mauricio Torres Rojas, David Armando Ledn, Facultad de Ciencias Fisico
Contreras Solorio, Agustin Enciso Mufioz Matematicas
12:20 p. m. 12SB Optica electronica de gradiente de indice en Emmanuel Paredes Rocha, Yonatan Betancur Instituto de Ciencias Fisicas,
uniones pn de grafeno Ocampo, Nikodem Szpak y Thomas Universidad Nacional Auténoma
Stregmann de México
12:40 p. m. 13SB Transporte electronico en pocas capas de Armando Q. Arciniega-Gutiérrez, Thomas Facultad de Ciencias, Universidad
fosforeno Stegmann Nacional Autbnoma de México
01:00 p. m. 14SB Transporte cuantico y termoelectricidad en R. Rodriguez-Gonzalez, L. M. Gaggero-Sagery . Unidad Académica de Ciencia 'y
estructuras complejas de grafeno Rodriguez Vargas Tecnologia de la Luz y la Materia,
UAZ
1:20-4:00 PM RECESO
04:00 p. m. 2SA Difusién de humedad en sélidos con David Rodriguez Ferndndez, Jesus E. Departamento de Fisica,
geometrias planasy esféricas: Casos de Hernandez Ruiz y Williams Morales Gonzalez Universidad Central "Marta
coeficientes de difusion constante y Abreu"de Las Villas, Cuba
dependiente de la concentracion
04:20 p. m. 13NE Implementacion de algoritmos de aprendizaje JesUs Andrés Arzola Flores y Ana Lilia Instituto de Fisica, Benemérita
automatico para la prediccion de la resonancia Gonzalez Ronquillo Universidad Autbnoma de Puebla
del plasmén superficial en nanocubos de oro
04:40 p. m. 16SB Reflectometria a 450 de hojuelas de MoS2 sobre Samantha Pérez-Diaz, Enrique Instituto de Fisica, Benemérita
sustrato Quiroga-Gonzalez y Felipe Pérez-Rodriguez Universidad Autonoma de Puebla
05:00 p. m. 1SA Characterization of the water transport in Ernesto Villar-Cocifia, Jesis Hernandez-Ruiz Departamento de Fisica,
concretes mixed with pozzolanic residues of and Raikol Ortega Universidad Central "Marta
bamboo (bamboo leaf ash): kinetic parameters Abreu"de Las Villas, Cuba
5:20-5:40 PM RECESO
05:40 p. m. 2SC Modificacion de las propiedades fisicas de E. Rincon, E. Rosendo, H. Pérez Ladréon de Posgrado en Dispositivos
Teluro de Cadmio aplicando rampas de Guevara, R. Romano, C. Morales, G. Garcia, A. Semiconductores, BUAP
potencia durante el depésito por medio de Coyopol and R. Galeazzi
erosion catodica
06:00 p. m. 3sC Efecto del tratamiento térmico sobre las A.Carranza, E. Rosendo, H. Pérez Ladron de Posgrado en Dispositivos
propiedades estructurales y eléctricas de Guevara, C. Morales, R. Romano, G. Garcia, A. Semiconductores, BUAP
peliculas de AZO depositadas por erosion Coyopol and R. Galeazzi
catédica
06:20 p. m. 1PP Surface structures of magnetostrictive Ricardo Ruvalcaba, Joseph P. Corbett, Centro de Nanocienciasy
D03-Fe3Ga(001) Andrada-Oana Mandru, Noboru Takeuchi, Nanotecnologfa, UNAM
Arthur R. Smith, Jonathan Guerrero-Sanchez
06:40 p. m. 2PP Efecto de la longitud de la cadena lateral y las M. A. Olea-Amezcua, J. E. Castellanos-Aguila, Universidad de Guanajuato,
propiedades Opticas de los liquidos idnicos H. Hernandez-Cocoletzi, E. Ferreira, M. Division de Ingenierias, Campus
N-etil-N, N, Ntrialquilamonio: un estudio Trejo-Duran, O. Olivares-Xometl, Natalya V. Irapuato-Salamanca
ab-initio Likhanova
07:00 p. m. 1SC Desarrollo de Dispositivos Semiconductores Miguel A. Dominguez, Sonia Ceron, Ovier Centro de Investigaciones en

para Electrénica Flexible

Obregon, Salvador Alcantara, Susana Soto
and Jose L. Sosa

Dispositivos Semiconductores,
Instituto de Ciencias, BUAP




MIERCOLES 5 de mayo de 2021

CLAVE TITULO AUTORES ADSCRIPCION
09:00 a. m. Conferencia Disociacion de excitones en dispositivos Dr. Fernando Sanchez Facultad de Quimica, UNAM
invitada fotovoltaicos orgénicos
09:40 a. m. 5PM Estudio de capas antirreflejantes de H. Hernandez-Florez, C. J. Diliegros-Godines y Instituto de Fisica, BUAP
metaestructuras para celdas solares F. PérezRodriguez
10:00 a. m. 6PM Estudio optico y estructural de las peliculas Frank Romo, Jorge A. Montes, Godofredo Universidad de Sonora,
delgadas de ZnO/Al203 depositadas por ALD Garciay Rafael Garcia Gutiérrez Departamento de Investigacion
en Fisica
10:20a. m. 7PM Mejoramiento de la transferencia de calor S. G. Castillo-Lépez, C. Villarreal , R. Instituto de Fisica, UNAM
radiativa de campo cercano mediante peliculas Esquivel-Sirventy G. Pirruccio
delgadas superconductoras
10:40 2. m. 8PM Tracking the sputtering deposition of J.G. Medrano, F. J. Flores-Ruiz, V. Instituto de Fisica, BUAP
oxygen-free Nb and Si thin films and formation Garcia-Vazquez, F. PérezRodriguez
of Nb/Si heterostructure
11:00 a. m. 9PM Efecto de nanoparticulas metélicas en la A. Rivera, O. Meza Instituto de Fisica, BUAP
emisién de tierras raras
11:20-11:40 AM RECESO
11:40a. m. 10PM Efecto Goos-Hanchen para modos D. Villegas, J. Arriaga, Z. Lazcano, R. Departamento de Fisica,
vibracionales acUsticos y 6pticos Pérez-Alvarez, F. de Ledn-Pérez Universidad Central "Marta
Abreu"de Las Villas, Cuba
12:00 p. m. 1ST Vortices de corriente en moléculas aromaticas Thomas Stegmann Instituto de Ciencias Fisicas,
de carbono UNAM
12:20 p. m. 2ST Nanoresonadores como polarizadores de valle Walter Ortiz y Thomas Stegmann Instituto de Investigacion en
Ciencias Basicas y Aplicadas
Universidad Nacional Auténoma
de México
12:40 p. m. 1AT Bombeo topoldgico de alto orden en una red Marco Antonio Diaz Villarreal, José Eduardo Facultad de Ciencias, UNAM
de Sierpinsky Barrios Vargas
01:00 p. m. 2AT Fases geométricas y entrelazamiento cuéntico Leonardo A. Navarro-Labastida y F. Rojas Centro de Nanocienciasy
en el modelo 1D Su-Schrieffer-Hegger Nanotecnologia, Departamento
Fisica Tedrica
1:20-4:00 PM RECESO
04:00 p. m. 1SS Algo sobre estados electrodinamicos no 0. A. Hernandez-Flores, C. E. Avila-Crisostomo, Universidad Auténoma Benito
estacionarios en superconductores tipo Il J. Gutiérrez-Gutiérrez, C. Romero-Salazar, R. Juarez de Oaxaca, Escuela de
CortesMaldonado Sistemas Biolégicos e Innovacion
Tecnologica.
04:20 p. m. 2SS EFECTO DEL NEODIMIO EN LAS PROPIEDADES T. E. Soto, Bertha O. Aguilar R, O. Navarro Unidad Morelia del Instituto de
DE LA DOBLE PEROVSKITA Investigaciones en Materiales,
Sr2-yNdyFel+xMol-xO6 (PARAY EN EL RANGO UNAM
0-0.4)
04:40 p. m. 3SS Dependencia en la temperatura del factor de Polito-Lucas, J.A., Gonzalez-Ronquillo, A.L., Instituto de Fisica, Benemérita
correccion de van der Pauw Garciavazquez, V. Universidad Auténoma de Puebla
05:00 p. m. 4SS Simulacion numérica del efecto del Raul Cortés Maldonado, Omar Augusto Tecnolégico Nacional de México,
apantallamiento magnético y del corte de lineas Hernéndez Flores y Carolina Romero Salazar IT de Apizaco, Departamento de
flujo en una muestra superconductora de Pbin Eléctrica-Electronica
5:20-5:40 PM RECESO
05:40 p. m. 1INE Propiedades electronicas y mecanicas de J.PA. Chavez Segura, J. Rebollo, . Salazar, A. Instituto Politécnico Nacional,
nanoalambres de Si con Liy Na sustitucional Trejo, y M.C. Irisson ESIME-Culhuacén
aplicado a baterfas recargables
06:00 p. m. 4NE Efectos del Na intersticial en las propiedades L. G. Arellano, F. Salazar, A. Miranda, A. Instituto Politécnico Nacional,
electrénicas de nanoalambres de Si pasivados Trejo-Bafios, L. A. Pérez, J. Nakamura and M. ESIME-Culhuacan
con H Cruz-lrisson
06:20 p. m. 14NE Aprendizaje supervisado y no supervisado para JesUs Andrés Arzola Flores y Ana Lilia Instituto de Fisica, BUAP

6:40 p.m.

la determinacién de las caracteristicas
morfoldgicas de nanocubos de plata

Gonzalez Ronquillo

Clausura







Mensaje de bienvenida

Es bien sabido que la fisica del estado sélido, es la disciplina de la Fisica que ha permitido
el gran desarrollo tecnologico que tenemos en la actualidad. La comunidad cientifica
mexicana desempefiando sus labores de investigacién en esta disciplina, es de las méas
activas y numerosa entre la comunidad de Fisicos en nuestro pais, y la calidad de la
generacion de conocimientos generada por estos cientificos es reconocida a nivel inter-
nacional. Es esta la novena reunion anual de la Divisién de Estado Sélido de la Sociedad
Mexicana de Fisica (DES-SMF) que se lleva a cabo desde la reactivacion de dicha division.

En esta edicién, la Division de Estado Sélido otorga un reconocimiento al Dr. Rubén
Gerardo Barrera y Pérez, del Instituto de Fisica de la Universidad Nacional Autbnoma de
México por su gran aportacion a la ciencia de nuestro pais, en particular a la Fisica de
Estado Sélido. jEnhorabuena Dr. Rubén Barreral.

Dadas las condiciones actuales que se vive en nuestro pais por la pandemia COVID-19
debido al virus SARS-COV-2, en esta ocasion las actividades de la novena reunion de
Division de Estado Sélido, se llevarédn a cabo en linea, teniendo como sede responsable
el Instituto de Fisica de la Benemérita Universidad Autbnoma de Puebla. Esperamos que
mediante las presentaciones en linea, podamos intercambiar puntos de vista, esperamos
también que nuestras actividades de investigacion se enriquezcan y se puedan establecer
nuevas colaboraciones académicas que fortalezcan la comunidad cientifica de la Division.

De antemano agradezco el esfuerzo y entusiasmo de cada uno de los participantes en la
presente reunion.

Dr. J JesUs Arriaga Rodriguez
Presidente de la DES-SMF 2021-2023
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Metamateriales piezoelectromagnéticos
F. Pérez-Rodriguez'*, A. Konovalenko' y N.M. Makarov?

Lnstituto de Fisica, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Puebla, Pue., México.
2 Instituto de Ciencias, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Puebla, Pue., México.
*Autor de correspondencia: fperez@ifuap.buap.mx

Palabras clave: Metamateriales, cristales electromagnetoelasticos

En la platica se revisara la teoria de homogeneizacién no-local para cristales electromagnetoelasticos en los cuales las ondas elésticas y elec-
tromagnéticas se acoplan mediante los efectos piezoeléctrico y/o piezomagnético. La teoria es Util para el estudio de la relacion de dispersion
de los modos de cristales electromagnetoelasticos homogeneizados. Ademaés, la teoria permite calcular los parémetros efectivos para cada
modo, a saber, la densidad de masa efectiva, el tensor de flexibilidad efectivo, asi como la permeabilidad y la permitivdad electromagneto-
elasticas efectivas. La respuesta efectiva del cristal piezoelectromagnético homogeneizado (es decir, el metamaterial piezoelectromagnético)
es no-local debido a que los elementos de todos los tensores de la respuesta electromagnetoeldstica efectivos dependen tanto del vector de
onda de Bloch como de la frecuencia. Con base en esta teoria de homogeneizacion, la estructura de bandas foténicas-fondnicas de cristales
piezoelectromagnéticos se ha podido describir incluso mas alla del limite de grandes longitudes de onda, donde los efectos no-locales
son importantes. La aplicacién de la teoria de homogeneizacion se ilustra con el analisis de las estructuras de bandas y de los parametros
efectivos para superredes formadas por bicapas piezoléctrico-semiconductor, piezomagnético-semiconductor, y piezoelectromagnéticas.

Agradecimientos
Se agradece el apoyo del Instituto de Fisica de la BUAP y de CONACyYT.
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Disociacion de excitones en dispositivos fotovoltaicos organicos
Fernando Sanchez!?, Carlos Amador-Bedolla?, Vicenta Sanchez? y Chumin Wang'*

Hnstituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México
2Departamento de Fisicay Quimica Tedrica, Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México
3Departamento de Fisica, Facultad de Ciencias, Universidad Nacional Auténoma de México
* Autor de correspondencia: chumin@unam.mx

Palabras clave: Modelo de Hubbard; Eficiencia cuantica; Renormalizacion en espacio real

La luz solar tiene el potencial de resolver los problemas energéticos actuales y futuros de la sociedad moderna, dado que en una hora la
tierra recibe del sol la suficiente energia para satisfacer lo que la humanidad necesita en un afio [1]. La flexibilidad mecénica, transparencia
Optica, reducido pesoy bajo costo de las celdas solares orgénicas han motivado una intensa investigacion en los Gltimos afios [2]. Su limitada
eficiencia de conversion energética actual en comparacién con la de celdas inorgénicas, se debe al escaso conocimiento del mecanismo de
disociacién excitonica en su compleja estructura molecular.

vy Donor-Acceptor
@ interface E=g-At
S !
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Fig. 1: (Panel sup.) Esquema de una celda solar orgénica y en la amplificacion se muestran los niveles energéticos (HOMO, LUMO) de las
moléculas donadoras y aceptoras, asi como los canales de escape para electrones (circulos verdes) y huecos (circulos rosados). (Panel inf.
der.) Red cuadrada de excitones obtenida del modelo de Hubbard atractivo. (Panel inf. izq.) Eficiencia cuéntica interna (IQE) tedrica (lineas
azules) comparada con los datos experimentales (puntos rojos) obtenidos tres tipos de celdas solares orgénicas.

En este trabajo estudiamos la difusion, disociacion y recombinacion de los pares electron-hueco, conocido como excitones, fotogenera-
dos en celdas solares orgénicas, asi como sus efectos en la eficiencia cuantica interna (IQE) y en la corriente de corto circuito (Jsc). Para ello,
partimos de un hamiltoniano de Hubbard que incluye la interaccion coulombiana entre electron y hueco tanto local (U) como no locales
(V, W) alrededor de las fotoceldas moleculares, las cuales estan conectadas a dos largas cadenas para las difusiones tanto de los electrones
como de los huecos [3]. Los estados excitonicos pueden organizarse como una red cuadrada (ver Panel inf. der. de la Fig. 1), donde se aplica
el método de canales independientes en combinacién con la renormalizacién en espacio real [4].

Los resultados obtenidos muestran un incremento de IQE derivado de un desdoblamiento de la banda excitonica, cuando se introduce
una diferencia de energia entre las moléculas donadoras y aceptoras [5]. Asimismo, el estudio de multifotoceldas moleculares revela una
6ptima distancia entre fotoceldas para alcanzar la méxima IQE, en concordancia con los resultados experimentales [6]. Finalmente, los
resultados tedricos de IQE y Jsc tienen una muy buena coincidencia con los datos experimentales obtenidos de tres tipos de dispositivos
fotovoltaicos organicos, cuyo grado de polimerizacién puede determinarse a través del presente estudio [7].
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Modelado del almacenamiento de hidrogeno en monocapa de GeC decorada con Cu, Ag y Au
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Palabras clave: Carburo de Germanio, Almacenamiento de hidrégeno, Metales de transicién

Actualmente, las fuentes de energia son un tema importante para la humanidad, debido a la preocupacién por el agotamiento de los
combustibles fésiles y la contaminacion ambiental. El uso del hidrégeno como fuente de energia es una solucion, siendo un combustible
renovable, limpio, abundante y no toxico [1,2]. Los materiales 2D son muy prometedores como medio de almacenamiento de hidrbégeno,
debido a su gran superficie por unidad de volumen [3-7]. En este trabajo, se lleva a cabo un estudio basado en la teoria de los funcionales
de la densidad para explorar la fisisorcién de H2 en la monocapa de carburo de germanio (GeC-ML) decorada con metales de transicion (TM)
(Cu, Ag y Au). Los resultados de la energia de adsorcion muestran que los atomos metalicos de Au'y Cu prefieren ser quimisorbidos en el
atomo de carbono, mientras que Ag se adsorbe sobre el enlace Ge-C. Todos crean estados con espin polarizado dentro de la banda prohibida
de GeC. Las moléculas de H2 interactlian fuertemente con el metal, y surge un alargamiento de la distancia H — H. Las bajas energias de
transferencia y adsorcion de carga indican fisisorcion de H2 al metal, y la interaccion se produce principalmente entre la densidad de carga
en el enlace H-Hy el metal cargado positivamente. En el caso de Ag decorado en GeC-ML, se encontrd la méxima capacidad de adsorcion de
siete moléculas de hidrégeno. Se espera que este trabajo sirva de base y aliente el estudio tedrico y experimental de la monocapa de GeCy
materiales 2D relacionados para el almacenamiento de energia.
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Rendimiento termoeléctrico mejorado en bicapa de grafeno por las resonancias Fano e hibridas
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Las resonancias Fano e hibridas son un efecto exético que se presenta en la bicapa de grafeno[1,2,3], las primeras se deben a la superposicion
de ondas propagantes y ondas evanescentes-divergentes, mientras que las segundas se deben al acoplamiento entre resonancias Fano y es-
tados resonantes en sistemas de dos 0 mas barreras. Ambas resonancias presentan un perfil especial que es sensible al angulo de incidencia
y que sélo ocurre a angulos cercanos a la incidencia normal [1,2]. Su huella es identificable en las propiedades de transporte de superredes
basadas en bicapa de grafeno [1], esto abre la posibilidad de analizar si las resonancias Fano e hibridas pueden o no mejorar el rendimiento
termoeléctrico en tales sistemas. En el presente trabajo presentamos las propiedades de transporte y termoeléctricas en sistemas de unay
dos barreras basados en bicapa de grafeno y analizamos si las resonancias Fano e hibridas mejoran las propiedades termoeléctricas de la
bicapa de grafeno. Haremos uso de una metodologia basada en los formalismos de Landauer-Bltikker, de Sturm-Liouville y la matriz hibrida
[1,4,5].
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Almacenamiento de hidrégeno en SiGe pristino y BSiGe decorados con metales
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En los Ultimos afios, el hidrégeno ha despertado un gran interés en ser usado como combustible limpio debido a las propiedades que posee,
sin embargo, el almacenamiento de este sigue siendo un tema de estudio. En este trabajo fueron estudiados dos escenarios para mejorar la
capacidad de almacenamiento de Hy en una monocapa de SiGe mediante célculos a primeros principios, empleando la teoria del funcional
de la densidad. El primer escenario consiste en decorar con un atomo de Li, Sc o Ti la monocapa de siligeno pristina (SiGe) y el segundo
en decorar la monocapa dopada con un atomo de B (BSiGe) con los mismos metales. Los resultados obtenidos indican que se pueden
adsorber un méximo de 3Hs, 5Hs v 4Hs para los casos decorados con Li, Scy Ti respectivamente en la monocapa SiGe y hasta 4H2, 5Hy vy
4Hsq en los casos de la monocapa BSiGe, esto denota un aumento en la capacidad de adsorcion en el caso de BSiGe-Li. Sin embargo, no hay
diferencia para los casos decorados con Scy Ti. Estos resultados indican que el siligeno dopado con B, puedes ser usado como medio de

almacenamiento de hidrogeno [1,2].

Fig. 1: Maximas capacidadesy densidades de carga para a) SiGe-Li, b) SiGe-Sc, ¢) SiGe-Ti, d) BSiGe-Li, e) BSiGe-Sc y f) BSiGe-Ti.
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Irradiacién de bicapas de grafeno
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En este trabajo se exploran nuevas fases electronicas en una bicapa de grafeno desencadenadas por la rotacion relativa de dos capas (Fig.
1). Se calculé la estructura de bandas y la densidad de estados resolviendo un Hamiltoniano continuo de bajas energias [1] para la bicapa
rotada. Ademas, para enriquecer las propiedades del material, se afiadié al sistema la interaccion con iluminacion laser empleando la teoria
Floguet [2], como se realizd anteriormente para la monocapa de grafeno [3].

® K points (layer 1)
@ K points (layer 2)

Fig. 1: Geometria en el espacio de momentos para la bicapa de grafeno rotada. (Naranjay azul) Primera zona de Brillouin de cada capa
rotada. (Verde) Primera zona de Brillouin de la bicapa rotada.
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El apilamiento de capas en un material se ha estudiado en el caso periddico con el grafeno, siliceno y germaneno, donde surgen nuevas
caracteristicas distintas a las de una sola capa [1]. En este trabajo, estudiamos el comportamiento espectral desde la aproximacion del Ha-
miltoniano de amarre fuerte de dos cadenas de Fibonacci paralelas, con un parametro de salto t entre ambas cadenas, y con la posibilidad

de experimentar una dislocacion de arista. Cuando t=0, reproducimos el caso de una cadena unidimensional, pero cuando t es distinto de
cero, se observan los efectos del acoplamiento en la densidad de estados total.
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El perdxido de hidrogeno (HoO2)es generado como subproducto de reacciones quimicas en el cuerpo humano. Su determinacion es vital de-
bido a que se sugiere que éste esta involucrado en el funcionamiento celulary transduccién de sefiales, ademds de actuar como un marcador
de estrés oxidativo implicado en el diagnostico del envejecimiento asi como del cancer, trastornos cardiovasculares y neurodegenerativos [1,
2]. Para el propésito de cuantificar dicha reaccion, materiales tales como disulfuro de molibdeno (MoSs) han ganado interés recientemente,
ya que muestran caracteristicas que lo hacen de gran interés para el desarrollo de sensores, estas propiedades incluyen transparencia 6ptica,
fotoluminiscencia, répida capacidad de extincion, estabilidad acuosa, etc. Dichas propiedades pueden ser modificadas en funcion a su
tamafio y forma, con el fin de evaluar reacciones bioquimicas de interés, por lo que en este trabajo se pretende disefiary simular un sensor
que nos permita medir las perturbaciones de voltaje-corriente que se generan por la actividad electrocatalitica de las nanoparticulas de
MoSs hacia la reduccién de MoSs. El biosensor estd formado por una heteroesctructura conformada de silicio, didxido de silicio, una capa de
MoS, y dos electrodos de oro que sujetaran la plataforma de deteccion. La operacién del dispositivo se basa en la actividad electrocalitica
que adquiere el detector al modificar su banda electronica con base en el nimero de capas atémicas, conjuntamente la utilizacion del MoSs
en su forma bidimensional dard como resultado un sensor de alta selectividad y bajo consumo de potencia ya que la relacion superficie
volumen promovera la interaccion de las moléculas del detector y el analito [3, 4].
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Uniones pnp de fosforeno como guias de ondas perfectas
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Palabras clave: fosforeno, guia de ondas..

Elflujo de corriente de electrones es considerado en las uniones pnp de fosforeno. En las paredes del canal, se produce reflexiones totalmente
omnidireccionales, llamado anti-sUper tunelamiento de Klein. Este efecto que es debido al bloqueo del pseudo-espin, difiere de la reflexion
totalinterna, que es causada por regiones energéticamente prohibidas. El anti-stper tunelamiento de Klein confina los electrones dentro de
la unién, para asi obtener una guia de ondas de electrones perfecta. Calculamos el flujo de corriente con el método de las funciones de Green
fuera del equilibrio, y observamos que los haces de electrones se propagan a través de la guia como los haces de luz en una fibra optica.
La guia perfecta funciona para todos los dngulos de incidencia debido a que la reflexion total no depende de la existencia de un angulo
critico. En las regiones de baja energia y en uniones estrechas, encontramos modos inducidos en la guia de ondas. Este dispositivo opera sin
pérdidas para una orientacion especifica de la union con respecto a la red cristalina. En orientaciones arbitrarias pueden presentarsen fugas
de corriente, pero disminuyen notoriamente con dngulos de incidencia rasantes y para estados electronicos en la region de baja energia.
Estructuras formadas por multiples guias dividen y dirigen el flujo electrénico eficientemente en el fosforeno. Las guias de ondas perfectas
pueden no solo tener aplicaciones en la nanoelectrénica, sino también en la tecnologia de la informacion cuéntica.
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Fig. 1: Guia de ondas de electrones en el fosforeno y los tres primeros modos guiados inducidos en el canal.
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origin of at-bands at magic angles
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The chiral Hamiltonian for twisted graphene bilayers is written as a 2x2 matrix operator by a renormalization of the Hamiltonian that takes
into account the particle-hole symmetry. This results in an effective Hamiltonian with an average field plus and effective non-Abelian gauge
potential. The action of the proposed renormalization maps the zero-mode region into the ground state. Modes near zero energy have an
antibonding nature in a triangular lattice. This leads to a phase-frustration effect associated with massive degeneration, and makes at-bands
modes similar to confined modes observed in other bipartite lattices. Suprisingly, the proposed Hamiltonian renormalization suggests that
at-bands at magic angles are akin to floppy-mode bands in flexible crystals or glasses, making an unexpected connection between rigidity
topological theory and magic angle twisted two-dimensional heterostructures physics.
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Estudio de la disociacion de 02 sobre monocapas de SnC decoradas con Au
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En este trabajo se estudia la interacciéon entre la molécula de oxigeno, 02,y monocapas de carburo de estafio pristinas (2DSnC) y monocapas
de carburo de estafio decoradas con Au (Au-2DSnC) por medio de célculos DFT utilizando el cddigo de SIESTA. Los resultados muestran que
02 se adsorbe en 2DSnC con una energia de 0.95 eV. La molécula 02 forma enlaces O-Cy O-Sn, sin embargo, al estudiar la interaccién entre 02
y Au-2DSnC, ocurre una disociacién espontanea de la molécula de oxigeno con una energia de 1.84 eV. La configuracién final después de la in-
teraccion indica que los atomos de oxigeno forman enlaces con los estafios mas cercanos compartiendo un enlace con el Au (ver Figura 1) [1].

Fig. 1: a) Configuracion final de la adsorcién de 02 sobre 2DSnC, b) disociacién de O2 sobre Au-2DSnC. Las esferas negras, grises, amarillas
y rojas representan al carbono, estafio, oro y oxigeno, respectivamente.
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Localizacién de excitones por patrones de moiré en heterobicapas de dicalcogenuros de metales de
transicion

Isaac Soltero':>*, Francisco Mireles' y David A. Ruiz-Tijerina', 3

LUniversidad Nacional Autbnoma de México, Centro de Nanociencias y Nanotecnologfa, Departamento de Fisica, Apdo. Postal 14, 22800
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3Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Fisica, Apdo. Postal 20-364, Ciudad de México 01000, México
*Autor de correspondencia: isochoa98@gmail. com

Palabras clave: excitones, patrones de moiré

Se presentan resultados tedricos del espectro de energia y propiedades 6pticas de excitones intercapa localizados por potenciales de moiré
en heterobicapas de dicalcogenuros de metales de transicion. Se explotd la separacion de escalas asociada al movimiento relativo v al
movimiento del centro de masa para resolver numéricamente el sistema electron-hueco en interaccion localizado por un potencial trigonal.
Se presenta el espectro de energia de excitones localizados para distintos pares de materiales y se clasifican de acuerdo de acuerdo a las
representaciones irreducibles del grupo C3v del potencial. Se obtuvieron reglas de seleccién para el acoplamiento entre estados mediante
una perturbacion que se transforma de acuerdo a una de las representaciones del grupo. Se encontrd que la respuesta 6ptica de los excitones
intercapa localizados por el potencial de moiré es dominada por los estados de la representacién irreducible doblemente degenerada E [1].
Se presenta una estimacion del espectro de absorcion debido a estos estados.
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ESTUDIO DE PROPIEDADES ESTRUCTURALES Y ELECTRONICAS DEL TELURIO (3D) y TELURENO (2D)

Gerardo Alejandro Montano Gonzalez'*, Raiil Mauricio Torres Rojas?, David Armando Contreras Solorio® y Agustin
Enciso Muiioz’
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Palabras clave: Telurio, Telureno, Materiales 2D, DFT

El telurio tridimensional, es un material altamente anisotropico que consiste en cadenas helicoidales de dtomos con enlaces covalentes,
estas cadenas se entrelazan a través de enlaces de van der Walls. Tiene propiedades muy interesantes como fotoconductividad, piezoelectri-
cidad, termoelectricidad, etc. Con multiples aplicaciones en dispositivos electronicos.

Los materiales 2D prometen ser la clave para la nueva revolucion tecnoldgica, por su gran nimero de posibles aplicaciones novedosas
debida a sus propiedades Unicas. El telureno, fase bidimensional del telurio, fue sintetizado en el 2017 por investigadores de la universidad de
Purdue [1]. Posee una estructura que permite una alta absorcién optica, gran estabilidad en el medio ambiente, asi como gran capacidad de
transporte de energia. Tiene prometedoras aplicaciones en transistores de efecto campo, fotodetectores, sensores quimicos, celdas solares,
entre otras. Este material en sus diferentes alétropos ha mostrado un aumento de la brecha de energia desde 0.15eV en 3D-Te hasta 0.7eV
ena-Teyl.2eVen p-Te.

En este trabajo, haciendo uso de la teorfa funcional de la densidad (DFT) asi como del codigo Wien2k, calculamos las propiedades
estructurales y electronicas del telurio 3D (3D-Te) y de las dos fases mas estables del telureno (2D-Te), la a-Te y 5-Te..
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Optica electronica de gradiente de indice en uniones pn de grafeno
Emmanuel Paredes Rocha'*, Yonatan Betancur Ocampo', Nikodem Szpak’ y Thomas Stegmann'

Linstituto de Ciencias Fisicas, Universidad Nacional Auténoma de México, Cuernavaca, México 2Facultad de Fisica, Universidad
Duisburg-Essen, Duisburg, Alemania *Autor de correspondencia: eparedes@icf.unam.mx

Palabras clave: Optica electronica, Uniones pn de grafeno, dispositivos nanoelectrénicos.

Investigamos el transporte electrénico en uniones pn suaves de grafeno, generadas por potenciales electrostaticos que varian gradualmente.
Los patrones de flujo de corriente coherente calculados numéricamente pueden ser entendidos en gran medida en términos de trayectorias
semiclésicas, equivalentes a las obtenidas para haces de luz en medios con un indice de gradiente que cambia gradualmente. En las unio-
nes suaves, emergen regiones energéticamente prohibidas, las cuales incrementan la reflexién y pueden generar patrones de interferencia
pronunciados, por ejemplo, modos de galeria susurrante. Los dispositivos investigados no sélo demuestran la factibilidad de la 6ptica elec-
trénica de gradiente de indice en uniones pn de grafeno, como es el caso de las lentes de Luneburg y Maxwell (fig. 1), sino que pueden tener
distintas aplicaciones tecnoldgicas, como por ejemplo divisores de haz, focalizadores o guias de onda. Las trayectorias semiclésicas ofrecen
una eficiente herramienta para estimar el camino del flujo de corriente en estos dispositivos de la nanoelectronica.
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Fig. 1: Flujo de corriente en una lente de Luneburg (izquierda) y ojo de pescado de Maxwell (derecha) hecha en grafeno. El correspondiente
indice de refraccion gradual y sus trayectorias semiclasicas son mostradas para cada lente.
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Transporte electronico en pocas capas de fosforeno
Armando Q. Arciniega-Gutiérrez'*, Thomas Stegmann’

LFacultad de Ciencias, Universidad Nacional Auténoma de México, Ciudad de México, México 2Instituto de Ciencias Fisicas, Universidad
Nacional Autbnoma de México, Cuernavaca, México *Autor de correspondencia: armandoarciniega@ciencias.unam.mx

Palabras clave: Fosforeno, transporte, tunelaje Klein.

El Fosforeno es un material bidimensional con una estructura hexagonal muy parecida a la del grafeno aunque el Fosforeno presenta un
escalonamiento entre algunos de sus dtomos. A partir del estudio realizado en [1] para una sola capa de Fosforeno se ha continuado el
estudio para un nimero de capas superior. Debido a la alta anisotropia de las bandas de energia de este material los electrones a través del
Fosforeno tienen diferentes comportamientos los cuales se han estudiado para varias capas. Ademas de esto se ha agregado un dopaje al
Fosforeno y se ha estudiado el transporte electrénico. Se ha observado que en varias capas de Fosforeno el efecto de tunejale Anti-Super-
Klein se mantiene presente. Este efecto consiste en una reflexion total y omnidireccional de electrones en presencia de un dopaje PN.

0 20 40 80 20 100 o 20 40 B0 80 100 0 20 40 60 80 100
¥a) Xa] a]

Fig. 1: Densidad de corriente a través de una cinta triple de Fosforeno. Se observa el efecto de tunelaje Anti-Super-Klein.
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Transporte cudntico y termoelectricidad en estructuras complejas de grafeno
R. Rodriguez-Gonzalez'*, L. M. Gaggero-Sager’ y I. Rodriguez-Vargas'
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Palabras clave: Transporte auto-similar, Termoelectricidad, Estructura complejas, Campo magnético, Reglas de escala.

Los efectos del campo magnético han sido fundamentales para revelar varios fendmenos exoticos en materiales 2D tales como el efecto
Klein, la mariposa de Hofstadter, la refraccién negativa y los fermiones Brown-Zak por mencionar algunos. En este trabajo mostramos que
el grafeno exhibe un transporte auto-similar una vez que el material es nanoestructurado con un campo magnético de manera comple-
ja. En concreto, las barreras magnéticas se distribuyen de acuerdo con las reglas del conjunto Cantor. Las propiedades de transmision,
transporte y termoeléctricas se calculan con el método de la matriz de transferencia, el formalismo de Landauer-Blttiker y la formula de
Cluter-Mott, respectivamente. La auto-similaridad se refleja en los espectros de conductancia y el coeficiente de Seebeck para diferentes
parametros estructurales como lo es el nimero de generacion, la intensidad del campo magnético, la altura de la barrera y la longitud total
del sistema. Ademaés, se obtienen reglas de escala bien definidas, que describen bastante bien la escalabilidad entre patrones auto-similares.
También comparamos los patrones auto-similares de estructuras complejas magnéticas con los correspondientes a estructuras complejas
magneto-eléctricas, encontrando una mejor escalabilidad para las primeras. Es importante sefiarlar que hasta donde hemos corroborado,
la ruptura de la simetria asociada al campo magnético es primordial para obtener el transporte auto-similar. Por Gltimo, podermos decir
que las estructuras magnéticas complejas constituyen una excelente opcién para corroborar el fenémeno exético del transporte auto-similar.
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Efectos termoeléctricos en estructuras complejas de grafeno: electrones masivos y no masivos
R. Rodriguez-Gonzalez'*, L. M. Gaggero-Sager’ y I. Rodriguez-Vargas'
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Palabras clave: Termoelectricidad, Electrones masivos y no masivos, , Reglas de escala, Sustratos nanoestructurados.

Este trabajo tiene como objetivo estudiar la escalabilidad de las propiedades termoeléctricas y de transporte en estructuras complejas de
grafeno basadas en sustratos nanoestructurados que generan regiones masivas y sin masa debido a la ruptura de la simetria de la subred.
Los portadores de carga en este tipo de sistema de baja dimension son descritos por el hamiltoniano tipo Dirac. Este hamiltoniano implica
el carécter masivo de las particulas. La distribucién auto-similar de barreras y pozos esté dada por las reglas que dan origen al conjunto de
Cantor. Utilizamos el método de la matriz de transferencia, el formalismo de Landauer-Buttiker y la férmula de Cluter-Mott para calcular la
transmision, la conductanciay el coeficiente de Seebeck, respectivamente. Hemos propuesto ecuaciones de escala que a la vez se convierten
en una herramienta Util para reproducir aproximadamente los espectros auto-similares a diferentes escalas. En este contexto, se aplica una
derivacién numérica y analitica para la conductancia y el coeficiente de Seebeck, respectivamente. Ademas, se presenta una ecuacion de
escala general para cada propiedad fisica estudiada. Finalmente, podemos afirmar que las estructuras complejas formadas por la conjuncién
de regiones masivas y sin masa para la propagacion de portadores de carga son cruciales para tener una propiedad no convencional, en
materiales 2D, como la auto-semejanza, que se refleja de alguna manera en la conductanciay el coeficiente de Seebeck.
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Reflectometria a 45° de hojuelas de MoS, sobre sustrato
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Palabras clave: Materiales bidimensionales, reflectometria de 45 grados.

El primer material bidimensional que se logré aislar exitosamente en un laboratorio fue el Grafeno, abriéndose con este hecho la puerta a la
fisica de una nueva clase de materiales. El grafeno llamé particularmente la atencion debido a que su comportamiento en forma tridimensio-
nal (grafito) es muy distinto en comparacién al que se observa cuando se encuentra en forma bidimensional. Por esta razén, se han buscado
otros materiales bidimensionales con caracteristicas prometedoras. Entre ellos se encuentran los Dicalcogenuros de Metales en Transicion

(TMDs) que tienen 3 capas atémicas [1].

En este trabajo hemos calculado espectros épticos de MoS2 bidimensional sobre sustrato. Especificamente se calcularon espectros de
la reflectometria a 45° dados por la diferencia de la reflectividad para polarizacién p menos el cuadrado de la reflectividad para polarizacion

saun angulo de incidencia de 45 grados, es decir,

Ays = R, — R?

Estos espectros proporcionan informacién sobre la funcion dieléctrica de [dminas ultra delgadas sobre sustrato, ya que exhiben picos
asociados a resonancias en la permitividad transversal, asi como minimos debidos a resonancias en la funcién de pérdidas de energia, o sea,
a ceros de la componente longitudinal de la permitividad [2]. Con fines comparativos, se presentan los espectros de la reflectometria de 45
grados de una ldmina bidimensional compuesta de multiples hojuelas de MoS2 inmersas en una matriz de aire, con una fraccion de llenado
de f=0.3. En el calculo de estos espectros se aplico el modelo de medio efectivo de Maxwell-Garnett [3]. Los espectros obtenidos se comparan

en la figura 1.

ofeV] w[eV]

Fig. 1: Comparacién entre los espectros para una [dmina homogénea de MoSs y otra con una fraccion f = 0.3 de MoS, en aire.
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Adsorcion de urea en nanoalambres de silicio decorados para un potencial diagnostico de uremia
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Palabras clave: Urea, Uremia, Sensor, Nanoalambre de Si

Las altas concentraciones de urea en el cuerpo humano podrian ser un indicativo de uremia, que es un sintoma de un fallo en los rifiones.
En este trabajo, investigamos el efecto de la adsorcién de urea en nanoalambres de silicio decorados con Ag, Au'y Cu (SiNW). Consideramos
SiNWs crecidos a lo largo de la direccién [100] con superficies expuestas (110) y pasivados con hidrégeno [1, 2]. Para los SINW decorados
con un metal, un dtomo de pasivacion de H en la superficie de SINW se reemplaza por un atomo de Au, Ag o Cu, que se usa como sitio
de adsorcion para la molécula de urea. Los resultados muestran que los SINW metalizados son capaces de adsorber la molécula de urea,
teniendo la energia de adsorcién més alta para el caso de Cu, seguido de los casos de Ag 'y Au. La adsorcion de urea en el SiNW decorado
con metal modifica los estados electrénicos dentro de las bandas de valencia y conduccién, esta hibridacion confirma que la molécula de
urea es adsorbida por el SINW metalizado. Ademés, un cambio notable en la funcion trabajo de los sistemas, provocado por la adsorcion de
urea, podria permitir la deteccién de la molécula. Estas nanoestructuras podrian usarse para la captura y deteccién de urea, lo que podria
conducir a un posible dispositivo electrénico para el diagndstico de uremia. [3]
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Fig. 1: a) Seccion transversal Seccion transversal de un SINW hidrogenado con un DB, y configuraciones mas estables de urea adsorbidas
en SINW pristinos y metalizados con c) Au, d) Agy f) Cu. Energia de adsorcién (E,), distancia de enlace (8) y transferencia de carga (AQ) de
los sistemas estudiados.
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OBTENCION DE GRAFENO MULTICAPA A PARTIR DE SUBPRODUCTOS DE NANOTUBOS DE CARBONO
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LUnidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México, Antigua Carretera a Patzcuaro
No. 8701, Col. Ex Haciendade San José de la Huerta, 58190, Morelia, Michoacan, México
*Autor de correspondencia: granadosmartinezfg@gmail.com

Palabras clave: Nanoestructuras, Difraccién de Rayos X

Han pasado varios afios desde que surgié un gran interés por investigar las nanoestructuras de carbono, comenzando por la sintesis de los
fulerenos, siguiendo los nanotubos de carbono y la exfoliacién del grafeno [1-3]. Conforme se adentrd en su investigacion, se concibieron
maneras de aprovechar las propiedades Unicas en distintas aplicaciones. En la actualidad, para promover su uso, se busca el escalamiento
de los procesos de produccion, con lo cual surgen distintas problematicas referentes al uso de solventes, precursores toxicos, procesos de
multiples pasos que aumentan el precio base de produccion y también se tienen que considerar los subproductos que se generan durante la
sintesis. Hay distintos planteamientos para solucionar estos problemas, que estén enfocados en alguna de las distintas etapas mencionadas
anteriormente como el que abordé Ding et al. [4]. En la presente investigacion se sintetizaron nanotubos de carbono y se utilizaron los sub-
productos formados en la sintesis para posteriormente obtener estructuras de grafeno y éxido de grafeno. El método a seguir fue utilizando
perdxido de benzoilo y peréxido de hidrogeno con diferentes concentraciones. Se hicieron distintos tratamientos a los subproductos de
carbono. Las estructuras inicialmente contaban con una estructura cristalina bien definida en el plano 002, referente a las hojas de grafeno
apiladas, de acuerdo a la Difraccién de Rayos X. Después de realizar los procedimientos se comenzaron a notar dos comportamientos, por
un lado, una disminucién en la intensidad de la sefial del plano previamente mencionadoy, por otro lado, un corrimiento de 12° en la sefial
26, que nos indica un aumento en el distanciamiento interplanar. A través de esta metodologia, utilizando solventes de baja toxicidad, se
ha comenzado a lograr el objetivo de descapamiento y formacion de grafeno multicapa. En esta etapa de la investigacién se continuaran
variando las condiciones con la finalidad de lograr obtener grafeno con el menor niimero de capas posibles para su posterior utilizacion.
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Efectos del litio en las propiedades electronicas del Ge poroso como material anodico para baterias
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Recientemente, la necesidad de mejorar el almacenamiento de energia ha llevado al desarrollo de baterias de litio con materiales porosos
como electrodos. El germanio poroso (pGe) se ha mostrado prometedor para el desarrollo de baterias de iones de litio de nueva genera-
ciéon debido a sus excelentes propiedades electrénicas y quimicas, sin embargo, el efecto del litio en sus propiedades no se ha estudiado
ampliamente [1]. En este trabajo, se estudio el efecto del Li superficial e intersticial sobre las propiedades electronicas de pGe utilizando un
esquema a primeros principios basado en la teoria del funcional de la densidad. Las estructuras porosas se modelaron eliminando columnas
de dtomos en la direccién [001] y los enlaces sueltos de la superficie se pasivaron con dtomos de H y luego se reemplazaron con dtomos de
Li. Ademas, se analizé el efecto de un solo Li intersticial en el pGe. El estado de transicion y la barrera de difusion del Li en la estructura del
pGe se estudiaron utilizando un esquema QST (transito sincrénico cuadratico) [2].
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Efectos del Na intersticial en las propiedades electronicas de nanoalambres de Si pasivados con H
L. G. Arellano' %, F. Salazar'*, A. Miranda!, A. Trejo-Bafios', L. A. Pérez?, J. Nakamura® y M. Cruz-Irisson'

Linstituto Politécnico Nacional, ESIME-Culhuacdn, Av. Santa Ana 1000, 04440, Ciudad de México, México
2Instituto de Fisica, Universidad Nacional Auténoma de México, A. P. 20-364, 01000, Ciudad de México, México
3Department of Engineering Science, The University of Electro-Communications (UEC Tokyo), 1-5-1 Chofugaoka, Chofu, Tokyo 182-8585,
Japan
*Autor de correspondencia: fsalazarp@ipn.mx

Palabras clave: Nanoalambres de Silicio, Baterias de Sodio, Teoria del Funcional de la Densidad

A pesar de que los materiales para el disefio de baterias de litio (Li) se han estudiado extensamente [1-4], las alternativas como las baterias de
sodio (Na), cuyo funcionamiento es el mismo que el de las de Li, han adquirido un gran interés debido a la abundancia de Na en comparacion
con el Li. La investigacién de nuevos materiales anddicos para estas baterias de Na es alin escasa [5]. En este trabajo se presenta un estudio
tedrico de las propiedades electrénicas de un nanoalambre semiconductor de silicio, con un didmetro de 1.7 nm, pasivado con hidrégeno
(H-SiNW), crecido en la direccion cristalografica [001] y considerando entre 1y 12 d&tomos de Na intersticiales por celda unitaria. Los resultados
revelan que el efecto del Na en las propiedades electrénicas del nanoalambre es una transicion de semiconductor a metélico, incluso para
el caso de un solo dtomo de Na. La energia de formacion, aumenta como funcion de la concentracion de dtomos de Na, revelando una
pérdida de estabilidad energética debido a que los radios atomicos de los atomos de Na modifican fuertemente los enlaces Si-Si en el
nanoalambre. Por otro lado, el efecto de remover los dtomos de Na del nanoalambre es un H-SiINW semiconductor con un cambio estructural
para concentraciones de 10y 12 dtomos de Na y una brecha de energia menor a la del H-SiNW inicial. Estos resultados indican que se puede
obtener una transicion semiconductor-metal-semiconductor mediante la insercion / extraccion de atomos de Na en el H-SINW y que existe
una concentracion critica de Na para la cual la estructura del nanoalambre sufre cambios estructurales irreversibles. Estos resultados abren
la posibilidad de considerar los H-SiNW como potenciales materiales anddicos en baterfas recargables de sodio.
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Fig. 1: Vistas superior (izquierda) y lateral (derecha) del H-SINW. Las esferas amarillas, blancas y verdes representan los &tomos de Si, Hy Na,
respectivamente. Los niimeros en los dtomos de Na, indican la secuencia mediante la cual se insertaron en el nanoalambre.
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Nanoestructuras metalicas obtenidas por sintesis verde
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En este trabajo se incluyen resultados novedosos para la obtencion de nanoestructuras metélicas considerando diversos precursores vy
utilizando extractos de plantas como agente reductor. Se presenta una variedad de geometrias y morfologias nanoestructuradas, donde
en algunos casos los pardmetros estructurales pueden ser dependientes de los pardmetros de configuracion del método de sintesis. Los
resultados consideran la aplicacion de este tipo de métodos para la obtencién de nanoestructuras bimetalicas. El estudio de las propiedades
bpticas de absorciony propiedades vibracionales en la espectroscopia Raman son analizadas. Sonidentificadas las bandas de absorcionenel
espectro Uv-Vis asociadas a la presencia de la resonancia del plasmén de superficie. Asi como una identificacién en la region de amplificacion
de la espectroscopia Raman (efecto SERS) sobre moléculas de prueba.
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Analisis numérico de una nano-estructura semiconductora para aplicaciones bio-médicas, la cual
co-integra NEMS con tecnologia MOS
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A partir de que la tecnologia Metal-Oxido-Semiconductor (MOS) en uso llegd a su limite debido a problemas de escalamiento en la region
de tuneleo, la Ley de Moore dejé de ser referenciall]. Por esta razon, se inicid una migracién para buscar nuevos materiales que pudiesen
brindar caracteristicas similares a las del Si, pero con la ventaja de seguir con el escalamiento, velocidad de conmutacion, bajo consumo de
potencia, etc. Por esta razon y para dar paso a qué la nueva tecnologia madurara, se planted la co-integracion de dos tipos de tecnologia
disimilar como lo son los sistemas nano-electromecanicos (NEMS) con la tecnologia MOS. De esta manera surgieron las estructuras hibridas,
las cuales brindan caracteristicas superiores a las estructuras “normales”. En este trabajo se presenta un analisis numérico en el cual se realiza
la co-integracion de dichas tecnologias en una nano-estructura para aplicaciones bio-médicas.
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Ultranarrow heterojunctions of armchair graphene nanoribbons as resonant-tunnelling devices
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An investigation is performed on the electronic transport properties of armchair-graphene nanoribbon (AGNR) heterojunctions using spin-
polarized density functional theory calculations in combination with the non-equilibrium Green’s function formalism [1]. 9-AGNR and 5-AGNR
structures are used to form a single-well configuration by sandwiching a 5-AGNR between two 9-AGNRs. At the same time, these 9-AGNRs are
matched at the left and right to electrodes, 9 and 5 being the number of carbon dimers as width. First, we study the ground state properties,
and then we calculate the electron transport properties of this device as a function of the well width. We show the presence of electronic
tunnelling resonances between the barriers by delocalized electron density inside the well’s structure. This is corroborated by transmission
curves, localized densities of states (LDOS), current-vs-bias voltage results, and the trend of the resonances as a function of the well width.
This work shows that AGNR heterojunctions may be used as resonant-tunnelling devices for applications in nanoelectronics [2].
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Biosintesis de nanobarras de hematita a partir de la planta de savila “Aloe ciliaris”
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Se presenta la obtencion de nanobarras de hematita a partir de la planta de sabila “Aloe ciliaris” mediante un método de biosintesis con

un proceso térmico de 2 horas a 60°C. Las nanobarras se obsrvaron mediante TEM y la presencia de la fase hemtita se identific6 mediante
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Fig. 1: Imagenes de TEM: Se observa la presencia de nanobarras de aproximadamente 800 nanémetros de longitud y 40 nm de ancho.
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Adsorcion de nucleobases de ADN/ARN en nanoalambres de silicio
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Eltipo de plataforma de deteccién en un nanobiosensor juega un papel importante en la deteccion de secuencias de acidos nucleicos. Se ha
demostrado que el grafeno no tiene una banda prohibida intrinseca; por lo tanto, los nanoalambres semiconcutores son materiales deseables
para la deteccién electrénica de nucleobases. Se estudié la adsorcién de las nucleobases que componen el Acido Desoxirribonucleico
(ADN) y el Acido Ribonucleico (ARN) (adenina (A), citosina (C), guanina (G), timina (T) y uracilo (U)) en nanoalambres de silicio (SINW)
(ver la Figura 1) mediante la teoria del funcional de la densidad (DFT). Se consideraron nanoalambres de silicio crecidos a lo largo de
la direccién cristalogréfica [111] [1,2,3]. Se analizaron las energias de adsorcion entre el SINW y las nucleobases, las distancias de enlace,
transferencias de carga y densidades de carga. Las transferencias de carga entre el SINW y la nucleobase adsorbida se estimaron utilizando
un analisis de poblacion de Voronoi. Ademas, se analizaron las estructuras de bandas electronicas y las densidades de estados parciales.
Se estudiaron los posibles sitios de enlace disponibles para cada una de las nucleobases, para (A) tres atamos de nitrégeno, para (C) un
atomo de nitrégeno y un dtomo de oxigeno, para (G) dos dtomos de nitrégeno y un atomo de oxigeno, para (T) dos atomos de oxigeno y
para (U) dos dtomos de oxigeno. Los resultados muestran una gran interaccion entre el SINW y las nucleobases, el orden de las energias de
adsorcién es, en general, C>A>G>U>T. Ademas, las propiedades electronicas muestran que existe una gran interaccién entre las nucleobeses
y los nanoalambres, ya que presentan diferentes valores en las brechas de energia semiconductoras. Los resultados muestran que los SINW
pueden ser potencialmente usados para la deteccion de ADN y ARN.

Fig. 1: Seccién transversal del SINW, se muestran las moléculas adsorbidas: adenina (A), citosina (C), guanina (G), timina (T) y uracilo (U).
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Se necesita de una nueva generacion de baterias recargables con una mayor capacidad de almacenamiento, eficiencia y una vida Util que
permita su uso para el almacenamiento de energia a gran escala. Los nanoalambres de Germanio (Ge) presentan una alta capacidad tedrica
de carga y son atractivos para el desarrollo de dnodos en baterias [1]. En este trabajo se estudian las propiedades electrénicas de nano-
alambres de Ge pasivados con Hidrogeno (H) y crecidos en la direccion cristalogréfica [001] con diferentes didmetros. El sistema se modela
sustituyendo atomos de H por atomos de Litio (Li), de la nanoestructura [2]. El estudio se desarrolla usando la Teoria de la Funcional de la
Densidad (DFT), en la aproximacién de la densidad local (LDA) incorporado en el cédigo SIESTA. Los resultados indican que los nanoalambres
presentan el conocido efecto del confinamiento cuéntico, en donde la brecha de energia disminuye como funcion del diametro del nano-
alambre. Adicionalmente, se observa un caracter semiconductor y que la brecha de energia disminuye como funcién de la concentracion
de dtomos de Li. Particularmente, para el menor de los didmetros estudiados se determind la méaxima concentracion de atomos de Li que
la estructura puede tolerar antes de fracturarse, que es de seis Li por celda unitaria. Estos resultados ayudan a entender como se modifican
las propiedades electrénicas y los cambios estructurales que sufren los nanoalambres de Ge debido a la incorporacién de Li, abriendo la
posibilidad de incorporarlos como materiales anédicos para el desarrollo de una nueva generacion de baterias recargables de Li.

Referencias
[1] Kennedy T, Mullane E, Geaney H, Osiak M, O’Dwyer C, Ryan K M, Nano Lett. 14 716-23 (2014) [2] Gonzélez-Macias Armando, et al., Nano-
technology 29, 158 p. (2018)

Agradecimientos
Este trabajo es financiado por el proyecto multidisciplinario 2020-2091, 20210239 de la Secretaria de Investigacién y Posgrado del IPN. Los
calculos se realizaron en la supercomputadora Miztli de DGTIC-UNAM (proyectos LANCAD-UNAM-DGTIC-180y 381) y el Laboratorio Nacional
de Supercoémputo del Sureste de México de la BUAP.

Novena reunién anual de la Division de Estado Solido
de la Sociedad Mexicana de Fisica 2021.
Mayo 3 al 5,2021

34

|
|

o
[

f



mailto:jmorenob1200@alumno.ipn.mx

SMF

Sociedad Mexicana de Fisica

Division de Estado Sélido, SMF 2021
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Los nanoalambres de Silicio prometen el desarrollo de electrodos para baterfas recargables con una mayor capacidad de almacenamiento
de energia. En este trabajo se estudian las propiedades mecéanicas y electrénicas de nanoalambres de Silicio (Si) pasivados con Hidrégeno
(H), crecidos en la direccién cristalografica [111]. El modelo consiste en sustituir sistematicamente atomos de H por atomos de Litio (Li) y
Sodio (Na) en nanoalambres de Si con cuatro diametros diferentes. El estudio se realiza usando la teoria del funcional de la densidad (DFT)
en la aproximacion de la densidad local (LDA) incorporados en el codigo SIESTA. Los resultados indican que, a partir de la sustitucién de un
atomo de Lio de Na, la brecha de energia de los nanoalambres comienza a disminuir, manteniendo un comportamiento semiconductor para
todos los diametros estudiados [1]. El anélisis de la energia de formacién indica que los nanoalambres se hacen mas estables como funcién
de la concentracion de Li o Na. Los resultados de la energia de enlace indican que se forman enlaces Li-Si y Na-Si, este resultado se confirma
con el anélisis poblacional de carga cuyos resultados indican que los Li y Na ceden carga a los d&tomos de Si. Finalmente, los resultados del
maodulo de Young, indican que para todos los nanoalambres estudiados su valor es casi constante como funcion de la concentracién de Lio
Na pero menor al del Sien bulto en la direccion [111] que es de 185 GPa [2]. Cabe mencionar, que el valor del modulo de Young se incrementa
como funciéon del diametro del nanoalambre. Estos resultados muestran que los nanoalambres de Si podrian ser buenos candidatos para
incorporarlos como materiales anddicos en baterias recargables de Liy Na.
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Estudio tedrico de las propiedades electronicas de nanoalambres de Ge con Li
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Palabras clave: nanoalambres de Ge, baterias de Li, Propiedades electronicas, Teoria del funcional de la densidad

La creciente demanda de energfa, ha motivado el estudio de materiales para desarrollar baterfas recargables de litio (Li) con un mejor de-
sempefio en comparacién con las baterfas actuales. El Ge es un semiconductor que puede usarse como material anddico con una capacidad
de almacenamiento superior al de las baterias actuales [1]. En este trabajo se estudian las propiedades electrénicas de un nanoalambre de
germanio (Ge) pasivado con hidrégeno (H), crecido en la direccion cristalogréafica [110], donde algunos atomos de H se sustituyen por Li. El
estudio se desarrolla usando la teorfa del funcional de densidad (DFT) en la aproximacién de la densidad local (LDA) integrado en el codigo
SIESTA. Los resultados indican que la brecha de energia se va cerrando al aumentar el niimero de litios por celda unitaria en el nanoalambre.
La energia de formacién disminuye conforme aumenta la concentracion de atomos de litio, indicando que el sistema es energéticamente
estable. La energfa de enlace presenta un comportamiento casi constante como funcién de la concentracion de dtomos de Li. Finalmente, se
determind el niimero maximo de atomos de Li que el nanoalambre puede almacenar sin sufrir fracturas. Estos resultados ayudan a entender
como se modifican las propiedades electrénicas vy la estructura del nanoalambre como funcién del nimero de dtomos de Li.
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Implementacién de algoritmos de aprendizaje automatico para la prediccién de la resonancia del
plasmon superficial en nanocubos de oro
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Palabras clave: Aprendizaje automaético, Resonancia del plasmén superficial.

Lasnanoparticulas de metales nobles poseen interesantes propiedades 6pticas, especificamente, la resonancia del plasmon superficial (RPS).
Hoy en dia, gracias al desarrollo de las técnicas de sintesis, es posible sintonizar dichas propiedades 6pticas modificando los parametros
morfolégicos de las nanoparticulas, por lo que estudiar el efecto de la morfologia sobre las propiedades épticas ha sido un tema de gran
interés para los investigadores. Actualmente, gracias al desarrollo de la inteligencia artificial, especificamente del aprendizaje automatico, es
posible construir modelos capaces de predecir una gran cantidad de propiedades fisicoquimicas y dpticas de distintos materiales, empleando
modelos de clasificacién, regresion o clustering. Por lo que, en el presente trabajo se presenta una metodologia para predecir la posicion
de la RSP de nanocubos de oro, como funcion de sus pardmetros morfoldgicos (ver Fig. 1), empleando distintos modelos de aprendizaje
automaético, entre ellos un modelo de red neuronal perceptron multicapa. Esta metodologia nos ha permitido predecir la posicion de la RSP
con una exactitud del 94 % [1].
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Fig. 1: Representacion esquematica de la metodologia empleada para la prediccion de resonancia de plasmones de superficie.
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Aprendizaje supervisado y no supervisado para la determinacion de las caracteristicas morfologicas de
nanocubos de plata
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Palabras clave: Aprendizaje supervisado, aprendizaje no supervisado, espectroscopia UV-vis

Las nanoparticulas (NPs) de plata han sido ampliamente estudiadas debido a su enorme campo de aplicacién [1]. Su respuesta 6ptica, y por
ende su aplicacion, depende de sus caracteristicas morfologicas, por lo que la determinacién de éstas Ultimas es de gran necesidad [1].

Hoy en dia, existe una gran diversidad de técnicas de microscopia para caracterizar la morfologia, pero tienen la desventaja de no
realizarse in situ, lo cual puede ser un inconveniente para la determinacién de morfologia de NPs en soluciones coloidales. Por otro lado,
la espectroscopia UV-vis, no presenta ese inconveniente, ademas es facil de implementar y relativamente econémica en comparaciéon con
las técnicas de microscopia [2].

En el presente trabajo presentamos una metodologia para predecir las propiedades morfologicas de nanocubos de plata a partir de
su espectro de extincion. Para lo anterior, se utilizaron espectros 6pticos para entrenar algoritmos de aprendizaje supervisado e implemen-
tar algoritmos de aprendizaje no supervisado [4], con la finalidad de predecir las caracteristicas morfolégicas de nanocubos de plata. Los
espectros de extincion fueron obtenidos mediante la implementacion numérica de la aproximacién de dipolo discreto (DDSCAT) [3]. Esta
metodologia nos ha permitido realizar predicciones con una precision superior al 98 %.
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Surface structures of magnetostrictive D0;-Fe;Ga(001)
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First-principles total energy calculations and scanning tunneling microscopy experiments were performed to study the surface reconstruction
on the magnetostrictive FezGa alloy. The inverse magnetostrictive behavior was evaluated in the bulk by compressing and stretching its latti-
ce parameter, showing an increase in magnetic moments as strain increases. Surface analysis demonstrates two thermodynamically stable
surfaces, the 1 x 1and 3 x 1. The 1 x 1is an ideal FeGa terminated surface, whereas the 3 x 1 is also FeGa terminated but it has a first-layer Fe
atom substituted by a Ga atom every three unit-cells, forming a row-like surface structure. Tersoff-Hamann scanning tunneling microscopy
simulations were obtained and compared with experimental results. We found excellent agreement between theory and experiment, in
which the distance between rows is ~ 12.3 A. Theoretical findings suggest that the substrate-induced strain may increase the stability of the
3 x 1 reconstruction. Analysis of the magnetic moments in the reconstructions showed that their behavior is affected by a surface effect, as
well as by the inverse magnetostriction of the structure. A good understanding of the atomic reconstructions of the magnetostrictive FesGa
alloys is an important step towards the understanding of its surfaces. Also, Fe3Ga is a potential candidate for perpendicular magnetic tunnel
junctions due to the existing perpendicular magnetic anisotropy effect when grown on different substrates.
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Efecto de la longitud de la cadena lateral y las propiedades épticas de los liquidos idnicos N-etil-N, N,
N-trialquilamonio: un estudio ab-initio
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En este trabajo se presentan las propiedades estructurales, electronicas y Opticas no lineales de los nuevos liquidos idnicos adipato de
N-etil-N, N, N-trihexilamonio (CPAg) y N-etil-N, N, N-trioctilamonio etil sulfato (ESAg), los cuales han sido sintetizados previamente para apli-
caciones anticorrosivas [1]. Se analizara el efecto de la longitud de las cadenas laterales de alquilo sobre los liquidos i6nicos en el marco
de la teorfa funcional de la densidad. Ademas, la energia de interaccién, el momento dipolar, la polarizabilidad y la hiperpolarizabilidad
de los liquidos i6nicos ESA,, y CPA,, (n = 2,...,14) y los cationes correspondientes, muestran una fuerte dependencia del nimero de
radicales etilo afiadidos o eliminados de las cadenas laterales. La longitud de la cadena lateral del alquilo es un factor mas importante que
la interaccion con el anién, donde el anion adipato presenta mejores valores de las propiedades dpticas no lineales con respecto al anion
sulfato de etilo. Encontramos que los cationes exhiben una dependencia proporcional directa de n. Mientras tanto, a medida que aumenta
n, las contribuciones anidnicas se vuelven insignificantes.
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Semimetales Topolégicos de Nudo Nodal
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La topologia de bandas en fisica de materia condensada ha desarrollado estados exéticos, uno de ellos son los semimetales topologicos,
sistemas donde las bandas de conduccion y las bandas de valencias se intersecan, generando patrones en estos nodos. Una propuesta
general para los semimetales topolégicos es el modelo presentado en la referencia [1], donde se presenta uno de los semimetales de lineas
nodales como energias a un hamiltoniano de Dirac perturbado, conservando simetria de inversién temporal, y el caso de una estabilidad
de estos estados es considerando un hamiltoniano de dos niveles, donde la robustez esta dada por el indice (winding number). Debido
a la propuesta de [1] se han realizado distintos hamiltonianos, uno de ellos es presentado en [2], el cual realiza un sistema con simetria
TP(Inversién temporal y Espacial) en el hamiltoniano continuo de dos niveles, la propuesta del vector d asociado al hamiltoniano, es un
mapeo en la 4 esfera para generar los nudos de un toro y proponer hamiltonianos de red, en la izquierda de Fig 1 tenemos la energia de fermi
para un modelo de red particular. Agregar un término de masa en el hamiltoniano de red, produce transiciones en los nudos nodales (Fig 1.
derecha), estas transiciones cambian la topologia del sistema, generando cambios en las estructuras de bandasy en el transporte.

m. =0058

m. =0.045

m_=0.060

Fig. 1: Nivel de Fermi para un semimetal de nudo nodal, y las transiciones con un término de masa en un sistema de dos niveles [2].
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Near and far optical properties of a cluster of six silver nanospheres using DDA method
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In this talk we present a numerical study of the far and near optical properties of a cluster of six silver spherical nanospheres in vacuum,

with a radius of r=4.5nm, irradiated with a monochromatic plane wave, using the Discrete Dipole Approximation (DDA). The results reveal

an asymmetric profile of the optical extinction when the distance of separation among the nanospheres are equal to 0.25r, caused by the
coupling of the dipolar resonance in each sphere and a new resonant mode of the cluster.
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Cristales fotonicos dieléctrico-grafeno con celda unitaria de potencial quimico no periodico
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En este trabajo investigamos la banda fotonica de un nuevo tipo de cristal fotonico dieléctrico-grafeno con medio dieléctrico incrustado, que
desempefia el papel de impureza. La celda unitaria consta de N [&minas de grafeno incrustadas en medios dieléctricos isotrépicos, con el
potencial quimico de cada lamina de grafeno distribuido con valores discretos siguiendo perfiles del tipo gaussiano. Las bandas foténicas,
la relacion de dispersién y el espectro de transmision de las ondas electromagnéticas incidentes se calculan empleando el formalismo de
la matriz de transferencia; ademas, la conductividad optica del grafeno se emplea teniendo en cuenta tanto las contribuciones intra como
interbanda. Encontramos que esta nueva estructura fotonica muestra una division de las bandas fotonicas en comparacion con el cristal
convencional, ademas, este tipo de estructura éptica muestra estados permitidos en la regién de banda prohibida de baja frecuencia debido
a la no homogeneidad en la celda unitaria, y estos estados se pueden ajustar mediante los valores del potencial quimico en las [dminas de
grafeno de la cela unitaria [1,2,3,4].
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Un metamaterial es un arreglo o estructura artificial, tipicamente periédico, compuesto de pequefios meta-atomos que en el bulto se
comportan como un medio continuo con propiedades efectivas no convencionales. Usualmente son compositos, en los cuales la estructura
interna es usada para inducir propiedades efectivas en el material artificial que son sustancialmente diferentes a las encontradas en sus
componentes. El término se origind del campo de los materiales EM, en donde los metamateriales fueron disefiados para controlar la
propagacion de la luz, ondas de radio y obtener un indice de refraccion negativo [1] [2].

En 2004, Jensen Liy C. T. Chan publican la primera propuesta tedrica que mostraba la existencia de un metamaterial acUstico [3]. Afios
después, el interés por el estudio de metamateriales acusticos se intensifico, por lo que surgieron muchas propuestas tedricas y numéricas
para explicar las propiedades fisicas detras de estos medios. Sin embargo, muchas de estas propuestas, no modelaban de forma correcta las
pérdidas de energia existentes en los metamateriales, por lo que en los trabajos més recientes se empezd a sugerir la importancia de tomar
en cuenta las pérdidas por viscosidad para un correcto modelado de las propiedades fisicas en los metamateriales acusticos [4][5][6](7].

En este trabajo, nos enfocamos en calcular la viscosidad efectiva en distintos metamateriales acUsticos. Nuestros calculos se basan en
la teorfa propuesta por M. Ibarias, et al en 2020 [8], la cual describe de forma exacta las pérdidas en los medios metamateriales debido a las
barreras viscosas creadas por las fronteras sélido-fluido.

Presentamos multiples calculos para el decaimiento del sonido en distintos sistemas metamateriales binarios sélido-liquido. Para esto,
contemplamos distintas secciones transversales sélidas y distintas estructuras cristalinas y ademas analizamos para que casos se obtiene
la méaxima viscosidad efectiva en el medio metamaterial. Entre los sistemas analizados esté la seccién circular, semicircular, cuadrada, rec-
tangulary triangular; ademas de las estructuras cristalinas cuadrada y hexagonal. Nuestros resultados muestran una fuerte tendencia a un
mayor decaimiento del sonido para aquellas estructuras que forman barreras viscosas més estrechas. Esto nos permite poder sintonizar la
geometria del metamaterial para obtener la méxima viscosidad efectiva.
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[6] Xue Jiang et al., Thermoviscous effects on sound transmission through a metasurface of hybrid resonances, J. Acoust. Soc. Am. 141, EL363
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Con el fin de trabajar el desarrollo tecnologico de dispositivos fotovoltaicos, o celdas solares, en el presente trabajo se ha estudiado el uso
de capas antirreflejantes (CAR) de metaestructuras con arreglo periédico unidimensional basadas en componentes metalico y dieléctrico,
aprovechando las excelentes propiedades dpticas sintonizables de este tipo de materiales. Partiendo de la propuesta de una estructura
laminar peribédica compuesta de bicapas con Siy Ag como componentes, se han realizado el célculo tedricoy el analisis de los espectros 6p-
ticos de reflexion y transmision variando el nimero de bicapas desde 3 a 15y también los espesores de cada componente teniendo bicapas
desde 30 nm hasta 60 nm. Para esto, se utilizaron diferentes programas basados en los métodos de matriz de transferencia y de expansion
en modos de bulto [1]. De los espectros obtenidos se puede observar la importancia de los parametros que se variaron en el metamaterial
laminar para el control de la propagacion de la radiacion electromagnética, siendo la configuracién mas relevante de 15 bicapas, cada una
compuesta de una capa de 24 nm de Siy una de 12 nm de Ag. Para complementar de manera relevante este analisis, también se calcularon
los parametros efectivos (tensor de permitividad efectivo) de los sistemas propuestos mediante la aproximacion de medio efectivoy la teoria
de homogeneizacion no local desarrollada en [1], esto nos permite caracterizar y explicar mejor el comportamiento mencionado del meta-
material y ademas nos permitira incorporar la CAR propuesta a un sistema fotovoltaico y asf disminuir las pérdidas por reflexion de la celda
y mejorar su desempefio. Finalmente, también se comparé el sistema con mejor configuracion usando diferentes componentes, siendo los
mas relevantes TiOg y Au.
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El Oxido de zinc (ZnO) es un semiconductor de banda ancha directa con una energia de 3.3 eV, tiene una alta energia de enlace de excitones
de 60 meV y muestra una conductividad tipo-n a temperatura ambiente. Estas propiedades del ZnO lo convierten en un candidato ideal
en el campo de la optoélectronica [1]. Por otra parte, los materiales nanoestructurados han ido ganando interés en las ultimas décadas y
actualmente se sintetizan y se estudian nanotubos, nanoalambres, nanobarrasy nanolaminados para futuras aplicaciones en dispositivos[2].
En este trabajo se depositaron peliculas ultra-delgadas de ZnO y nanolaminados de ZnO/Al; 03 con espesores menores a los 100 nanéme-
tros por la técnica de Deposito por Capas Atomicas (ALD). En la Figura 1 se exhibe la catodoluminiscencia de nanolaminados de ZnO/Al;O3
depositados en esta investigacion. Se observa un pico en los 377 nm (3.28 eV) correspondiente a la emisién de banda a banda del material
ademas se observa el efecto de atenuacion de la luminiscencia debido a la concentracion de las capas de Al Os.

377 nm

—=—2Zn0

——ZnO/ALO, at 1%
—+—ZnOJALO, at 3%
—v—2ZnO/ALO, at 5%

Intensity (a.u.)

T
200 400 600
Wavelength (nm)

Fig. 1: Espectro de Catodoluminiscencia de las peliculas de ZnOy ZnO/Al203 depositadas por ALD.
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Mejoramiento de la transferencia de calor radiativa de campo cercano mediante peliculas delgadas
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En el marco de la teorfa de la electrodindmica fluctuante de Rytov, presentamos un estudio tedrico de la transferencia radiativa de calor de
campo cercano entre peliculas delgadas superconductoras de alta temperatura critica, Tc. Nos enfocamos en materiales ceramicos como el
YBasCugO7_s, Optimamente dopado 6 = 0.05, con una T. = 93 K. Demostramos que las peliculas delgadas mejoran significativamente la
transferencia radiativa de calor al acoplar eficientemente los modos 6pticos de cada interfaz. La transferencia de calor entre peliculas delga-
das resulta ser hasta un orden de magnitud mayor que entre placas masivas [1], tanto en el estado normal como en el superconductor. Por
otra parte, el cambio drastico de la respuesta optica por encimay por debajo de T, también juega un papel importante, ya que la transicion
de fase superconductora conduce a una supresién abrupta del flujo de calor total.
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Tracking the sputtering deposition of oxygen-free Nb and Si thin films and formation of Nb/Si
heterostructure
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The formation of oxygen-free metal or dielectric thin films with physical deposition technology involves the precise control of growth pa-
rameters. To achieve this control, it is necessary not only to follow the pressure of sputtering gas over time but also the evolution of the
current and voltage that the sputtering source supplies to the sputtering cathode. These last two parameters are directly associated with
the conditions of the plasma sputtering that form the thin film. In this work, we present tracking of current, and voltage provided by the
power source and pressure parameters for Nb and Si film deposition. The tracking was conducted from the installation of new targets in the
sputtering chamber to the deposit of the individual films. The results of tracking the parameters for Nb-Si heterostructure formation are also
presented. The results show that the transition from new to used target changes the current supplied by the source to the sputtering cathode.
In addition, it is shown that, even under high vacuum conditions (10~7 Torrs), without exposing the target to the environment, pre-sputtering
process is necessary to ensure oxygen-free films. These are preliminary results that allow us to understand the thin film growth process for
the subsequent formation of reproducible heterostructures.
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Efecto de nanoparticulas metalicas en la emision de tierras raras
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El campo electromagnético local mejorado excitado en las nanoparticulas metélicas exhibe una aplicacién potencial en varias areas. El
acoplamiento resonante de los plasmones de superficie a los centros luminosos puede moderar fuertemente las propiedades de los es-
pectros de emisién, la intensidad, la tasa de decaimiento radiativa e incluso la polarizacién de la radiacion del espectro, o la denominada
fluorescencia potenciada por plasmén. Debido a la baja eficiencia de emision y a la pequefia seccion de absorcion de iones de tierras raras,
la fotoluminiscencia mejora con plasmén ha atraido una atencién creciente recientemente [1]. En este trabajo, estudiamos la dependencia
de la emisién de los iones de tierras raras, como donantes y aceptores, con el tamafio y la forma de nanoparticulas de oro, se estudiaron
nanoesferas con diferentes didmetros de 20 a 100 nm, nanorectangulos con diferentes longitudes en dos de sus ejes de 5 a 20 nm y nano-
triangulos con diferentes longitudes de lado de 5 a 20 nm. Para ello, se implementé el modelo de Forster incorporando la herramienta de
codigo libre MNPBEM [2]. De la emision calculada se desprende claramente que las propiedades épticas dependen en gran medida del
tamafio de las nanoparticulas. La emisién maxima de aceptores se da con la nanoparticula de 40 nm vy la emision méxima de donantes es
con la nanoparticula de 60 nm. Por otro lado, para las nanoparticulas rectangulares aumenta la emision de los donantes y disminuye la de
los aceptores conforme aumenta el tamafio de la nanoparticula, y finalmente para el caso de las nanoparticulas triangulares la emisién de
los donantes disminuyey la de los aceptores aumenta conforme aumenta el tamafio de la nanoparticula.
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Efecto Goos-Hanchen para modos vibracionales acusticos y opticos
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En este trabajo nosotros generalizamos los resultados obtenidos previamente en las referencias[1,2] al considerar el tunelamiento de va-
rios modos vibracionales acoplados, con polarizaciones longitudinales y transversales, que inciden oblicuamente sobre una estructura
semiconductora. En particular, para angulos de incidencia por encima del angulo critico los modos vibracionales acusticos experimentan
un desplazamiento lateral analogo al desplazamiento Goos-Hanchen electromagnético. Una seleccion apropiada de los pardmetros de la
estructura semiconductora nos permite estudiar el fendmeno de la reflexién total interna frustrada [3] para los modos vibracionales 6pticos.
Nosotros discutimos la influencia del DGH sobre los tiempos de tunelamiento de los diferentes modos vibracionales. El modelo fenomeno-
l6gico de onda larga [4] y el método de la matriz global [5] son utilizados para realizar los calculos numéricos para una estructura fabricada
con isétopos del Germanio.

Referencias
[1] D. Villegas J. Arriaga, F. de Ledn-Pérez, and R. Pérez-Alvarez: “Goos-Hanchen effect for optical vibrational modes in a semiconductor
structure”, J. Phys.: Condens Matter 29, 125301 (2017). [2] L. Fa. et al.: “Acoustic Goos-Hanchen effect”, Sci. China-phys. Mech. Astron. 60, 104311-
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Recientemente, los sistemas y dispositivos electronicos fabricados en sustratos flexibles estan siendo muy atractivos para la industria y la
comunidad cientifica. Aplicaciones como pantallas enrollables, sensores que se usen sobre la ropa o como parches médicos y circuiterfa
electrénica flexible se encuentran actualmente en desarrollo. Para el desarrollo de esta tecnologia emergente, una de las claves radica en
la fabricacién de dispositivos de efecto de campo como capacitores MIS y transistores de pelicula delgada (TFTs), que serian los elementos
basicos de construccion, al igual que los transistores MOS en la tecnologia CMOS. En este trabajo, se presenta el desarrollo de dispositivos
semiconductores en sustratos flexibles como plastico PET y papel [1, 2].

a)
Fig. 1: Dispositivos para Electronica Flexible. a) Sensor tactil fabricado sobre papel bond, b) Transistores de pelicula delgada sobre pléstico
PET.
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El Teluro de Cadmio (CdTe) es un material que tiene muchas aplicaciones en dispositivos semiconductores, es por esto que ha tenido un
amplio campo de investigacion, el cual, se ve reflejado en la bisqueda de métodos mas eficientes para el deposito de peliculas de CdTe. En
este trabajo se estudian los efectos que produce aplicar rampas de potencia de plasma en algunas propiedades fisicas de peliculas delgadas
de CdTe por la técnica de erosién catédica [1]. Las rampas de potencia se aplicaron en forma de escalones descendentes desde 30 hasta 40
watts, durante 120, la presién de trabajo de la cdmara se mantuvo en 10 mtorry la temperatura del sustrato fue la temperatura ambiente. Se
caracterizaron las muestras mediante espectroscopia Uv-Vis, difraccion de rayos X (XRD), espectroscopia Raman, microscopia electronica de
barrido (SEM) y microscopia de fuerza atdmica(AFM). En los resultados de XRD se pueden observar picos correspondientes a una direccion de
crecimiento preferencial en el plano cristalino (111) (pdf 00-015-0770), con un tamafio de cristal que se encuentra entre 11y 15 nm obtenido
mediante la ecuacién de Scherrer. Los espectros Raman por su parte, muestran picos en 140 y 164 cm-1, que corresponden al material
depositado seglin lo reportado [2, 3]. De los espectros de transmitancia UV-vis se calculé mediante la ecuacion de Tauc; una energia de banda
prohibida de 1.46 eV. La rugosidad se encuentra entre 2y 9 nm la cual fue medida por AFM tal como se muestra en la Figura 1 donde se puede
observar uniformidad en la pelicula depositada, y que es corroborado por las mediciones en el microscopio electrénico de barrido(SEM)
donde se puede observar que las peliculas de CdTe depositadas no muestran defectos en la superficie.

Fig. 1: Imagen AFM de CdTe depositada con una rampa de potencia de plasma descendente.
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Los oxidos conductores transparentes (TCO) se utilizan para una amplia gama de aplicaciones, como celdas solares, pantallas planas, paneles
tactiles y diodos emisores de luz. El ZnO dopado con algunos elementos (Al, In, S, Ga, etc.) ha sido ampliamente utilizado como TCO, debido
a que tiene un bandgap de 3.3 eV, alta estabilidad quimica, bajo costo, facil obtencion y no toxicidad [1,2]. En particular, el ZnO dopado con
Al (AZO) en peliculas delgadas ha atraido mas interés debido a su resistividad eléctrica relativamente baja y su alta transmision dptica [3].
Con la finalidad de mejorar las propiedades del AZO, se obtuvieron peliculas delgadas mediante la técnica de erosion catddica (sputtering)
utilizando rampas de potencia en forma ascendente y descendentes. Se realizé un estudio de las peliculas de AZO obtenidas a diferentes
presiones (5, 8, 10y 12 mTorr) en funcion de la temperatura de tratamiento térmico. Las propiedades estructurales se analizaron mediante
Difraccion de Rayos Xy se encontré mayor cristalinidad en las peliculas con un tratamiento térmico a 200 y 400 °C. Mediante Microscopfa de
Fuerza Atomica (AFM) se observo que las peliculas sin tratamiento térmico presentan porosidad y una rugosidad de 3a 7 nm. El estudio de las
propiedades eléctricas mediante Efecto Hall demostré una mejora en la movilidad y menor resistividad de las peliculas AZO con tratamiento
térmico.

2-Aouis - Scan forward  Ling fit

Fig. 1: Imagen AFM aplicando una rampa de potencia en forma de WW a 8 mTorr, a) Sin tratamiento térmico, b) tratamiento térmico a 200°
C.
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Characterization of the water transport in concretes mixed with pozzolanic residues of bamboo (bamboo
leaf ash): kinetic parameters
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Palabras clave: Concrete, bamboo leaf ash, pozzolan, capillary-diffusive model, kinetic

The water transport process in concretes is responsible for the deterioration of concretes and their reinforcement structures, causing a con-
siderable decrease in their performance in countries with a maritime climate such as Cuba. It is known that pozzolanic additions in their
reaction with calcium hydroxide (produced in the cement and concrete hydration) act as waterproofing of concrete. In this research work a
quantitative characterization of the water absorption process in concretes added with Cuban bamboo leaves ash (in proportions of 10, 15
and 20 % of ash and the control sample of concrete (0% ash) is carried out. A capillary- diffusive model (published by the authors in previous
works) is used to describe the water absorption process. The kinetic parameters that characterize the process (in particular, the sorptivity
coefficient and diffusion coefficient) are determined with relative accuracy in the fitting process of the model. The water absorption process
in concrete added with bamboo leaf ash is quantitatively evaluated according to the results obtained for the kinetic parameters. This allows
the comparison in a direct way of the water sorption process of the materials, which is very useful for the employment of these materials
for constructions in maritime environment. According to the values calculated of the sorptivity coefficient S, for concretes elaborated with
OPC and BLAsh, the OPC + BLAsh 15% shows the lower sorptivity coefficient S (1.66 x 1073 kg/m?s'/2 ) followed by OPC + BLAsh 20 %
(1.93 x 1073 kg/m?s'/2), OPC + BLAsh 10 % (2.88 x 10~ 3kg/m?2s'/2) and OPC +% (1.73 x 10~2 kg/m?s!/2). The concrete formed from
a mixture of 159% of BLAsh and OPC was the one that presented the lowest absorption coefficient i.e.greater impermeability and therefore
greater durability.
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Difusion de humedad en solidos con geometrias planas y esféricas: Casos de coeficientes de difusion
constante y dependiente de la concentracion

David Rodriguez Fernandez, Jesus E. Hernandez Ruiz* y Williams Morales Gonzalez
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Palabras clave: Difusion de humedad, Método de lineas

Se describe la cinética de difusion de humedad en sélidos con geometrias planasy esféricas en los casos en que la difusion transcurre a ritmo
constante y cuando coeficiente de difusién depende de la concentracién. En ambos casos, la modelacion del problema correspondiente
de absorcién-desorcién de humedad se efectué empleando la Teorfa Clasica de la Difusion y un método de diferencias finitas, a saber: el
Método de Lineas. Empleando este método y el software Wolfram Mathematica 11.0 se encontrd la solucion numérica del problema de
difusion de humedad en geometrias planasy esféricas para los casos de coeficiente de difusion constante y dependiente de la concentracion
de la sustancia difusora. En el segundo caso, se analizaron varios tipos de dependencia del coeficiente de difusion con la concentracién.
Se simularon las curvas de absorcién y desorcion de humedad, segln el comportamiento del coeficiente de difusién, ya sea constante o
dependiente de la concentracion. El resultado fundamental es un procedimiento numérico que permite describir tedricamente la cinética
de difusion de la humedad en sélidos con geometrias planas y esféricas, tanto para cuando el coeficiente de difusion es constante, como
para cuando varia con la concentracion.
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Algo sobre estados electrodinamicos no estacionarios en superconductores tipo Il

0. A. Herndndez-Flores'*, C. E. Avila-Criséstomo!, J. Gutiérrez-Gutiérrez!, C. Romero-Salazar', R.
Cortes-Maldonado?
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Palabras clave: estados electrodindmicos no estacionarios, estado critico

Para obtener las propiedades electromagnéticas macroscopicas de superconductores tipo II, las aproximaciones de electrodindmica de
continuo son empleadas con frecuencia, principalmente para el disefio ingenieril de nuevas tecnologias. La respuesta electromagnética del
material superconductor es por la circulacién de una corriente de transporte, o bien, por la aplicacién de un campo magnético, o ambos. El
campo eléctrico también perturba al material, pero en general, la respuesta no es apreciable. En particular, es de nuestro interés la respuesta
magnética de un superconductor producida por la presencia de un campo magnético externo de corriente directa que varia en el tiempo.
Existe una amplia cantidad de literatura cientifica que abordan el tema, y es que la presencia del campo magnético pone de manifiesto
multiples y fascinantes fendmenos fisicos tales como la expulsion de Meisnner, el estado mixto, avalanchas de vértices, flux creep v flow,
magnetizaciones espectaculares, corte de lineas de flujo, etc. Dentro de la descripcion electrodindmica de continuo para superconductores
tipo Il en fase de Shubnikov o estado mixto [1] mostramos que se requieren expresiones consistentes de la resistividad y la densidad de
corriente critica para asegurar una descripcion dinamica adecuada.

Experimento
—Simulacién

M (Teslas)
=]

4 - 0 > 4

o H, (Teslas)
Fig. 1: Curvas de magnetizacion experimental (bolas amarillas) [2] y tedrica (linea roja) cuidando la consistencia entre la resistividad y el
estado critico.
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EFECTO DEL NEODIMIO EN LAS PROPIEDADES DE LA DOBLE PEROVSKITA Sr,_,Nd,Fe;  ,Mo,_,O; (PARA y
EN EL RANGO 0 — 0.4)

T. E. Soto'?, Bertha 0. Aguilar R!, 0. Navarro'

1Unidad Morelia del Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM, Antigua carretera a Patzcuaro 8701 Ex-hacienda de San José de la
Huerta C.P. 58190, Morelia Mich.

Palabras clave: Espintrénica, doble perovskita, temperatura de Curie.

Los 6xidos medio metalicos, con estructura de doble perovskita son compuestos con gran potencial de aplicacion en espintronica. Esto se
atribuye a las propiedades particulares del sistema SraFeMoOg (SFMO), las cuales han sido ampliamente estudiadas, entre ellas la polariza-
cion de spin, la magnetorresistencia a bajo campo vy su alta temperatura de Curie (T¢). Esta Gltima es susceptible de ser modificada con el
aumento de electrones itinerantes en el nivel de Fermi, para ello, los elementos lantanidos son excelentes opciones por tener 3 electrones en
su capa de valencia. En el presente trabajo se realiza la sintesis del mencionado sistema dopado con Neodimio, considerando por un lado,
el dopaje estequiométrico, es decir ajustando la cantidad de Fe y Mo de modo que se mantenga la neutralidad de la carga en el compuesto:
Sr2=yyNdyFe(142)MOo(1-2)0¢ (donde x = y/2). Por otro lado, se sintetizo también el sistema no estequiométrico, en el que no se varia la
cantidad de Fe y Mo: Sr(3+,)Nd, FeMoOg. Para el sistema estequiométrico se ha reportado una transicion magnética para un valor alrededor
dey = 0.25, por lo que el presente estudio se centra en el rango de bajo dopaje (y < 0.4). Se presentan los resultados preliminares de la
caracterizacion quimica y magnética [1].
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Torre Medina and O. Navarro. Physica B: Condensed Matter 556 (2019).
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Dependencia en la temperatura del factor de correcciéon de van der Pauw
Polito-Lucas, J.A.'*, Gonzalez-Ronquillo, A.L.', Garcia-Vazquez, V.!
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Palabras clave: factor de correccién, van der Pauw, resistividad.

Se presenta la técnica de van der Pauw (VDP) para determinar la resistividad eléctrica en peliculas delgadas como funcién de la temperatura.
El modelo convencional de VDP requiere de un factor de correccién para compensar la no homogeneidad de una pelicula, la cual puede
deberse a diferentes factores, por ejemplo, la rugosidad. En este trabajo, se presentan los valores calculados del factor de correccion a varias
temperaturas obtenidos a partir de mediciones precisas de resistencia eléctrica, desde 15 hasta 290 K, en peliculas delgadas de Niobio y una
muestra ceramica de YBasCugOr_,.. Peliculas delgadas de Nb de 100 nm de espesor fueron preparadas mediante la técnica de magnetron
sputtering DC variando la presion de plasma durante el depésito [1,2].

(a) Nb film (b) YBCO

factor, f
factor, f

0.4
100 10" 10%R R,
09 0.98 20 0.56
0 100 200 300 100 150 200 250 300
Temperature (K) Temperature (K)

Fig. 1: Relacion de RA/RB y el factor de van der Pauw como funcién de la temperatura de (a) pelicula delgada de Nb y (b) muestra cerdmica
de YBCO.
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Simulacion numérica del efecto del apantallamiento magnético y del corte de lineas flujo en una muestra
superconductora de Pbin
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Palabras clave: primer campo critico finito, corte de lineas de flujo

Se presenta una extension del modelo eliptico que considera estados mas alla del estado critico para describir la magneto-dindmica no
estacionaria de un superconductor tipo Il sometido a un campo magnético externo de baja frecuencia. Se estudié el caso de una muestra
superconductora que rota y que, por lo tanto, ademas de la densidad de corriente perpendicular al campo magnético (H) (J), se genera
una componente de J paralela a H (J)). El modelo extendido se implementé para explicar experimentos de un disco de Pbin que gira en
presencia de un campo magnético H, de direccién fija. Se analizé el efecto del apantallamiento de Meissner en la respuesta magnética de
una placa superconductora con fuerza de enclavamiento débil (weak pinning). El estudio considera una induccién magnética no estacionaria
y considera un primer campo critico Hcl finito, condicion que implica la aparicion de regiones libres de flujo en el régimen H <Hcl. Con la
propuesta tedrica analizamos coémo puede afectar el entrelazamiento de vértices a la magnetizacion de la muestra, ya que conforme rota la
muestra se promueve una configuracion libre de fuerzasy el diamagnetismo de la muestra se intensifica [1-3].
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[3] Sekerka, J.: Flux cutting in semi-reversible and irreversible type Il superconductors. Master’s thesis, University of Ottawa (1989)

Agradecimientos
Este trabajo fue parcialmente apoyado por SEP-CONACYT (México) a través del proyecto CB-2012-01-183673

Novena reunién anual de la Division de Estado Solido
de la Sociedad Mexicana de Fisica 2021.
Mayo 3 al 5,2021

67

|
|

o
[

f



mailto:cromero.cat@uabjo.mx




9  Spintronica

69



SMF

Sociedad Mexicana de Fisica

Division de Estado Sélido, SMF 2021

Vortices de corriente en moléculas aromaticas de carbono
Thomas Stegmann
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Palabras clave: nano-estructuras de carbono, transporte electrénico, vértices de corriente

Se estudia el flujo de corriente local a través de tres pequefias moléculas aromaticas de carbono, benceno, naftaleno y antraceno. Aplicando
la teorfa del funcional de la densidad (DFT) y el método de transporte de la funcion de Green (NEGF), demostramos que existen vortices
de corriente pronunciados a ciertas energias electronicas. La intensidad de estas corrientes circulares, que aparecen no solo en las anti-
resonancias de la transmision sino también en las proximidades de sus maximos, pueden superar la corriente total que fluye a través de
la unién molecular y generar considerables campos magnéticos. El sistema de electrones 7 de las uniones moleculares se emula experi-
mentalmente mediante una red de resonadores de microondas macroscépicos. Los flujos de corriente en estos experimentos confirman la
existencia de vortices de corriente como una propiedad robusta de las estructuras de anillo. Las corrientes circulares pueden entenderse
en términos de un modelo de Huickel. Ellos son causados por la interaccion de los complejos eigen-estados del sistema abierto que tienen
energias cercanas a la energia de los electrones.

v —vg = —22 MHz| | v—1 =14MHz |
v — vy =33 MHz [v—ve=—9MHz]

v —vy =33MHz

Q\

=41 MHz

%

Fig. 1: Corriente en benceno, calculada (izquierda) y emulada por experimentos con resonadores de microondas (derecha).
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Nanoresonadores como polarizadores de valle
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Palabras clave: trasporte electronico en grafeno, polarizador para espin de valle

Se estudia el flujo de corriente en nanoresonadores de grafeno (Fig.1). La nanocinta de grafeno, deformada en el orificio del resonador, se
modela por un Hamiltoniano tipo tight-binding y el transporte se estudia utilizando funciones de Green fuera del equilibrio. Se incluyeron
en el estudio dos tipos de deformaciones, plana y circular. En ambos casos se utilizaron varios modos de resonancia que generan distin-
tos patrones de deformacion. Se observa que el haz de electrones que se inyecta se separa y es desviado o enfocado de acuerdo con la
polarizacion de valle de los electrones (Fig. 2). Las deformaciones causan un campo pseudomagnetico que explica la polarizacion de los
haces de electrones en su espin de valle, lo que muestra que los nanoresonadores pueden ser usados como un polarizador para el spin de va-
lle. Diferentes patrones del campo pseudomagnetico pueden ser usados para obtener unhaz de electrones polarizado en elvalle Ko el valle K.

% 50 100 150 200 250 300
xnm

Fig. 1: Nanoresonador con un orificio circular.

Fig. 2: Densidad de corriente.
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Bombeo topologico de alto orden en una red de Sierpinsky
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Un material que presenta una fase topolégica se caracteriza por tener estados electronicos de borde robustos a impurezas vy fluctuaciones
térmicas. Usualmente dichos estados se restringen espacialmente a la frontera del material. Recientemente, Benalcazar et al. extendieron
la clasificacion de las fases topoldgicas donde los estados topoldgicos pueden restringirse a bordes de menor dimension [1, 2] Estas fases
topologias pueden exhibir caracteristicas como polarizacion cuantizada y transporte cuantizado (3, 4]. Actualmente se han logrado obser-
var estos estados en arreglos fondnicos, circuitos eléctricos vy cristales foténicos [5,6]. En este trabajo, presentamos un modelo de aislante
multipolo eléctrico cuantizado sobre una red fractal (alfombra Sierpinski). Asi mismo, estudiamos las propiedades de transporte a través
de bombeo adiabatico en un ciclo periddico, este bombeo esta relacionado con la conexién adiabatica de la transicion entre los estados
topolbgicos y triviales en el material.
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Los materiales topoldgicos se encuentran adicionalmente protegidos por la propiedad de robustez que otorga la presencia de fases no
triviales en su estructura de bandas, tal es el caso de los aislantes topolégicos. El modelo mas simpley no trivial es probablemente el modelo
Su-Schrieffer-Heeger (SSH) [1], el cual es un modelo de amarre fuerte y cuya variacién paramétrica de los hoppings permite modular la
aparicion de los estados bordes y su topologia. Actualmente, se estan buscando materiales robustos contra decoherencias para aplicaciones
tecnoldgicas, una de las mayores causas es la creacién de una computadora cuantica. Sin embargo, dado a las fluctuaciones cuanticas los
estados cuanticos facilmente son destruidos, por lo tanto, una alternativa es la implementacion de estos materiales exéticos que brinden su
robustez topoldgica en la proteccion y procesamiento de la informacién cuantica. Tal vez, el indicio mas importante de que los materiales
topoldgicos son buenos candidatos en el procesamiento y manejo de la informacion es la presencia de un alto grado de entrelazamiento [2]
de los subsistemas presentes. En este trabajo, presentamos resultados que clarifican la ventaja de la implementacion de aislantes topologi-
cos contra aislantes convencionales en cuestiones de informacién cuéntica, su alcance y futuros retos.

Fig. 1: Modelo SSH 1D extendido o alambre topoldgico con interaccion a segundos vecinos.
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