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Prefacio

Estimados colegas, es la primera vez que Bahia Blanca es sede de este tipo de
reunién y es nuestra intencidon darles la bienvenida a nuestra ciudad a todos los
participantes de la VIl Reunién Nacional de Sélidos.

Solidos 2017 tiene como primer objetivo fomentar un ambiente de discusion y
colaboracién entre distintos grupos de investigacidon que desarrollan su actividad en el
paisy realizar una puesta al dia de los avances cientificos mds recientes en su
especialidad, la fisica de estado sdlido.

La Fisica del Estado Sélido es la base de la tecnologia actual y permite entender
la correlacién entre las propiedades fisicas macroscépicas y las caracteristicas
microscopicas de los materiales, con base en modelos y aproximaciones aplicados a los
cristales. En los ultimos anos la fisica del estado sélido se ha expandido rapidamente en
la implementacién de nuevas teorias y creacion de nuevos métodos de medicion; el
hallazgo de nuevos materiales con aplicaciones tecnoldgicas con propiedades
excepcionales para una aplicacién especifica, son un testimonio de los progresos en esta
area.

Teniendo en cuenta que esta drea de la fisica se dedica tanto a la investigacion
experimental como tedrica de la estructura electrénica y atémica de los sélidos, las
transiciones de fase, las propiedades eléctricas y dpticas, sistemas en nanoescala, y
fuertemente correlacionados como Ila superconductividad, magnetismo vy
ferroelectricidad, es que se intentara abordar la mayor cantidad de temas invitando a
especialistas.

Haciendo un poco de historia, las primeras reuniones se realizaron a principios
de los anos 80: Sélidos 82 (Bariloche) y Sélidos 84 (Santa Fe). Con una idea similar y
retomando el espiritu de las reuniones de los afos 80 se reiniciaron las reuniones en el
aflo 2005 en San Carlos de Bariloche con | Reunidn Nacional de Sélidos, luego siguid Il
Reunion Nacional de Sélidos (2007) en Huerta Grande, Cérdoba. En esta ultima se
decidio incentivar la participacidon de investigadores chilenos a esta iniciativa, asi la Ill
Reunién Nacional de Sélidos (2009) se organizé exitosamente en Valparaiso. Luego se
siguio con la IV Reunidon Nacional de Sélidos en Tucuman (2011), la V Reunidn Nacional
de Sélidos en Rosario (2013), la VI Reunidn Nacional de Sélidos en La Plata (2015) y ahi
se decidié como sede para la préxima reunion a Bahia Blanca. En todas las reuniones las
conferencias plenarias estuvieron a cargo tanto de invitados nacionales como
internacionales.

La reunidn esta propuesta para tres dias comenzando a las 9:00 hs. Se realizaran
12 conferencias plenarias, 15 conferencias semiplenarias, una mesa redonda y un
importante espacio con amplio tiempo de discusién por grupos para las comunicaciones
murales de los participantes durante el tiempo que dure la reunién. Se prevé un video



conferencia en conjunto entre el Dr. Neil W. Ashcroft (autor del famoso libro Solid State
Physics y el premio Nobel de Quimica Dr. Roald Hoffmann desde Cornell University en
Ithaca (USA) que serdn de invaluable interés para los participantes en especial para los
estudiantes asistentes.

Vale destacar nuestro interés en fomentar la participaciéon de doctorandos y
jovenes estudiantes para los cuales se pedird un especial apoyo a la Institucién
organizadora (UNS). La reunidn permitiria que los jovenes puedan interactuar con
investigadores en actividad de diferentes lugares del mundo, principalmente con
aquellos que tengan colaboraciones con grupos de nuestro pais.

Agradecemos a las instituciones que colaboraron econémica o logisticamente
para la concrecion de la Reunidn, en especial a la Universidad Nacional del Sur que nos
ha brindado ademas de un subsidio, sus instalaciones como sede del evento. Se suman
a estos agradecimientos al Consejo Nacional de Investigaciones Cientificas y Técnicas, al
Ministerio de Ciencia, Tecnologia e Innovacion Productiva, la Agencia Nacional de
Promocién Cientifica y Tecnolédgica y al Fondo para la Investigacidon Cientifica y
Tecnoldgica y el Banco Patagonia.

En nombre del Comité Organizador damos a todos los participantes del evento
una muy cordial bienvenida y que disfruten de la Reunidén y de la estadia en nuestra
ciudad.

Gabriela F. Cabeza
Septiembre, 2017
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Cronograma General

Horario Lugar de la actividad Sala Designacion
Por la mafnana Rectorado de la UNS — Avda. Colén 80 AM Aula Magna
CH1 Sala 1l
Por la tarde Centro Histdrico Cultural — Rondeau 29 cH2 sala 2
CH3 Sala 3
HC Hall central
Horario Miércoles 22 Jueves 23 Viernes 24
8:00-9:00 Inscripcion Inscripcion Inscripcion
9:00-10:00 Foa Torres Sapag Rudolph
10:00-11:00 (VC) Aschcroft-Hoffmann Gebauer Ari Turner
11:00-11:30 Café (AM) Café (AM) Café (AM)
11:30-12:00 Lamas Serquis Baranova
12:00-12:30 Petrilli Faccio Abbate
12:30-14:30 Almuerzo (libre) Almuerzo (libre) Almuerzo (libre)
14:30-15:00 Passeggi Zandalazini Butera Lobos Weht
15:00-15:30 Perez Ferrari Torres Mezio Lustemberg
15:30-16:00 Frechero Ramos Correa Guimpel Ale Crivillero
16:00-16:30 Café (HC) Café (HC) Café (HC)
16:30-17:00
17:00-17:30 MR Transferencia P (HC) P (HC)
17:30-18:00 Tecnoldgica (CH)
18:00-18:30
19:00 Cierre
21:00

VC: Videoconferencia

CP: Conferencias Plenarias.

SP: Conferencias Semiplenarias

P: Posters

MR: Mesa redonda




La coordinacién de la mesa redonda estara a cargo de Pablo Marinangeli.

Titulo mesa redonda: “Mitos y realidades de la transferencia tecnolégica en
Argentina”.

Ezequiel Manavela Chiapero

Ph.D. Technology Business Developer

CITES — Centro de Innovacion Tecnoldgica Empresarial y Social S.A.
Direccién General Sancor Seguros

Grupo Sancor Seguros

Ing. César Curto,

Coordinador de Evaluacion y Seguimiento Técnico de FONTAR
Fondo Tecnoldgico Argentino

ANPCYT - Agencia Nacional de Promocién Cientifica y Tecnoldgica
MINCYT - Ministerio de Ciencia, Tecnologia e Innovacién Productiva

Dra. Maria Luz Martiarena

Instituto de Nanociencia y Nanotecnologia
Centro Atomico Bariloche

Comisién Nacional de Energia Atdmica

Dr. Pablo Marinangeli
Subsecretario de Vinculacion Tecnolégica
Universidad Nacional del Sur



Hora Miércoles 22 de Noviembre
09:00-10:00 | CP1: Luis Foa Torres. “From laser induced bandgaps and Floquet topological insulators
to Floquet isolators: Non-perturbative effects of light-matterinteraction”
10:00-11:00 | Video conferencia: Dr. R. Hoffmann — Dr. N. Ashcroft. “High pressure as a meeting
ground of chemistry and physics”
11:30-12:00 | CP2: Diego Lamas. “Diagramas de fases de nanomateriales: efectos y ejemplos en
nanocerdmicos”
12:00-12:30 | CP3: Helena Petrilli. “Ab-initio investigations of the magnetism at metallic interfaces
and nanostructures deposited on surfaces”
14:30-15:00 | SP1: Mario Passeggi. “Caracterizacion SP4: Carlos Zandalazini. “Defectos puntuales
multi-técnica de la generacion de y magnetismo d° en calcogenuros”
nanoparticulas de hierro por bombardeo
idnico
15:00-15:30 | SP2: Silvia Pérez. “Zn0O, nuevas SP5: Valeria Ferrari. “Ferromagnetismo en
propiedades magnéticas, electronicas y | una estructura bidimensional de
Opticas Nitruro de Galio Manganeso”
15:30-16:00 | SP3: Marisa Frechero. “Nuevos SP6: Susana Ramos. “Caracterizacion de
materiales para la obtencion de compuestos intermetdlicos binarios de
energias verdes” (Cu,Ni)-(In,Sn,Sb) y de orden superior para
aleaciones de soldaduras libres de plomo:
base de datos ab initio, sistemdtica y
correlaciones en las propiedades cohesivas,
termodindmicas y electrénicas”
Hora Jueves 23 de Noviembre
09:00-10:00 | CP4: Karim Sapag. “Sdlidos nanoporosos: sintesis, caracterizacion y aplicaciones
energéticas y medioambientales mediante el uso de la adsorcion”
10:00-11:00 | CP5: Ralph Gebauer. “Water splitting on hematite (Fe;0s) surfaces: insights from density
functional theory”
11:30-12:00 | CP6: Adriana Serquis. “Técnicas avanzadas de caracterizacion de materiales para
aplicaciones en energia”
12:00-12:30 | CP7: Ricardo Faccio Sgiorovello. “Estudio tedrico y experimental de nanoestructuras de
titanato de hidrégeno para aplicaciones en energia”
14:30-15:00 | SP7: Alejandro Butera. “Efecto Hall de SP10: Alejandro Lobos. “Fases topoldgicas
espin inverso en heteroestructuras fuertemente interactuantes en 1D: de los
antiferromagnéticas sintéticas aislantes topoldgicos de banda a los
[Co/Ru/Co]/Pt” aislantes topoldgicos de Kondo”
15:00-15:30 | SP8: Claudia Rodriguez Torres. SP11: Alejandro Mezio. Baja temperatura de

“Estructura magneética de equilibrio en coherencia en el modelo de Hubbard de una

ZnFe;04: un sistema con frustracion banda: un abordaje con particulas esclavas
geomeétrica 3d ° un antiferromagneto

con orden de largo alcance”




15:30-16:00 | SP9: Victor Correa. “La influencia de la SP12: Julio Guimpel. “Efecto del desorden en
red atémica sobre las propiedades la red de centros de anclaje sobre la red de
magnéticas: el caso de las aleaciones vOrtices superconductores”
CeCoixFe.Si”

Hora Viernes 24 de Noviembre

09:00-10:00 | CP8: Henrik Rudolph. Editor in chief of Applied Surface Science
Disertara sobre “How to successfully contribute to the world of scientific publishing
a presentation meant for the aspiring author or reviewer"

10:00-11:00 | CP9: Ari Turner. “The Fluctuating World of Low Temperatures: Entanglement in
Condensed Matter Physics”

11:30-12:00 | CP10: Elena Baranova. “Oxygen conducting ceramics as attractive supports for
heterogeneous catalysis”

12:00-12:30 | CP11: Miguel Abbate: “Spin state transition in the La;.xSr«CoOs; compounds”

14:30-15:00 | SP13: Rubén Weht. “Gas de electrones bidimensional en superficies de dxidos:
nuevos resultados”

15:00-15:30 | SP14: Pablo Lusterberg. “Cudn inocente es el 6xido de cerio en la actividad catalitica de
catalizadores metal-ceria: Una perspectiva tedrica”

15:30-16:00 | SP15: Victoria Ale Crivillero. “Efectos del espesor en peliculas delgadas de FeSe”




Conferencia Plenaria Miércoles

CP1

From Floquet topological insulators to Floquet isolators

Luis E. F. Foa Torres

Departamento de Fisica, FCFM, Universidad de Chile, Santiago, Chile.
luisfoa@gmail.com

Light-matter interaction is at the heart of intriguing phenomena and has led to many
practical applications like, for instance, Raman spectroscopy. But beyond characterization, several
studies have gone deeper into actually using light to modify the electrical properties of a material.
This can be done, for example, by using light to switch off the conduction in graphene [1,2] (or
other materials [3]), thereby allowing to tune the material's response with optical means, or even
inducing tunable topological states in materials that would otherwise lack them [1,2,4,5,6,7,8] (i.e.
a Floquet topological insulator [4]). The latter would expand the playground of topological
insulators to a broader set of materials. The recent experimental realization of laser-induced
bandgaps at the surface of a topological insulator [3] has added much interest to this area.

In this talk | will provide an overview of our recent works in this field with a focus on the
generation of Floquet chiral edge states in graphene [6,9,10] and other materials including
topological insulators [8,11], and their Hall response [12]. | will also show how light-matter
interaction could be used to realize a Floquet isolator [13], a system where transmission can occur
only between say lead L and R and not viceversa while keeping a vanishing reflection at lead R*.

[1] T. Oka and H. Aoki, Phys. Rev. B 79, 081406 (2009).

[2] H. L. Calvo, H. M. Pastawski, S. Roche, and L. E. F. Foa Torres, Appl. Phys. Lett. 98, 232103 (2011);
H. L. Calvo, P. M. Perez-Piskunow, S. Roche, and L. E. F. Foa Torres, Appl. Phys. Lett. 101, 253506
(2012).

[3] Y. H. Wang, H. Steinberg, P. Jarillo-Herrero, and N. Gedik, Science 342, 453 (2013).

[4] N. H. Lindner, G. Refael, and V. Galitski, Nat. Phys. 7, 490 (2011).

[5] T. Kitagawa, T. Oka, A. Brataas, L. Fu, and E. Demler, Phys. Rev. B 84, 235108 (2011).

[6] P. M. Perez-Piskunow, G. Usaj, C. A. Balseiro, and L. E. F. Foa Torres, Phys. Rev. B 89, 121401(R)
(2014).

[7] E. Suarez Morell and L. E. F. Foa Torres Phys. Rev. B 86, 125449 (2012).

[8] H. L. Calvo, L. E. F. Foa Torres, P. M. Perez-Piskunow, C. A. Balseiro and G. Usaj, Phys. Rev. B 91,
241404(R) (2015).

[9] G. Usaj, P. M. Perez-Piskunow, L. E. F. Foa Torres, and C. A. Balseiro Phys. Rev. B 90, 115423 (2014);
P. M. Perez-Piskunow, L. E. F. Foa Torres and G. Usaj, Phys. Rev. A 91, 043625 (2015).

[10] D. A. Lovey, G. Usaj, L. E. F. Foa Torres, C. A. Balseiro, Phys. Rev. B 93, 245434 (2016).

[11] V. Dal Lago, M. Atala and L. E. F. Foa Torres, Phys. Rev. A 92, 023624 (2015).

[12] L. E. F. Foa Torres, P. M. Perez-Piskunow, C. A. Balseiro, and G. Usaj, Phys. Rev. Lett. 113, 266801
(2014).

[13] V. Dal Lago, E. Suarez Morell and L. E. F. Foa Torres, arxiv: 1708.03304. * related publications
available at http://www.foatorres.com/
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Video Conferencia Miércoles

VC

High pressure as a meeting ground of chemistry and physics
Roald Hoffmann

Department of Chemistry & Chemical Biology, Cornell University, Ithaca, NY, USA.
rh34@cornell.edu

Diamond anvil cells now permit the study of matter under multimegabar (i.e. several
hundred GPa) pressures. The properties of matter in this pressure regime differ drastically from
those known at 1 atm. | will discuss in detail an overlapping hierarchy of responses to increased
density, consisting of (a) squeezing out van der Waals space (for molecular crystals); (b)
increasing coordination; (c) decreasing the bond length of covalent bonds and the size of anions;
and (d) an extreme regime of electrons moving off atoms and new modes of correlation. Examples
of the startling chemistry and physics that emerge under such extreme conditions will alternate in
this account with qualitative chemical ideas about the bonding involved.
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Conferencia Plenaria Miércoles

CP2

Diagramas de fases de nanomateriales: efectos y ejemplos en
nanoceramicos

Diego G. Lamas

CONICET-Escuela de Ciencia y Tecnologia, UNSAM, Campus Miguelete, 25 de Mayo y Francia, (1650)
San Martin, Provincia de Buenos Aires, Argentina.
Departamento de Fisica de la Materia Condensada, Gerencia de Investigacion y Aplicaciones, Centro
Atémico Constituyentes, Comision Nacional de Energia Atémica, San Martin, Pcia. de Bs. As., Argentina
diego.g.lamas@gmail.com

Es sabido que los nanomateriales tienen enorme interés por sus propiedades
sorprendentes y nuevas aplicaciones. Un aspecto menos conocido y también muy interesante es
que se han encontrado cambios importantes en los diagramas de fases al reducir el tamafio de
cristalita, incluyendo la retencion de fases metaestables. Esto se debe a que la energia libre de
Gibbs de superficie y la energia debida a las interfases provocan modificaciones importantes en
las propiedades termodindmicas. Por este motivo, los diagramas de fases de sistemas
nanoestructurados pueden ser muy diferentes a los diagramas de fases habituales, construidos
considerando solamente la energia libre de volumen. Por ejemplo, la temperatura de fusién, los
limites de solubilidad y la estabilidad relativa de fases se pueden modificar fuertemente. Sin
embargo, esta nueva variable a contemplar en los diagramas de fases, el tamafio de cristalita, aln
ha sido poco considerada en la literatura y muy poco explotada en aplicaciones.

En esta conferencia, se discutiran estos efectos y se analizaran varios ejemplos de
nanomateriales con interés tecnolégico, en especial el caso de 6xidos nanocristalinos empleados
en celdas de combustible de ¢xido sélido de temperatura intermedia: ZrO,-Sc,O3 (material para
electrolito) y de LageSro4Co0s.5 (catodo). En ambos casos se mostrara que, al reducir el tamafio
de cristalita, es posible retener a temperatura ambiente fases de alta temperatura que presentan
excelentes propiedades eléctricas y electrocataliticas.
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Conferencia Plenaria Miércoles

CP3

Ab-initio investigations of the magnetism at metallic interfaces and
nanostructures deposited on surfaces

Helena Maria Petrilli *

Depto. de Fisica dos Materiais, Instituto de Fisica, Universidade de S&o Paulo(IF-USP), Rua do Mat&o
1371 CEP 05508-090, Cidade Universitaria, Sdo Paulo — Brazil.
hmpetril@gmail.com

In this presentation, some recent examples of theoretical investigations, in the framework
of the Density Functional Theory (DFT), performed in our group in Brazil will be discussed.
Special attention will be given to electronic and magnetic properties of nanostructures deposited
on surfaces and the magnetism at interfaces.

The search of new spintronic technologies, have open the door to the investigation of
novel systems exhibiting exotic magnetic behaviors in the nanoscale, especially at interfaces and
nanostructures. For example, magnetic skyrmions, which are topological spin textures, has given
rise to a research field, now named “Skyrmionics” [1] with possible applications in devices, even
with recent stable room-temperature observation [2].

Since skyrmions occur as spontaneous ground states in an Fe monolayer deposited on
Ir(111) [3], and Pd is easily polarized by an adjacent magnetic layer, the bilayered PdFe/Ir(111)
system arises as a promising candidate in which the Dzyaloshinskii-Moriya (DM) interactions [4]
at the surface and interfaces generate topologically protected magnetic states [5]. Motivated by
these results, we have performed investigations of PdFe/Ir(111) and PdCo/Ir(111), using the RS-
LMTO-ASA method [6], in the framework of the DFT and including non-collinear calculations,
that will be shown.

Some other examples, of our current research using computational simulations, with
biological molecules on interfaces will also be shown.

[1] S. Krause and R. Wiesendanger, Nat. Mater. 15 (2016) 493.

[2] S. Woo et al., Nat. Mater. 15 (2016) 501.

[3] S. Heinze et al., Nat. Phys. 7 (2011) 713.

[4] I. E. Dzyaloshinskii, J. Phys. Chem. Solids 4 (1958) 241; T. Moriya, Phys. Rev. 120 (1960) 91.
[5] C. Hanneken et al., Nat. Nanotechnol. 10 (2015) 1039.

[6] P. Peduto et al., Phys. Rev. B 44 (1991) 13283; S. Frota-Pessda, Phys. Rev.B 46, 14570 (1992).

*En colaboracién con Ivan de Paula Miranda, Angela Burlamaqui Klautau.
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Conferencia Plenaria Jueves

CP4

Sélidos Nanoporosos: Sintesis, Caracterizacion y Aplicaciones
Energéticas y Medioambientales mediante el uso de la Adsorcion

Karim Sapag

Laboratorio de Solidos Porosos, Departamento de Fisica, Instituto de Fisica Aplicada, Universidad
Nacional de San Luis, CONICET, San Luis, Argentina.
ksapag@gmail.com

Dentro de los gases de interés energético y medioambiental, se encuentran el hidrégeno,
el metano y el CO,. El hidrégeno, a pesar de tener importantes propiedades como combustible su
aplicacion lider dentro del campo de la investigacion cientifica es como vector energético, para
producir electricidad en pilas de combustible. Una vez obtenido este gas, el inconveniente
principal es su almacenamiento, que tendria que ser “on board”, y donde se han propuesto posibles
sistemas, donde el proceso de adsorcidn aparece como una alternativa. EI metano y el diéxido de
carbono son dos conocidos gases de efecto invernadero, con importantes consecuencias
medioambientales, donde la captura o secuestro de los mismo también se puede realizar mediante
procesos de adsorcion. Adicionalmente el metano, es una importante fuente de energia, donde en
los sistemas vehiculares se utiliza comercialmente como Gas Natural Comprimido, en cilindros a
altas presiones. Una mejora de su almacenamiento puede obtenerse mediante el uso de
adsorbentes, bajando notablemente su presién para obtener la misma cantidad energética por
volumen que el GNC.

Entre los adsorbentes sélidos para aplicaciones en gas, los materiales nanoporosos
(sélidos con poros de hasta 100 nm) ocupan un papel importante, donde el desarrollo de los
mismos conlleva un estudio minucioso de sus caracteristicas texturales, donde la adsorcion
aparece nuevamente como técnica de caracterizacion.

En esta conferencia, se muestra el desarrollo de algunos materiales nanoporosos, su
caracterizacién y su comportamiento en la adsorcién de los gases enunciados, en base a la
experiencia y trabajos desarrollados en el Laboratorio de Solidos Porosos de la Universidad
Nacional de San Luis [1-10].

[1] A.A. Garcia, J.C. A. de Oliveira, R. Lopez, J.C. Moreno,L. Giraldo, G. Zgrablich, K. Sapag. Colloids
and Surfaces A: Physicochem. Eng. Aspects 357 (2010) 74-83.

[2] A.A. Garcia Blanco, A.F. Vallone, A. Gil, K. Sapag. Int J. of Hydrogen Energy, Vol. 37, No. 19, (2012)
pp. 14870-14880.

[3] S. I. Garcés, J. Villarroel-Rocha, K. Sapag, S. A. Korili, and A. Gil. Ind. Eng. Chem. Res. (2013), 52,
6785-6793.

[4] P. Carraro, V. Elias, A.A. Garcia Blanco, K. Sapag, G. Eimer, M. Oliva. Int J.I of Hyd En V:39 16,
(2014) p 8749-87-53.

[5] P. Carraro, V. Elias, A. Garcia, K. Sapag, S. Moreno, M. Oliva, G. Eimer. Micr and Mesop Mat, 191
(2014) 103-111.

[6] D. Bezerra, F.Silva, P. Moura, K. Sapag, R.Vieira, E. R Castellon, D. Azevedo. Ads Sci & Tech, 32,
2&3 (2014) 141-151.

[7] -P Carraro, A G Blanco, FA Soria, G Lener, K Sapag, GA Eimer, MI Oliva. Mic and Més. Materials
231, 31-39, (2016)

[8] A. A. Garcia Blanco, A. F. Vallone, S. A. Korili, A. Gil, K. Sapag. Microp. and Mesop. Mat. Vol. 224,
(2016), P 323-331.

[9] SI Garcés-Polo, J Villarroel-Rocha, K Sapag, SA Korili, A Gil. Chemical Engineering Journal 302
(2016), 278-286.

[10] P. Carraro, AAG Blanco, C Chanquia, K Sapag, MI Oliva, GA Eimer. Mic and Mesop Materials 248,
62-71, (2017).
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Conferencia Plenaria Jueves

CP5

Water splitting on hematite (Fe2O3s) surfaces: insights from density
functional theory

Ralph Gebauer

The Abdus Salam International Centre for Theoretical Physics, Strada Costiera 11, 34151 Trieste, Italy.
rgebauer@ictp.it

The development of efficient ways to exploit the energy from the sun is an issue of major
importance. Among possible solutions, the employment of solar energy to promote chemical
reactions has the advantage of addressing the problems of harvesting, converting and storing
energy at the same time. In this context, water splitting plays a central role both for direct
hydrogen production and for the production of hydrocarbons. Therefore, great attention has been
recently devoted to hydrogen production by means of photoelectrochemical (PEC) cells, via water
splitting to molecular hydrogen and oxygen.

The main challenge is to develop anode materials for these cells that can split water
efficiently. Hematite has emerged as a highly interesting material for photoanodes. Abundant,
stable, nontoxic, and, importantly, possessing an energy gap of 2.1 eV, Fe,O; has been intensively
investigated in numerous experiments, often focusing on its photocatalytic properties. In this
presentation, | will report recent numerical studies focusing on the oxidation of water on hematite
(0001) surfaces. The reaction 2H,0 O + 2H; involves four censecutive protons
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coupled electron transfer steps. By means of density-function theory calculations, we investigate
the role which the catalyst plays in those steps and how doping and defects of the iron oxide
influence the photophysical activity of the anode.

VII Reunién Nacional de Sélidos


https://webmail.uns.edu.ar/imp/dynamic.php?page=mailbox

Conferencia Plenaria Jueves

CP6

Técnicas Avanzadas de Caracterizacion de Materiales para
Aplicaciones en Energia

Adriana Serquis”
Departamento de Caracterizacion de Materiales, CAB-CNEA, Av. Bustillo 9500 CP8400 Bariloche.

CONICET, Argentina.
aserguis@cab.cnea.gov.ar

La fuerte relacion entre la estructura cristalografica y los defectos con las propiedades
electrdnicas y de transporte de un determinado solido es una figura clave en la mayoria de las
investigaciones realizadas en ciencia de los materiales. En particular, las propiedades de los
oxidos (transporte, electroquimica, térmica, etc.) pueden verse afectadas por varios factores,
incluyendo el método de sintesis y las condiciones ambientales tales como presion, temperatura,
atmosfera, corriente eléctrica, campo magnético, etc. Por lo tanto, es importante ir mas alla de la
limitada informacion obtenida a través de las técnicas tradicionales de caracterizacion ex-situ
hacia las méas exhaustivas que proporcionan los experimentos in-situ o in-operando, donde es
posible el estudio de un dispositivo bajo condiciones de trabajo no ambientales. En esta charla
presentaré algunos de los ultimos resultados obtenidos en nuestro grupo que involucran varios
materiales cerdmicos que estan destinados a dispositivos de generacion de energia limpia y
sostenible como las pilas de combustible de dxido solido (SOFC, por sus siglas en inglés) [1-3].
Se hara hincapié en la correlacién entre los aspectos microestructurales (determinados por los
parametros de procesamiento) y sus propiedades fisicas que determinan la eficiencia de los
materiales. La estabilidad estructural y la compatibilidad quimica entre el electrodo y los
materiales electroliticos estudiados se evaluaron mediante la combinacién de varias técnicas de
caracterizacién, como microscopia electrénica (SEM, TEM), difraccién de rayos X (DRX) o de
neutrones (NPD), analisis quimico por EDS y métodos de radiacion de sincrotrén (como
espectroscopias XANES y EXAFS). Es necesario comprender los procesos fisicoquimicos que
ocurren tanto en el interior de los materiales, en las interfaces o en la superficie de componentes
de los sistemas de interés, para encontrar la combinacién ideal de materiales (y procesos de
sintesis) que optimicen su rendimiento y estabilidad a largo plazo.

[1] L. Baqué et al; International Journal of Hydrogen Energy 41 (2016) 1958-1965.
[2] A. Fernandez Zuvich et al.; ECS Trans. 72 (2016) 215-224.
[3] F. R. Napolitano et al; International Journal of Hydrogen Energy 37 (2013) 8965-8973.

* En colaboracién con F. Napolitano, L. Baqué, M. Arce, L. Mogni, Juan F. Basbus, A. Soldati,
A. F. Zuvich, M.E.Saleta, S. Larrondo y D. Lamas.
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Estudio Teorico y Experimental de Nanoestructuras de Titanato de
Hidrdgeno para Aplicaciones en Energia

Ricardo Faccio

Centro NanoMat, DETEMA, Facultad de Quimica. Universidad de la Republica.
rifaccio@gmail.com

Las celdas solares de sensibilizacion espectral (DSSC) ejemplarizan como la
nanotecnologia ha aportado al desarrollo de energias renovables. Los semiconductores empleados
deben tener buena superficie especifica y adecuadas propiedades oOpticas, esto posiciona al TiO-
y titanatos de muy buena forma para la utilizacion de diferentes nanoestructuras de variadas
relaciones de aspecto [1].

En este trabajo se mostrara un trabajo que integra teoria y experimento para la sintesis, y
caracterizacion de nanotubos (NTs) de TiO; y titanatos a partir de nanoparticulas de anatasa (~100
nm de diametro). Ademas, se mostrara su caracterizacion estructural [2], asi como el montaje y
caracterizacion eléctrica de prototipos DSSC, utilizando el reactivo y el producto de sintesis como
fotoelectrodos.

La caracterizacion estructural se llevd a cabo mediante Difraccion de rayos X
convencional y dispersion a bajo angulo, ademas de microscopia TEM, de fuerza atémica y
microscopia Raman Confocal. Toda esta informacion se combina con la informacion obtenida a
partir de simulacién computacional [2-4], donde se conocid la estructura y morfologia de los NTs
y se determinaron las propiedades electrdnicas mas relevantes.

Los prototipos DSSC fueron evaluados mediante curvas I-V en determinando la
eficiencia de conversion fotovoltaica, realizando ademas estudios de espectroscopia de
impedancias para estudiar los fendmenos de transferencia de carga.

La eficiencia del prototipo basado en NTs fue mayor a la estandar de anatasa, con una
eficiencia de 8% respecto al 6% que ofrece el tltimo polimorfo.

[1] Faccio, R. et al. Rec. Pat. On Nanotec. 2011, 5, 325-333.

[2] Fernandez-Werner, L. et al. J. Energy Storage 2017, 12, 66-77.
[3] German, E. et al. App. Surf. Sci. 2017, 426, 1182-1189.

[4] Germén, E. et al. J. Phys. Comm. 2017 (in press).
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How to successfully contribute to the world of scientific publishing
a presentation meant for the aspiring author or reviewer
Henrik Rudolph

Editor-in-Chief: Applied Surface Science
Rijnsweerd, De Uithof (Utrecht), Utrecht Province, Netherlands.
h.rudolph@apsusc.com

You may have, at some point, heard the expression “Publish or Perish”. It is true that a
scientist, who does not publish his or her scientific results in a reputable (electronic) journal, will
not receive the necessary recognition or scientific respect as a scientist. It is often a major hurdle
for a young scientist to get the first paper accepted in a scientific journal. This submission will,
most likely, be related to a PhD thesis and the aspiring author will benefit from the support from
their advisor and other senior scientists.

In this presentation | will give you some tips and suggestions, that will improve your
chances of having your submission accepted in a reputable journal. | will also try to convince you
to participate fully in the whole process of scientific publishing, including reviewing papers for
scientific journal or helping others with their papers. The tips and tricks are not discipline specific;
however, | will also give you a behind-the-scenes look at one of the larger scientific journals from
the publisher Elsevier: Applied Surface Science with more than 13000 submissions per year and
an impact factor of 3.387.
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The Fluctuating World of Low Temperatures: Entanglement in
Condensed Matter Physics

Ari Turner

Physics Department Thechnion- Israel Institute of Technology.
turner.ari@physics.technion.ac.il

In solid state physics, one uses quantum mechanics to understand properties such as the
colors of crystals or their electrical conductivity, and it seems disappointing that the quantum
mechanics is mainly a very complex framework for calculating lots of numbers. The interesting
paradoxes of quantum mechanics, the uncertainty principle and the possibility of particles being
entangled with one another, seem to lurk
somewhere in these details.

I will talk about phenomena where the quantum phenomena are especially easy to see, in
particular, how entanglement lies behind topological phases. | will also talk about how the virtual
particles in Feynman diagrams are not just a representation of calculations, but that they actually
exist in the ground state and they are related to phenomena such as magnetic interactions that lead
to spin glasses. They can be described by an entanglement Hamiltonian, which is like a dynamic
for the virtual fluctuations, and which can theoretically be measured in atomic lattices.
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Oxygen conducting ceramics as attractive supports for heterogeneous
catalysis

Elena A. Baranova*

Department of Chemical and Biological Engineering, Centre for Catalysis Research and Innovation
(CCRI), University of Ottawa, 161 Louis-Pasteur, Ottawa, ON, K1N 6N5, Canada.
elena.baranova@uOttawa.ca

Solid ionic conductors such as yttria-stabilized zirconia (YSZ) and doped-ceria (Sm-CeO-
or Gd-CeO,) are widely used in the fuel cells, sensors and in heterogeneous catalysis, particularly
in electrochemical promotion of catalysis (EPOC) [1,2]. For instance, yttria-stabilized zirconia
(8%-Y203-Zr0O,) has attracted significant attention in the last decades due to its unique properties
such as high ionic conductivity in the temperature range of 300 - 1000°C due to the presence of
oxygen vacancies, as well as chemical and mechanical stability. Ceria (CeO), a mixed ionic-
electronic conducting (MIEC) material, conducts O% ions due to oxygen vacancies in the
crystallographic structure and electrons. Additionally, because of its non-stoichiometry, CeO; has
the ability to undergo conversion between Ce* and Ce®** quite easily. In heterogeneous catalysis,
this reducibility and presence of oxygen vacancies play a significant role in the enhancement of
catalytic activity, usually referred to as metal-support interaction (MSI). Similarly, the
phenomenon known as electrochemical promotion of catalysis (EPOC) or non-faradaic
electrochemical modification of catalytic activity (NEMCA) has also been shown to alter catalytic
activity by in-situ controlled migration of promoting species such as O? through the application
of an electrical current or potential [3]. EPOC and MSI have long been considered as two different
phenomena, however, more recently it has been shown that, functionally, for ionic and MIEC
materials, both are linked by the transfer of ionic species at the interfaces. The difference between
the two phenomena has been shown to be only operational [3, 4]. It has been said that EPOC is
electrochemically controlled MSI, likewise, MSI is considered as self-induced EPOC. First, the
concept of MSI and EPOC phenomena and their origin will be presented, following by the
discussion of EPOC and MSI at the RuO,, IrO;, Ni- and Pt-based nano-structured catalyst
interfaced with YSZ and CeO; in the instance of complete ethylene and carbon monoxide
oxidation as well as CO hydrogenation [5,6].

[1] J.H. Shim, C. Chao, H. Huang, F.B. Prinz, Chemistry of Materials 19 (2007) 3850.

[2] P. Vernoux, L. Lizarraga, M.N. Tsampas, F.M. Sapountzi, A. De Lucas-Consuegra, J.L. Valverde, S.
Souentie, C.G. Vayenas, D. Tsiplakides, S. Balomenou, E.A. Baranova, Chem. Rev. 113 (2013) 8192-8260.
[3] C.G. Vayenas, Electrochemical Activation of Catalysis: Promotion, Electrochemical Promotion, and
Metal-Support Interactions, Springer, 2001.

[4] H.A.E. Dole, E.A. Baranova Implementation of Nano-structured Catalysts in the Electrochemical
Promotion of Catalysis, Handbook of Nanoelectrochemistry: Electrochemical Synthesis Methods,
Properties, and Characterization Techniques. Aliofkhazraei, M., Makhlouf, A.S.H. (Eds.), Springer
International Publishing, Switzerland 2015. p. 1095-1124.

[5] Y.M. Hajar, K. D. Patel, U. Tariq, E.A. Baranova, J. Cat. 352, 2017, 42-51

[6] R.J. lsaifan, M. Couillard, E.A. Baranova, Int. J. Hydrogen. Energy (2017) Doi:
10.1016/j.ijhydene.2017.01.049.

* En colaboracidn con Yasmine M. Hajar y Holly A.E. Dole.
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Spin state transition in the LaixSrxCoOs compounds

Miguel Abbate

Departamento de Fisica, Universidade Federal do Parana.
miguel @fisica.ufpr.br

We studied the electronic structure of the LaixSr«CoOs; compounds from x =0.0 to
x = 1.0. The techniques were photoemission (PES) and x-ray absorption (XAS) spectroscopy. The
experiments were carried out at the Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron (LNLS). The spectra
were compared to band structure and cluster model calculations. The cluster model was solved
using the configuration interaction (CI) method. The purpose was to determine the spin state of
the Co ions as a function of x. To this end, the experimental results were compared to calculations
in different spin states. The present work was intended to determine the spin moments at room
temperature. The elucidation of the spin state as a function of temperature will be presented
elsewhere. The LaCoO; material, with x = 0.0, shows mostly Co** ions in a non-magnetic low-
spin S =0 state (the high-spin S =2 component emerges only at higher temperatures). The
LaCoO; oxide is in the so called negative charge transfer regime; this means that the ground state
is dominated by the covalent 3d’L configuration (where L denotes a ligand hole). On the other
hand, the SrCoO3 end member, with x = 1.0, exhibits Co*" ions in a ferromagnetic intermediate-
spin S = 3/2 state. The SrCoO; compound is also in the negative charge transfer regime; the main
configuration in the ground state is given by the covalent 3d8L configuration. Finally, the results
along the La;xSrkCoOs series suggest an inhomogeneous scenario, with ferromagnetic domains
(formed in the Sr-rich parts) embedded in a non-magnetic host (given by the La-rich regions).
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Caracterizacion multi-técnica de la generacion de nanoparticulas de
hierro por bombardeo iénico

Mario C.G. Passeggi (h)*

Instituto de Fisica del Litoral (Universidad Nacional del Litoral-CONICET),
Guemes 3450, (S3000GLM) Santa Fe, Argentina
Departamento de Materiales, Facultad de Ingenieria Quimica, Universidad Nacional del Litoral,
Santiago del Estero 2829, (S3000AOM) Santa Fe, Argentina.
mpggih@santafe-conicet.gov.ar

La pirita (FeS;) es un mineral natural abundante, con estructura cristalina cubica,
diamagnético y semiconductor en su forma nativa. Al ser un material de bajo costo, es la materia
prima en la produccion industrial de hierro y acido sulfarico. Actualmente, esta siendo objeto de
importantes estudios en ciencia basica debido a sus potenciales aplicaciones en un amplio espectro
de temas que van desde la bioquimica primordial [1] al desarrollo de semiconductores en la escala
nanométrica [2].

Recientemente, nuestro grupo ha reportado resultados relativos a cambios quimicos
inducidos en un monocristal natural de FeS; por bombardeo i6nico de He™ a 4.5 keV mediante
espectroscopia de fotoemision de rayos X (XPS) [3]. Este estudio, muestra un importante efecto
de reduccion del Fe?*, con la formacion de Fe metéalico embebido en la matriz de FeS,. A partir
de estos resultados, se realizd un analisis multi-técnica de muestras de pirita bombardeadas con
iones energéticos de He™ a diferentes energias. Con el objeto de caracterizar la morfologia y
distribucion en profundidad del Fe metalico generado en la pirita, estudiamos el sistema mediante
microscopia tdnel de barrido (STM), espectroscopia de electrones Auger (AES) combinada con
perfiles en profundidad, en ambos casos en condiciones de ultra alto vacio (UHV), y microscopias
de fuerza atomica (AFM) y magnética (MFM) al aire. Aun cuando nuestro interés es la obtencién
de conocimiento relativo a la fisica y quimica basica del proceso antes descripto, nuestro estudio
apunta a la generacion de dominios nanometélicos en una matriz semiconductora, que por si solo
tiene un importante interés desde el punto de vista tecnolégico.

A partir de la irradiacion ionica, mediante imagenes STM se observé una superficie
nanoestructurada granular que depende basicamente de la preparacién de la superficie. Mientras
superficies limpias sin una reconstruccién exhaustiva muestran nanoparticulas (Np“s) de Fe cuyos
diametros aparentes promedio varian entre 7-4 nm para energias entre 1-4 keV, respectivamente,
superficies reconstruidas exhaustivamente a partir de un proceso de recocido de al menos 2 horas
muestran Np’s con diametros aparentes promedio de
2-3 nm, independientemente de la energia utilizada. En el primer caso, cuanto mas pequefias las
Np’s formadas mayor es su densidad superficial, y parece haber una energia iénica umbral para
el proceso. En cambio, para las superficies bien reconstruidas, aunque la densidad superficial es
independiente de la energia i6nica, se observa un importante incremento en la rugosidad
superficial promedio (RMS), directamente proporcional a la energia de bombardeo i6nica.

Ademas, utilizando el O como marcador, estudiamos su penetracién en la estructura para
diferentes valores de energia cinética de He™, a través de perfiles en profundidad con AES. Se
encontré una muy buena correlacion entre la penetracion del O con el aumento de la energia de
los iones, indicando que el proceso por el cual se forman las Np’s esta energéticamente activado.
Las imagenes AFM en aire, muestran la formacién de Np“s granulares también, de tamafios
mayores que las observadas por STM en UHV, para las cuales solo en el caso de superficies
limpias sin una reconstruccion exhaustiva se observd contraste magnético a partir de
experimentos de MFM, lo que indica que las Np“s de Fe° generadas en UHV se oxidan en aire a
magnetita (FesO4) 0 maghemita (Fe20s), 0 una combinacion de ambos, los cuales a temperatura
ambiente son magnéticos.
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[1] M.J. Russell, AJ. Hall, A.P. Gize, Nature 344 (1990) 387.
[2] L. Ding, X. Fan, X. Sun, J. Dua, Z. Liva, C. Tao, RSC Adv. 3 (2013) 4534.
[3] G. Ruano, F. Pomiro, J. Ferrén, enviado a Surface Science.

* En colaboracion con Fernando Pomiro, Adriana E. Candia, Silvia M. Montoro, Gustavo Ruano
y Julio Ferron.
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Zn0O, nuevas propiedades magnéticas, electronicas y épticas

Silvia Pérez de Heluani

Laboratorio de Fisica del So6lido, Dto. De Fisica, Fac. de Ciencias Exactas y Tecnologia, Universidad
Nacional de Tucuman. Av. Independencia 1800, 4000 San Miguel de Tucuman, Argentina.
sperez@bherrera.unt.edu.ar

El ZnO es un semiconductor de gap de banda ancho intensivamente estudiado en las
Gltimas décadas.

Nano y micro estructuras de ZnO son atractivas como sensores bioldgicos, emisores de
luz, nano laseres UV, biomateriales, memorias magnéticas etc. En los Ultimos afios la
investigacion bésica en este material ha sido revisitada por la necesidad de describir nuevas
resultados experimentales de propiedades fisicas fuertemente controlada por la concentracion de
defectos, como el amplio rango de valores en la conductividad, la produccion de cuasiparticulas
(exciton-polariton), efecto de puntos cuénticos y, particularmente ha abierto una animada
discusion sobre el papel de los defectos en la transformacion de compuestos de ZnO no
magnéticos en materiales ferromagnetos.

A pesar de la numerosa produccion cientifica existen controversias en la literatura sobre
el papel de los defectos en las propiedades mencionadas, y el principal obstaculo para el
funcionamiento a temperatura ambiente en aplicaciones tecnoldgicas sigue siendo la obtencién
de material tipo p con la concentracion de defectos adecuada.

Esta charla es un resumen del estado del arte en las investigaciones de algunas de las propiedades
importantes a temperatura ambiente del ZnO y de los resultados mas reciente de nuestro grupo de
investigacion y colaboraciones.
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Nuevos materiales para la obtencion de energias verdes

Marisa A. Frechero

Departamento de Quimica/ Grupo: Fisicoquimica de Conductores Idnicos de Estado Solido —
INQUISUR- CONICET- Universidad Nacional del Sur. Av. Alem 1253, 8000, Bahia Blanca, Buenos
Aires, Argentina.
frechero@uns.edu.ar

Uno de los grandes desafios actuales tanto para la ciencia como para la tecnologia es el
desarrollo de formas de almacenamiento de energia obtenidas de fuentes alternativas, i.e. no
dependiente de los hidrocarburos. Las denominadas "energias verdes o limpias" se espera que
también den lugar a su expansién en grandes redes de distribucion.

En esta presentacion analizaremos dos iniciativas bien diferentes: por una parte, la
acumulacion de energia mediante procesos electroquimicos y por otra, la cosecha de energia por
fendmenos fisicos.

En la actualidad las grandes “estrellas" son las baterias de litio. Habitualmente, estas
baterias pueden operar debajo del limite oxidativo de ciertos electrolitos, sin embargo, una
pequefia sobrecarga, permite alcanzar procesos de consumo de material electrddico y electrolitico
con generacion de gases que derivan en riesgo de explosién con alta probabilidad de dafio a las
personas. Por esta razdn, el desarrollo de materiales seguros, con mayor vida util, mayor rango
de temperatura operativa, obtenidos de materiales con mayor disponibilidad y menor indice de
toxicidad a menor costo son buscados especialmente en el campo de la ciencia de materiales.

La generacion de energias limpias es un constante desafio al que se enfrenta el mundo
actual. Desde una perspectiva muy diferente, el reciclaje de residuos domésticos e industriales,
muestra también un enorme potencial para el desarrollo de nuevos materiales con vasta aplicacion
en el campo del ahorro energético. Presentaremos aqui un desarrollo innovador de un material
compuesto a partir del reaprovechamiento de materiales de desecho cuya propiedad fundamental
se centra en recibir luz solar y transformarla en calor.
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Defectos puntuales y magnetismo d° en calcogenuros
Carlos I. Zandalazini *

Instituto de Fisica del Litoral (CONICET-UNL), Gliemes 3450, 3000 Santa Fe, Argentina
carlos.zandalazini@santafe-conicet.gov.ar

El orden magnético espontaneo en materiales ya no es considerado una propiedad ligada
exclusivamente a los sistemas que contienen electrones en capas 3d y 4f parcialmente ocupadas.
En los altimos afios se han reportado numerosos trabajos, tanto tedricos como experimentales,
que indican que la formacion de momentos magnéticos locales, y su eventual interaccion
colectiva, se presenta también en sistemas con 4tomos con capas s Yy p parcialmente ocupadas. Sin
embargo, el uso de metodologias convencionales para estudiar este tipo de sistemas ha mostrado
serias dificultades, dando lugar a resultados controversiales, y consecuentemente, a la falta un
consenso pleno sobre el origen del magnetismo en estos materiales. En particular, el uso de la
Teoria de la funcional densidad (DFT) estandar (GGA/LSDA), subestima la repulsion
coulombiana y tiende a sobre deslocalizar la densidad de carga, lo cual conlleva a una interaccion
magnética inexacta.

En esta charla se presentaran estudios predictivos sobre el comportamiento magnético,
asociado a defectos puntuales, en ZnX (X=S, Se, Te), y SnS. Los célculos se realizaron con
DFT+U (U sobre estados p), considerando vacancias cationicas en ZnX, y diferentes dopantes
sustitucionales en SnS. Los resultados indican que, tanto para la formacion del momento
magnético como para la interaccion colectiva entre éstos, considerar estas correcciones locales en
la interaccion de los estados p es crucial.

* En colaboracion con Eduardo A. Albanesi.
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Ferromagnetismo en una estructura bidimensional de
Nitruro de Galio Manganeso

Valeria Ferrari *

Departamento de Fisica de la Materia Condensada, GIyA, CAC-CNEA, 1650 San Martin, Buenos Aires,
Argentina e Instituto de Nanociencia y Nanotecnologia, CONICET, Argentina.
ferrari@tandar.cnea.gov.ar

La aplicacion practica de dispositivos semiconductores magnéticos en espintrénica
requiere de un comportamiento ferromagnético a temperatura ambiente 0 mayores. Esta charla
reporta un trabajo tedrico-experimental en el cual se ha logrado sintetizar una estructura de
superficie que denominamos nitruro de galio manganeso (MnGaN), que presenta dominios
ferromagnéticos a temperatura ambiente. La estructura se obtiene a partir del depdsito de &tomos
de manganeso sobre la superficie de nitruro de galio GaN(000-1), mediante técnicas de epitaxia
molecular MBE. La misma tiene un espesor atdbmico y se forma a partir de una reconstruccion
gue involucra d&tomos de manganeso y de la superficie. EI comportamiento ferromagnético es
observado a partir de microscopia de efecto tinel polarizada en espin SP-STM y puede explicarse
mediante calculos de primeros principios. Las simulaciones revelan la presencia de estados de
superficie altamente polarizados, resultando en un acoplamiento ferromagnético de largo alcance
entre los &tomos de manganeso. Este acoplamiento se encuentra mediado tanto por los atomos de
Ga de la superficie como por Ga adatomos y es fuertemente dependiente de la reconstruccion de
la superficie. La estructura MnGaN encontrada es un material ferromagnético delgado que tiene
el potencial de ser usado en dispositivos semiconductores basados en espin, que funcionen a
temperatura ambiente.

* En colaboracién con Maria Andrea Barral, Yinggiao Ma y Arthur R. Smith.
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Caracterizacion de compuestos intermetalicos binarios de (Cu,Ni)-
(In,Sn,Sb) y de orden superior para aleaciones de soldaduras libres de
plomo: base de datos ab initio, sistematica y correlaciones en las
propiedades cohesivas, termodindmicas y electronicas

Susana B. Ramos *

Instituto de Investigacion y Desarrollo en Ingenieria de Procesos, Biotecnologia y Energias Alternativas
— CONICET - Univ. Nac. del Comahue, Depto. de Fisica, Facultad de Ingenieria, Neuquén, Argentina
sbramos@yahoo.com

Conocer las propiedades de compuestos intermetalicos vinculados a los sistemas (Cu,Ni)-
(In,Sn,Sb) es de interés actual en relacion al disefio y aplicacion de nuevas aleaciones para
soldaduras libres de plomo. En este trabajo se exponen los avances de una investigacién de largo
plazo que se viene desarrollando en torno a estos sistemas, con el fin de caracterizar y analizar la
sistematica y tendencias en las propiedades fundamentales de esta familia de compuestos, a partir
de la aplicacion de métodos de célculo ab initio. Méas especificamente, son objetivos de esta
investigacion: (i) el desarrollo de una base de datos completa con informacion estructural,
termodinamica, cohesiva y elastica de compuestos intermetalicos (Cls) binarios del tipo MeaXp
(con Me=Cu,Ni and X=In,Sn,Sh); vy, a partir de dicha informacién, (ii) la identificacion de
tendencias para estas propiedades y su correlacion con el comportamiento electronico. Se
consideran para ello mayormente fases binarias reportadas como estables o metaestables, asi
como fases hipotéticas formuladas en base a subredes involucradas en modelados termodinamicos
a través del formalismo de energia-compuesto, incluyendo también algunos Cls ternarios selectos
vinculados a los sistemas (Cu,Ni)-In-(Sn,Sb). El estudio se basa en una extensa base de datos con
informacion sobre energias totales en funcién del volumen obtenida utilizando la teoria de la
funcional densidad (DFT) y el método de ondas planas aumentadas (PAW), extendido para incluir
efectos térmicos en el marco de la aproximacion cuasi-armoénica. Introduciendo el concepto de
nimero de grupo promedio (AGN), evaluado como el nimero promedio de los electrones de
valencia involucrados en los calculos, se muestra que el volumen (V,), médulo de compresion
(Bo) Y energia cohesiva (Econ) de estos Cls pueden ser estudiados como funcion del AGN. Mas
aun se muestra que existe una buena correlacién con los parametros AGN y B, para la densidad
de energia cohesiva (Econ/Vo), y Se predicen nuevas correlaciones para las relaciones (Bo/Vo)* and
(Econ”/Vo) en funcién del parametro AGN. Estas regularidades son interpretadas en base a la
evolucion de las contribuciones de los electrones p y d a las densidades de estado electrénicas con
la composicion, destacandose los efectos de la hibridizacién p-d sobre la cohesién, y el llenado
de estados enlazantes y antienlazantes.

* En colaboracion con D.S. Bertoldi, N.V. Gonzélez Lemus, C. Deluque Toro, G.F. Cabeza y A.
Fernandez Guillermet.
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Efecto Hall de espin inverso en heteroestructuras antiferromagnéticas
sintéticas [Co/Ru/Co]/Pt

Alejandro Butera*

Centro Atdmico Bariloche, Instituto de Nanociencia y Nanotecnologia (CNEA) y Conicet, 8400
Bariloche, Rio Negro, Argentina.
butera@cab.cnea.gov.ar

La generacion, deteccién y manipulacion de corrientes de espin es uno de los grandes
desafios de la electronica basada en el espin de los electrones o “espintronica”.

En sistemas magnéticos, la resonancia magnética involucra un mecanismo de absorcion
de energia en forma de momento angular por parte de los espines. En el caso de una bicapa
ferromagneto/metal no magnético (FM/NM) con espesores nanométricos, en la cual se lleva al
FM a su condicién de resonancia, se observa que este es capaz transferir parcialmente el momento
angular absorbido en forma de una corriente de espin hacia el NM, fenémeno conocido como
“spin pumping”. Este proceso depende de las propiedades de los materiales involucrados y es
posible medirlo a partir del efecto Hall de espin inverso (ISHE), que convierte una corriente de
espin en un voltaje.

Presentaremos un resumen de los estudios que estamos realizando en esta tematica, que
abarcan desde la fabricacion de las nanoestructuras, la generacion/deteccién de la corriente de
espin, asi como también diversas propuestas para manipularla. Mostraremos resultados obtenidos
y propuestas para futuras investigaciones.

En particular, presentamos estudios de inyeccion de corriente de espin y medicién de
ISHE en heteroestructuras del tipo [Co/Ru/Co]/Pt con acople antiferromagnético [1]. EI proceso
tipo “spin-flop” de la reversion en la magnetizacion de las capas de Co combinado con la
inyeccion de una corriente de espin, nos ha permitido detectar tanto la componente transversal
como la longitudinal de la acumulacién de carga debida al ISHE. EI control de la magnitud de la
interaccion de intercambio entre las capas de Co determinada por el espesor del Ru, permite
ajustar el proceso de reversion de la magnetizacion y producir corrientes de espin polarizadas en
diferentes direcciones

[1] L. Avilés-Félix, A. Butera, and J. E. Gémez, Applied Physics Letters 110, 052402 (2017).

* En colaboracion con Luis Avilés Félix, Javier Gdmez y Livio Leiva.
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Estructura magnética de equilibrio en ZnFe>Oa: un sistema con
frustracion geométrica 3D o un antiferromagneto con orden de largo
alcance

Claudia Rodriguez Torres

[IFLP] Instituto de Fisica de La Plata, [CCT-CONICET - La Plata] Centro Cientifico Tecnoldgico
CONICET - Calle 49 Y 115 S/n - C.c. 67, La Plata, Pcia. Buenos Aires, Argentina.
torres@fisica.unlp.edu.ar

En la ferrita de zinc (ZnFe,Q4) pristina el Zn?* ocupa sitios tetrahedrales y el Fe®
octahedrales. Puesto que los Zn?* no son magnéticos, para estudiar el magnetismo del sistema se
puede tener en cuenta sélo los sitios Fe3*. Estos, se encuentran ubicados en los vértices de un
tetraedro y cada vértice es compartido por dos tetraedros. La red de tetraedros tiene la misma
configuracion atdmica que varios pirocloros y compuestos intermetalicos del tipo fases de Lave
C15. Estos sistemas presentan frustracion geométrica tridimensional y dan lugar a estados bases
inusuales como vidrios de spin, hielos de espin, liquidos de espin, etc.

En esta charla, se mostraran resultados de un estudio basado en célculos de primeros
principios y simulaciones Monte Carlo sobre la configuracion magnética de equilibrio de la ferrita
de Zn. Mediante célculos ab-initio se calcularon las constantes de intercambio y a partir de las
mismas se realizaron simulaciones Monte Carlo para obtener las curvas de susceptibilidad
magnética. Las curvas simuladas se comparan con resultados experimentales obtenidos para
monocristales y para polvos policristalinos. Se evalta también el rol de los defectos en los valores
de las constantes de intercambio y el orden magnético.
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La influencia de la red atomica sobre las propiedades magnéticas: el
caso de las aleaciones CeCo1.xFexSi

Victor F. Correa *

Centro Atdmico Bariloche (CNEA) e Instituto Balseiro (U. N. Cuyo), 8400 Bariloche, Rio Negro,
Argentina.
victor.correa@cab.cnea.gov.ar

Al estudiar el magnetismo de sistemas solidos, es usual despreciar la influencia de la red
atémica. Esto se debe a que los solidos, en general, son suficientemente compactos y rigidos como
para que eventuales minimas deformaciones de la red atomica afecten las propiedades magnéticas.
Hay excepciones como, por ejemplo, los 6xidos de Mn conocidas como manganitas que tienen
asociado a la célebre magnetorresistencia colosal un efecto magnetostrictivo gigante.

En este trabajo presentamos otro sistema donde las interacciones magnetoestructurales
son sumamente relevantes. Las propiedades fisicas de bajas temperaturas (T < 20 K) de las
aleaciones CeCoi.xFexSi estan dominadas por las correlaciones electronicas. En el limite
estequiométrico (x = 0), existe orden antiferromagnético (Tn = 8.8 K). Este orden se debilita
conforme aumenta el contenido de Fe desapareciendo finalmente alrededor de x. = 0.23. Sin
embargo, la magnetostriccion (la deformacién de la red [L(B)-L(0)]/L(0) ante un campo
magnético externo B) crece continuamente con X alcanzando un valor extremo de 3-10° (B = 16
T) en .. Este valor es comparable a los valores mas altos reportados en la literatura.

Por ultimo, para concentraciones de Fe mayores, el efecto disminuye nuevamente.

* En colaboracion con A. G. Villagran Asiares, D. Betancourth, S. Encina, P. Pedrazzini, D. J.
Garcia, P. S. Cornaglia, J. G. Sereni, B. Maiorov, N. Caroca Canales y C. Geibel.
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Fases topologicas fuertemente interactuantes en 1D: de los aislantes
topologicos de banda a los aislantes topologicos de Kondo

Alejandro M. Lobos *

Facultad de Ciencias Exactas y Naturales, Universidad Nacional de Cuyo y CONICET, Mendoza.
lobos@ifir-conicet.gov.ar

El reciente descubrimiento de los materiales topoldgicos ha revolucionado la
investigacion en la fisica de la Materia Condensada. Estos materiales constituyen nuevas
fases de la materia que no se clasifican de acuerdo a un pardmetro de orden local, sino de
acuerdo a la topologia de la funcion de onda electronica. Gran parte del interés en esta
area esté dado por los peculiares estados cuanticos que aparecen en los bordes, los cuales
estdn protegidos topoldgicamente y podrian utilizarse en computacion cuantica
“topologica”, espintronica y nanoelectronica.

Sin embargo, nuestro entendimiento de las fases topologicas de la materia esta
limitado en gran parte a los sistemas no interactuantes, donde las propiedades se explican
mediante la llamada “teoria topologica de bandas”. La incorporacion de los efectos de las
interacciones entre electrones abre nuevas preguntas y supone un enorme desafio teorico.
En ese sentido, el estudio de los llamados Hamiltonianos modelo (por ej., modelo de
Hubbard) nos permiten comprender y predecir cual seria el efecto de las interacciones en
los materiales topoldgicos.

En esta charla me concentraré en los llamados aislantes topoldgicos de Kondo,
sistemas en los cuales la interrelacion entre la topologia no trivial de las bandas y las
interacciones fuertes ocurre naturalmente. Contaré en particular resultados recientes
utilizando modelos tedricos propuestos para describir un aislante topolégico de Kondo en
1D: el modelo de Kondo-Heisenberg de onda p y el modelo de Hubbard tipo “ladder sp”.
Utilizando la técnica de bosonizacion Abeliana y el grupo de renormalizacion de la matriz
densidad (DMRG) logramos caracterizar las propiedades topoldgicas de las fases
cuénticas fuertemente interactuantes del sistema. El analisis de diversos observables del
sistema (estados de borde, gaps de excitacion de carga y espin, parametros de orden, etc.)
permite afirmar que el estado fundamental corresponde a la fase de Haldane, una fase
tipicamente asociada a la cadena de Heisenberg antiferromagnética de S=1, con orden
topoldgico de tipo "string™ y estados de borde magnéticos con espin S=1/2. Esto supone
una interesante conexion entre sistemas topologicos interactuantes y no interactuantes
gue no habia sido explorada hasta el momento.

* En colaboracion con Franco T. Lisandrini, Ariel O. Dobry y Claudio J. Gazza.

23
VII Reunién Nacional de Sélidos


https://webmail.uns.edu.ar/imp/dynamic.php?page=mailbox

Conferencia Semiplenaria Jueves

SP11
Baja temperatura de coherencia en el modelo de Hubbard de una
banda: un abordaje con particulas esclavas
Alejandro Mezio *

Escuela de Matematica y Fisica, Universidad de Queensland, Brishane QLD 4072, Australia.
a.mezio@ug.edu.au

La fase metélica de un amplio abanico de materiales fuertemente correlacionados posee
propiedades consistentes con un liquido de Fermi, pero sdlo debajo de una escala de temperatura
muy baja (6rdenes de magnitud mas pequefia que la temperatura de Fermi sin correlaciones). A
esta temperatura de coherencia Tcoh ocurre un entrecruzamiento hacia un régimen sin cuasi-
particulas y con transporte incoherente, conocido como el estado “bad metal”.

En esta charla, hablaré sobre nuestro reciente trabajo donde utilizamos métodos de
particulas esclavas (bosones esclavos de Kotliar-Ruckenstein [1] y espines esclavos [2]) para
estudiar la dependencia con la temperatura de la fase paramagnética del modelo de Hubbard de
una banda. Calculamos el peso espectral de cuasi-particula Z e identificamos la temperatura a la
cual ésta decrece significativamente como el entrecruzamiento hacia una region “bad metal”.
Cerca de la transicion metal-aislador, obtenemos que Tcoh es mucho mas pequefia que la
temperatura de Fermi sin correlaciones y, luego de un escaleo apropiado, encontramos un
comportamiento universal independiente de la estructura de bandas. Una comparacion directa con
la teoria de campo medio dindmico (DMFT en inglés) muestra en el caso de bosones esclavos un
acuerdo cualitativo en la dependencia con la temperatura de la doble ocupacion, entropia y
compresibilidad de carga [3].

[1] G. Kotliar, A. E. Ruckenstein; Phys. Rev. Lett. 57 (1986) 1362.

[2] L. de’ Medici, M. Capone en The Iron Pnictide Superconductors: An Introduction and Overview, F.
Mancini y R. Citro (Eds.), Springer Series in Solid-State Sciences (2017) Vol. 186: 115-185.

[3] A. Mezio, R. H. McKenzie; Phys. Rev. B 96 (2017) 035121.

* En colaboracion con Ross H. Mc Kenzie.
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Efecto del desorden en la red de centros de anclaje
sobre la red de vortices superconductores

Julio Guimpel *

Division Bajas Temperaturas, Centro Atdmico Bariloche, CNEA - CONICET - Instituto Balseiro,
UNCuyo y CNEA, (8400) Bariloche, Argentina.
anasarmiento9@gmail.com

El disefio y construccién por litografia de redes de defectos ordenados en
superconductores ha permitido el estudio de los efectos de la conmensuracion entre esta red y la
red de los vortices superconductores. Se ha visto que tanto la configuracion estatica como la
dindmica se ven afectadas. Sorprendentemente, un aspecto que ha sido muy poco estudiado es el
del desorden en la red de defectos. Hemos fabricado films superconductores con redes de agujeros
submicrométricos con desorden controlado, depositando por sputtering films de Nb sobre
membranas porosas de alimina. En estas membranas se control6 el grado de desorden de las redes
de poros durante el proceso de anodizado. Las mediciones de respuesta magnética muestran
claramente efectos de matching entre las redes de agujeros y vortices. Se relacionaran las
caracteristicas de este matching con el desorden de la red de agujeros.

* En colaboracién con Sarmiento Chavez A. C., Montén C., Giuliani J. y Cadenas J.
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nuevos resultados
Rubén Weht *
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El descubrimiento, hace relativamente pocos afios, de un gas de electrones bidimensional
en la interfaz de dos 6xidos aislantes y no magnéticos, LaAlO3z y SrTiOs, es un remarcable ejemplo
de cémo la reconstruccion de estados electronicos en dimensiones reducidas puede dar lugar a
nuevas propiedades, totalmente inesperadas. En dicho gas se han encontrado algunos fendmenos
realmente notables, como transiciones de fases metal-aislante, superconductividad controlada por
campos eléctricos, magnetismo bidimensional, etc., llegandose a la formulacion de posibles
dispositivos electrénicos, lo que le ha dado un renovado impulso al estudio de interfaces de 6xidos
en general. En una colaboracion teérico-experimental reciente hemos demostrando la existencia
de un gas de electrones similar simplemente en la superficie de uno de dichos Oxidos,
SrTiO3(001). Este gas resultd ser universal, en el sentido que no depende del dopaje en volumen
del compuesto, y fue posteriormente encontrado en otros materiales y superficies. Existe hoy el
convencimiento que el mismo se debe a la presencia de vacancias de oxigeno cercanas a la
superficie, pero resta aln investigar las condiciones necesarias para su formacion y control y
basicamente muchas de sus propiedades. En esta presentacién se hara un repaso de los Gltimos
resultados obtenidos en el tema, en especial en qué compuestos fue medido y bajo qué
condiciones, remarcando como creemos que es posible inducirlo de forma méas o menos
controlada. En particular, se introducird un modelo de enlace fuerte muy simple para explicar
nUevos y mas precisos experimentos de fotoemision resuelta en angulo, ARPES. EI mismo nos
permitira analizar el efecto de varios parametros microscopicos del problema, en especial el tipo
y ancho del potencial producido por las vacancias, dandonos una herramienta fundamental para
interpretar de manera adecuada y novedosa las mediciones.

* En colaboracién con Andrés Santander-Syro y Marcelo Rozenberg.
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Cuén inocente es el 6xido de cerio en la actividad catalitica de
catalizadores metal-ceria: Una perspectiva tedrica

Pablo G. Lustemberg *

YInstituto de Fisica Rosario (IFIR, CONICET-UNR), Bv. 27 de Febrero, S2000EKF Rosario, Santa Fe,
Argentina.
lustemberg@ifir-conicet.gov.ar

Ceria (CeOy) es el més significativo de los 6xidos de los elementos de tierras raras en
catélisis industrial, siendo su reducibilidad esencial para su funcion en aplicaciones cataliticas. El
papel del 6xido en la actividad catalitica de sistemas de nanoparticulas de metal soportadas sobre
ceria, todavia no se entiende completamente. Para comprenderlo, se preparan y estudian
catalizadores modelos experimentales y tedricos considerablemente complejos, que incluyen
partes esenciales de los sistemas reales, pero que aun pueden estudiarse a nivel atomico.

Se expondran los resultados recientes sobre catalizadores modelo de Ni, Co y Cu
soportados sobre Ce0O,(111), como ejemplos de catalizadores para el reformado en seco de
metano [1-3], donde se prestara especial atencion a los efectos de la ceria como soporte en la
actividad catalitica. También se considera el sistema Ni/ceria para la produccién de hidrégeno
[4]. Para ello, se analizara la estabilizacién de especies oxidadas (Ni?*, Co?* y Cu'*) sobre la
superficie estequiométrica (CeO;), y metalicas (Ni° Cao° y CuP) sobre la superficie reducida
(CeO2x). En particular, se revela el origen de la notable alta actividad del sistema Co-ceria en
comparacion con Ni- y Cu-ceria, reduciéndose asi, con este enfoque, la brecha entre catalizadores
modelos y reales.

[1] Z. Liu, D. C. Grinter, P. G. Lustemberg, T. Nguyen-Phan, Y. Zhou, S. Luo, I. Waluyo, E. J. Crumlin,
D. J. Stacchiola, J. Zhou, J. Carrasco, H. F. Busnengo, M. V. Ganduglia-Pirovano, S. D. Senanayake, and
J. A. Rodriguez; Angew. Chem. Int. Ed. 55 (2016) 7455-7459.

[2] P. G. Lustemberg, P. J. Ramirez, Z. Liu, R. A. Gutiérrez, D. G. Grinter, J. Carrasco, S. D. Senanayake,
J. A. Rodriguez, and M. V. Ganduglia-Pirovano; ACS Catal. 6 (2016) 8184-8191.

[3] Z. Liu, P. G. Lustemberg, R. Gutierrez, J. Carey, R. Palomino, M. Vorohta, D. Grinter, P. Ramirez, V.
Matolin, M. Nolan, M. V. Ganduglia-Pirovano, S. Senanayake, J. A. Rodriguez; Angew. Chem. Int. Ed.
(2017) DOI: 10.1002/anie.201707538, en prensa.

[4]J. Carrasco, D. Lépez-Duréan, Z. Liu, T. Duchon, J. Evans, S. D. Senanayake, E. J. Crumlin, V. Matolin,
J.

A. Rodriguez, M. V. Ganduglia-Pirovano, Angew. Chem. Int. Ed. 54 (2015) 3917-3921.

* En colaboracién con M. Veronica Ganduglia-Pirovano.

Este trabajo ha sido realizado en colaboracion con J. Carrasco, H. F. Busnengo, J. Carey y M.
Nolan. Se agradece la cooperacion con el grupo de J. A. Rodriguez del Brookhaven Natl. Lab. en
EE.UU.
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Efectos del espesor en peliculas delgadas de FeSe
M. Victoria Ale Crivillero *
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UNCuyo y CNEA, (8400) Bariloche, Argentina.
victoriaalel@gmail.com

La exploracion de nuevos fendmenos emergentes y estados de la materia exéticos es un
area muy activa en materia condensada. Estos estudios requieren de muestras de muy alta calidad,
lo cual implica caracterizar y controlar propiedades en escalas microscopicas manteniendo
homogeneidad macroscépicamente. En este trabajo estudiamos los efectos del espesor en las
propiedades de peliculas delgadas de B-FeSe crecidas por sputtering.

Observamos una transicion superconductor-aislante al reducir el espesor, para films en
diferentes tipos de sustratos y en un amplio rango de temperatura de crecimiento. En la literatura
hay reportes similares en films epitaxiales de FeSe, que han sido interpretados en términos de una
posible transicion de fase cuantica continua inducida por desorden [1-2]. En nuestras muestras la
evolucion de las propiedades estructurales y magnéticas no es trivial al disminuir el espesor,
resultando inadecuado entenderlas en el esquema de induccion de desorden.

Notablemente, las muestras aislantes sistematicamente presentan estructura tetragonal,
son epitaxiales y presentan orden magnético. Dada la similitud con lo observado en muestras de
B-FesSes [3], fase recientemente propuesta como pariente no superconductor del FeSe en lugar del
FeTe, discutiremos la posibilidad de que pertenezcan a esa fase.

[1] R. Schneider, A. Zaitsev, D. Fuchs, H. v. Léhneysen; Phys. Rev. Lett.108 (2012) 257003.

[2] R. Schneider, A. Zaitsev, D. Fuchs, R. Fromknecht; Supercond. Sci. Technol. 26 (2013) 055014.

[3] T. K. Chen, C. Chang, H. Chang, A. Fang, C. Wang, W. Chao, C. Tseng, Y. Lee, Y. Wu, M. Wen, H.
Tang, F. Chen, M. Wang, M. Wu, and D. Van Dyck; PNAS 111 (2014) 63-68

* En colaboracién con L. Amigo, G. Nieva, N. Haberkorn, H. Troiani, L. Patrone, P. N. Granell,
F. Golmar y J. Guimpel.
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Resumen

La dopamina (DA) es un neurotransmisor que presenta un papel relevante en los sistemas
nervioso central, renal y hormonal de los mamiferos. Su deteccion, particularmente en las especies
presentes a pH sérico, es de suma importancia a nivel bioquimico. Entre los diversos sensores
propuestos se pueden mencionar los voltamperométricos, con electrodos basados en
nanoestructuras de Ag. En este trabajo se estudia tedricamente la adsorcion de las formas
zwitteridnica, protonada y desprotonada de DA sobre Ag(111) y Ag(110). Los calculos se
realizaron siguiendo la teoria del funcional de la densidad (DFT) tal como estd implementada en
el programa VASP (Vienna Ab-initio Simulation Program) [1]. Los substratos de Ag(110) y
Ag(111) se representaron mediante un “slab” de 5 y 4 capas, respectivamente. Se tuvieron en
cuenta las fuerzas dispersivas de van der Waals mediante la técnica de Grimme. La interaccion
substrato-adsorbato se evalu6 analizando las diferencias de densidad de carga y las cargas
atémicas DDEC6 [2], mostrando una reorganizacion importante en su distribucion. Ademas, se
estudio el efecto que provocan los campos eléctricos sobre la geometria de adsorcion.
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Resumen

La deteccion de moléculas bioldgicas mediante dispositivos basados en formulaciones
nanotecnoldgicas es un tema de gran interés practico en el campo de la bioquimica y la medicina.
Recientemente se han evaluado transistores de efecto de campo (FET) donde se emplea grafeno
(G) u oxido de grafeno (GO) como material para el “gate” del FET, que han demostrado ser muy
sensibles a las moléculas adsorbidas.

En el presente trabajo se estudia tedricamente la adsorcion de la forma zwitteriénica de la
dopamina (DA-Z) sobre grupos epoxi de GO. La dopamina es un neurotransmisor que presenta
un papel relevante en los sistemas nervioso central, renal y hormonal de los mamiferos. Los
calculos se realizaron en el marco de la teoria del funcional de la densidad (DFT) empleando el
programa VASP (Vienna Ab-initio Simulation Program). Las geometrias de adsorcion
corresponden a diferentes acercamientos de la molécula de DA-Z hacia un grupo epoxi aislado,
en una configuracion “stacked”. También se consider6 la presencia de varios grupos epoxi por
celda unitaria. La energia de adsorcidn resultd ser exotérmica y de mayor magnitud que en el caso
del grafeno sin grupos epoxi. Se produce siempre una transferencia electronica de la molécula
hacia el substrato.
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Resumen

Estudiamos de forma tedrica y experimental la variacion de la temperatura de Kondo Tk de
atomos de Co sobre una superficie (111) de Ag cuando cambia la densidad de estados de
superficie ps. Debido a la gran longitud del vector de onda de Fermi de los estados superficiales,
ps en un punto dado se ve afectado por defectos colocados lejos de este punto. Hemos limpiado
un area grande de la superficie de Ag(111) y medido la conductancia diferencial en un punto de
superficie dada con y sin a&tomos de Co. De esta informacion obtenemos Tk y el cambio en ps en
la energia de Fermi a diferentes puntos de la superficie. Obtenemos que Tk varia
aproximadamente de manera lineal con ps.

Hemos analizado los datos basados en un modelo de Anderson SU(4) derivado de célculos ab
initio, obteniendo un buen acuerdo con los datos experimentales. Los resultados sugieren que al
menos un cuarto del acoplamiento del Co con la impureza con estados extendidos se debe a
estados de superficie.
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Resumen

En este trabajo se estudia desde el punto de vista tedrico la interaccidn de &tomos alcalinos
(Li, Na y K) con Grafeno dentro del modelo de Anderson que nos permite tener en cuenta las
propiedades quimicas de los &tomos interactuantes, asi como también, las propiedades extendidas
de la superficie a través de su matriz densidad. Se realiz6 una descripcion realista del sistema
atomo-superficie utilizando el modelo de enlace de a pares [1] y el codigo Fireball [2].

El trabajo apunta a completar lo previamente estudiado para el sistema Li/Grafeno donde sélo
se considerd la banda © del Grafeno en una aproximacion tight-binding [3]. Un objetivo es
estudiar la posibilidad de formacién de momentos magnéticos locales en dichos atomos alcalinos.
En este contexto, se analizan magnitudes fisicas de interés tales como la funcion de hibridizacion,
la densidad proyectada en el adsorbato y el intercambio de carga con la superficie.

Se encontré que, dada la extension de los orbitales de los atomos involucrados tanto del
sustrato como del adsorbato, se requiere considerar un gran nimero de 4tomos de la superficie en
la interaccion. Los resultados dependen fuertemente de la estructura de banda del Grafeno.
Debido a las interferencias cuanticas en la interaccion adsorbato-sustrato se encontrd que la
funcidn de hibridizacion se anula en un amplio rango de energias, posibilitando asi la formacion
de momentos magnéticos en el adsorbato.
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Resumen

El descubrimiento, hace relativamente pocos afios, de un gas de electrones bidimensional en
la interfaz de dos dxidos usualmente aislantes, LaAlO3; y SrTiOs, es un remarcable ejemplo de
como la reconstruccion de estados electronicos en dimensiones reducidas puede dar lugar a
nuevas propiedades, totalmente inesperadas. En dicho gas se han encontrado algunos fenémenos
realmente notables y le han dado un renovado impulso al estudio de interfaces de 6xidos. En un
trabajo tedrico-experimental reciente hemos demostrando la existencia de un gas de electrones
similar simplemente en la superficie de uno de dichos éxidos, SrTiO3(001). Nuestro analisis
mostré que el mismo se debia a la presencia de vacancias de oxigeno. Este gas 2D fue
posteriormente encontrado en otros materiales y superficies, llevando a una activa discusion sobre
los presupuestos para su formacion y muchas de sus propiedades. En este trabajo se hara un repaso
de los ultimos resultados obtenidos en el tema y fundamentalmente se introducird un modelo de
enlace fuerte muy simple para explicar nuevas mediciones de experimentos ARPES. ElI mismo
permite analizar el efecto de varios pardmetros microscopicos del problema, como son el tipo y
ancho del potencial producido por las vacancias, dandonos una herramienta para interpretar
adecuadamente las mediciones.
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Resumen

Los semimetales (SM) son sistemas cuyas propiedades electrénicas estdn a medio camino
entre un metal y un aislante. A diferencia de un semiconductor, la resistividad a temperatura nula
es finita. Esto se debe a que la densidad de estados electronica en el nivel de Fermi eg, a pesar de
estar profundamente deprimida, no es nula.

En este trabajo presentamos mediciones de magnetorresistencia eléctrica en dos compuestos
semimetalicos de altisima pureza: WTe; y PtBi.. Se trata de SM con caracteristicas topologicas,
es decir, presentan propiedades electrénicas que estan protegidas por simetria y son, hasta cierto
punto, independientes del desorden, dopaje y/o defectos del material.

Se observa una magnetorresistencia positiva extremadamente alta (R(9T)/R(0) > 5000 en
WTe,), caracteristica comln a los SM topoldgicos. Ademas, esta magnetorresistencia no muestra
signos de saturacion hasta 16 T. En un modelo de dos tipos de portadores, esto implica una
diferencia de densidad de portadores tipo hueco y tipo electrén menor al 1%.

Mediciones del efecto Shubnikov-de Haas permiten mapear la superficie de Fermi y obtener
las masas efectivas.
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Resumen

Los polaritones son cuasiparticulas que emergen del acoplamiento entre excitones y fotones
confinados en microcavidades Opticas. Dichas cavidades pueden moldearse formando
micropilares, que al ser acoplados permiten construir redes uni- y bidimensionales con geometrias
arbitrarias [1]. Estas redes polaritonicas constituyen una novedosa y versatil plataforma con la
que es posible emular, en el contexto de la fotonica, propiedades electronicas de sistemas de
materia condensada convencionales y a su vez disefiar hamiltonianos con propiedades de
transporte peculiares [2].

En este trabajo presentamos un modelo tight-binding generalizado que permite describir, con
una cantidad minima de parametros, la estructura de bandas y los estados de borde de redes
polariténicas bidimensionales, incluyendo el efecto de un acoplamiento espin-drbita efectivo
entre grados de libertad de polarizacion. Este modelo basado en orbitales foténicos no
ortogonales, reproduce fielmente resultados experimentales reportados para distintas geometrias
[3-6] y contribuye a entender propiedades relacionadas a la topologia no trivial de esta clase de
sistemas. Analizamos en particular la influencia de la no ortogonalidad de los orbitales y del
acoplamiento espin-Orbita fotdnico sobre la polarizacion y dispersion de los estados de borde
asociados a las bandas s y p.
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Resumen

En este trabajo estudiamos las propiedades topol6gicas de las monocapas de dicalcogenuros
de metales de transicion (TMDC) irradiadas. Identificamos su estructura cristalina y los orbitales
atémicos presentes utilizando resultados de calculos de primeros principios (DFT). ElI modelo
mas sencillo tiene tres bandas y utiliza inicamente los orbitales dz2, dxy y dx2 del W. Se estudian
modelos con interaccion a primeros vecinos y hasta terceros vecinos. Se observa que el modelo
de primeros vecinos describe bien las bandas s6lo cerca de ciertos puntos de simetria, mientras
que con interaccion hasta terceros vecinos podemos describir toda la primera zona de Brillouin.

Utilizando este modelo estudiamos los efectos de un haz laser circularmente polarizado
usando la teoria de Floguet. Se caracteriza la topologia de las bandas de Floguet calculando
algunos invariantes topoldgicos (nimeros de Chern y winding). Para validar estos resultados
calculamos bandas de Floguet tanto en bulk como en sistemas finitos (terminaciones zigzag y
armchair), mediante la técnica de decimacion para obtener los estados de bulk y borde. Finalmente
calculamos la conductancia en cintas con diferentes terminaciones y discutimos el efecto de los
gaps inducidos por la radiacion, asi como la aparicion de estados de borde topoldgicos.
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Resumen

Desde hace algunos afios existe un creciente interés por el estudio de celdas solares hibridas
formadas por una combinacidn de compuestos organicos e inorganicos (metalicos). Estos materiales
han mostrado una gran capacidad para absorber la radiacién solar y excelentes propiedades de
transporte de portadores fotogenerados. Esto esta permitiendo obtener como resultado, dispositivos
fotovoltaicos con altas eficiencias, comparables a las tecnologias convencionales de silicio, pero con
métodos de sintesis de mucho menor costo. Estos compuestos hibridos tienen la forma general ABX,
donde A es un cation seleccionado para neutralizar la carga total del sistema y puede ser una molécula
organica, B es un cation metélico (tipicamente Pb** o Sn*") y X es un aniéon monovalente (Cl-, Br~ o
I"). Resulta de gran importancia ampliar los estudios existentes relacionados con sus propiedades
electrénicas y Opticas, por lo tanto, en este trabajo presentamos un estudio experimental y una
modelizacion del material CH3sNH3Pbls con el objetivo de obtener sus propiedades electronicas y
Opticas. Las muestras fueron obtenidas a partir de una solucién precursora de CHsNH;sl:Pbly,
depositadas por centrifugado y luego recocidas a 100°C por 1 hora. Los célculos tedricos se realizaron
en el marco de la teoria de la densidad funcional, incluyendo las correcciones de muchos cuerpos GW,
y los efectos de la interaccion espin-orbita que cobra relevancia por la presencia de elementos pesados.
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Resumen

En el desarrollo de dispositivos espintronicos, los semiconductores magneto-diluidos (SMD)
se presentan como los materiales mas promisorios para conseguir semiconductores
ferromagnéticos operativos a temperatura ambiente. Sin embargo, trabajos reportados
recientemente muestran que, en algunos sistemas, el orden magnético observado no es propiedad
exclusiva del dopante magnético considerado, sino que hay una importante contribucion
intrinseca del defecto que éste produce en la estructura del semiconductor. Estudios realizados en
sistemas dopados con elementos no magnéticos indican que la condicion energética necesaria
para estabilizar una configuracién de espin local no nulo se consigue también con atomos que
poseen capas p parcialmente ocupadas.

En este trabajo se presentaran resultados predictivos sobre el comportamiento magnético de
SnS producto del dopaje con Al. Los resultados fueron obtenidos por célculos ab initio, en el
marco de la teoria del funcional de la densidad, analizando el origen de los momentos magnéticos
locales, y de manera preliminar, la eventual posibilidad de acople entre ellos. Los célculos se
realizaron para dos estructuras cristalograficas del SnS (grupos espaciales 39-c2mb y 62-pnma),
permitiendo asi determinar la influencia de las distancias relativas entre elemento dopante y
primeros vecinos, en las propiedades electrénicas y magnéticas del sistema.
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Resumen

Se estudio experimentalmente y tedricamente el compuesto Sr,Cr,O,, El cual consiste en

bicapas alternadas de CrO,. Mediante difraccion de neutrones se encuentra un orden magneético
aniferro en cada capa y ferro entre capas de acuerdo con célculos ab initio. La entropia asociada
a la transicion magnética medida por calor especifico es cercana a RIn(6). Los calculos ab initio
indican que los orbitales relevantes son los by del Cr con un llenado de dos electrones por Cr y el

orbital xy a menor energia. En base a esta informacion construimos un modelo efectivo para
describir el orden magnético y orbital. EI modelo preside un ordenamiento simultaneo de espin y
orbitales en acuerdo con el orden magnético observado, mientras que el orden orbital mas
probable corresponde a una combinacion singlete entre capas.

El trabajo ha sido recientemente publicado en Phys. Rev. Lett. 118, 207207 (2017).
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Resumen

Las nanoestructuras son objeto de numerosos estudios debido a su tamafio, apropiado para el
desarrollo de nanotecnologia, y a sus propiedades especiales, derivadas del confinamiento
dimensional. En particular, los nanohilos de niquel han sido ampliamente investigados debido a
su comportamiento ferromagnético, sus propiedades quimicas y su bajo costo de fabricacion
comparado con otros materiales (como metales nobles).

En este trabajo se desarrolla una nanoestructura compuesta: nanohilos de Ni unidos en su base
por una pelicula del mismo material. Se caracterizan las propiedades estructurales del sistema por
microscopia electrénica de barrido y difraccion de rayos X, y las propiedades magnéticas con un
magnetometro de muestra vibrante, estudiando la dependencia de la coercitividad con el angulo
formado entre el campo aplicado y la direccién longitudinal de los nanohilos. Se encuentra que
las propiedades del sistema no son una superposicion de caracteristicas, sino que dependen de la
interaccién entre los nanohilos y la ldamina.

Este cepillo de nanohilos ofrece la posibilidad de tener nanohilos ordenados sin la presencia
del molde y con conectividad eléctrica en la base. Ademas, al tener una mayor superficie expuesta
comparada con electrodos planos, el material compuesto puede ser utilizado para el desarrollo de
catalizadores de etanol mas eficientes.
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Resumen

El problema de la contaminacion del medioambiente debido al uso de los combustibles fésiles
es una problematica urgente a atender en nuestra sociedad. Por otra parte, el viento es una fuente
de energia inagotable y segura, limpia y econémica. Los recientes avances tecnoldgicos en
turbinas edlicas de velocidad variable, en electrénica de potencia y en accionamientos de
maquinas han hecho de la energia eélica una forma de energia competitiva, tanto como la energia
obtenida de los combustibles fosiles.

Nuestro grupo de trabajo investiga y desarrolla materiales que aportan un avance tecnolégico
importante en el marco de las energias renovables.

En este trabajo presentamos la sintesis y caracterizacién de materiales magnéticos blandos
para ser utilizados en un estator de un aerogenerador utilizando las siguientes técnicas:

- Método sol-gel: NiFe;O4 y ZnFe;04

- Método de reaccidn de estado solido: SrTiO; y compositos del tipo NiFe204/SrTiOs.

Este ultimo se preparo con el fin de evitar los problemas de tipo fisico, estructural y electrénico
en el cual el acoplamiento magnetoeléctrico se puede alcanzar explotando los efectos entre fases
disimiles. Todos los materiales fueron caracterizados por espectroscopia de impedancia,
difraccion de rayos X, Epstein cuadrado.
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Fases cuanticas y degeneracidn clasica en un antiferromagneto
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correlacionados.

Resumen

En este trabajo estudiamos la evolucidn de una fase de dimeros cuanticos sobre la red de tipo
panal de abejas utilizando una representacion de los operadores de espin en términos de
operadores bosénicos [1,2]. Este modelo ha sido propuesto para describir las propiedades del
material [2,3,4], por lo que el presente estudio puede ser relevante para describir el magnetismo
de este y materiales con similares caracteristicas. Realizando un desacoplamiento de campo
medio, calculamos la relacion de dispersion y a partir de la misma determinamos el gap de espin.
Interesantemente, aunque el cierre de gap es calculado basados en un modelo puramente cuantico,
éste ocurre sobre una curva continua en el espacio de momentos que coincide con la variedad de
estados cléasicos de minima energia [5].
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Resumen

Se denomina Efecto Magnetocal6rico (EMC) al cambio isotérmico de entropia y al cambio
adiabatico de temperatura que se produce en algunos materiales durante la aplicacion de un campo
magnético variable. Durante los Gltimos afios ha despertado un gran interés en la comunidad
cientifica debido a la posibilidad de utilizar dicho efecto para refrigeracion a temperatura
ambiente.

Entre todas familias de compuestos en las cuales se observa un EMC significativo, las
manganitas se destacan debido a su flexibilidad a la hora de modificar sus propiedades magnéticas
con diferentes estimulos. Esta caracteristica fundamental se debe al fuerte acoplamiento entre los
diferentes grados de libertad (magnético, electronico y estructural).

En este trabajo se estudié el EMC de films delgados de Lagss Sro12 MNnOjs crecidos sobre
sustratos de Si/SiO, por medio de la técnica de ablacion laser (PLD), con el objeto de optimizar
el EMC en films para la fabricacion de dispositivos. Se realiz6 la caracterizacion de sus
propiedades magnéticas, de transporte eléctrico y estructural, comparando el EMC para distintos
films delgados en funcion de su espesor y el tratamiento térmico.
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Resumen

Estudiamos el rol de las interacciones dipolares de largo alcance en cadenas de espin
antiferromagnéticas, desde espin clasico hasta el caso cuantico extremo S=1/2, incluyendo un
campo magnético transverso. Combinamos varios enfoques, como minimizacion de la energia
clasica, Monte Carlo, ondas de espin, bosonizacion y DMRG.

Encontramos una transicion de fase entre una region dominada por la interaccién dipolar y
otra dominada por la interaccion antiferromagnética. Las fluctuaciones térmicas y cuanticas
desestabilizan el orden antes de llegar a la saturacion magnética inducida por el campo externo,
en ambas fases, y también cerca de campo cero enla fase antiferromagnética.

En el caso S=1/2, el analisis por bosonizacion y calculos DMRG extensivos muestran que las
fases clasicas permanecen presentes, con la transicion a saturacion ocurriendo a campos criticos
significativamente menores. El diagrama de fases resulta fuertemente analogo al de una cadena
de espin anisotrdpica en un campo transverso.

44
VII Reunién Nacional de Sélidos



Sesion de Poésters Jueves

P17

La influencia de la red atomica sobre las propiedades magnéticas: el
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Resumen

Al estudiar el magnetismo de sistemas solidos, es usual despreciar la influencia de la red
atoémica. Esto se debe a que los solidos, en general, son suficientemente compactos y rigidos como
para que eventuales minimas deformaciones de la red atébmica afecten las propiedades magnéticas.
Hay excepciones como, por ejemplo, los 6xidos de Mn conocidas como manganitas que tienen
asociado a la célebre magnetorresistencia colosal un efecto magnetostrictivo gigante.

En este trabajo presentamos otro sistema donde las interacciones magnetoestructurales
son sumamente relevantes. Las propiedades fisicas de bajas temperaturas (T < 20 K) de las
aleaciones CeCoi.xFexSi estan dominadas por las correlaciones electronicas. En el limite
estequiométrico (x = 0), existe orden antiferromagnético (Tn = 8.8 K). Este orden se debilita
conforme aumenta el contenido de Fe desapareciendo finalmente alrededor de x. = 0.23. Sin
embargo, la magnetostriccion (la deformacién de la red [L(B)-L(0)]/L(0) ante un campo
magnético externo B) crece continuamente con X alcanzando un valor extremo de 3-103 (B = 16
T) en .. Este valor es comparable a los valores mas altos reportados en la literatura.

Por ultimo, para concentraciones de Fe mayores, el efecto disminuye nuevamente.
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Resumen

Reportamos caracteristicas de la corriente critica en el estado superconductor y de la
resistividad en el estado normal de muestras del calcogenuro de hierro superconductor -FeSe
monocristalino.

Se muestran resultados en cristales pristinos e irradiados con protones de energia de
3MeV, con una dosis de 2.10' cm. Minimos cambios se observan en la resistencia en el estado
normal entre muestras irradiadas y no irradiadas pero la dindmica de vortices en estado
superconductor cambia sustancialmente por la inclusion de defectos al irradiar.

Ambos tipos de muestras, irradiadas y no irradiadas, fueron estudiadas libres de tensiones
y embebidas en una matriz constituida por un barniz fenélico poli-vinilico no-magnético. Las
tensiones producidas por la contraccién térmica diferencial, ~55GPa a bajas temperaturas,
cambian en un 20 % la temperatura critica del superconductor, de 8.4 a 10.5K y modifican el
anclaje de vortices. Se encontr6 que la corriente critica y su evolucién temporal son caracteristicas
de una combinacion de defectos puntuales y maclas en las muestras sin tensiones. En las muestras
tensionadas la principal contribucion es la de los defectos puntuales, esto indicaria que las
tensiones inhomogéneas asociadas con el recubrimiento con barniz reduce la densidad de maclas
en el cristal.
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Resumen

En los udltimos afios, muchos esfuerzos se han centrado en el estudio de Oxidos
semiconductores de ancho GAP tales como SnO,, TiO, y ZnO dopados con metales de transicion
(MT) [1-3]. En el caso del SnO-, se observa que el dopaje con MT, induce ferromagnetismo a
temperatura ambiente [4-6] y una mayor absorcion de luz en el rango visible lo que extiende su
aplicacion al campo de la catlisis y otras aplicaciones tecnoldgicas. Trabajos experimentales
muestran que, la incorporacion de dos iones magnéticos (como Fe y Co) mejora la respuesta
magnética del sistema [7]. Para disefiar materiales con propiedades Optimas es necesario
investigar cual es el rol de cada dopante.

En el presente trabajo se ha estudiado las propiedades estructurales y magnéticas de SnO,
co-dopado con Fe y Co, mediante célculos ab-initio basados en la Teoria de la Funcional
Densidad (DFT), método FP-LAPW (implementado en el c6digo Wien2k [8]) para resolver las
ecuaciones de Kohn-Sham. Con el fin de obtener una concentracion realista de dopantes se ha
usado la aproximacion de supercelda considerando diferentes configuraciones con y sin vacancias
de oxigeno. Los resultados obtenidos se contrastan con resultados experimentales reportados en
la literatura [7].
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Resumen

A la ferrita de zinc (ZnFe;04) normal se le atribuye un comportamiento antiferromagnético
con una temperatura de orden de 10 K. Sin embargo, la configuracién magnética que alcanza este
compuesto geométricamente frustrado por debajo de esa temperatura es aln hoy objeto de debate
[1]. Por otra parte, la sensibilidad de sus propiedades magnéticas a la presencia de defectos como
inversion cationica, vacancias de oxigeno y a los efectos de tamafio, la convierten en uno de las
ferritas de mayor interés tanto desde la comprension béasica del sistema cémo por su potencial
aplicacién en espintrénica [2]. En este trabajo se analizan las propiedades estructurales,
electronicas y magnéticas de ZnFe,O, policristalino sometida tratamientos térmicos bajo
atmosfera de vacio a diferentes temperaturas hasta 620° C, mediante difraccién de Rayos X,
magnetometria, espectroscopia Mdsshauer, absorcion de rayos X (XANES y XMCD). Los
resultados indican que la inversidn parcial que se observa en la muestra de partida desaparece
como consecuencia del tratamiento térmico en un rango intermedio de temperaturas. Los cambios
observados en las propiedades magnéticas para las muestras tratadas a temperaturas superiores a
400 ° C estan asociadas a la generacion de vacancias de oxigeno.
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Resumen

Las nanoparticulas (NP) core-shell Fe/FesO,@CitNa presentan potenciales aplicaciones en
terapias oncoldgicas debido a su alta magnetizacién de saturacién (Ms) proveniente de su nlcleo
de hierro, al cual se lo dota de biocompatibilidad con el recubrimiento de magnetita (Fes0.) [1].
El nucleo de Fe se obtiene por mecano-sintesis, mientras que el recubrimiento de FesO. por
coprecipitacion asistida por ultrasonido [4].

En el presente trabajo se estudia las propiedades estructurales, magnéticas e hiperfinas de la
NP core-shell Fe/Fe3O4 por medio de la interface Fe-FesO4. Para tal fin, se han realizado célculos
ab-initio basado en la Teoria de la Funcional Densidad (DFT) [3] y la aproximacion de
pseudopotenciales y ondas planas (QuantumEspresso [4]) para el estudio estructural y el método
FP-LAPW (Wien2k [5]) para el estudio de las propiedades magnéticas e hiperfinas. Los
resultados obtenidos han sido comparados con medidas experimentales tales como VSM, ZFC-
FCy ciclos H-M a diferentes temperaturas para caracterizar las propiedades magnéticas, y ademas
se ha usado difraccion de electrones y TEM para verificar la presencia de la capa de FesO, y el
tamarfio del sistema estabilizado, respectivamente.
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Resumen

En 1938 Fallot [1] descubre que la aleacion ordenada FeRh (B2- Tipo CsCl) experimenta una
transicion de fase magnética de primer orden AFM-FM a medida que la temperatura aumenta y
supera la Tuansicien. ESta aleacion ha sido estudiada debido a sus potenciales aplicaciones
tecnoldgicas [2-4].

En este trabajo se caracteriza la aleacion FeRh y se estudian sus propiedades estructurales,
energéticas y magnéticas, empleando el codigo VASP [5]. En la fase FM, los &tomos de Fe y Rh
adquieren una magnetizacion local de ~3 y 1 pg respectivamente, mientras que en la fase AFM
~+3 y 0 ps. La caracterizacion estructural muestra una distorsion de la celda tetragonal de la fase
AFM (relacion c/a = 1.25) a clbica en la FM con 2.5% de aumento en el volumen en dicha
transicion y con una diferencia de energia de ~70 meV. Estos resultados estan en acuerdo con
datos de literatura del altimo afio, donde se reporta que la celda AFM cubica no representa el
minimo global de energia, sino que existen distorsiones ortorrémbicas y tetragonales [6,7].

Calculos de estructuras de bandas de fonones, mediante el cédigo PHONOPY [8] muestran
inestabilidad en fonones para estructuras AFM cubicas, mientras que para estructuras tetragonales
no se observa este comportamiento inestable.
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Resumen

Se estudia el papel que desempefia la modificacion superficial en la adsorcion de 4-
formilaminoantipirina (FAA) sobre la superficie de B-cristobalita (001) mediante simulaciones
realizadas con el programa Viena ab initio Simulation Package (VASP). Partiendo de los
resultados de la molécula FAA en interaccion con una superficie deshidroxilada, se estudia
ademas la interaccion con una superficie completamente hidroxilada y una superficie
funcionalizada con surfactante de cloruro de benzalconio (BC). Los calculos sugieren que la
tendencia para la adsorcion preferencial de FAA sobre las superficies de la silica es:
deshidroxilada > hidroxilada > funcionalizada con BC. Enlaces del tipo puente hidrégeno causan
la principal contribucién a la union mientras que las fuerzas de dispersion presentan una
contribucion adicional independientemente de si el farmaco esté unido a la superficie hidroxilada
o funcionalizada con el grupo BC. La adsorcion tiene lugar principalmente a través del &tomo de
nitrégeno en el anillo heterociclico y, los grupos funcionales carbonilo y amina. El surfactante
BC reduce el nimero de enlaces de hidrogeno formados y disminuye la interaccion atractiva
molécula-superficie, lo que resultaria Gtil para prevenir la aglomeracién de las particulas y podria
favorecer la liberacion del farmaco en terapias que requieran una administracion mas rapida pero
controlada.
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Resumen

Nuestro estudio computacional pretende ayudar a abrir nuevas rutas para disefiar materiales
eficientes como sistemas de administracion de farmacos. De acuerdo con nuestros resultados
(VASP), una baja energia de adsorcion y la gran distancia molécula-superficie sugieren que la
molécula de 5- fluorouracilo no se adsorbe apreciablemente en la superficie carbonada pura y
sufre solamente adsorcion fisica debido a las interacciones débiles de van der Waals que ocurren
entre la molécula y la superficie. Sin embargo, la interaccion del anillo de la molécula de 5-
fluorouracilo con la superficie modificada con aluminio conduce a una energia de absorcion mas
baja. La molécula se absorbe en la zona modificada ya que el aluminio contribuye a la interaccion
con los grupos polares del 5- fluorouracilo. La adsorcion de la molécula en la superficie pura es
desfavorable, por lo que los resultados de nuestro estudio sugieren que la funcionalizacién con
aluminio disminuye la energia de sorcion del carbon activado potenciando sus interacciones con
el adsorbato, mejorando asi sus propiedades de absorcion.
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Mecanismos de nucleacién y crecimiento en peliculas de Fe
sintetizadas por electroquimica sobre distintos sustratos de Al
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Resumen

En este trabajo se sintetizaron peliculas de hierro por electrodeposicién sobre dos tipos de
sustrato de aluminio (uno liso, pulido a espejo, y otro rugoso) empleando potenciales similares.
Las ldminas obtenidas se caracterizaron por difraccion de rayos X, microscopia electrdnica,
magnetometria y se estudiaron los mecanismos de nucleacion y crecimiento cristalino analizando
las curvas de transitorios de corriente medidas durante la electrodeposician.

Se encontr6 que las laminas estan compuestas mayoritariamente de hierro puro, con estructura
bcc y textura (002), encontrandose en las superficies distintos 6xidos de hierro, de variada
morfologia. El estudio de las propiedades magnéticas permitié determinar que el eje de facil
magnetizacion coincide con el eje paralelo al plano de las peliculas. Pudo determinarse que, en la
pelicula sintetizada sobre sustrato liso, que se desprende facilmente del mismo, se desarrollan
varios mecanismos de nucleacion, mientras que la ldmina crecida sobre sustrato rugoso queda
adherida fuertemente al Al y presenta un Gnico mecanismo. El modelo tridimensional de régimen
progresivo controlado por el volumen de difusion es comin a ambos tipos de muestras, pero con
distintos valores de parametros relevantes.
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Resumen

Mediante calculos ab initio basados en la teoria del funcional de la densidad (DFT),
estudiamos los fonones del compuesto KH>PO4 (KDP) en la fases Ferroeléctrica y Paraeléctrica.
Se determinaron los fonones en el centro de la zona de Brillouin y se los clasifico por simetria.
Se encuentra un buen acuerdo con los resultados experimentales de espectros Raman e infrarrojo.
Ademas, se calcularon las curvas de dispersion fondnicas para ambas fases empleando el método
de "frozen phonons" <con el codigo ab initio VASP. Con estos resultados
se obtuvieron la densidad de estados fondnica parcial y total y el calor especifico, este tltimo en
buen acuerdo con datos experimentales. En la fase paraeléctrica, se analizd
el acoplamiento entre el modo ferroeléctrico y otros modos de vibracion de baja frecuencia que
podrian ser importantes para la transicion FE-PE.
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Resumen

Los nanoclusters representan un nuevo estado de la materia, con propiedades intermedias entre
las de los atomos y el solido, sensibles al tamafio y geometrias de los mismos. En particular, el
estudio y entendimiento de la estructura y propiedades de los nanoclusters de metales transicion
revisten gran interés actual por sus importantes aplicaciones vinculadas a catalisis vy
almacenamiento magnético.

En este trabajo nos interesa investigar mediante métodos de modelado ab initio, las
propiedades estructurales, cohesivas, magnéticas y vibracionales de clusters de Pt, (n = 2, 4, 13,
19,55, 79, 85y 147) y analizar como éstas evolucionan hacia el comportamiento tipico del sélido.
Para las configuraciones estudiadas observamos que a medida que crece el tamafio del cluster, la
energia de cohesidn se incrementa y el momento magnético se reduce, correlacionandose con un
crecimiento en las distancias promedio de enlace. Las densidades de estado vibracionales
muestran un comportamiento muy diferente al del s6lido, con presencia de estados discretos, que
dan lugar a desviaciones con respecto al modelo de Debye para el calor especifico a volumen
constante a bajas temperaturas. Estimaciones de la temperatura de Debye indican valores
inferiores a las calculadas para el solido.
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A.V. Gil Rebaza'?", L. Errico® 3, Eitel L. Peltzer y Blanca?

! Instituto de Fisica La Plata, IFLP CCT La Plata CONICET, Departamento de Fisica, Facultad de
Ciencias Exactas de la Universidad Nacional de La Plata (UNLP), La Plata — Argentina.
2Grupo de Estudio de Materiales y Dispositivos Electronicos (GEMyDE), Facultad de Ingenieria de la
Universidad Nacional de La Plata (UNLP), La Plata — Argentina.

3 Universidad Nacional del Noroeste de la Provincia de Buenos Aires (UNNOBA), Pergamino,
Argentina.

E-mail: arlesv@fisica.unlp.edu.ar

Palabras Claves: half metallic, calculos ab-initio

Resumen

Los compuestos half-metallic presentan la caracteristica de que una de sus bandas de espin
tiene comportamiento metalico mientras que la otra hace como un semiconductor. Por este motivo
han sido propuestos para el desarrollo de dispositivos de almacenamiento de datos masivo,
espintrénica y canales de espin [1].

En el presente trabajo por medio de calculos ab-initio basados en la Teoria de la Funcional
Densidad (DFT) [2], se ha estudiado los half-metallic binarios d° LiN, NaN y KN, con diferentes
niveles de aproximacion de la funcional de intercambio-correlacion tales como LDA, GGA
(PBE), metaGGA (TB-mBJ) y funcionales hibridas (HSE06), ademéas de la aproximacién de
cuasiparticula (scGW y GoW,y) con la finalidad de obtener una mejor descripcion de la banda
semiconductora. Ademas, se ha estudiado la estabilidad estructural de los compuestos a través de
la dinamica de la red o fonones usando la aproximacion de respuesta lineal. Se ha usado el método
de ondas planas y pseudopotenciales (QuantumEspresso [3]) y el método FP-LAPW (Wien2k [4])
para la solucion autoconsistente de las ecuaciones.
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Resumen

En este trabajo realizamos un estudio tedrico-experimental del comportamiento BaTiOs;
dopado con Mg. En particular analizamos los efectos de la presencia de Mg en las transiciones de
fases y en las propiedades dieléctricas y ferroeléctricas del compuesto. Para esto, sinterizamos
pastillas de BaTiOs; dopado con Mg mediante la ruta convencional en estado sélido. El estudio
del comportamiento de la permitividad dieléctrica con la temperatura, reflejé que la temperatura
de transicion de la fase tetragonal a la cubica aumenta con el agregado de Mg. Para obtener una
explicacion de este comportamiento, simulamos mediante el método de dindmica molecular el
efecto de esta adicion. Obtuvimos que si el Mg*? ocupa la posicién del Ba*?, la temperatura de la
transicion clbica-tetragonal aumenta mientras que si se ubica en la posicion del Ti** esta
temperatura disminuye. Estos resultados permiten concluir que el Mg*? tiende a sustituir al Ti*4.
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Resumen

Es posible encontrar desde hace tiempo en la literatura que la titania (TiO;) dopada con no
metales como el N y el C ha mostrado mejoria de la actividad catalitica por disminucién tanto de
la banda prohibida como del porcentaje de recombinacion de portadores de carga [1-3]. Sin
embargo, no ha sido estudiado en detalle cdmo la presencia del &tomo dopante distorsiona la
estructura cristalina dependiendo de la ubicacién del mismo en el cristal. En particular los estudios
existentes han sido realizados en fase anatasa prioritariamente, a pesar de conocerse la
transformacion de fase que sufre la titania a elevadas temperaturas, condiciones frecuentemente
alcanzadas en la actividad industrial. EIl presente trabajo presenta el estudio teérico empleando
el cddigo VASP [4] de la titania tanto en fase anatasa como en fase rutilo dopada con Ny C en
sitios sustitucionales de O y Ti e intersticiales para el caso del C. Se muestran las estructuras
internas peculiares productos de los dopados, la relacion de la presencia de las mismas con las
cargas de los &tomos implicados, lo que sin duda afecta el comportamiento éxido-reductor de los
diferentes sistemas y la energia involucrada para cada tipo de dopado.
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sobre la red de vortices superconductores
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Resumen

El disefio y construccion por litografia de redes de defectos ordenados en superconductores
ha permitido el estudio de los efectos de la conmensuracion entre esta red y la red de los vortices
superconductores. Se ha visto que tanto la configuracion estatica como la dindmica se ven
afectadas. Sorprendentemente, un aspecto que ha sido muy poco estudiado es el del desorden en
la red de defectos. Hemos fabricado films superconductores con redes de agujeros
submicrométricos con desorden controlado, depositando por sputtering films de Nb sobre
membranas porosas de alimina. En estas membranas se controld el grado de desorden de las redes
de poros durante el proceso de anodizado. Las mediciones de respuesta magnética muestran
claramente efectos de matching entre las redes de agujeros y vortices. Se relacionaran las
caracteristicas de este matching con el desorden de la red de agujeros.
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Resumen

Los vidrios y vitroceramicos de 6xidos, que contienen Litio en su composicién, han sido
extensamente estudiados en las Ultimas décadas debido a su estabilidad térmica y alta
conductividad iénica dada por el ion Litio. Sin embargo, aln es necesario mejorar los valores de
conductividad a temperatura ambiente de estos materiales para su aplicacion en baterias de litio
de estado sdlido.

Los liquidos i6nicos (LI) tienen propiedades interesantes tales como alta estabilidad térmica,
buenas propiedades mecénicas y extremadamente baja presion de vapor a temperaturas
moderadas. Se ha demostrado experimentalmente que la adicién de LI a vidrios conductores
iGnicos aumenta notablemente su conductividad.

En este trabajo reportamos la sintesis y caracterizacion de materiales hibridos compuestos por:
materiales vitreos y vitroceramicos con matrices basadas en [MgO/P.0s/Bi,03] modificados con
oxido de litio y el liquido i6nico [BMIM][PFs].

Buscamos desarrollar, por el método de quenching, conductores i6nicos sélidos cuyos valores
de conductividad superen a los actualmente alcanzados del orden de [10%*- 10®] S.cm? a
temperatura ambiente. Y caracterizamos los materiales obtenidos por las siguientes técnicas
experimentales: Difraccion de Rayos X, Calorimetria Diferencial de Barrido, Analisis Térmico
Diferencial, Densidad por el método del desplazamiento, Espectroscopia Infrarroja por
Transformada de Fourier, Espectroscopia de UV-vis y Espectroscopia de Impedancia.
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Resumen

En este trabajo estudiamos la formacion de peliculas de Ge crecidas por evaporacion bajo
condiciones de UHV en superficies de Au(111) y Al(111). La cristalografia y composicion de la
superficie se analizé mediante varias técnicas experimentales incluyendo microscopia de efecto
tnel (STM), espectrometria de iones por tiempo de vuelo (TOF-DRS), difraccion de electrones
de baja energia (LEED), espectroscopia de pérdida de energia de electrones (EELS), y
espectroscopia de fotoelectrones (UPS); y se los compararon con célculos de Density Functional
Theory (DFT). Los patrones LEED indican fases muy ordenadas en ambos sustratos. Para
Au(111) el STM también muestra una celda unidad muy grande de 5x8, pero no se observé la
estructura tipo panal de abeja caracteristica del germaneno propuesto por los diferentes grupos.
Ademas, la alta sensibilidad de la técnica TOF-DRS nos permitié mostrar la presencia de &tomos
de Au en la pelicula y la difusion de los &tomos de Ge en la muestra. Por otro lado, los resultados
preliminares obtenidos para el crecimiento de menos de una monocapa de atomos de Ge en
Al(111) muestra una estructura 3x3 sin difusion de los atomos de Ge en la muestra de Al.
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Resumen

Los films delgados mesoporosos (FDMP) de TiO; presentan un gran potencial de aplicacién
en varios campos, tales como catalisis, dptica, biomateriales y sensores.? La infiltracion de los
mismos con nanoparticulas (NPs) permite explotar las propiedades derivadas del tamafio y del
confinamiento protegiéndolas simultaneamente del entorno.®® En este trabajo se presenta una
caracterizacion de FDMP de TiO; infiltrados con NPs de Au mediante distintas técnicas de
microscopia de barrido por sonda.

Los FDMP fueron sintetizados por sol-gel y depositados por dip coating sobre un sustrato de
Si conductor. La infiltracion con NPs de Au se realiz6 mediante métodos de reduccion suave de
AuCls.® Las caracteristicas morfolégicas de las muestras se estudiaron por SEM y
elipsoporosimetia ambiental.

Por medio de microscopia de fuerza atdmica con punta conductora (CAFM), microscopia de
sonda Kelvin (KPFM) y el modo de Contraste de Capacitancia (CCM) se pudieron correlacionar
las propiedades eléctricas locales con la morfologia del sistema. Bajo ciertas condiciones se
encontré que es posible modificar localmente la resistencia eléctrica mediante barridos de CAFM
con diferentes voltajes. A través de la técnica de KPFM y CCM se pudieron identificar nano-islas
de Au enterradas bajo la superficie del FDMP que no contribuyen a la conduccion entre la punta
y el sustrato.
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Resumen

Las superficies de titanato de hidrégeno (H2TisO-) y del polimorfo TiO»-B fueron identificadas
experimentalmente es los Gltimos afios y son superficies potenciales para aplicaciones en celdas
solares sensibilizadas por colorantes (DSSCs). Para estudiar su desempefio, evaluamos mediante
calculos DFT -implementando el parametro de Hubbard "U"- la adsorcién del colorante modelo
catechol sobre diferentes sitios y en diferentes configuraciones. Calculamos tanto geometria y
energia de adsorcién como transferencia electrdnica del colorante al adsorbente semiconductor,
y orbitales frontera. Los resultados indican que la superficie (100) de titanato de hidrégeno
conteniendo un defecto tipo vacancia de oxigeno y la superficie (100) de TiO,-B presentan
energias de adsorcion favorables. Ademas, un alineamiento adecuado del nivel energético vuelve
a ambas superficies Optimas para una transferencia electrénica directa por medio de excitacion,
desde el catechol a la banda de conduccion de los semiconductores, con bandas ubicadas en la
region Visible del espectro electromagnético. Por ultimo, el alineamiento de la estructura de banda
indica un incremento en el voltaje de circuito abierto, en referencia al potencial par redox 1,/15".
Todas estas caracteristicas hacen del titanato de hidrédgeno (H.TizOy) y del polimorfo TiO»-B
compuestos prometedores para aplicaciones DSSC.
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Resumen

La molécula de hidrégeno es utilizada y estudiada en el mundo como fuente de energia limpia
y sustentable en celdas de combustible y otros generadores. Hay que tener en cuenta que el H»
tiene varios aspectos que no deben ser pasados por alto, como su facil explosividad y baja energia
de ignicion. Estas cuestiones hacen completamente necesario el uso de un sensor de hidrégeno
para detectar fugas en el almacenamiento y transporte.

Mediante metodologia DFT modelamos la superficie estequiométrica (110) de 6xido de estafio
(Sn0,) y estudiamos la adsorcion de clusters de Pd, (n=1-10) y de una monocapa de Pd con el fin
de ser empleados como superficies detectoras de H.. Los resultados muestran que la adsorcién de
los clusters sobre SnO- es espontanea con valores de energia de adsorcion éptimos, presentando
una preferencia energética por el cluster Pds. También se estudié la energia necesaria para el
desarmado de éstos (Pd.1+Pd:)/SnO2, la cual indica una tendencia positiva favoreciendo la
formacion de la monocapa, ésta presenta una energia de adsorcion mucho mas favorable que la
del Pds. Con nuestro estudio preliminar esperamos encontrar las condiciones Optimas para la
deteccién de H; utilizando una superficie de SnO, conteniendo una monocapa de Pd.
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Resumen

Una fuente interesante para generar hidrogeno son los alcoholes, en especial el etanol debido
a su baja toxicidad y a su facil obtencion. En este contexto se estudia la adsorcion y la disociacion
de etanol sobre carburo de molibdeno dopado con platino, para la produccion de hidrégeno.
Nuestro objetivo es encontrar un catalizador eficiente, que no se desactive y que opere a
temperatura relativamente baja.

Desde el punto de vista experimental, se preparo un catalizador de B-Mo,C mediante reduccion
de sales de Mo y carbon. Se realiz6 el dopado con platino mediante impregnacién hiumeda y
posterior reduccion. Luego se caracterizo la muestra por sortometria de N, a 77K, Reaccién de
H, a Temperatura Programada, Difraccién de Rayos X (aplicando el método Rietveld) y
Espectroscopia Fotoelectronica de Rayos X.

Mediante metodologia DFT se modelo la superficie 3-Mo,C (001) y el efecto en la distribucion
de cargas superficial producido por la presencia de platino. Sobre esta superficie se estudié la
adsorcion y disociacion de etanol. Los resultados encontrados fueron comparados con valores
obtenidos previamente para la superficie sin dopar. Del analisis se puede inferir que la presencia
de platino favorece tanto la adsorcidon como la disociacion de etanol.
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Resumen

En este trabajo se sintetizé un carbdn activado (CA) a partir de carozos de durazno (Prunus
persica), utilizando ZnCl,y ZnCl,:FeCl; (50:50) como agentes activantes. EI precursor fue puesto
en contacto con la solucién activante, y posteriormente se procedi6 al tratamiento térmico,
produciendo simultaneamente los pasos de carbonizacion y activacion. Los materiales obtenidos
fueron utilizados en ensayos electroquimicos para determinar su capacidad como acumuladores
de carga (supercapacitores). ElI CA obtenido con cloruro de zinc se denomin6 CAZn y el otro se
denomin6 CAZnFe.

Los carbones activados presentaron areas superficiales de 750 m?g™ para CaZnFe y de 1000
m2gtpara el CAZn, con poros en el rango de los microporos (<2 nm) y mesoporos (2-50 nm). En
ambos casos, el didmetro de poro fue inferior a 5 nm. EI CAZn presentd una mayor
microporosidad. El analisis térmico revel6 una pérdida de peso en una etapa, observandose que
el CAZnFe empez6 a descomponerse ~100°C antes que el CAZn, llegando a una descomposicion
total para ambas entre 500 y 600 °C, indicando la presencia Gnica de carbono en las muestras. Los
resultados electroquimicos mostraron que los carbones activados presentaron el comportamiento
tipico de supercapacitores, con contribuciones a la capacitancia debido a efectos
pseudocapacitivos por presencia de grupos oxigenados en la superficie del carbono. Ademas, se
estudio la posibilidad de aplicar estos carbones como detectores electroquimicos, encontrandose
gue estos materiales son adecuados para esta aplicacion.
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Resumen

En la actualidad grandes esfuerzos se han centrado en la blsqueda y el desarrollo de nuevos
materiales altamente capaces para almacenar hidrégeno de forma eficiente, segura y a un bajo
costo. Varios investigadores estan explorando una multitud de materiales basados en carbono
debido a su peso ligero y alta estabilidad. Una forma de incrementar su eficiencia es mediante la
adicién de atomos de metales de transicién (TM) a las estructuras de carbono. En el presente
trabajo se estudia mediante célculos a primeros principios la adsorcién de hidrégeno sobre un
nanotubo de capa simple (SWCNT) (8,0) funcionalizado con un dtomo de Ru. Los resultados
preliminares muestran una fuerte interaccion entre el TM y el SWCNT debido a la transferencia
de carga del Ru al nanotubo de carbono. De este modo, el atomo de Ru actia como centro de
adsorcion para las moléculas de H incrementando la energia de adsorcién de -0.07 eV (H2-CNT)
a-0.70 eV (H2-Ru/CNT). La adsorcion de una molécula de H; resulta disociativa, donde el enlace
H-H pasa de 0.75 a 2.35 A. Consecutivas adsorciones de H; revelan que un Ru es capaz de
adsorber hasta cuatro moléculas de H, con una energia de -0.93 eV/H..
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Resumen

En el trabajado industrial de metales es muy importante la caracteristica superficial del
material utilizado. Por eso en los procesos de conformado de chapas de acero que involucran
friccion entre las superficies en contacto, los valles y picos de estas superficies que se ensayan se
adaptan de tal manera que conforman un area de contacto que siempre es menor al area tedrica,
ademas el area real cambia con el tipo de ensayo y con la deformacion a la que esta sometida la
pieza.

Las fuerzas de friccidn que se desarrollan estan determinadas por el coeficiente de rozamiento
que impera en el sistema triboldgico y éste se ve influenciado por la rugosidad inicial, la velocidad
de deslizamiento, la fuerza normal entre superficies y el lubricante empleado.

En este trabajo se hicieron ensayos tipo Inland, variando el lubricante utilizado y el nimero de
pasadas sobre la probeta, se estudio la correlacién existente entre las variables mencionadas con
el coeficiente de rozamiento, la rugosidad obtenida y el area real de contacto entre superficies,
con el fin de predecir fendbmenos de dafio severo que pueden llegar al despegue de las soldaduras
de asperezas que se producen por el calor de friccion, conocido como “galling”.
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Resumen

La gran contaminacion existente en las aguas subterraneas con especies de arsénico en
importantes regiones de Argentina, ha conducido a investigar posibles caminos para su
eliminacion. En este trabajo se evalud la interaccion de acido arsénico y arsenioso con las
caras (111) y (110) y cuatro nanoparticulas diferentes (Fes2, Feso, Feso Yy Fe113)
considerando tanto Fe cerovalente como hidroxilado. También se estudi6 la adsorcion del
H3AsOz intercambiando dtomos de Fe por Pd. Los céalculos se realizaron con el codigo
VASP utilizando la teoria del funcional de la densidad y el funcional de correlacion e
intercambio PBE. Los resultados mostraron que, al adsorberse el acido arsénico (HzAsOa)
en la cara (110) éste se reduce espontaneamente a acido arsenioso. Luego se observo que
la adsorcion de HzAsOs en las nanoparticulas Fez2 y Feso y en la superficie (111) conduce
a la descomposicion espontanea del acido. Al hidroxilar tanto las superficies como las
nanoparticulas se pudo observar como los &cidos son quimisorbidos en todos los sustratos
evaluados, excepto en la superficie (110), debido a la disposicién de los &tomos en este
plano. La sustitucion de un atomo de Fe por Pd no ha mostrado cambios significativos en
las energias de adsorcion de HzAsOs.
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Resumen

Mediante un modelo quimico cuéntico se llevd a cabo un estudio comparativo de la adsorcion
de pequefios clusters M, (M = Cu, Ag y Au, con n = 1-5) sobre hematita. El principal objetivo fue
identificar los sitios de adsorcion preferenciales y las geometrias de las particulas metéalicas. Se
empleo el programa VASP (Vienna Ab-Initio Simulation Package). Para materiales como la o-
Fe,03, se utiliza la aproximacion denominada DFT + U. La energia de nucleacion se definio
como: Enyer = E(Mn/surf) — E(Mn.a/surf) — E(M3), con n=2-5. Mientras que los atomos de Cu y Ag
prefieren interactuar sobre sitios “hueco” de iones Fe, para Au el sitio mas estable es sobre iones
Fe superficiales. Las energias de adsorcion para los &tomos de Cu, Ag y Au fueron -2.31, -1.38
y -0.97 eV, respectivamente. Los calculos evidencian que, para los tres metales, los dimeros y
trimeros (triangulares) se adsorben inclinados con respecto a la superficie. Mientras que Aua
adopta una estructura plana, Cus y Ags tienen forma tetraédrica. Para los pentameros, los tres
metales adoptan geometrias casi planares con todos los atomos M interactuando directamente con
los iones superficiales. Los valores de Enye guardan una correlacion con el spin de M, adsorbido.
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Resumen

El diéxido de azufre, SO,, ha sido uno de los mayores poluentes en todo el mundo.
Actualmente, a pesar de las iniciativas gubernamentales orientadas al control de emisiones
contaminantes,.siguen apareciendo episodios de contaminacion ambiental por SO,.Este trabajo
esta orientado a encontrar los mejores sustratos para la adsorcion y eliminacién del SO.. Se han
estudiado, utilizando la teoria del funcional de la densidad (DFT), los diferentes sitios de
adsorcion de la molécula de SO, sobre las superficies de CeO,(111), CeO; (331) y ZnO(0001)
perfectas y con vacancias de oxigeno. También se analizé la adsorcion sobre una monocapa de
ZnO soportada en ceria. Hemos hallado que las superficies mas reactivas y adsorbentes son
aquellas que presentan vacancias de oxigeno y la superficie con monocapa de ZnO. La superficie
escalonada de ceria, cara (331), ademas de ser buen adsorbente, oxida a la molécula formando
8032'.
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Resumen

En este trabajo se analizara en forma critica la estrategia standard para la estimacion de las
constantes de acoplamiento en modelos de Heisenberg obtenidas mediante simulaciones de
estructura electrénica de primeros principios [1,2]. La técnica desarrollada se aplicara para la
determinacion de los parametros del modelo de Heisenberg mas adecuado para el sistema
BisMn4O12(NOs) [3,4,5]. Este material ha despertado interés debido a su particular curva de
magnetizacion, que sugiere que, en ausencia de campos magnéticos externos, presenta un estado
fundamental desordenado. En base a los pardmetros estimados se presentaran resultados de
métodos semi-analiticos como campos medios generalizados y aproximaciones bosénicas para la
descripcion del diagrama de fases y estimar las correlaciones presentes en este sistema.
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Resumen

En numerosas reacciones de oxidacion, la adsorcion disociativa de la molécula de oxigeno
sobre un sustrato es la etapa determinante para que luego ocurra la reaccion de interés, es decir,
la reaccion solo ocurrird una vez que el oxigeno este adsorbido en forma atémica [1-2]. Es el caso
de la oxidacion del monoxido de carbono sobre Au, Ag y Cu. Por ello se estudi6 la adsorcion y
disociacion de la molécula de oxigeno sobre las nanoparticulas de Meig, Mess y Mess. (Me= Au,
Agy Cu)

A partir de los estudios realizados, fue posible hallar sitios donde ocurre la adsorcion estable
del oxigeno molecular y su disociacion, siendo bridge en las aristas de las nanoparticulas para la
molécula de oxigeno y hollow para los dtomos disociados. Ademas, se logr6 un orden de
reactividad comparable con resultados experimentales [3] sobre oro y plata que reportan una
secuencia Cu > Au > Ag. Para este estudio en particular, fue necesario incluir célculos no
colineales donde se corrigen los errores asociados a efectos relativistas, [4] siendo especialmente
importante para metales pesados, es decir metales con muchos electrones como es el caso del oro.
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Resumen

Las celdas de combustible de 6xido solido de temperatura intermedia (IT-SOFCs)[1]
constituyen una alternativa en la busqueda de energias limpias y mas eficientes. Entre los distintos
materiales propuestos para el anodo de las IT-SOFC se encuentra el CeO, dopado con metales de
transicion para mejorar su capacidad catalitica [2]. En el presente trabajo se estudiaron, utilizando
la teoria del funcional de la densidad (DFT+U), los compuestos de Ce;xZrO2 y Ni-Ce1-xZrxO2 en
los limites de bajas concentraciones de Zr y Ni; hasta 10% y 2% respectivamente [2,3]. Se
considerd una variedad de 10 configuraciones diferentes para hallar la distribucion mas estable
en el bulk, de los &tomos de Zr en el compuesto CeZrO; en dos composiciones: 6,25 y 9,4% de
Zr. La configuracion mas estable es la que presenta mayor distancia promedio entre los &tomos
de Zr. El mismo andlisis se realiz6 para hallar la distribucion de Ni en el compuesto de Ni-CeZrO,
y en las superficies extendidas (111) [4]. También se analiz6 la formacién de vacancias de
oxigeno en todos los casos, su influencia en la estructura electrénica y en los mecanismos
involucrados para la oxidacion parcial del metano.
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Resumen

Los nanocables de Pd y su interaccion con el H resultan de gran interés en aplicaciones
nanotecnoldgicas como por ejemplo en deteccion de este elemento. Se trata de estructuras
delgadas de Pd que pueden considerarse cuasi-unidimensionales puesto que dos de sus
dimensiones resultan nanométricas. La interaccion del H con los nanocables de Pd puede
abordarse por medio de simulaciones atomisticas que permiten obtener resultados y compararlos
con datos experimentales, pero ademas estas técnicas pueden brindar informacion no asequible
por via experimental [1]. En este trabajo se calculan isotermas de absorcion de H de nanocables
de Pd empleando técnicas de dinamica molecular LAMMPS[2] con potenciales de &tomo
embebido (EAM)[3] en un ensamble gran canénico (NPTu) donde se mantienen constante el
namero de a&tomos de Pd, presion, temperatura, y potencial quimico del H con un reservorio de
gas, mientras que resultan variables el nimero de atomos de H, volumen, y la energia del sistema.
Se analizan como afectan a las isotermas de absorcion cambios en el diametro y longitud del
nanocable cuando la temperatura es de 300K. Se estudian efectos de segregacion radial de H[4],
al aumentar el potencial quimico el nanocable de Pd primero se hidrura en su periferia y luego en
su interior.
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Resumen

Estudiamos un sistema electrénico unidimensional interactuante acoplado a una red de
impurezas de Kondo. Mostramos que el Hamiltoniano puede ser refermionizado en un punto de
Toulouse y escribirse como un sistema multiresonante.
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Resumen

Se considera una red de impurezas cuanticas de spin 1/2 acopladas mediante interacciones de
Kondo a un nanohilo superconductor. Los grados de libertad electrénicos del nanohilo se estudian
utilizando las técnicas de bosonizacion. EI Hamiltoniano muestra una estructura interesante: el
término superconductor presenta un gap que cambia de signo al pasar por el sitio de una impureza,
lo que da lugar a un modo de energia cero localizado, conocido como soliton de Jackiw-Rebbi.
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Resumen

En este trabajo estudiamos la estabilidad de intermediarios correspondientes a los principales
mecanismos propuestos para la reaccion de WGS: redox [1-3] y formiato [4-6]. Se realizaron
calculos DFT+U con el programa VASP [7,8]. Se model¢ la superficie Pr-CeO(111) empleando
un slab p(3x3) de 9 capas, reemplazando un catién Ce por Pr (3,7 % at/at).

Previamente [9] mostramos que los estados 4f del cation Pra+ son energéticamente mas
accesibles que los de Ce*, favoreciendo procesos de reduccién. Sin embargo, este efecto
promotor desaparece cuando el dopante se reduce a Pr3*, ya que sus estados desocupados restantes
se desplazan a energias mayores. Entonces, se evaluaron una superficie estequiométrica donde el
dopante se encuentra en su estado Pr#*, y una donde el dopante es reducido a Pr®* por formacion
de una vacancia de oxigeno. Los intermediarios considerados fueron el formiato (CHOO") y el
CO; formado por oxidacion de CO con oxigeno superficial, donde el agua permanece adsorbida
sobre un cation.

En la superficie reducida ambos sistemas presentaron similar energia, sugiriendo posible
competencia entre los mecanismos. En cambio, en la superficie estequiométrica la formacion de
CO: se vio fuertemente favorecida, ya que se trata de un proceso de reduccion promovido por
Prt.
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Resumen

En la economia del hidrégeno, la aplicacién practica a gran escala de celdas de combustible
de bajas temperaturas tipo PEMFC (Proton Exchange Membrane Fuel Cells) sélo es posible
logrando una importante reduccion de los costos. Para ello es necesario un disefio racional de
nuevos materiales, a partir de mejorar significativamente las propiedades de los electrodos
electrocataliticos.

En este trabajo se presenta un estudio, basado en la Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT), del 6xido de circonio optimizado con el método B3PW9L1, la base 6-31G* para los atomos
de oxigeno y el pseudopotencial LANL2DZ para los &tomos de circonio, segun el formalismo del
programa Gaussian09. El interés de este estudio se centra en encontrar nuevas estructuras
cataliticas para celdas de combustible a bajas temperaturas libres de platino.

El andlisis de las propiedades cataliticas, permitio correlacionar la mayor reactividad con los
efectos geométricos, electronicos y el tamafio del catalizador. Esto evidencia que es posible
mejorar su funcionalidad, modificando su estructura electronica a través de cambios en su
geometria.
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Resumen

Las ferritas presentan muy variadas propiedades electrénicas y magnéticas. Defectos
estructurales (inversion, vacancias de oxigeno) y efectos de tamafio/superficie juegan un rol muy
importante en el origen y modificacion de dichas propiedades [1-2]. La ferrita de Zn (ZnFe;O,,
ZFO) es paramagnética a temperatura ambiente y presenta frustracion y comportamiento tipo
vidrio de espina T<10 K.

Cuando las dimensiones se reducen (nanoparticulas 6 peliculas delgadas), ZFO presenta
comportamiento ferrimagnético a temperatura ambiente, asociado a la presencia de inversion
catiénica en la superficie, volviéndose atractiva por su potencial aplicacion en dispositivos
semiconductores magnéticos transparentes [3]. En este trabajo presentamos un estudio de la
estructura de equilibrio de la superficie (001) de ZFO y los cambios en la estructura magnética
debidos a la inversion catiénica mediante calculo de primeros principios basado en la Teoria de
la funcional Densidad (DFT) y del método FP-LAPW implementado en el codigo Wien2k [4].
Diferentes configuraciones atémicas superficiales fueron exploradas, identificando el
ordenamiento méas estable. Se estudié ademas el costo energético de la inversidn cationica a
diferentes profundidades de la superficie, y se compar6 también con calculos realizados sobre el
sistema volumétrico. Los resultados obtenidos, se encuentran en buen acuerdo con los resultados
reportados en la literatura.

80
VII Reunién Nacional de Sélidos



Sesion de Poésters Viernes

P53

Efectos del solvente en la oxidacion de CO sobre una lamina de -
grafino. Estudio tedrico

Yesica Celeste Villagran Lopez*, Maria Beatriz Lopez

Centro de Investigaciones Fisicoquimicas Teéricas y Aplicadas (CIFTA), Universidad Nacional de
Catamarca, Facultad de Ciencias Exactas y Naturales, Maximio Victoria N°55, CP 4700, San Fernando
del Valle de Catamarca, Argentina.

E mail: celestevillagranlopez@gmail.com

Palabras Claves: B-grafino, teoria del funcional de la densidad, adsorcion y oxidacion de CO.

Resumen

Debido a la fuerte adsorcion de CO sobre la superficie de catalizadores basados en Platino, lo
que constituye un inconveniente en el desarrollo y posterior funcionamiento de celdas de
combustible, a causa de la rapida perdida de actividad que provoca un descenso en la actividad
catalitica. Se propone como solucién, el estudio de sistemas libres en Platino y con mayor
tolerancia a CO.

En este trabajo se presenta un estudio, basado en la Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT), de la adsorcion y oxidacion de CO sobre un catalizador libre de platino constituido por
una lamina de grafino, como potencial catalizador de celdas de combustible. Se estudiaron
propiedades estructurales, energéticas, electronicas y reactividad quimica de una lamina de B-
grafino en presencia de CO, al vacio y en medio acuoso, se realizd un analisis comparativo de
ambos procedimientos. Se propone una ruta de reaccion, mediante el mecanismo Eley-Rideal.
Los célculos fueron realizados usando el funcional B3PW91 y la base 6-31 G para optimizar el
sistema, el estado de transicion se obtuvo mediante el método QST2, se calcularon coordenadas
de reaccion intrinsecas (IRC) para obtener el mecanismo de reaccion. Los calculos se realizaron
segun el formalismo del programa Gaussian 09.
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Resumen

En el presente trabajo se presenta un estudio teérico de las nanoaleaciones binarias PtnXm
(X=Ir, n+m=6), como una alternativa al platino puro, de uso comdn como electrocatalizador en
las celdas de combustibles de membrana de intercambio de protones.

Hemos utilizados calculos en base a la teoria del funcional de la densidad bajo el formalismo
del programa gaussian 09, donde la composicion y la geometria del clister puede ser controlado
mediante el ajuste del nivel de interaccion entre el cluster y el metal dopante, asi como entre la
molécula de adsorbato y el cluster, permitiendo ajustar las propiedades del material &tomo por
atomo y utilizarse en el disefio de nuevos materiales cataliticos eficientes.

Los resultados se analizan en términos de un analisis vibracional, principios de reactividad
como polarizabilidad minima y méaxima dureza y energias de adsorcion de CO.

Encontramos que cuanto mas estable es el sistema menos polarizable y mas dura es la
nanoaleacion, esto demuestra que los principios de minima polarizabilidad y maxima dureza son
adecuados para la caracterizacion de estos sistemas. En cuanto a la composicion y el efecto del
soporte promueve una mayor tolerancia al CO que los sistemas libres, debido a que se provoca
una modificacion en las propiedades electronicas de los catalizadores.
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Resumen

La hollandita (KMnQO_) posee propiedades cataliticas en la oxidacién de compuestos
organicos volatiles, en baterias y propiedades magnéticas de utilidad en espintrénica. [1-3]. Se
realizaron calculos DFT espin polarizados para determinar los cambios en las propiedades fisicas
y quimicas del KMnO; puro y con impurezas, usando VASP [4]. La estructura cristalina consiste
de octaedros MnOs que comparten corners y bordes con canales entre ellos. La presencia de K*
en dichos canales le proveen estabilidad por sobre la fase rutilo. Los calculos se realizaron con
pseudopotenciales PAW y la aproximacion GGA se usé con la parametrizacion PBEsol. Se
considerd la correccion de Hubbard para una correcta descripcion del sistema. Los resultados
muestran que de las dos posibles estructuras (monoclinica y tetragonal) la mas estable es la
monoclinica lo que esta de acuerdo con los resultados experimentales. En este caso particular, la
formacion de KMnO; se realiza por recuperacion de pilas, de este modo se consider6 como
impurezas iones Zn. Si bien los defectos se los considerd con cargas K™y Zn*2, se tratd de cargas
locales balanceadas desde la matriz del 6xido. La estructura electronica se analizé mediante
proyecciones DOS vy el enlace quimico mediante la técnica COOP.
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Resumen

En el presente trabajo aplicamos una descripcidn atomistica para investigar las influencias del
tamafio y de la forma en el comportamiento polar de nanoparticulas de PbTiOs. El estudio se llevo
a cabo mediante simulaciones de dindamica molecular en nanoparticulas aisladas de diferentes
tamafios y con formas cilindricas, esféricas y elipsoidales. Como consecuencia de las condiciones
de contorno impuestas, las nanoparticulas no poseen una polarizacién neta resultante. Sin
embargo, la distribucion de los dipolos locales da lugar a una rica variedad de estructuras polares.
En los cilindros méas pequefios la primera configuracién con orden polar observada corresponde
al estado de un vértice donde las polarizaciones locales rotan continuamente alrededor del eje de
cilindro. Dicho estado evoluciona hacia un estado de dominios ferroeléctricos de flujo cerrado al
aumentar el tamafio. EI cambio en la relacion de aspecto espesor/didmetro de los cilindros da
lugar a una sucesion de transformaciones topolégicas que incluyen multiples vortices, estado de
burbuja ferroeléctrica y multiples dominios. En el caso de las esferas solo se observan estados de
un unico vértice y dominios ferroeléctricos de flujo cerrado. Finalmente, el comportamiento de
los elipsoides es mas complejo, destacandose la ausencia de una burbuja ferroeléctrica.
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Resumen

La descripcidn correcta de las propiedades electrénicas de 6xidos de metales de transicion es
una deficiencia bien conocida de la Teoria del Funcional Densidad (DFT), que particularmente
subestima el ancho de la banda prohibida (BG). Un enfoque viable para resolver los errores de
auto-interaccion para materiales de electrones fuertemente correlacionados es el uso del
formalismo DFT + U [1] que ha demostrado su capacidad para corregir esta deficiencia. En este
trabajo se presenta un estudio detallado de la eleccion del mejor parametro de Hubbard que
representa correctamente las estructuras electronicas de los dos polimorfos mas abundantes y
activos de la titania (TiO2) como son la anatasa y el rutilo. El valor de U se vari6 de 0 a 10 eV
para cada potencial de correlacion e intercambio utilizando la aproximacion de Dudarev [2]
implementada en el VASP [3]. Un valor de U= 8 eV representa correctamente la estructura
electronica de ambos polimorfos anatasa y rutilo [4].
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