NUESTRA FACULTAD

Con el propésito de servir de instrumento de inter-
cambio de informacién entre los diferentes grupos que
trabajan o estudian en la Facultad de Ciencias, abrimos
nuestras paginas a un colectivo muy importante en las
funciones formativas e investigadoras de nuestra Facul-
tad, los becarios. Les ofrecimos la oportunidad de expo-
ner su trabajo cientifico para que aquéllos que no estin
implicados directamente en su investigacién conocieran
qué estaban haciendo. Pensamos que para iniciar esta
nueva andadura era mejor seleccionar a aquéllos que
han defendido su Tesis Doctoral en los tltimos afios. As{
lo hicimos y nos hemos encontrado con once colabora-
ciones. Puesto que su labor estd circunscrita a los depar-
tamentos, la hemos incluido en las informaciones pro-
porcionadas por éstos.

Los Centros Asociados de la UNED que disponen de
infraestructura en el dambito de las Ciencias también han
querido ofrecer a los lectores de nuestra revista como se
desarrollan las actividades relacionadas con nuestra
Facultad, con qué infraestructura cuentan (laboratorios,
bibliotecas,...), nimero de profesores-tutores, alumnos,...
Seguro que estas informaciones nos servirdn a todos para
conocernos mejor.

Por otra parte, teniendo en cuenta el gran nimero de
personas que conformamos esta Facultad y, por consi-
guiente, la enorme cantidad de actividades que por for-
macién, medios adecuados o, simplemente, entreteni-
miento realizamos, nos parecié oportuno abrir un
apartado dedicado a las aficiones que puedan ser de inte-
rés general y que hemos llamado El rincén de las aficio-
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nes. Nos encontramos con una primera colaboracion que
estamos seguros que os gustard, la observacion de bui-
tres africanos en Espaiia. No nos cabe la menor duda que
hay muchos temas relacionados con el medio ambiente,
la musica, la literatura,..., que pueden tener cabida en
estas paginas, pero nos gustaria que antes de emprender
ningin trabajo, las personas interesadas en contar a los
demads su aficién se pusieran en contacto con el Consejo
de Redaccion. El espacio limitado a la periodicidad de la
revista nos obliga a seleccionar los trabajos.

Finalmente, es en nuestra Facultad donde desgracia-
damente hemos dejado de contar con una persona emble-
maética, por lo menos para los que llevamos muchos afios
trabajando en ella. Nos referimos a D. ISIDORO GONZA-
LEZ RINCON, ordenanza con destino en nuestra Facultad
desde que disponemos del actual edificio. Las personas
que pasamos muchas horas en la Facultad sabemos el
importante papel que juegan los ordenanzas en el queha-
cer diario. Isidoro era un hombre que, como buen sevi-
llano, era agradable, dispuesto a ayudar, a echar una
mano en lo que buenamente pudiera. Por problemas de
salud habia decidido jubilarse anticipadamente (tenia
solamente 63 afios) y retirarse a su tierra natal, Guadal-
canal, a la que amaba profundamente. Esos mismos pro-
blemas de salud son los que le impidieron ver su suefio
realizado. El Consejo de Redaccién quiere expresar en
estas paginas su dolor por tan sensible pérdida. El sitio
que él ha dejado, su idiosincrasia, su forma de hacer,...,
dificilmente podran ser reemplazados. Hasta siempre,
Isidoro.

INFORMACION DE LOS DEPARTAMENTOS

Departamento de Fisica Fundamental

Este departamento nos ha proporcionado como informacién més relevan-
te de las actividades realizadas durante el afio pasado la defensa de cuatro
Tesis Doctorales, cuyos restimenes indicamos a continuacién.

INTRODUCCION

En los tltimos afios, se ha reali-
zado un gran ndmero de estudios
sobre la dindmica de sistemas que
trabajan préximos a un umbral de
inestabilidad [1]. Dichos sistemas
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Estudio experimental de la dinamica espacio-tempo-
ral de un sistema con friccion decreciente con la velo-
cidad: dinamica stick-slip y modelos de sismicidad

presentan dindmicas con leyes de
escala, y se ha sugerido que pue-
den ser mecanismos genéricos de
produccién de fenémenos como el
ruido 1/f. Uno de los campos en los
que este tipo de dinamica ha des-
pertado mas interés es la investiga-
ci6n de los mecanismos de produc-
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ci6n de terremotos, y la posible
explicacion de su compleja dina-
mica en relacién con inestabilida-
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des deterministas de tipo parada-
deslizamiento (stick-slip) [2] [3].
En particular, el modelo que ha
generado mayor nimero de traba-
jos es un modelo totalmente deter-
minista, compuesto por bloques y
muelles. En €I, una falla se mode-
liza por medio de dos placas que se
mueven con una velocidad relativa
constante, y entre ellas se conside-
ra un conjunto de bloques acopla-
dos entre si por muelles arménicos
que, a su vez, estdn unidos a una
de las placas por resortes puramen-
te eldsticos iguales entre si. El
ingrediente crucial del modelo es
la existencia de una fuerza de roza-
miento entre los bloques y la placa
movil, que presenta un umbral
estdtico y que decrece con la velo-
cidad instantdnea del bloque. Los
estudios de la versién puramente
determinista de este modelo reve-
lan diferentes regimenes dindmi-
cos complejos en el espacio y el
tiempo, dependiendo de las dife-
rentes escalas de longitud y veloci-
dad del sistema. Por ejemplo, para
determinadas condiciones se han
conseguido regimenes donde apa-
recen estadisticas en ley de poten-
cia para la magnitud de los even-
tos, que coinciden con los
resultados empiricos para los terre-
motos reales. También se han obte-
nido relajaciones globales peri6di-
cas y soluciones propagantes de
tipo soliténico.

La realizacién de experimentos
en medios eldsticos continuos en
situaciones en que los ingredientes
relevantes sean parecidos a los del
modelo de bloques y muelles pre-
senta gran interés. En primer lugar
permitirian analizar si los diferen-
tes regimenes dindmicos que apa-
recen en el modelo discreto siguen
siendo vélidos para un sistema
parecido pero continuo. En segun-
do lugar, si el modelo puede ser
realmente relevante para la expli-
cacién de la dindmica de los terre-
motos en una falla. Por tanto, el
trabajo de la tesis se ha centrado en
el estudio experimental de un siste-
ma que sirva para la comprensién
de los mecanismos de génesis glo-
bal de terremotos.

SISTEMA EXPERIMENTAL

Los experimentos se han realiza-
do en una celda anular, formada por
dos cilindros coaxiales y dos placas
paralelas de cierre. El interior de la
celda se rellena con una solucién
acuosa de gelatina [4], que al des-
cender por debajo de 40 °C forma
un gel transparente. El rotor interior
gira con velocidad contante, gracias
a un dispositivo mecdnico formado
por un motor paso a paso, que gene-
ra velocidades angulares del orden
de 2,5 x 10 s7! y una reductora con
una relacion 1/20 sobre 1a velocidad
que desarrolla el motor. Este siste-
ma mecdanico desarrolla velocidades
muy pequeflas, que nos permite
poder trabajar sin problemas de
fractura en el gel.

Algunas gelatinas presentan la
propiedad de ser birrefringentes
accidentales, es decir, aparecen dife-
rentes indices de refraccién cuando
sufren una presién. Por tanto, cuan-
do el rotor gira crea tensiones en la
gelatina, y se observan un conjunto
de lineas de colores (isocromas), que
llevan informacién sobre dicho
campo de tensiones. Para que apa-
rezcan estas figuras de fotoelastici-
dad hemos utilizado un conjunto
optico, formado por una ldmpara
fluorescente anular, un difusor, dos
polarizadores en configuracién cru-
zada, y entre ellos dos ldminas cuar-
to de onda (A/4) [5]. Las imdgenes
que se obtienen se capturan con una
cdmara CCD color, y se digitalizan
directamente con una tarjeta de ima-
genes MATROX IM-640 de 768 x
512 pixels.

Un experimento tipico podria
describirse de la siguiente manera:
el rotor comienza a girar con una
velocidad constante, y empiezan a
crearse tensiones en el gel, en la
superficie de contacto entre el gel y
el rotor. Las tensiones siguen
aumentando hasta que se supera el
umbral del rozamiento estitico.
Entonces, parte del gel se movera
con respecto al rotor y parte de las
tensiones se liberan. Este proceso de
aparicion de tensiones y relajacio-
nes se repetird dando una tipica
dindmica de stick- slip.

ANALISIS DE LOS RESULTADOS

Sobre los ficheros de imdgenes
hemos estudiado las relajaciones
del gel de una manera local, deter-
minando la duracién de los even-
tos, el tiempo entre relajaciones y
tamafio de la relajacion a lo largo
del tiempo. Hemos obtenido en
nuestros experimentos los dos
comportamientos tipicos de una
falla: desplazamiento constante
asismico (creep) y dindmica de tipo
stick-slip. Este segundo tipo de
dindmica, en nuestro experimento,
se presenta para relajaciones que
afectan a todo el sistema, dando
dos tipos bien diferenciados de
comportamientos: relajaciones glo-
bales y relajaciones propagantes.
Para las relajaciones que afectan a
todo el sistema experimental,
hemos estudiado las estadisticas de
la duracién de los eventos y el
intervalo entre eventos consecuti-
vos obteniendo distribuciones de
tipo exponencial. Ademds hemos
estudiado las relajaciones propa-
gantes que se producen en nuestro
sistema experimental, compardn-
dolas con simulaciones numeéricas
de los modelos de bloques y mue-
lles. Para ello hemos medido la
velocidad de propagacién de estas
relajaciones propagantes, estable-
ciendo que esta velocidad es direc-
tamente proporcional a la veloci-
dad de arrastre del sistema e
inversamente  proporcional al
numero de zonas de relajacién
simultanea.
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La investigacién cada vez mayor
de nuevos materiales precisa de téc-
nicas tedricas y experimentales que
nos permitan conocer de forma fia-
ble sus propiedades. Entre ellas se
encuentran las relacionadas con la
estructura electrénica. El estado de
los electrones determina, por ejem-
plo, como se enlazan los &4tomos
entre si para formar moléculas, y
cudles son muchas de las propieda-
des 6pticas y magnéticas de los soli-
dos. Desde una perspectiva tedrica,
la Mecanica Cuantica nos indica que
para obtener el estado fisico de un
sistema de electrones basta con
resolver la Ecuacion de Schrodinger
asociada. Sin embargo, incluso en el
caso de un 4tomo ligero con pocos
electrones, la Ecuacion de Schrodin-
ger resulta excesivamente compleja.
La resolucién, ya no con técnicas
analiticas, sino utilizando métodos
numéricos, es inviable. Esta comple-
jidad esta debida, naturalmente, al
hecho de que los electrones interac-
tdan entre si a través de un potencial
de Coulomb. Un conjunto de elec-
trones es, por tanto, un sistema de
particulas correlacionadas en el que
el estado de cada una de ellas influ-
ye en el de las demaés. A ello hemos
de afiadir que los electrones estin
sujetos al principio de indistinguibi-
lidad de particulas idénticas, que
supone un problema adicional. Las
aproximaciones, como el conocido
método de Hartree-Fock, resultan
imprescindibles a la hora de conocer
cudl es la estructura electrénica de
un sistema fisico.

Uno de los métodos mas elegantes
para abordar el problema es el llama-
do Formalismo del Funcional de la
Densidad (DFF, de sus siglas en
inglés), desarrollado por P. Ho-
henberg, W. Kohn y L. Sham a
mediados de la decada de los 60.

Esta teoria establece que las propie-
dades de un sistema de N electrones
en su estado cudntico fundamental
quedan univocamente determinadas
por la densidad electrénica (esto es,
por la funciéon que describe cudntos
electrones hay por unidad de volu-
men en el entorno del punto dado).
El resultado es importantisimo por-
que nos muestra que para caracteri-
zar el estado fundamental de los
electrones no hace falta conocer toda
la funcién de ondas del sistema (una
funcién de 3N variables), sino que
basta con saber cudl es su densidad
(una funcién de sélo tres variables).
La simplificacién, basada ademds en
una teoria exacta, resulta evidente.
El problema (y de eso nos dicen
muy poco los teoremas fundamenta-
les del DFF), es como extraer infor-
macion ttil a partir de la densidad.
Al investigador no sélo le interesa
cémo se distribuyen espacialmente
los electrones, sino ademas saber

afines y leyes de escala

El trabajo de la tesis se centra en el
estudio experimental de las es-
tructuras rugosas-compactas que apa-
recen en electrodeposicién [1] [2],
caracterizando su geometria median-
te andlisis de rugosidad [3]; y su evo-
lucién a largos tiempos con posibles
desestabilizaciones que dan lugar a
las otras morfologias. En el aspecto
tedrico, se presenta un modelo que
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Estudio experimental de fenémenos de crecimiento
superficial: estructuras compactas, fractales auto-

cudl es su energia, cémo reaccionan
frente a una perturbacién exterior o
cudles son sus modos de oscilacién
colectivos (plasmones). Esa infor-
macién se obtiene mediante funcio-
nales en los cuales la variable es la
propia densidad electrénica (y de
ahi el nombre de la teoria). En la
mayoria de los casos dichos funcio-
nales son desconocidos y el tedrico
los tiene que ir construyendo acu-
diendo a principios fisicos lo més
generales posibles.

En esta Tesis nos hemos centrado
en este ultimo punto. Hemos desa-
rrollado aproximaciones funciona-
les con las cuales, usando tan sélo la
densidad de electrones, podemos
obtener resultados que son muy
parecidos a los que se obtienen
empleando técnicas que requieren
un esfuerzo computacional mucho
mas elevado. Estas aproximaciones
funcionales son necesariamente
complicadas, puesto que tenemos
que incluir una gran informacién (la
que nos da toda la funcién de ondas
del estado cuéntico) en una expre-
sién general que, como ya hemos
dicho, ha de depender tnicamente
de una funcién como la densidad.
Una funcién de la que, si no fuera
por el DFF, resultaria dificil creer
que se pudieran extraer todas las
propiedades de un sistema de
muchos electrones.
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representa bien este tipo de creci-

mientos, tanto desde el punto de vista
morfolégico, como dindmico.

TRABAJO EXPERIMENTAL

Los experimentos se han realiza-
do en una celda electrolitica que
permite la digitalizacién de las iméa-
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genes y el registro continuado de los
pardmetros eléctricos del sistema.
La celda consiste en dos piezas de
vidrio o metacrilato entre las que se
colocan los electrodos y la disolu-
cién. El espesor de la celda es el de
los propios electrodos que hacen de
espaciadores, y en nuestro caso ha
sido de 10 um (cuasibidimensio-
nal). Estas piezas van encerradas
entre unos marcos que mediante
unas juntas toéricas aseguran la
estanqueidad de la celda, pues para
estos crecimientos tan lentos, los
experimentos pueden durar varios
dias, y en este tiempo existe el pro-
blema de que se fugue la disolucién
por capilaridad, o que se vaya eva-
porando, con lo que irfa aumentan-
do la concentracién y, por tanto, la
posibilidad de precipitacion. Toda la
celda estd incluida en una serie de
piezas de cobre para permitir man-
tener la temperatura de la celda
constante; para ello, estas piezas de
cobre llevan encastrados un termis-
tor, una resistencia de platino y un
calefactor, que conectados a un con-
trolador de temperatura [4] que
hemos desarrollado y calibrado, se
consigue una estabilizacién en la
temperatura mejor que 5 mK.

La digitalizacién de las imagenes
se realiza a través de una camara
CCD RGB acoplada en el microsco-
pio y una tarjeta digitalizadora de
imagenes de 768 x 512 pixels, que
conectada al ordenador permite una
resolucién total maxima de 0,6
micras/pixel. La corriente (o volta-
je) aplicado a la celda durante el
experimento es suministrada por un
Potenciostato-Galvanostato (segtin
se quiera trabajar a potencial cons-
tante o a corriente constante) Radio-
meter PGP201 que permite una pre-
cisién de 0,01% sobre el rango de
corrientes seleccionado (tipicamen-
te de 1 mA). Ademds, permite una
lectura continua de los valores de la
corriente, voltaje aplicado, y voltaje
de referencia que, mediante una tar-
jeta digitalizadora AD/DA de 16
bits de resolucién, podemos ir regis-
trando a lo largo del experimento.

Con esta configuracién, y con el
software desarrollado para tal pro-
posito, podemos ir digitalizando la

imagen del depdsito y calculando su
perfil de manera periddica (a tiempo
real) y, a la vez, registrando los
datos eléctricos del sistema.

El andlisis de los perfiles se hace
por dos vias principalmente: me-
diante el estudio de la rugosidad, a
través de la funcién rugosidad y de
la funcién correlacion de diferencias
de alturas, y analizando el escalado
de estas funciones con el tiempo y
con la tamafio de la ventana en la
que analizamos [3]; y estudiando la
inestabilidad morfolégica a partir
del espectro de potencia a lo largo
del tiempo, para asi poder obtener la
relacion de dispersion [5] [6].

Trabajando en un rango de densi-
dades de corriente bajas (menores
que 100 mA cm2, se ha encontrado
un cuadro de morfologias que
depende fundamentalmente del po-
tencial aplicado necesario para
mantener la corriente constante en
el experimento. A medida que este
potencial va aumentando debido a
la ausencia de cationes en el entorno
del electrodo (porque se van deposi-
tando y, a la vez, porque al migrar
los aniones debido al campo eléctri-
co van arrastrando también a los
cationes para mantener la electro-
neutralidad local) nos encontramos
con 3 tipos de morfologias: en pri-
mer lugar una interfase inicialmente
rugosa; posteriormente, cuando el
voltaje alcanza un determinado
valor umbral (0,30 + 0,05 V) se
desestabiliza dando paso a unas
estructuras con una clara anisotro-
pia, que se denominan habitualmen-
te dendritas compactas; y, final-
mente, cuando el voltaje toma

valores superiores a 0,5 V la inter-

fase evoluciona a estructuras multi-
valuadas mds complejas de tipo
arborescente (“dense branching
morphology” o “algas compactas”).

Nuestro estudio se ha centrado en
el andlisis de la rugosidad de la
etapa inicial y de la inestabilidad
que aparece a tiempos mas largos, y
da paso a morfologias multivalua-
das de mayor complejidad estructu-
ral. Respecto al primer punto,
hemos encontrado que se puede
definir muy bien un exponente de
rugosidad, con una valor medio de

o = 0,78 + 0,05; ademas, este valor
resulta ser independiente de la
corriente aplicada. Respecto a la ines-
tabilidad, hemos estudiado la evolu-
cién de los modos de Fourier, y obser-
vamos que parece obedecer a una
inestabilidad morfoldgica del tipo
Mulins-Sekerka [6], con una longitud
de onda caracteristica de A = 50 pum, y
con un tiempo caracteristico de 120
minutos, valores perfectamente com-
patibles con la relacién de dispersion
de Mullins-Sekerka [7].

TRABAJO TEORICO

Presentamos como modelo de
crecimiento de los depésitos com-
pactos electroquimicos para baja
densidad de corriente la ecuacién de
Kuramoto-Sivashinsky estabilizada
y con un término de ruido aditivo.
La ecuacién de Kuramoto-Sivas-
hinsky ha sido planteada para des-
cribir las fluctuaciones en el frente
plano en diversos fendémenos de
avance de interfases (avance de un
frente de llama, solidificacion direc-
cional, etc.) [8]. Esta es una ecua-
cién difusiva con un término no
lineal que refleja el crecimiento en
la direccién normal:

% =—vVh—pV*h +%(Vh)2. (1)

A esta ecuacion le hemos afiadido
un término que estabiliza el creci-
miento, y un término de ruido que
induce una rugosidad en la interfase:

oh

i —eh—VV2h—uV*h+

+%(Vh)2 +1(x,1); )

el coeficiente € nos permitira contro-
lar la estabilizacion, y el ultimo tér-
mino corresponde a un ruido blanco
gaussiano delta-correlacionado.
Esta ecuacién ha sido estudiada a
partir de su simulacién numérica, y a
partir del método de fluctuaciones
lineales. La simulacién numérica se
ha realizado para distintos valores
del coeficiente del término lineal, es
decir, para distintos tipos de amorti-
guamiento segin el andlisis de
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estabilidad lineal: marginalmente
estable, linealmente estable, y lineal-
mente inestable.

Los perfiles de la interfase que
aparecen en la simulacién son
semejantes a los que se encuentran
en los experimentos. Estos perfiles
son inicialmente rugosos, sea cual
sea el caracter de su relacién de dis-
persién; la evolucién temporal del
valor RMS de estos perfiles muestra
un cardcter de ley de potencia,
dando un escalado temporal con un
exponente 3 = 0,36 + 0,04, compa-
tible con el que se calculé en los
experimentos de Iwamoto y colabo-
radores [2]. Analizando esta rugosi-
dad de los perfiles a partir de la fun-
cién w(l, f) (fluctuaciones rms sobre
ventanas de tamafio 1), de igual
manera que se hace con los perfiles
obtenidos experimentalmente, se
encuentra un exponente de rugosi-
dad o. = 0,80 £+ 0,05, muy coinci-
dente con los que aparecen en los
experimentos [2] [7].

La curva de la relacion de disper-
sién lineal es del mismo tipo que la
encontrada en algunos experimen-
tos [1] [7] (compatible con una ines-
tabilidad del tipo de Mullins-Seker-
ka), siendo el pardmetro del término
estabilizante, €, el que desplaza esta
curva verticalmente y permite la
existencia de modos estables, mar-
ginalmente estables o completa-
mente inestables.

Por otro lado, la evolucién de la
posiciéon media de la interfase
muestra a tiempos cortos un com-
portamiento lineal, pero para tiem-
pos mds largos se puede observar,
cuando hay modos inestables, un
crecimiento exponencial como tam-

Esta investigaciéon ha estudiado
una parte especifica del problema
de la estabilidad de los sistemas

TESIS DOCTORAL

Contribucion a la descripcion estocastica de algunos
sistemas dindmicos no lineales con retardo temporal

bién se puede ver esta transicion en
los experimentos cuando se comien-
za a desarrollar la inestabilidad.

El método de fluctuaciones lineales
nos permite analizar el peso de cada
término en la ecuacién, y obtener el
espectro de potencia y los exponentes
de rugosidad analiticamente en los
primeros estadios del crecimiento
cuando el término no lineal todavia no
tiene un papel importante en la dind-
mica. Estos resultados analiticos coin-
ciden muy bien con los obtenidos de
la simulacién [9].
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dindmicos con retardo temporal

bajo la accién de perturbaciones
estocasticas. En concreto, se han

estudiado las propiedades de estabi-
lidad de ciertas ecuaciones con
retardo, no lineales, discretas y alea-
torias bajo la accién de un ruido
exponencialmente correlacionado.
Los resultados obtenidos mediante
diferentes experimentos numéricos
describen la estabilidad global del
sistema no lineal considerado y
reflejan algunas propiedades funda-
mentales que podrian ser comparti-
das con otros sistemas.

A raiz de los resultados obtenidos
con este tipo de dindmica hemos
considerado ademads la aparicién de
fen6menos cooperativos. En particu-
lar, se ha analizado la aparicién del
fenémeno conocido como resonan-
cia estocdstica, siendo éste el primer
trabajo en reportar el aumento de la
coherencia del sisttema como una
funcién del tiempo de correlacién de
la perturbacién aleatoria. Los resul-
tados obtenidos muestran que, al
menos para un tipo de sistemas con-
siderados, la resonancia estocastica
viene acompafiada de un aumento en
la localizacién estadistica de las
6rbitas del sistema dindmico.

Se concluye que el comporta-
miento resonante no es exclusivo de
los sistemas con retardo, ya que éste
se observa en otros sistemas auténo-
mos carentes de memoria. La apa-
rente generalidad de los resultados
obtenidos hace esperar que esta
fenomenologia encuentre pronta
aplicacién en modelos de relevancia
fisica, bioldgica o quimica.

| 1

Departamento
de Fisica
de los Materiales

El departamento de Fisica de los
Materiales se propone exponer en
estas paginas como son sus labora-
torios de alumnos. Inicia este pro-
posito con un trabajo de las Profeso-
ras Maria Shaw Martos y Amalia
Williart Torres sobre el Laboratorio
de Fisica Nuclear (asignatura de
quinto curso de la licenciatura en
Ciencias Fisicas). También nos ha
proporcionado el resumen de tres
Tesis Doctorales, defendidas a lo
largo de 1997.
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Practicas en el laboratorio
de Fisica Nuclear

El conjunto de las practicas de
Fisica Nuclear, que realizan los
alumnos de 5.° Curso de Ciencias
Fisicas de la UNED, permite la con-
solidacién de los conceptos tedricos
previamente estudiados y también
la adquisicién de experiencia en el
manejo de distintos detectores em-
pleados en Fisica Nuclear experi-
mental.

Dichas practicas se realizan en el
laboratorio de Fisica Nuclear, perte-
neciente al Departamento de Fisica
de los Materiales. El laboratorio
estd dado de alta como Instalacién
Radiactiva en el Consejo de Seguri-
dad Nuclear (CSN) y las personas
que trabajan en él poseen el titulo de
Supervisor de Instalaciones Radiac-
tivas, otorgado, después de la opor-
tuna capacitacion, por el CSN. Es el
mismo CSN el encargado de reali-
zar las inspecciones anuales, para
comprobar el correcto funciona-
miento y cumplimiento de las nor-
mas de seguridad exigidas en este
tipo de instalaciones.

En el laboratorio, el alumno
observa y comprende una serie de
fenémenos fisicos que van desde la
absorcion de particulas beta en aire,
interaccion de electrones monoener-
géticos con la materia, alcance de
particulas alfa, pasando por los
fenémenos de atenuacion e interac-

Alumnos de Fisica Nuclear en el laboratorio.

cién de la radiacién gamma con la
materia (efecto fotoeléctrico, efecto
Compton,...). Ademds, al realizar
las précticas, el alumno se familiari-
za con el uso de distintos tipos de
detectores mas comunes en la Fisica
Nuclear experimental, como: Gei-
ger-Miiller, plastico de centelleo,
barrera de superficie, INa(TI),
Si(Li).

Para ello el laboratorio cuenta
con dos contadores Geiger-Miiller,
dos detectores de pldstico de cente-
lleo, dos espectrometros de barrera
de superficie y tres de INa(T1); ade-
mds, estd instalado un detector de
semiconductor de Si(Li), m4s utili-
zado en labores de investigacion,

~

Alumnos de Fisica Nuclear en el laboratorio.

pero que permite mostrar espectros
de rayos X y rayos gamma de baja
energia. Para completar el estudio
de los fendmenos relativos a la inte-
raccién de la radiacién con la mate-
ria, se ha instalado un programa de
simulacién, basado en el método de
Monte Carlo, que permite contem-
plar la interaccion de electrones con
medios materiales. Para los alumnos
que realizan también la parte de
Reactores Nucleares, hay instalado
un programa de simulacién y célcu-
lo de la vida del neutrén y del balan-
ce neutrénico en un reactor.

Los alumnos disponen de un libro
de pricticas, o guiones, en donde
se les orienta sobre el trabajo a rea-
lizar. Estos guiones (editados en
Cuadernos de la UNED n.° 121)
constan, para cada una de las expe-
riencias, de una introduccién teérica
sobre el tipo de detector utilizado, el
fenémeno fisico a estudiar y los
resultados que se van buscando. Al
final de cada practica, con una serie
de preguntas, se pretende que el
alumno obtenga las conclusiones
oportunas sobre el experimento rea-
lizado. Ademads el libro tiene un
apéndice donde aparecen todos los
esquemas de desintegracién de las
muestras empleadas en todas las
practicas (Am?*, Sr, Cs'37 Co®,
Na2, Eu's2, Zn®, Mn).

Por el laboratorio pasan al afio
del orden de 90 alumnos. Los alum-
nos que viven en la Comunidad de
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Alumnos de Fisica Nuclear en el laboratorio.

Madrid se dividen en tres grupos
que vienen durante cinco martes o
jueves seguidos, cada grupo. Los
alumnos que viven fuera de la
Comunidad de Madrid, vienen
durante una semana, coordinadas
estas practicas con las demds de 5°
curso. En este caso se realizan dos
grupos. La estancia media de cada
alumno en el laboratorio es de 20
horas.

Vamos a enumerar el material uti-
lizado y los principales objetivos de
cada préctica:

PRACTICA PRIMERA:
DETECTOR GEIGER-MULLER

Se utiliza un detector Geiger-
Miiller que se aloja dentro de un
blindaje de plomo, lo que permite
disminuir la radiacién de fondo pro-
cedente del exterior, una fuente de
alta tension que puede proporcionar
hasta 1000 V y una escala de
recuento donde se recoge el impulso
dado por el Geiger.

Objetivos: Determinacion de la
curva caracteristica del contador,
con la meseta o “plateau”, junto con
la tensi6én umbral y la tensién de
operacion. Obtencion del tiempo de
resolucion del detector. Determina-
cion de la eficiencia para distintos
tipos de emisién (B, y) con muestras
calibradas. Determinacion de la des-
viacién estadistica de una serie de

medidas, comparacién con la distri-
bucion de Poisson.

PRACTICA SEGUNDA:
ABSORCION DE PARTICULAS B

Esta practica se realiza con el
mismo equipo que el de la préctica
anterior. Ademas, se utilizan ldminas
de aluminio, de distintos espesores.

Objetivos: Determinacién de la
curva que da el alcance en funcién
del espesor del absorbente (en este
caso aluminio) para una fuente de
Sr?°. Comparacién de los resultados
experimentales con los obtenidos
utilizando la férmula de Feather.

PRACTICA TERCERA:
INTERACCION

DE LOS ELECTRONES
CON LA MATERIA

Se realiza con un programa infor-
matico que simula el proceso de
interaccién y sélo necesita conocer
los datos particulares del experi-
mento (nimero atémico, peso atd-
mico y densidad del elemento, ener-
gia de los electrones incidentes y
espesor de la lamina). El programa
se basa en el método de Monte
Carlo.

Objetivos:  Estimacion del
alcance de los electrones monoe-
nergéticos para distintas energias
en un material determinado y
representacion de la curva de
alcances (mg/cm?) en funcién de la
energia.

PRACTICA CUARTA:
VARIACION DE LA DOSIS
EN FUNCION DE LA DISTANCIA

Se emplea un monitor de tasa de
exposicion y una fuente emisora
gamma (Cs'¥"), que se va alejando del
monitor a lo largo del experimento.

Objetivos: Conocimiento y ma-
nejo de un monitor de radiacién y
sus unidades de medida. Comproba-
cién de que se cumple la ley del
inverso del cuadrado de la distancia
para las dosis.

Laboratorio de Fisica Nuclear.
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Alumnos de Fisica Nuclear en el laboratorio.

PRACTICA QUINTA:
DETECTORES DE CENTELLEO.
ABSORCION DE RADIACION
GAMMA

Se utiliza con un detector de plas-
tico de centelleo, trabajando como
contador. Al detector se le propor-
ciona la tensién con una fuente que
proporciona 1200 V y el impulso
generado se recoge en una escala de
recuento asociada al sistema.

Obyjetivos: Determinacion de la efi-
ciencia del contador para una muestra
emisora gamma. Obtencién de las
curvas de absorcién en funcién del
espesor del material interpuesto (Al,
Fe y Pb). Célculo del espesor de semi-
rreduccién de un material para un
determinado radionucleido, determi-
nacién de los correspondientes coefi-
cientes de absorcion lineal y masico.

PRACTICA SEXTA:
DETECCION DE PARTICULAS
aYp

En esta prictica se utiliza un
detector de barrera de superficie, que
puede trabajar midiendo radiacién
alfa o beta. El sistema de medida se
compone, ademas, de un convertidor
analégico-digital y un ordenador que
tiene una tarjeta de adquisicion de
datos, lo que permite obtener los
espectros de las muestras analizadas.
Con el software apropiado se estu-
dian los espectros obtenidos.

Objetivos: Estudio del espectro o
del Am*"!. Determinaci6n del alcance
de las particulas alfa en aire. Estudio
del espectro 3 del Sr*°. Calibracién en
energias del espectro beta obtenido.

PRACTICA SEPTIMA:
CARACTERISTICAS
DE UN DETECTOR DE INa(TI)

Para obtener los espectros de las
muestras emisoras gamma se utiliza
un detector de INa(T1), que es la sus-
tancia luminiscente mds utilizada
para este tipo de fuentes radiactivas.
El sistema se completa de manera
similar al de la practica anterior:
Detector, ADC y ordenador.

Objetivos: Medida del fondo
radiactivo del laboratorio. Calibra-
cién en energias del detector con
una fuente radiactiva con picos de

TESIS DOCTORAL

Estudio del comportamiento fisico de materiales
ceramicos compuestos y semiconductores

energia conocida, Eu'*?. Determina-
cién de la eficiencia y la resolucién
del detector, para distintas energias.

PRACTICA OCTAVA:
ACTIVIDAD y CON
UN DETECTOR DE INa(Tl)

Se realiza con el detector caracte-
rizado en la practica anterior (cali-
brado y calculadas su eficiencia y
resolucion)

Objetivos: Medida de los espec-
tros gamma de distintas fuentes
radiactivas (Co®, Cs'¥7, Na%,..),
observando el fotopico, el borde
Compton y la retrodispersion. Com-
paracién con los valores tedricos,
basandose en los esquemas de desin-
tegracion. Determinacion de la acti-
vidad de una muestra desconocida.

PRACTICA NOVENA:
CALCULO DE LOS SEIS
FACTORES

Se utiliza un programa de célculo
de K. Almenas y R. Lee del libro
(“Nuclear Enginnering”, Springer-
Verlag).

Obyjetivos: Estudio de las diferentes
etapas del ciclo de vida del neutrén y
el balance de neutrones en un reactor
nuclear. Estimacién de la reactividad
de un reactor con unas determinadas
condiciones. Estimacion de los facto-
res de multiplicacién k ; y k|

Maria Shaw Martos
y Amalia Williart Torres
Depto. de Fisica de los Materiales

Davide Settembre Blundo. Autor

Cristina Leonelli. Directora (Universita di Mddena, Italia)

INTRODUCCION

En este trabajo se desarrollan
investigaciones de materiales cera-

José Maria Pérez Casas. Tutor

micos avanzados pertenecientes a
dos grupos de caracteristicas distin-
tas. El primero son materiales
estructurales, tales como compues-
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tos de matriz cerdmica en un nuevo
sistema vitroceramico y técnicas de
obtencién originales; el segundo,
materiales electrénicos, como semi-
conductores de 6xido de estafio
dopado, realizados por medio de un
proceso totalmente nuevo con res-
pecto a los datos de la bibliografia
actual.

La presencia de dos fases en
ambos materiales ha conectado dos
clases de manufacturas, que habi-
tualmente son tratados desde pers-
pectivas cientificamente separadas:
ingenieria de materiales los prime-
ros y fisica, los segundos.

Al desarrollarse la investigacion
en un entorno cientifico en el que se
podia profundizar la reactividad
quimica en la interfase, se decidié
estudiar con preferencia este aspec-
to, afiadiendo una serie de investi-
gaciones detalladas sobre la estruc-
tura cristalografica de las fases
constituyentes de los materiales
sinterizados.

MATERIALES COMPUESTOS
ESTRUCTURALES

Se ha considerado una nueva
familia de vitrocerdmicos partene-
ciente al sistema de base (mol.%)
25Ca0-20MgO-5A1,0,-50Si0,
(CMAS) en ausencia de agentes
nucleantes; sustituyendo el CaO por
el BaO o el SrO, se han obtenidos
nuevos sistemas: 5Ba0-20CaO-
20MgO-5A1,0,-50S5i0, (CMAS-I),
25Ba0-20MgO-5A1,0,-50Si0,
(BMAS), 5Sr0O-20Ca0-20MgO-
5A1,0,-50S8i0, (CMAS-II) vy
25Sr0-20MgO-5A1,0,-50Si0,
(SMAS). Todos estos sistemas fue-
ron caracterizados fisicoquimica-
mente con el fin de seleccionar la
matriz vitroceramica. Los mejores
resultados fueron alcanzados por el
sistema CMAS-I, por su bajo coefi-
ciente de dilatacion térmica, elevada
resistencia quimica, elevada estabi-
lidad de fases cristalinas y éptimas
propiedades mecdnicas.

Se han contrastado varias catego-
rias de refuerzos evaluando tanto las
propiedades fisicas (fibras cortas y
largas, whiskers y particulas) como

la reactividad quimica (6xidos, car-
buros y nitruros).

Se han ensayado como técnicas
de formacion el colaje de cinta y la
granulacién de polvos asociados al
prensado uniaxial. La primera técni-
ca representa una innovacién res-
pecto a las usualmente empleadas
en ceramicos avanzados.

Se ha propuesto un modelo mate-
mético nuevo para prever el com-
portamiento termoeldstico de com-
puestos reforzados con fibras largas,
cortas o particulas, que tiene tam-
bién en cuenta las caracteristicas de
las interfases. Con los resultados
obtenidos se ha procedido a la reali-
zaciéon experimental de los com-
puestos.

El colaje de cinta y la granulacién
de polvos asociados al prensado
uniaxial resultan ser técnicas sim-
ples y eficaces para la formacién de
materiales con valores de densidad
correspondiente al 82-99% de la
densidad tedrica. En el caso del
colaje de cinta, se ha observado la
orientacion de los refuerzos en la
direccion del colaje y el adelanto de
la temperatura de cristalizacién en
casi 175 °C respecto a lo previsto
por el ATD. Durante el proceso de
sinterizacién, las fases cristalinas
son las de la matriz vitrocerdmica y
de los refuerzos, y no se forman
nuevas fases en las intercaras. La
presencia de inclusiones rigidas
debidas a los refuerzos, no retrasa
los procesos de densificacion,
excepto en el compuesto reforzado
con particulas de AIN (compuesto
altamente refractario). El compues-
to reforzado con particulas de SiC
ha presentado, a lo largo de la sinte-
rizacién en aire, fenémenos de oxi-
dacion del carburo de silicio con
emisién de CO, y consiguiente for-
macién de porosidades en la inter-
cara.

Se han investigado las propieda-
des mecanicas de los materiales por
medio de las técnicas de indenta-
cién. En los compuestos la microdu-
reza Vickers aumenta del 57% a
105% y el médulo de Young, del
5% al 16% con respecto a la matriz
vitrocerdmica. El principal meca-
nismo de aumento de la tenacidad,

observado por medio de la micros-
copia de barrido, ha sido la desvia-
ci6n de las grietas, sea por parte de
los cristales en la matriz vitrocera-
mica sea por parte de los refuerzos,
y por el consiguiente desencola-
miento de las interfases matriz/re-
fuerzos. La tenacidad se incrementa
del 32% al 42% con respecto a la
matriz, excepto en el caso del com-
puesto con particulas de SiC en el
que disminuye en el 5% por efecto
de la oxidacién. En general, los
compuestos fabricados por colaje de
cinta presentan mejores propiedades
mecénicas que los realizados por
granulacién de polvos, lo cual es
debido al elevado grado de compac-
tacion alcanzado en las probetas
verdes.

La modelizacién matemética ha
permitido prever con buena aproxi-
macion las propiedades termoelds-
ticas de los compuestos, por lo que
cabe subrayar la importancia, en
fase de proyecto, de un enfoque
tedrico-analitico imprescindible
para ahorrar tiempo y optimizar los
procesos.

Se ha demostrado cémo estos
compuestos, por sus propiedades
fisico-quimicas, se sitdan entre
los materiales ceramicos con apli-
caciones tecnoldgicas. Hay que
destacar como la simple técnica
de formacidn, la baja temperatura
de sinterizacién, su ligereza aso-
ciada a una buena tenacidad y
resistencias quimica y térmica,
permiten utilizar estos materiales
en aplicaciones aeroespaciales,
hasta ahora reservadas a aleacio-
nes metélicas.

MATERIALES COMPUESTOS
SEMICONDUCTORES

El desarrollo actual de los cerdmi-
cos exige nuevas investigaciones en
el campo de materiales que permitan
la descarga electrostdtica: desde
resistencias IC o esmaltes semicon-
ductores para aislantes en porcelana
para tensiones elevadas, hasta pavi-
mientos que encuentran un uso
generalizado en quiréfanos y centros
de calculo, que evitan problemas de
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caracter fisiol6gico en las personas o
de indole técnica en los equipos.

Con este fin, se ha experimenta-
do un esmalte compuesto semicon-
ductor para azulejos cerdmicos de
monococcién rdpida, afiadiendo a
un vidrio fundente una mezcla de
Sn0O,-5b,0, (calcinada o no). Se
realizaron distintas pruebas va-
riando el porcentaje de polvo afia-
dido al vidrio y la cantidad de anti-
monio. En todas las muestras se
midié la impedancia y, para las
mas representativas, se efectuaron
estudios microestructurales por
medio de los rayos X y de espec-
troscopia UV.

Se ha tomado en consideracion el
sistema SnO,-Sb,0,, realizando
muestras de distinta composicion
que se han sometido a tratamiento
térmico de calcinacion. Por efecto
de la temperatura se produce la oxi-
dacion del Sb,0, a Sb,0, y la for-
macién de una solucién sélida entre
los 6xidos de estafio y antimonio,
hecho que se puso de manifiesto
por la deformacién de la celda ele-
mental de la casiterita en los dia-
gramas de rayos X. El desplaza-
miento maximo corresponde a una
concentracion de Sb,0, del 5,7%,
demostrando la existencia de un
umbral de solubilidad. Estos resul-
tados fueron confirmados por estu-
dios colorimétricos.

Se ha concluido que el sistema de
composicién  (wt%) 94,3Sn0,-

de impurezas

TESIS DOCTORAL

Propiedades electronicas de sistemas cuanticos
semiconductores formados por el dopaje deltaico

5,78b,0, es el mds apto para reali-
zar esmaltes compuestos semicon-
ductores.

Se han experimentado una serie
de esmaltes compuestos antiestati-
cos para azulejos cerdmicos en
monococcién rapida, afiadiendo
mads Sb,0, a un vidrio bajo fundente
SnO,. Se demostrd, en contra de los
datos publicados, que no hace falta
una calcinacién previa de este
polvo, sino que basta el tratamiento
térmico del proceso de coccién para
alcanzar con éxito el dopado de la
casiterita.

Las medidas de impedancia eléc-
trica han confirmado las propieda-
des semiconductoras de los com-
puestos y la disminucion de la
resistividad al aumentar la cantidad
de 6xido de antimonio o del polvo
total SnO,-Sb,0,.

Se han cotejado los datos experi-
mentales con dos modelos tedricos
(GFW y EDAEI1), siendo los resul-
tados obtenidos 6ptimos excepto en
el caso del compuesto en el que la
casiterita se ha disuelto en exceso
en la matriz de vidrio (15% de polvo
total).

Los materiales realizados se
clasifican como azulejos pertene-
cientes al grupo BllIa, segiin las
normas CEN (EN 87), y pueden
emplearse en quir6fanos, centros
de cdlculo y en todo lugar donde
se requiera evitar cargas electros-
taticas.

Luis Manuel Gaggero Sager. Autor

Rolando Pérez Alvarez (Universidad de La Habana)
y Francisco Javier Fernandez Velicia. Directores

No podemos comenzar a relatar
los resultados de estos trabajos (las
propiedades electronicas de siste-
mas delta-dopados) sin una pequena
introduccién acerca de los materia-
les semiconductores cristalinos.

Una de las propiedades maés
importantes de los semiconducto-
res, desde el punto de vista de su
utilizacién técnica, es que la con-
duccién depende fuertemente de las
caracteristicas de las impurezas.

Son impurezas porque la propor-
cién de ellas en el material es
demasiado pequefia como para con-
siderarlas un compuesto del siste-
ma. La conductividad depende
fuertemente de la densidad de estas
impurezas. Si las impurezas son de
tipo donadoras, es decir, tienen un
electron de valencia méds que el
material base, decimos que son de
tipo n. Si las impurezas son de tipo
aceptoras, es decir, tienen un elec-
trén de valencia menos que el mate-
rial base, son de tipo p. Cuando
voluntariamente se introducen estas
impurezas, se dice que hemos
dopado el material. Asi, por ejem-
plo, los famosos transistores, con-
sisten en un material dopado una
mitad con impurezas tipo n y la otra
mitad con impurezas tipo p.

(Como se pueden explicar teori-
camente estas sorprendentes propie-
dades?

Si tomamos un material infinito y
suponemos que es una red cristali-
na, es decir, es la repeticion infinita
de una cierta forma geométrica,
podremos utilizar el teorema de
Bloch en la solucién de la ecuacién
de Schrodinger, es decir, suponer
que la funcién de onda de un elec-
trén es el producto de una onda
plana por una cierta funcién que
tiene la periodicidad de la red crista-
lina. De aqui surgen las bandas de
energias, es decir, los electrones en
una red cristalina tienen regiones de
energias prohibidas y regiones de
energias permitidas. En los semi-
conductores existe una clara divi-
sién entre la regién de las bandas
correspondientes a los electrones de
valencia y las correspondientes a los
electrones de conduccién. Esta dis-
tancia energética entre la tltima
banda de electrones de valencia y la
primera de electrones de conduc-
cién, en los semiconductores, se
conoce como gap.

Imaginemos que tenemos una
impureza donadora dentro de una
red cristalina. Al formarse los enla-
ces, quedard un electrén sin apa-
rearse; este electron quedara orbi-
tando alrededor del corazén i6nico
de su impureza. Este modelo se
conoce como modelo hidrogenoi-
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deo de las impurezas, porque expli-
ca la formacién de niveles en la
regidn del gap, pegados a la banda,
a partir de considerar los niveles de
las impurezas como si fueran los
niveles de un atomo de hidrégeno.

Supongamos que dopamos una
sola capa atémica de impurezas, de
tal manera que los radios de Bohr
efectivos de las impurezas se sola-
pen. Para que esto se produzca, la
densidad bidimensional de impure-
zas debe ser suficientemente gran-
de. En esta situacion, se forma un
gas electréonico cuasi-bidimensio-
nal alrededor de la capa dopada de
impurezas cargadas positivamente.
Esto provocard el curvamiento de
las bandas; este curvamiento estara
caracterizado matematicamente
por la ecuacién de Poisson del sis-
tema. La densidad de carga, en la
ecuacion de Poisson, tendra dos
términos, uno debido a la densi-
dad de cargas libres y otro debido
a la densidad de impurezas ioniza-
das. El término de la densidad de
impurezas ionizadas, estard dado
por la delta de Dirac, mientras que
el término de las cargas libres
depende de las funciones de onda.
Es decir, caracterizar las propieda-
des electronicas de estos sistemas
requiere la solucién simultidnea de
las ecuaciones de Schrodinger y
de Poisson.

En primer lugar estudiamos el
sistema formado por el dopaje del-
taico de impurezas tipo n en GaAs.
En este sistema buscamos conocer
la estructura electrénica a través de
encontrar soluciones aproximadas,
tanto para la ecuacién de Poisson,
como la ecuacién de Schrodinger.
En cuanto a las aproximaciones uti-
lizadas para la ecuacién de Poisson,
desarrollamos en serie de Taylor la
densidad de impurezas y obtuvimos
dos potenciales para los dos prime-
ros términos del desarrollo, uno
lineal y otro parabdlico. Con estos
dos potenciales nos planteamos
resolver la ecuacién de Schrodinger,
de modo que propusimos dos apro-
ximaciones para ésta, la variacional
y la cuasicldsica. Propusimos un
esquema cuantitativo para valorar la
validez de la aproximacién cuasi-

clasica. Para la aproximacion varia-
cional, propusimos dos clases de
funciones de prueba. La aproxima-
cién cuasicldsica resulté ser mejor.
En todos los casos, la dependencia
del estado basico con la densidad
bidimensional de impurezas (n,,)
result6 de la forma n2°. La compa-
racién con los experimentos resultd
satisfactoria.

Posteriormente, estudiamos dos
sistemas diferentes pero emparenta-
dos, el caso de dopaje delta de
impurezas tipo p en GaAs y en Si.
En estos casos, es necesario consi-
derar al menos dos bandas, la de
huecos pesados y la de huecos livia-
nos. Nosotros trabajamos en la
suposiciéon de que ambas bandas
eran independientes. A diferencia
del caso anterior, aqui realizamos
un calculo autoconsistente, es decir,
resolvimos de manera iterativa la
ecuacién de Poisson y la ecuacién
de Schrodinger. Para esto, necesita-
mos una primera aproximacion, ya
sea del potencial o de la estructura
electrénica del sistema. Utilizamos
los resultados aproximados obteni-
dos anteriormente para realizar
estos célculos. El pardmetro experi-
mental més importante de estos sis-
temas es la densidad bidimensional
de impurezas. Todo el rango experi-
mentalmente posible, que recorre
dos érdenes de magnitud, fue calcu-
lado. En ambos casos, se observo
que el nivel de Fermi esta pegado a
la banda de valencia, a una distancia
de 1 meV, aproximadamente. Se
observa también, que practicamente
la totalidad de la carga estd a unos
5 nm de radio, en la direccién de
crecimiento. Esto puede explicar,
cualitativamente, el aumento de dos
ordenes de magnitud de la movili-
dad electrénica en esta direccidn.
En el caso de los pozos delta dopa-
dos tipo p en GaAs, los huecos
livianos son, aproximadamente el
5% de la carga total. En el caso del
Si, los huecos livianos son el 15%.
La comparacion con los experimen-
tos, en el caso de los pozos tipo p en
GaAs, es excelente; en el Si es muy
buena.

Uno de los aspectos nunca antes
estudiado tedricamente en ninguno

de estos sistemas es el efecto de la
temperatura en la estructura elec-
tronica. Nosotros estudiamos el
efecto estadistico de la temperatura
en la estructura electrénica de un
pozo delta dopado tipo p en Si. Al
considerar temperaturas distintas de
cero, debemos considerar que en
este caso no solo estdn ocupados
los niveles hasta el nivel de Fermi;
ahora todos los niveles tienen una
probabilidad distinta de cero de
estar ocupados. Si los niveles de la
parte continua tuvieran alguna pro-
babilidad de estar ocupados, habria
una probabilidad distinta de cero de
encontrar un electréon en el infinito,
pero como todos los electrones pro-
vienen de las impurezas ionizadas,
en el origen habria una carga neta
positiva igual a la carga negativa
del infinito, ambas cargas tenderian
a atraerse y, por tanto, la probabili-
dad de ocupacién del espectro con-
tinuo es estrictamente cero. En
estas condiciones, obtuvimos que la
temperatura provocé un cambio
cualitativo en la estructura electrd-
nica, pasando de tener 6 niveles a T
=0 a tener 12 niveles a temperatu-
ra ambiente. Esto explicaria el
ancho observado experimentalmen-
te en el coeficiente de absorcidn
intersubbanda. Por otra parte,
observamos que la concentracién
de carga de cada nivel tuvo muy
poca variacién, lo que permitiria
seguir utilizando los modelos a
bajas temperaturas para describir
los dispositivos electrénicos, donde
lo fundamental es lo que sucede
con la densidad de carga.
Finalmente, estudiamos un dispo-
sitivo electronico concreto, el 0-FET,
es decir, un transistor de efecto de
campo (FET) que tiene una capa
atémica dopada de impurezas entre
la fuente y el sumidero. En este sis-
tema, realizamos un célculo auto-
consistente para distintos valores
del potencial de contacto. Estos cal-
culos resultaron extremadamente
complicados, resultaba muy dificil
mantenerse en la regién de conver-
gencia. El objetivo fundamental de
estos cdlculos es prever en qué
regiones de los pardmetros resulta
mejor construir, en funcién de las-
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necesidades, el transistor. Por esto,
propusimos un modelo sencillo para
el potencial que permitiera estudiar

TESIS DOCTORAL

Estructuras cristalinas de compuestos de interés en
Farmacia, determinadas por rayos X

de manera completa las regiones de
los parametros y relacionarlos con
el potencial.

Malvaliu Liu Gonzalez. Autora

Francisco Sanz Ruiz (Universidad de Valencia). Director

En este trabajo se expone la
determinacién de las estructuras
cristalinas de cuatro compuestos
cuyo interés se orienta fundamental-
mente a la obtencion y desarrollo de
medicamentos asi como la potencial
obtencion de nuevos farmacos:

Las estructuras determinadas son:

e 2-[(Z)-(2-phenylamino-2-p-
methoxyphenyl)ethenyl]-2-
oxazoline. (C;,N,,0,,H )

e 4,4-Dimethyl-2-[(Z)-2-N-p-
anisyl-3,3,3-trifluoro)propenyl]-
2oxazoline. (C ,,N,,0,,F H, )

e 2-[N’(Ethoxicarbonyl)-Carba-
zoyl]-1-Methylpirrol.
(C9’N3’03’H13)

e 5-6xido-10-Metilfenotazina.

(CIS’SI’NI’HIS)

Los dos primeros compuestos
pertenecientes a la misma familia se
enmarcan en el drea de la sintesis de
moléculas de origen natural y tam-
bién al desarrollo de nuevos méto-
dos de sintesis de compuestos P-
aminoacidos que, a diferencia de los
o-amino4cidos, son mucho menos
abundantes y son también menos
estudiados. Los [B-aminodcidos, al
igual que sus andlogos @, se encuen-
tran también presentes en los pép-
tidos, y se ha demostrado que el
intercambio de algunos o-amino4ci-
dos por sus andlogos B aumenta, e
incluso mejora, las propiedades far-
macoldgicas de los péptidos biol6-
gicamente activos. Ademds, son
precursores de las B-lactamas, com-
puestos con interesantes propieda-
des antibacterianas.

Miguel Giménez Murria. Tutor

Los derivados de los -aminoaci-
dos son una clase de compuestos,
que se usan frecuentemente en la sin-
tesis de gran cantidad de productos
naturales, asi como de otros com-
puestos que poseen actividad biold-
gica. El segundo compuesto ademas
presenta el hecho de contener dtomos
de fldor en su estructura, lo cual hace
que el compuesto sea més atractivo,
si cabe, debido fundamentalmente a
las interesantes propiedades que los
compuestos organofluorados presen-
tan en el campo de la medicina y de
la agricultura quimica.

El interés del estudio estructural
del tercer compuesto radica en el
estudio de reacciones de Diels-Alder
con dienos carbonados, donde uno
de los atomos ha sido reemplazado
por O, en los cuales un heterociclico
forma parte del dieno reactivo.

Por ultimo, el 5-6xido-10-Metil-
fenotazina es también un derivado
de la N-metil fenotiazina, que se
emplea como sedante en el trata-
miento de la esquizofrenia y blo-
queante de los receptores de la
dopamina del cerebro.

Los tres primeros compuestos,
absolutamente nuevos, obtenidos en
los laboratorios de la Facultad de
Farmacia de Valencia, han sido
determinados con errores residuales
de R, =0,038,R, =0,036,R, =0,036,
respectivamente.

Algun problema de origen quimi-
co en el uso de la cuarta estructura
nos hizo pensar que podia ser con-
veniente volver a estudiarla, adn
cuando ya era conocida. Nuestro
estudio dio un factor de acuerdo de

R, = 0,035, ligeramente mejor al

dado en la publicacién, aunque no
establece ninguna diferencia funda-
mental.

S .

Departamento
de Inteligencia Artificial

El departamento de Inteligencia
Artificial nos ha proporcionado el
resumen de una Tesis Doctoral,
defendida en diciembre del afio
pasado. También nos ha proporcio-
nado informacién de varios Congre-
sos Internacionales en los que ha
participado como organizador.

TESIS DOCTORAL

Aspectos metodologicos
en el diseno de redes
neuronales: Ejemplos
de Aplicacion en Iden-
tificacion y Control

José Ramoén Alvarez Sanchez. Autor

José Mira Mira. Director

Ante la clara falta de metodologia
en el diseflo de las redes neuronales,
nos proponemos, como principal
objetivo, realizar un estudio sobre
algunos de los aspectos metodologi-
COS que creemos necesarios para
que las redes neuronales tengan, al
menos, las propiedades utiles que se
observan en otras ramas de la com-
putacion, como la ingenieria del
software y en las otras ingenierias
de la materia y energia. El desarro-
llo completo de una metodologia
adecuada es un trabajo inmenso que
requiere el esfuerzo de muchas per-
sonas durante mucho tiempo, por lo
cual en esta tesis Unicamente inves-
tigaremos los aspectos metodolégi-
cos iniciales necesarios para que el
disefio de redes salga del empirismo
actual y se convierta en una tarea
sistematica con procedimientos
genéricos separables del disefiador
y del dominio de aplicacién vy, al
menos, con la claridad y precision
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de las otras perspectivas de la Inteli-
gencia Artificial aplicada.

Como objetivo secundario se
plantea la comprobacién de la viabi-
lidad, adecuacién y eficacia de los
aspectos metodolégicos que se pro-
ponen en los estudios realizados.
Esta comprobacién se deberia reali-
zar tanto en el plano teérico como en
el practico, pero de nuevo este obje-
tivo es de largo alcance. Aqui nos
limitaremos a comprobar la validez
de los métodos propuestos en proble-
mas de control e identificacién de
sistemas dindmicos y en el estableci-
miento de las analogias y diferencias
entre el aprendizaje supervisado y no
supervisado. También ilustraremos,
sobre un problema académico (las
dos espirales de Wieland) la impor-
tancia del uso de todo el conocimien-
to disponible sobre la solucién de un
problema en el predisefio de la red.
En resumen, los objetivos del trabajo
que se presenta en esta Tesis son:

1. Plantear el problema de la
falta de metodologia.

2. Clasificar las propuestas ac-
tuales en términos de un con-
junto de caracteristicas.

3. Proponer un marco de descrip-
cién formal de redes que facili-
te el paso del nivel de conoci-
miento al nivel de los simbolos.

4. Desarrollar un lenguaje ade-

cuado al marco.

. Desarrollar un editor de redes.

6. Tlustrar la utilidad del marco,
el lenguaje y el editor para el
analisis y disefio de aplicacio-
nes usando varios ejemplos
representativos.

9

A cada uno de estos objetivos
corresponde, de forma aproximada,
un capitulo de esta Tesis. Asi, en el
primer capitulo se revisan los pro-
blemas y dificultades con los que se
encuentra la computacién neuronal,
destacando especialmente el mayor
problema que es la falta de metodo-
logia en los disefios de soluciones
neuronales a problemas adecuados.
En ocasiones la solucién neuronal
no es la adecuada y cuando lo es, el
procedimiento de disefio es puro
empirismo.

Como un paso previo a la meto-
dologia se hace necesario sistemati-
zar y organizar el conocimiento
relativo a los sistemas conexionis-
tas. Hay mucha confusién en el
campo, resultado de la falta de clari-
dad, precision y unicidad en los tér-
minos usados para describir los dis-
tintos paradigmas. Por eso se hace
dificil su comparacién. En el segun-
do capitulo se catalogan y clasifican
los sistemas que actualmente se uti-
lizan en este campo. Esta clasifica-
cion se realiza tanto de las propieda-
des y elementos caracteristicos,
como de los propios paradigmas y
arquitecturas de redes neuronales
mds conocidos.

En el capitulo 3 se desarrollan los
fundamentos de esta tesis con la
proposicién de un modelo para los
sistemas conexionistas que define
un marco formal comun para la des-
cripciéon de los mismos. En este
marco deben encajar tanto los para-
digmas actuales como los modelos
genéricos tipo CommonKADS (en
su vertiente conexionista) y todos
bajo una perspectiva tnica. Junto al
marco formal se dan los detalles de
su aplicacién, mds una comparacién
a nivel conceptual con otros marcos
formales de redes neuronales y de
otros campos afines.

En el capitulo 4 se propone un
lenguaje basado en el marco formal
propuesto y que nos permite definir
redes a partir de un conjunto de
especificaciones formales. Ilustrare-
mos la capacidad del lenguaje para
expresar diferentes arquitecturas, y
mostraremos la capacidad unifica-
dora del marco formal realizando
una descripcién mediante el lengua-
je propuesto de dos paradigmas tra-
dicionales que normalmente son
considerados como muy diferentes,
para comprobar que ambos encajan
perfectamente en el marco y que
realmente no se diferencian tanto
entre si. Se presenta también un
ejemplo de implementaciéon del
marco y el lenguaje mediante un
prototipo de simulador.

En el capitulo 5 se muestra un
prototipo de un editor de redes basa-
do en el marco formal y en el len-
guaje correspondiente, que gestiona

todas la interrelaciones entre dife-
rentes elementos y sirve de agluti-
nador para mantener diferentes des-
cripciones y reutilizar elementos de
unas en otras. Este editor, basado en
la herramienta Protégé, introduce en
el campo de las redes neuronales las
inquietudes metodolégicas de la
perspectiva simbdlica de la Inteli-
gencia Artificial sobre la necesidad
de bibliotecas de componentes reu-
sables en tareas genéricas y méto-
dos asociados a la descomposicién
de esas tareas.

Para comprobar la adecuacién y
posibilidades de los diferentes ele-
mentos metodolégicos que se han
ido definiendo en los capitulos de
esta Tesis, se utilizardn algunos
ejemplos tanto de andlisis como
de sintesis, reunidos en el capitulo
6 y basados en problemas acadé-
micos y practicos, con especial
desarrollo en el campo del control
y la identificacién de sistemas
dindmicos.

R S ey )

Departamento
de Quimica Organica
y Biologia

Este departamento nos ha propor-
cionado la relacién de actividades
cientificas mas importantes llevadas
a cabo durante el primer trimestre
del curso académico 1997/98, asi
como el resumen de dos Tesis Doc-
torales defendidas a lo largo de
1997.

CONFERENCIAS

o “Intramolecular Cycloaddition
Reactions with C-annulated Fura-
nes: Oxa and Aza Steroid Analo-
gues” (14 de octubre de 1997). Esta
conferencia fue pronunciada por el
Dr. Olaf Peters, que ha realizado
una estancia postdoctoral de un afio
en nuestro departamento. El tema
corresponde a su Tesis Doctoral,
realizada en Alemania.

o “Liquid Crystals with Novel
Structure Elements” (24 de octu-
bre de 1997), por el profesor Dr.
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Dr. W. Friedrichsen (profesor visi-
tante), del Institute of Organic
Chemistry de la Universidad de
Kiel (Alemania).

o “History and Research in the
Saint Petersburg Institute of Tech-
nology: The Chemistry Department
of Nitrogen Containing Com-
pounds” (5 de noviembre de 1997),
por el profesor Dr. R. Trifonov (pro-
fesor visitante), del Saint Petersburg
Institute of Technology (Rusia).

SEMINARIOS

El grado de participacion en los
Seminarios para Profesores Tutores
de las asignaturas que se imparten
desde el Departamento ha sido
excelente, tanto en lo que se refiere

zolilpiridinas

TESIS DOCTORAL

Empaquetamiento cristalino de compuestos de
inclusion: complejos de poliazolilbencenos y polia-

a asistencia como en las discusiones
que siguieron a las ponencias pre-
sentadas.

17 de octubre de 1997 para los
Profesores Tutores de Biologia, con
la presentacién del nuevo libro de
texto “Biologia. Curso de Introduc-
cion”, editado por el Centro de
Estudios Ramén Areces.

° 21 de noviembre de 1997 para
los Profesores Tutores de Quimica
General, Técnicas Experimentales
de Quimica, Practicas: Sintesis
Orgénica, Quimica Orgénica I y
Adaptacién de Primer Ciclo y Qui-
mica Orgénica II, Analisis Organi-
co, Quimica Organica Heterociclica
y Sintesis Orgédnica de Segundo
Ciclo, de la Licenciatura de Cien-
cias Quimicas de la UNED.

Cristina Fernandez Castano. Autora

Dra. Concepcion Foces-Foces (Depto. de Cristalografia del Instituto de Quimica-Fisica

El proyecto original de investi-
gacion desarrollado supone el estu-
dio cristalogrifico de una nueva
familia de compuestos heteroaro-
maticos, Bis- y Hexa-pirazolil-
bencenos y Penta-pirazolilpiridi-
nas. El objetivo primordial del
trabajo ha consistido en el anélisis
de la potencialidad de estos com-
puestos, denominados Propelenos,
para dar polimorfos y complejos de
inclusién.

Los resultados obtenidos son de
gran importancia en el drea de la
Quimica Supramolecular y desde un
punto de vista cristalogréfico se han
encontrado facetas muy interesan-
tes, esencialmente derivadas de las
caracteristicas estructurales que pre-
sentan los Propelenos, una unidad
central de benceno o piridina y ani-
llos periféricos aromaticos de pira-

Rocasolano del CSIC). Directora

Dra. Dionisia Sanz del Castillo. Tutora

zoles directamente enlazados al ani-
llo central.

El uso de célculos teéricos a nivel
semi-empirico y la comparacién de
los datos experimentales con estruc-
turas similares obtenidas a partir de
la Base de Datos CSD (Cambridge
Structural Database) ha permitido
su interpretacién en términos quimi-
co-fisicos y el establecimiento de
modelos predictivos.

El trabajo ha originado varias
publicaciones internacionales, ade-
mds de comunicaciones a con-
gresos, y un articulo de revision
bibliografica: “A review on Polya-
zolylbenzenes and related com-
pounds: Propellene-like Aromatic
Compounds”, en Topics in Hete-
rocyclic Systems. Synthesis, Reac-
tions and Properties. Eds. O. A.
Attanasi and D. Spinelli (1998).

TESIS DOCTORAL

Acidos y Esteres Imida-
zol-1-ilalcanoicos. Indi-
cadores Extrinsecos del
pH y Volumen Celular
por 'H RMN

Paula Zaderenko Partida. Autora

Paloma Ballesteros Garcia. Directora
y Tutora

El objetivo principal de esta Tesis
consistid en disefiar y preparar nuevos
indicadores de pH y volumen celular
de utilidad en el campo de la Reso-
nancia Magnética (RM) Biomédica.

El estudio del papel del pH intra-
celular (pH,) y los mecanismos celu-
lares implicados en su regulacién
han experimentado un gran desarro-
llo en los tltimos afios. El debate ini-
cialmente existente sobre la relevan-
cia de la homeostasis de pH como
mecanismo de regulacion fisiolgi-
ca, ha sido sustituido recientemente
por el reconocimiento de la impor-
tancia que tanto el pH, como su regu-
lacién tienen en una gran variedad de
procesos fisiolégicos y patoldgicos.
El desarrollo experimentado durante
la ultima década por la Resonancia
Magnética Nuclear (RMN) en sus
aplicaciones biomédicas, ha permiti-
do comenzar a estudiar por esta téc-
nica aspectos fundamentales de la
biologia y la medicina. Tanto la
espectroscopia (RMS) como la ima-
gen (RMI) se han empleado para
estudiar, no invasivamente, una mul-
titud de procesos fisiologicos y pato-
l6gicos en animales y seres huma-
nos. Hasta ahora, la mayor parte de
las medidas de pH, llevadas a cabo
por RMN han utilizado 3'P RMN,
dada la dependencia del pH, con el
desplazamiento quimico de la reso-
nancia del fésforo inorganico intrin-
seco (P) en la mayor parte de las
células. La 'H RMN, a pesar de ser la
mds sensible y convencional de las
espectroscopias de RMN, permanece
aun escasamente utilizada. Hasta
muy recientemente, tan soélo el
nucleo del imidazol sin sustituir
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(pK, = 6,99) habia sido utilizado
como sonda extrinseca para determi-
nar el pH, en suspensiones de eritro-
citos por 'H RMN. Este método se
basaba en: i) El amplio rango de titu-
lacién (0,93 ppm) del desplazamien-
to quimico del protén H-2 del imida-
zol en la zona de pH fisiolégico. ii)
La teoria general de distribucién de
dcidos y bases débiles entre el inte-
rior y el exterior celular. iii) El inter-
cambio lento (en la escala de tiempo
de la RMN) de la sonda entre el
espacio interior y el exterior celular.
Estas circunstancias, hacen que apa-
rezcan dos sefiales de '"H RMN dis-
tintas del proton H-2 del imidazol,
inmediatamente después de afiadir
esta sonda a suspensiones de eritroci-
tos. Estas dos sefiales se derivan de
moléculas de imidazol localizadas en
el interior (H-2,) y el exterior (H-2)
celular, y permiten determinar respec-
tivamente, el pH, y el pH,. Sin embar-
g0, nosotros hemos comprobado que
esta diferenciacin de las sefiales H-2,
y H-2_es un fenémeno de corta dura-
cién y al cabo de unos minutos se pro-
duce un colapso de las dos sefiales en
una sefal unica H-2. Esto es debido,
muy probablemente, a que la mem-
brana del eritrocito es parcialmente
permeable tanto a la forma desproto-
nada como a la protonada del imida-
zol, hecho que resulta, eventualmente,
en el colapso del gradiente transmem-
brana de pH y en la aparicién de una
tinica sefial para el protéon H-2. Estos
resultados ponen de manifiesto la
necesidad de disefiar nuevos indica-
dores extrinsecos para 'H RMN.

En el disefio de indicadores de
pH, para '"H RMN se tuvo en cuenta
que el nicleo del imidazol debia
estar presente en la sonda por dos
circunstancias fundamentales: 1) la
proximidad de su pK, al pH fisiolo-
gico, que lo convierte en idéneo
como grupo indicador de pH en el
rango fisiolégico, y ii) que las reso-
nancias de sus protones H-2, H-4 y
H-5 aparecen en la region aromatica
(7-8 ppm), muy alejadas de la
mayor parte de las resonancias del
entorno celular. Estos dos aspectos
facilitan enormemente el andlisis de
las sefiales y la determinacion del
pH en muestras bioldgicas.

En este sentido, se sintetizaron
diversos 4cidos y esteres carboxili-
cos anclados al anillo del imidazol a
través de cadenas alquilicas.

H
pK, ~7 d: 7-8 ppm

N=—
N AINAN-COR/H
=

Se estudiaron las reacciones utili-
zadas para la preparacién de los
mencionados esteres, que consistie-
ron en procedimientos de alquilacién
con o-bromoesteres y de adicién
nucledfila a esteres o,f3- insaturados.
En este sentido, se analiz6 la adicién
de azoles a esteres fumaricos y malei-
cos simétricos y no simétricos. Se
determind la regioselectividad encon-
trada en la adicién en estos tltimos
sustratos, y se aplicaron cédlculos te6-
ricos semi-empiricos AM1 y PM3
para racionalizar los resultados.

Se analizaron en profundidad los
mecanismos de hidrélisis de los
ésteres, determinando las constantes
de velocidad y el enriquecimiento
isotépico obtenido con H,O enri-
quecida con O y 'O, aplicando
RMN de 'H, BC y 0.

Como complemento, se determi-
naron por difraccion de rayos X las
estructuras cristalinas de algunos de
los compuestos y se compararon
con las encontradas en disolucion,
mediante la utilizacién de RMN de
sélidos, con la técnica CP/MAS.
Ademads, se determind el caracter
complejante de algunos derivados
frente a sales de lant4nidos.

Los ensayos biologicos realiza-
dos con los 4cidos y ésteres imida-
zol-1-ilalcanoicos, llevados a cabo
en eritrocitos, revelaron que la utili-
zacion algunos de estos compuestos
como indicadores externos permiten
la medida simultdnea del pH extra-
celular (pH,), intracelular (pH,) y el
volumen celular. El 4cido imidazol-
1-ilacético se empleé como indica-
dor en el estudio del papel que
juegan diversos procesos que con-
tribuyen al mantenimiento del pH, y
el volumen celular.

Los resultados obtenidos durante
esta Tesis Doctoral dieron lugar a
una nueva linea de investigacién que

en la actualidad estd permitiendo
obtener imagenes de pH por RMN.
Dichas imagenes pueden resultar, en
un futuro muy proximo, decisivas en
el diagnoéstico precoz del céncer.
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Durante el afio pasado tuvimos la
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de la Academia Chilena de Ciencias,
en consideracién a sus méritos cienti-
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sido valorada internacionalmente.
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juega un papel fundamental como
sistema de referencia en Mecanica



100cias@uned

20

Laboratorio de alumnos de los Departamentos de Ciencias y Técnicas Fisicoquimicas
y Quimica Orgdnica.

Estadistica, ya que un gran nimero
de propiedades de los sistemas
macroscépicos reales pueden enten-
derse a partir de este “simple”
modelo. Desde una perspectiva cla-
sica puede decirse que la explora-
cién de este sistema ha sido exhaus-
tiva [1]. Sin embargo, su aplicacién
a situaciones de interés cudantico,
esto es, bajas temperaturas, densida-
des altas y particulas muy ligeras,
dista de ser tan completa. Hasta el
momento presente el estudio del sis-
tema de esferas rigidas cudnticas a
densidad alta se ha realizado a tra-
vés de enfoques semicldsicos [2],
los cuédles no arrojan toda la infor-
macion deseable sobre el sistema,
ademads de tener un dominio de apli-
cacién muy limitado. Existe, no
obstante, una alternativa en la Inte-
gracién de Caminos (path-integral)
[3] que combinada con el uso exten-
sivo de célculo con ordenador per-
mite en principio acceder a la expli-
cacién completa de los fenémenos y
propiedades de los sistemas cuanti-
cos macroscopicos en equilibrio. El
objetivo del presente trabajo de
Tesis ha sido pues la realizacion de
un estudio del sistema aludido, lejos
del canje cudantico, con la Integral
de Caminos, poniendo especial énfa-
sis en sentar las bases metodologi-

cas de interés general para estudiar
otros sistemas, asi como en la apor-
tacién de una solucién al problema
pendiente del calculo de factores de
estructura estaticos de los fluidos
cudnticos.

Aparte de los desarrollos tedricos
necesarios, la técnica numérica con-
creta utilizada ha sido la de simula-
cién Monte Carlo. Conviene indicar
que todos los programas de calculo
empleados han sido elaborados inte-
gramente en esta Tesis, ya que, afor-
tunadamente, este tipo de cdlculo no
puede adquirirse en el mercado
inférmatico.

Los resultados alcanzados se
resumen a continuacion [4]:

o Exploracién de las propiedades
de cuatro propagadores [5] a
alta densidad y varias tempera-
turas.

o Célculo de energias internas.

» Clarificacién del sentido fisico
y célculo de las diferentes fun-
ciones de correlacion radial que
aparecen en un fluido cuantico
monoatémico: instantaneas, res-
puesta lineal, autocorrelacién y
de centroides.

e Localizacién de un cambio de
fase liquido-sélido.

e Formulacion del factor de
estructura estatico.

o Célculo (variacional) de tal
factor de estructura, de donde
puede determinarse la compre-
sibilidad del sistema para los
estados pertenecientes a la fase
liquida.

o Comparacién entre las propie-
dades de los sistemas clasico y
cudntico.

Nétese, finalmente, que el méto-
do propuesto para calcular factores
de estructura es directamente apli-
cable al estudio de sistemas realis-
tas (Lennard-Jones) y que, ade-
mads, el calculo directo de la
presién, via teorema del virial,
puede ser obviado a través de la
evaluacién de las compresibilida-
des isotermas.
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