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RESUMEN

En los ultimos afios la Nanotecnologia se ha convertido en uno de los mas
importantes y apasionantes campos de evolucion en Fisica, Quimica, ingenieria y
Biologia. Se trata de una tecnologia que ofrece posibles soluciones a muchos
problemas actuales mediante materiales, componentes y sistemas mas pequefos,
mas ligeros, mas rapidos y con mejores prestaciones; contribuyendo de manera
relevante al desarrollo econdmico y social.

Resulta prometedora en el sentido de que en un futuro cercano suministrara
muchos avances que cambiaran los logros tecnoldgicos en un amplio campo de
aplicaciones como lo es la ingenieria electrénica, mas aun si a esta se la fusiona
con ramas importantes como es la quimica, fisica, etc.

Para este documento se realizO una investigacion bibliografica de articulos,
programas Yy libros sobre el tema para asi crear un documento donde se da a
conocer de una forma general lo que se pretende con la investigacion.



1. INTRODUCCION

Hoy se sabe que las propiedades del mundo nano han sido aprovechadas por la
humanidad en distintos momentos histéricos de manera empirica y la mayoria de
los consumidores ni siquiera estan al tanto, segun la National Nanotechnology
Initiative (NNI) ya existen mas de 800 productos comerciales de todos los dias que
se basan en materiales y procesos a nanoescala; sin embargo, el conocimiento de
las propiedades extraordinarias de los nanomateriales y sus posibilidades de
aplicacion representan una de las novedades cientificas de los ultimos tiempos. La
electronica es una de las grandes beneficiadas de la investigacion en
nanotecnologia. Por lo anterior se puede decir que la nanotecnologia es
transversal a varias disciplinas, teniendo asi multiples campos o areas de
intervencién. Por ejemplo, esta ciencia aplicada puede utilizarse en el campo
electronico en la creacion de dispositivos menores y mas potentes: nano-
particulas contenidas en peliculas finas que recubren las lentes de los espejuelos
las protegen de arafiazos (ademas de disminuir la reflexion de la luz); en la
produccion de energia, en la fabricacion de armamentos o sistemas de defensa,
en el tratamiento de agua para transformarlas en potable, en la produccién
agricolaganadera, en la medicina (en el diagnostico de enfermedades, en el
tratamiento del cancer algunos nano-cristales son luminiscentes y posibilitan la
localizacion y la delimitacion precisa de un tumor), en la construccion edilicia, en la
industria de cosmeéticos (hay nano-particulas que aumentan la capacidad de
absorcion de la piel y son empleadas en el tratamiento anti-envejecimiento), en la
produccion de alimentos transgénicos, en la informatica, aeronautica (en la
obtencion de materiales mas leves, moldeables y resistentes), en derrames de
petroleo (nano-particulas magnéticas pueden minimizar los dafios durante los
derramamientos de petroleo en el mar) etcétera.

A su vez es importante mencionar que se han venido creando simulaciones en
las computadoras, de tal manera poder adelantarse a los hechos que estan por
venir. De esta forma se minimiza los costos, esto en pro de la optimizacion de
procesos productivos que beneficien la humanidad.

Por esta variedad de aplicaciones de la nanotecnologia es que en muchos paises
se destinan una gran cantidad de presupuesto tanto publico como privado para la
investigacion y el desarrollo de nuevas aplicaciones las cuales pueden traer muy
buenos beneficios como asi también desarrollos quizas no tan positivos, como el
caso de los armamentos.



En la monografia se aborda la metodologia de disefio, desarrollo y aplicacion de
micro- y nanoinstrumentacion para la Automatizacion Industrial soportada en
sistemas de Automatizacion y diagndstico en tiempo real orientados a
aplicaciones en sistemas de control avanzados inteligentes e instrumentados de
seguridad para Plantas Industriales, se presentan nuevos modelos para la
simulacion de sistemas micro- y nanotecnoldgicos (nanosensor-controlador-
nanoactuador) basados en la teoria cuéntica, las relaciones de comportamiento de
espinelectrones como parte del flujo de informacién para la medicién y control de
los parametros asociados sistemas de control avanzados e instrumentados de
seguridad con aplicaciones en Plantas Industriales se muestran los criterios de
semejanza por metodologias de disefio Top-down Bottom-up basados en células
madres mecatronicas evolutivas para la medicién y control inteligente de los
parametros tecnolédgicos hasta el tercer nivel de la piramide de automatizacién

Este es un tema de poca profundizacion y conocimiento en la comunidad
colombiana, por lo tanto es necesario que la alfabetizacion cientifica sea la unica
manera capaz de calificar y motivar a los jovenes sobre este nuevo enfoque, de tal
manera que se preparen nuevas mentes para una nueva era tecnolégica.



1.1. OBJETIVOS

1.1.1. Objetivo General

El objetivo de la monografia de compilacién es el de Disefar y desarrollar de
sistemas de control industrial inteligentes basados en micro vy
nanoinstrumentacion _MEMS & NEMS para la Automatizacion de Plantas
Industriales, para este propdésito se realizd una investigacion bibliografica de
articulos y libros sobre el tema para asi crear un documento donde se da a
conocer de una forma general lo que se pretende con la investigacion

1.1.2. Objetivos Especificos

e Analizar la metodologia de disefio, desarrollo y aplicacion de micro- y
nanoinstrumentacion para la Automatizacion Industrial soportada en
sistemas de Automatizacion y diagndéstico en tiempo real orientados a
aplicaciones en sistemas de control avanzados inteligentes e
instrumentados de seguridad para Plantas Industriales.

e Recopilar informacion pertinente a través de bibliografia actualizada para
gue el estudio nuevos modelos para la simulacion de sistemas micro- y
nanotecnoldgicos (hanosensor-controlador-nanoactuador) basados en la
teoria cuantica como parte del flujo de informacién para la medicién y
control de los parametros asociados sistemas de control avanzados e
instrumentados de seguridad con aplicaciones en Plantas Industriales

e Establecer los criterios de semejanza por metodologias de disefio Top-
down vy Bottom-up basados en células madres mecatronicas evolutivas
para la medicién y control inteligente de los parametros tecnolégicos hasta
el tercer nivel de la piramide de automatizacion.



2. MARCO TEORICO

2.1 CONCEPTO DE NANOCIENCIA Y NANOTECNOLOGIA

La palabra nanotecnologia es usada extensivamente para definir las ciencias y
técnicas que se aplican al un nivel de nanoescala, esto es unas medidas
extremadamente pequefias nanos que permiten trabajar y manipular las
estructuras moleculares y sus atomos. En sintesis nos llevaria a la posibilidad de
fabricar materiales y maquinas a partir del reordenamiento de atomos y moléculas.

Siguiendo con la definicion, La nanotecnologia es el estudio, disefio, creacion,
sintesis, manipulacion y aplicacion de materiales, instrumentacion y sistemas
funcionales a través del control de la materia a nano escala, y la explotacion de
fendbmenos y propiedades de la materia esa misma escala.

Cuando se manipula la materia a la escala tan minUscula de atomos vy
moléculas, demuestra fenbmenos y propiedades totalmente nuevas. Por lo tanto,
cientificos utilizan la nanotecnologia para crear materiales, instrumentacion y
sistemas novedosos y poco costosos con  propiedades  Unicas.

Nanociencia: es el campo interdisciplinario de ciencia dedicada al estudio de
fendbmenos y principios fundamentales de las moléculas y estructuras de
dimensiones 1 y 100nm. Este es el mundo de &atomos, moléculas,
macromoléculas, puntos cuanticos, y estructuras macromoleculares.

A continuacion se puede visualizar un ejemplo de las dimensiones o escala
nanometrica:
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Figura 1. Queso Mimolette, un ejemplo de las dimensiones o escala nanométrica

Al obsewvar los agujeros del gueso Mimaolette, nos dice que esté
habitado de acaros los cuales mejora el aroma del queso. Los
MM 3cargs tienen un décimo de un milimetro de tamafio.

0,1 mm

El microscopio electrdnico de barrido ambiental ESEM,
| permite ver incluso lo acaros vivos.

10pm

Los acaras estan compuestos de células. La escala de la
célula es el micrimetro.

+ Las células poszen una maquinaria enormemen:e compleja. Un comporente importante de esta

40 maquinaria son los ribosomas, que producen todas las posibles molécu as proteinicas segin las

nm instrucciones contenidas en el material genétice de la c3lula (DNA). El tamafio de los ribosomas es
de 20 nanometros.

Actualmente se han podido dist nguir partes de a estructura de los ribosomas a la escala del dtomo.
| Los primeros frutos de este tipo de nanc biotecrologia son los nuevos medicamzntos que bloguzan
los ribosomas bacterianos.

Fuente: Renzo Tomellini; La nanotecnologia. Innovaciones para el mundo del mafana.
Nanotecnologias y nanociencias, materiales multifuncionales basados en el conocimiento y nuevos
procesos y dispositivos de produccién. Comision Europea, Dg Investigacién. 2004. 8p.

Nanomateriales: Material compuesto de una o mas sustancias de las cuales una
tiene dimensiones a nanoescala, por ejemplo, nanoparticulas dispersas sobre un
material solido.

Engloba todos aquellos materiales desarrollados con al menos una dimension
entre 1-100nm (escala nanométrica). Cuando esta longitud es, ademas, del orden
0 menor que alguna longitud fisica critica, tal como la longitud de Fermi del
electron o la longitud de un monodominio magnético, aparecen propiedades

15



nuevas que permiten el desarrollo de materiales y dispositivos con funcionalidades
y caracteristucas completamente nuevas. Los nanomateriales pueden ser
subdivididos en nanoparticulas, nanocapas y nanocompuestos.

En esta &rea, por lo tanto, se incluyen agregados atomicos (clusters) y particulas
de hasta 100nm de didmetro, fibras con diametros inferiores a 100nm, laminas
delgadas de espesor inferior a 100nm, nanoporos y materiales compuestos
conteniendo alguno de estos elementos. La composicion del material puede ser
cualquiera, si bien las mas importantes son silicatos, carburos, nitruros, oxidos,
intermetalicos, metales, polimeros organicos y materiales compuestos.

En las ultimas décadas el enfoque de la nanotecnologia estd dado hacia la
buqueda de nuevos materiales con nuevas funciones, nuevas caracteristicas, con
excelentes propiedades mecanicas y de bajo peso. También se busca optimizar
sus propiedades para fabricar dispositivos y materiales que puedan superar
limitaciones actuales, ya sea variando su estructura molecular o su composicion
guimica.t

Nanocompuestos: son materiales formados por dos o mas fases, donde al
menos una de estas tiene sus dimensiones en escala nanométrica. Dentro de este
grupo se encuentra compuestos de metales, polimeros y materia biologica que
permiten comportamiento multifuncional, aplicados donde la pureza, conductividad
eléctrica importan, como llantas de automodviles, equipos deportivos como
raquetas y pelotas de tenis, ropa, textiles, microelectronica, antisépticos entre
otros.?

Nanofabricacion: Término general que hace referencia a crear y ensamblar
estructuras a nanoescala. Fabricar equipos, maquinas y productos con base en un
reordenamiento de atomos y moléculas.

Un MEMS es una estructura mecanica miniaturizada de geometrias y materiales
diversos que convierte y acondiciona, en el caso de sensores, una cantidad no

! Euroresidentes. Nanomateriales. 2017. Disponible en:
http://www.euroresidentes.com/futuro/nanotecnologia/diccionario/nanomateriales.htm

2 Vega Mina, D. Nanocompuestos de matriz polimérica. Tesis Licenciatura. Ingenieria
Quimica con area en Ingenieria de Procesos. Departamento de Ingenieria Quimica y
Alimentos, Escuela de Ingenieria, Universidad de las Américas Puebla. 2017. Disponible
en: http://catarina.udlap.mx/u_d|_a/tales/documentos/leip/vega_m_d/indice.html



http://www.euroresidentes.com/futuro/nanotecnologia/diccionario/nanomateriales.htm
http://catarina.udlap.mx/u_dl_a/tales/documentos/leip/vega_m_d/indice.html

eléctrica, como presion, temperatura o concentraciones de substancias quimicas,
generalmente en sefiales eléctricas. En el caso de un transductor MEMS, las
sefales eléctricas resultantes se acondicionan, ya sea para seguir procesandose 0
para exhibirse adecuadamente para su interpretacion o lectura. Actualmente, los
circuitos electronicos para realizar el acondicionamiento ya estan integrados al
dispositivo. Por consiguiente, un MEMS no sé6lo desempefia la funcion de detectar
(microsensores), sino también de acondicionar respuestas (circuitos integrados) y
de generar acciones (microactuadores).?

Figura 2. Las sefiales eléctricas resultantes o parametro objeto de control (Temperatura,
resistencia, fuerza, torque) se acondicionan, ya sea para seguir procesandose o para exhibirse
adecuadamente para su interpretacion o lectura

Warizhle

manipulada
Control — Actuadores — Proceso —p- Sensores
(Hardware/Software)

Lectura del sensor

Elaborado por autora.

Los materiales utilizados para la fabricacion de MEMS pueden ser: metales,
semiconductores, ceramicas, polimeros y composites. Los metales son usados
principalmente para establecer interconexiones y contactos Ohmicos que se
realizan por evaporacion. EI semiconductor mas usado para la fabricacion de
MEMS es el silicio y compuestos basados en silicio. Esto se debe, por un lado, a
gue este elemento presenta las caracteristicas quimicas, estructurales y técnicas
apropiadas para desarrollar dispositivos robustos y, por otro, a que la tecnologia
para la fabricacion de dispositivos electronicos basados en silicio ha sido mejorada
de manera significativa y se encuentra disponible en muchos laboratorios. Las
ceramicas son materiales inorganicos que se forman con elementos metalicos y
no metalicos unidos quimicamente. Entre estos materiales estan la alumina
(AI203), cloruro de sodio (NaCl) o superconductores ceramicos como
YBa2Cu306.5 (Gardner et al. 2001). Por sus caracteristicas de bajo peso, dureza,
alta resistencia a la temperatura, baja friccion y propiedades aislantes, entre otras,
estos materiales se han usado como substratos en la fabricacion de

3 PABLO R. HERNANDEZ RODRIGUEZ Bioelectrénica, Departamento de Ingenieria
Eléctrica, CINVESTAV IPN, México.



micromaquinas o materiales de pasivacion en los MEMS. Por sus excelentes
caracteristicas eléctricas aislantes, los polimeros desempefian la funcion de
pasivaciéon en la fabricacion de los MEMS. Entre los materiales poliméricos
ampliamente usados se tienen: epoxicos, poliéster, nylon y siliconas. Los
composites son materiales producto de la combinacion de dos o mas materiales.
La mayoria de los composites estan formados por un material de relleno, que
determina sus caracteristicas de fortaleza, rigidez o conductividad y un material
fijador que mantiene rigidamente unida a la mezcla. Su uso en la fabricacion de
los MEMS también es generalmente de pasivacion.



2.2. HISTORIA DE LA NANOTECNOLOGIA

Siglo IV dc_ 1920 Prenaotecnologia:

Copa de lycurgus.

Vitrales de la edad media.

Espada de Damasco.

Langmuir y Bodgett introducen el modelo de monocapa.

1959 Richard Feyman da su discurso “There is plenty room at the bottom” donde
propuso la posibilidad de maniobrar materia a pequefia escala (d&tomo por &tomo).

1974 El profesor Norio Taniguchi de Tokio Science le da el nombre a este campo:
Nanotecnologia en el articulo “On the basic concept nanotechnology”

1981 La nanotecnologia moderna es posible a Gerd Binning y Heinrich Roher
qguienes inventaron el microscopio de escaneo tunel que permitio “ver, tomar y
mover” atomos de manera individual y asi construir nuevas cosas de nuevas
maneras.

Microscopio de Barrido "Scanning” por Efecto Tunel (STM) se puede definir como
una maquina capaz de revelar la estructura atomica de las particulas. Las técnicas
aplicadas se conocen también como de barrido de tunel y estan asociadas a la
mecanica cuantica. Se basan en la capacidad de atrapar a los electrones que
escapan en ese efecto tunel, para lograr una imagen de la estructura atbmica de la

materia con una alta resolucion, en la que cada atomo se puede distinguir de otro.

1985 Los investigadores Robert F. Curl Jr., Harold W. Kroto y Richard E. Smalley
descubren los fundamentos conocidos como “buckyballs” de alrededor de un
nanometro de diametro, los cuales son usados para hacer nanotubos de carbono.
1996 obtuvieron el Premio Nébel de Quimica.

Hoy en dia son los nanomateriales mas presente en diferentes campos.

Nuevos nanomateriales

Buckyballs: Una nanoestructura compuesta de 60 atomos de carbon (su nombre
guimico es C60) estructurados en un espacio cerrado y perfectamente simétrico,
tienen propiedades extraordinarias, especialmente como superconductores.
Es una nueva forma del carbono y tiene una geometria similar a un icosaedro, con
la estructura en forma de balon de fatbol. La superficie de la imagen entrevé las
formas de buckyballs en su estructura. Las buckyballs superconductoras muestran
la temperatura critica mas alta que se haya encontrado en compuestos organicos
y se asocian en nanotecnologia a los nanotubos.



La mezcla de poliuretano y las Buckyballs (balones de Bucky) en una fina pelicula
sobre una superficie plana, las particulas de luz que viajan a través del material
adoptan con facilidad los patrones de las demdas incrementando la potencia del
transporte 'y procesado de informacibn de las comunicaciones.
Recientemente, se ha conseguido una version mas pequefa de las Buckyballs. Se
cree que tienen propiedades electronicas y magnéticas poco usuales porque
tienen curvas mas acentuadas y una forma entre una esfera y un disco.

1986 En los laboratorios de investigacion IBM, es inventado el microscopio de
fuerza atomica.

1989 IBM en el laboratorio de California deletrea el logo de la compafiia usando 35
atomos de xendn, usando la punta de un microscopio de efecto tinel scannig
(STM), demostrando posteriormente la manipulacién de nanoparticulas.

1991 Sumio Lijima de NEC crea un nantubo de carbono.

1998 El Consejo de ciencia y tecnologia de la casa blanca crea el grupo de
Nanotecnologia para la financiacion de proyectos en nanotecnologia.

1999 Aparecen en el mercado global los primeros productos que emplean
nanotecnologia.

2001 El presidente de Estados Unidos Bill Clinton lanza iniciativa Nacional para el
Avance de Nanotecnologia.

2002

e Microscopia Optica en Escala nanémetros: Cientificos utilizan la 6ptica
convencional y obtener una imagen de un camulo de bacterias, a s6lo 33
nanometros aproximadamente.

e Imagen basada en nanotubos de carbono: Los nanotubos de carbono se
han utilizado como la base de un dispositivo de rayos X de catodo frio. Se
ha utilizado para capturar la imagen de un pescado y una mano humana.

e Las nanoparticulas etiquetadas para la deteccibn: Sondas de
nanoparticulas se han desarrollado para la deteccion de ADN con "huellas
dactilares" Gnicas.

e Nanoparticulas para destruir las bacterias: Nanoparticulas de Oxido de
magnesio matan bacterias



2003

2004

2005

Nanografia hace patrones de ADN diminutos: Patrones de ADN que son
una milésima del tamafio de aquellos micro arreglos disponibles
comercialmente que han sido desarrollados. Este método podria ayudar a
crear dispositivos para secuenciamiento de ADN, sensores biolégicos y
diagnéstico de las enfermedades mas rapidos y mas poderosos.

Se crea el primer nano escritor laser GaN nanocable.

Nanotubos de carbono son mejores que los transistores silicio: Se afirma
gue un transistor de nanotubos de carbono tiene mejores propiedades que
los transistores de silicio de un tamafio equivalente.

Nanoporos artificiales detectan moléculas de ADN: El sensor electrénico en
el chip detecté moléculas individuales de ADN.

Hallas, West y colaboradores desarrollan nanocapsulas de oro con
capacidad de absorcion cerca al infrarojo, lo cual sirve como plataforma
para el diagnostico de cancer de mama, sin usar métodos invasivos.
Transistor superconductor: Un amplificador superconductor ha sido
construido con las mas altos ganancias de corriente y potencia hasta la
fecha.

La Comision Europea crea la estrategia europea alrededor de la
nanotecnologia.

La Real Sociedad Britanica y la Real Academia de Ingenieria publican
“‘Nanociencia y nanotecnologia oportunidades e incertidumbres”.

Se crea el primer College de Ciencia de nanoescala e ingenieria.

Eric Winfree y Paul Rothemund del Instituto de Tecnologia de California
desarrollan teorias del “la computacion basada en ADN y autoensamblaje
algoritmico”.

Se crea un Nanomotor molecular unidireccional impulsado por la energia quimica.
Este motor obtiene su energia a partir de productos quimicos

2006 Tour y Colaboradores de la Universidad de Rice crean el primer carro a
nanoescala.



2007 Angela Belcher y colaboradores de MIT desarrollan la primera bateria de
iones de litio usando virus que no son dafinos para la salud.

2008 Se publica por primera la iniciativa Nacional de Investigacion en
Nanotecnologia relacionada con medio ambiente, salud y seguridad.

2009 2010 Naadrian Seeman y colaboradores de la Universidad de Nueva York
crean simuladores ADN de dispositivos rob6ticos a nanoescala.

2010 IBM utiliz6 una punta de silicona que media unos cuantos nanometros
(similar a las puntas utilizadas en los microscopios atomicos) para crear un mapa
tridimensional de los relieves mundiales, demostrando que los patrones a
nanoescala reducen costos en areas como: electronica, optoelectronica y
medicina.

2011 El Subcomité NSET actualiza tanto el Plan Estratégico, medio ambiente,
salud y Estrategia de Investigacion de Seguridad del NNI (National
Nanotechnology Initiative), sobre la base de una amplia contribucion de talleres
publicos y de didlogo en linea con las partes interesadas de Gobierno, la
academia, las organizaciones no gubernamentales y el publico, y otros.

2012 La NNI (National Nanotechnology Initiative) lanz6 dos iniciativas mas
Nanotecnologia nanosensores Yy la Infraestructura Nanotecnologia Conocimiento
para un total de cinco institutos nacionales de estadistica.

2013 Investigadores -Stanford desarrollan el primer ordenador de nanotubos de
carbono.*

4 Nano.gov. National Nanotechnology Initiative. Nanotechnology Timeline. 2017.
Disponible en: www.nano.gov/timeline
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2.3. METODOS DE NANO FABRICACION

Existen principalmente dos formas de aplicar la nanotecnologia hasta el momento:
la primera consiste en un enfoque de arriba hacia abajo (Top Down), en el que las
estructuras se van reduciendo cada vez mas hasta alcanzar la escala
nanomeétrica; la segunda es el enfoque de abajo hacia arriba (Boottom up), en
virtud del cual se eligen varios elementos a escala nanométrica y se relinen para
formar algun tipo de materia 0 mecanismo. Esta forma de manipular la materia a
nivel atbmico abarca l6gicamente un campo de aplicaciones potenciales inmenso.

La siguiente figura representa los dos métodos de nanofabricacion.

Figura 3. Enfoques Top Down y Bottom up
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Tabla 1. En qué consiste las tecnologias usadas en la fabricacion a nanoescala Enfoque de
arriba hacia abajo (Top Down)

Técnica

Usos

Descripcion

Desventajas
/Ventajas

Enfoque de arriba hacia abajo o Top Down

Fotolitografia

Empleada para hacer
microchips para
computadores y
estructuras de tamafio
inferior a 100nm.
Durante el proceso se
emplea un sustrato
rigido usualmente una
oblea de silicio, la cual
es recubierta por un
material fotosensible,
luego es expuesta a
luz ultravioleta,
rompiendo las
cadenas poliméricas,
posterior a esto se
sumerge en  una
solucion reveladora
dejando expuesto el
patrén en la superficie
de la oblea.

e Se dificulta la
produccién de
nano estructuras

inferiores a 100nm
debido a efectos
de difraccion.

e Se necesita una
perfecta alineacién
del patrén en la
oblea.

e Es
controlar
defectos
cuidadosamente.

e Las herramientas
empleadas son
muy costosas.

necesario
los

Litografia de
haz de
electrones

Para
micromagina
do MEMS vy
NEMS.

Durante el
proceso se
utiliza una
pelicula
polimérica vy
el patron es
trazado
usando un
haz de
electrones,
mejorando la
resolucion.

Es una
técnica
costosa y
demorada.

Litografia de
rayos X

Fabricacion de
dispositivos
electroénicos.

Los efectos de
la difraccién so
minimizados
debido a la
longitud de onda
de los rayos x.

= Los lentes
convenciona
les no son
capaces de
enfocar los
rayos X.

= Con
frecuencia
la radiacién
dafa los
materiales
usados para
las
mascaras Yy
los lentes.

Litografia suave

Fabricacion de
microestructuras  con
aplicaciones
bioldgicas.

Los procesos para
estampado, impresion
y moldeado, usan
procesos  mecanicos
en vez de electrones o
fotones. El proceso
empieza con la
construccion de un
molde usando
fotolitografia o
litografia por haz de
electrones. Se usan
polimeros y el ataque
quimico se hace con
PMDS, lo que da como

resultado un
estampado que
corresponde con el
patrén del molde.

= Son varias las

ventajas de esta
técnica, como su
bajo costo. No se
requieren equipos
especializados, se
producen variedad
de formas
geomeétricas.

= Como desventaja,

debido al uso de
polimeros, con
frecuencia se
presentan

manchas que no
son atiles  en
algunos campos,
como la

nanoelectronica.

Fuente: Reyes Meneses Andrea. Castro Castas, Jairo Antonio. Caracterizaciéon y aplicacion de

materia a nanoescala. Bogota. 2013, 7p



Tabla 2. En qué consiste las tecnologias usadas en la fabricacion a nanoescala _Enfoque de abajo

hacia arriba (Bottom up)

Técnica

Usos

Descripcion

Desventajas/
Ventajas

Fuente: Reyes Meneses Andrea. Castro Castas, Jairo Antonio. Caracterizacidén y aplicacion de

Enfoque de abajo hacia arriba o Bottom up

Quimica molecular y
supramolecular

Sondas de
exploracion
(Scanning
probes)

Nanotubos de carbono y puntos | Andlisis de
guaticos.

Esta técnica esta basada en el
concepto de autoensamblaje, el
cual se basa en el disefio de
moléculas que se agregan en
estructuras deseadas.

Puede ligar estructuras
biolégicas con estructuras
inorgadnicas que actdan
como componentes de un
sistema.

Produce estructuras que
son relativamente libres de
defectos.

materia a nanoescala. Bogota. 2013, 8p

arreglos de
atomos en una
superficie;

también pueden
ser usados para

mover atomos.
Esta técnica usa
puntas para
escanear
superficies de
materiales.

Biotecnologia

Construccion de
secuencias de ADN

y ensamblaje
artificial de virus;
biomotores,

biosensores, cajas
de ADN,
computacio.

En esta éarea se
usan diferentes
técnicas para la

manipulacion  del
ADN, le cual busca
construir estructuras
de diferente forma
que sirvan como
plataforma para el
ordenamiento de
nanomateriales con
alta especificidad y
precision.

La precisién
autoemsamblaje

del

disminuye la
probabilidad de
crear  estructuras
defectuosas.



2.3.1. Disefio, desarrollo nanosensores por fabricacién basados en la técnica del
electrohilado para implementacion en nanoinstrumentacién

El disefio desarrollo de nanosensor de deformacién (carga), presion y fuerza por
por fabricacion basados en la técnica del electrohilado para implementacion de
nanoinstrumentacién a partir de nanohilos PVA

Para la medicibn de deformaciones forma indirecta relacionada con
tensoelementos basados en nanohilos de polimeros conductores, su resistencia
eléctrica cambia en forma proporcional a la deformacion, desde el punto del
disefio en ingenieriia, el elemento tensométrico es lineal su deformacién
longitudinal unitaria y conduce la variacién de su resistencia eléctrica a partir de la

relacion conocida de:
La resistencia del conductor es:

R=pL/A-[0]

Figura 4. Respuesta a dimensional de un instrumento de segundo orden
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Fuente: Antonio Faustino Munoz

Si se deforma en la direccidn del conductor, los tres parametros g, L y A han de
variar. Entonces la resistencia variara segun

dR—aR d +a‘R dL+aR d4
a3 P A aa &

Donde
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Entonces

26



R = Al(pdL + Ldp) — pLdA
= v

La seccién transversal se puede reducir a una seccidén circular de didmetro
equivalente d,. por lo tanto,
A=0Qd*?

El conductor es circular, @ = f
Derivando
dd =2Qd_d(d,)

Recordando la magnitud del coeficiente de poisson

d(d,)  dL
a P

Resulta entonces que

2 dlb dL
dd = —EQd;p‘,T = _EAF'L_-

Sustituyendo la ecuacion (13) en la ecuacion (12)

. pdL(1+p) + Ldp
A

Eliminando A con la ayuda de la ecuacion (11)

dR dp/p\dL
=1+ +E)=
d ( - “+de£.)£.

Ahora se toma en cuenta que la deformacion longitudinal unitaria £ = AL/L y
entonces

dR _ . _ dofp
B =K, K, =1+2u+%2L2

Se observa que K, depende aparentemente de &, pero el término (dp/p)/= es una

propiedad fisica del material del conductor y se denomina piezorresistividad, de
forma tal que

=m,E. Ecuacion (15)



En la ecuaciéon (15), E es el modulo de la elasticidad del material y 7, es el
coeficiente de piezorresistividad longitudinal, pudiendo ser positivo o negativo.

Finalmente,
dR ] _

— = Kgs, Kg =1+ 2u+m,e

K, Es el coeficiente del tensoelemento y relaciona la deformacion longitudinal

unitaria (cambio relativo de longitud) con el cambio relativo de resistencia del
conductor.

Para la medicién de la fuerza y la presion se utilizan nanohilos obtenidos por
electrohilado basados en polimeros piezoelectricos_ PVDF Para expresar la
sensibilidad del cristal en términos de desplazamiento, es necesario conocer el
modulo de elasticidad del material. Para el cuarzo el valor del médulo de

elasticidad es 8.6-10" MPa vy para el titanio de bario 12:10" MPa. La fuerza f1
se expresa, en términos de esfuerzo y de formaciones x como

f, =esfuerzo - area=E % -bl

Sustituyendo en la ecuacion (2) se tiene que:

Ebl
q= T'd33 "X
Finalmente,

EA EAK &
q:T'dss'X:qu'gss'x

En la expresion (4), A(m?) es el area de la seccion transversal del elemento
piezoeléctrico y x la deformacion con respecto a su espesor inicial h.

Por ejemplo, la sensibilidad carga-desplazamiento de un elemento de titanio de
bario de 1cm?® de secciéon y 2mm de espesor es de 0.9 C/m. para deformar el
elemento un micron, hace falta una fuerza de 6000N.

El elemento piezoeléctrico se puede interpretar como un generador de cargas
entre sus placas, segun la deformacion del elemento, es decir, segun se acerquen
o alejen dichas placas. Esta relacion esta dad por

EA

; [C/m]



También hay una resistencia entre las placas, que es la resistencia de fuga del
capacitor formado por las placas y el elemento piezoeléctrico. Su valor depende
de la resistividad del material y la separacién del area de las placas (electrodos).
Para los materiales y las dimensiones la resistencia de fuga Ra tiene valores del
orden de las decenas de gigaohm.

Los dispositivos de un solo electrén estan basados en los efectos producidos
cuando se inyectan y extraen electrones solitarios de una estructura de tamafo
nano quantum, como un nanocluster (arreglo de puntos cuanticos con propiedades
similares) o un punto quéntico, ambos denominados genéricamente isla. Por
consiguiente, la estructura rudimentaria de un dispositivo de un solo electron se
representa por un inyector de carga (drenaje), una isla de nano-tamafo, y una
carga en el colector (la fuente); el voltaje aplicado en la compuerta gate controla el
namero de cargas en la isla. El inyector de carga y el colector son a menudo
uniones de tanel metélicos que consisten en estructuras de punto de contacto. El
efecto fisico principal relacionado al traslado de un Unico electron, desde el
inyector a la isla es el bloqueo Coulumb, que consiste en la creacion de un hueco
en el espectro de energia de la isla que se localiza simétricamente alrededor de la
energia de Fermi.

El hueco, se produce por la reestructuracion de cargas dentro de la isla, y se
vuelve significante cuando el cambio de potencial asociado es mayor que la
energia térmica En. Como resultado, el electron que viaja por un tinel se detiene
hasta que la energia de carga sea compensada. La conducta del dispositivo de un
solo electron que es una isla metalica débilmente acoplada a dos electrodos
metalicos, puede entenderse del circuito equivalente dibujado en la siguiente
figura.

Figura 5. El modelo del circuito equivalente a una isla metalica débilmente acoplado a dos
electrodos metalicos en el cual es aplicado un voltaje.

<V> Island

Tunncling
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En la figura anterior, la isla es un nanocluster (grupo de puntos quénticos con
propiedades similares) metalico débilmente acoplado (mediante una pelicula
aislante delgada) a dos electrodos metalicos. ElI conjunto compuesto de una
pelicula aislante delgada y de un electrodo metalico es una unién tunel, la que
inyecta y extrae cargas de la isla. Esta unién tinel puede ser modelada como una



configuracion paralela formada por una resistencia tunel Rty una capacitancia C.
la caida de voltaje en las dos uniones tunel se denota por Vp y Vs y las
capacitancias respectivas de los circuitos equivalente son por Cp y Cs , los
subindices hacen referencia al drenaje y a la fuente, respectivamente. El régimen
de transporte del electron se llama bloqueo. El régimen bloqueo de Coulomb para
el conjunto fuente-isla-drenaje es ejemplificado en la siguiente figura. Cuando un
voltaje es aplicado, el voltaje umbral, la energia del vacio Coulumb es €?/Cio
cercano al nivel de la energia de Fermi lo que suprime el tinel entre los contactos.
El voltaje umbral, permite que exista un tinel entre la fuente y el drenaje a través
de la isla, de esta forma se evita el bloqueo de Coulumb, como se muestra en la
parte b de la siguiente figura. Si Cit es bastante grande el efecto bloqueo de
Coulumb se atenua fuertemente, y por ultimo desaparece, y se necesita un voltaje
umbral muy pequefio.

Figura 6. Regimen de bloqueo de coulmb
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Si V >e/2C (V= voltaje umbral para vencer bloqueo de Coulum/ b, e= energia del
electron, C= capacitancia total de la isla) y un electrén se encuentra en la isla
para, por lo cual n=1 (niUmero de orbitales), y la energia Fermi aumenta por e2/Ciot
un nuevo hueco se forma alrededor del nivel Fermi, se cierra el tinel de un
electron extra que ingrese o salga desde la isla al drenaje es ahora prohibido a
menos que se aplique un voltaje umbral aumente a V >3e/2C . Entre estos dos
valores umbral ningun electron fluye a través de la estructura hasta el electron
mediante el tunel isla-disipador, hasta que la isla regrese al estado n=0 y el nivel
Fermi en la isla disminuye y otro electrén pueda ingresar a la estructura; este ciclo
es repetido varias veces.

Si la resistencia tunel en la unién de la fuente es mucho mayor que en la union del
drenaje (si Rt= Rst>> Rpy), pero las capacitancias correspondientes son iguales,
la corriente a través del conjunto fuente-isla-drenaje es controlada por el voltaje Vp
= V/2 + ne /Cwtque decae a lo largo de la union del disipador. El voltaje a través
del drenaje disminuye en pasos de e/ Cit, cada vez que el voltaje umbral del
drenaje aumenta al incrementar los valores n. Entonces, los saltos en la corriente
estan dados por
Al =e/C,,,R,



AI= salto de corriente; e= energia del electrén ¢, .= capacitancia total de la isla

tot

R,= resistencia total de la isla

La caracteristica I-V del conjunto fuente-isla-drenaje toma la forma especifica de
escalera representada en la siguiente figura, la cual refleja el efecto de cara en la
isla. Esta sorprendente forma i-V que es una conducta macroscopica de
fendmenos quantum sélo ocurre cuando la energia de carga Coulumb prevalece
por sobre la energia térmica y cuando las fluctuaciones en el ndmero de
electrones en la isla son lo bastante pequefias para permitir la localizacién de una
carga en la isla. Esta dltima condicién se cumple cuando

R, = % = 25.8 kO

e

Rt= resistencia total de la isla
H= constante de Planck
E= energia del electron

2.3.2. Modelacion y simulacion de sistemas nanotecnolégicos dotados de
nanoinstrumentacion (nanosensores) asociados a la instrumentacion biomédica.

La modelacion y simulacion de sistemas nanotecnoldgicos se desarrolla de
acuerdo a la metodologia basada en sistemas (nanosensor-control-nanoactuador)
para el control de bioequipos, nanobiosensores para el diagnéstico de
enfermedades infecciosas nano sensores para la medicion de los niveles de
calcio en los huesos, piel artificial sensible nanobiosensores para el cuerpo
humano, nanobioparticulas Tratamiento del Cancer, nanomarcapasos donde a
partir de las sefiales dell sisitema se procesan en forma de cluster difusos con
técnicas de inteligencia artificial.

La informacion de cada subsistema entrada — salida mapeada genéticamente, es
decir convertida a cromosomas, constituye las unidades operativas que
representan las partes de la operacién del controlador y por ende las partes del
genoma, lo que permitira estudiar y optimizar la repercusion de cada variable en el
desempenio del sistema.

El perfil del genoma se puede ver como puntos multidimensionales en el espacio,
con la dimensionalidad dada por el nimero mediciones. Los puntos en el espacio
se agrupan a través de clusteres representados por las funciones anteriormente
definidas y se pueden visualizar a través de la proyeccion sobre los planos con el



objeto de disminuir su dimensionalidad. Estos grupos definen un hiperplano que es
el que identifica el algoritmo genético para realizar la evolucién del genoma.

Lo anterior significa que el genoma del controlador estd compuesto por unidades
operativas, expresadas en codigo genético con una estructura de antecedentes —
consecuentes, definida a través de la generacion de las reglas por su forma “si...
entonces”.

El codigo genético utiliza la estructura de cromosomas y éste se disefia a través
de las siguientes etapas: Division del cromosoma en antecedentes vy
consecuentes. La aplicacion de esta estructura del cromosoma se realiza teniendo
en cuenta la base de reglas linguisticas del sistema difuso.

Figura 7. Delgado Alberto Rule Based System with DNA Chip
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Antecedentes Consecuentes

Fuente: Delgado Alberto Rule Based System with DNA Chip

Codificacion del cromosoma basada en numeros enteros en donde cada digito de
los parametros representa un alelo, el conjunto de los alelos para cada parametro
corresponde a un gen del cromosoma, el conjunto de genes de la variable de
entrada corresponde a los antecedentes y el conjunto de genes de la variable de
salida corresponde a los consecuentes. La integracion de los dos forma un
cromosoma.

Consiste en la replicacion del genoma para que sea funcionalmente compatible en
cuanto a amplitud, frecuencia, capacidad de respuesta, tiempo de establecimiento
y otras caracteristicas dinamicas propias del objeto de control. Las caracteristicas
estaticas aparecen representadas en el clon a través de los parametros
estructurales, dimensionales, de interconexion de las partes mecanicas,
electronicas, neumaticas, etc. (Mufioz, 2004).

En la presente investigacion se proponen los Algoritmos Genéticos (AGs), para la
aplicacion e interpretacion del mapeo genético, que contiene los cédigos de la
estructura funcional de la operacion. Cada unidad operativa esta formada por
elementos unitarios que representan una parte de la operacion del dispositivo lo



gue permitird estudiar y optimizar la repercusion de cada variable en el
desempeiio del sistema. El algoritmo genético se encargard de encontrar los
parametros de las funciones de membresia, a partir de la optimizacion de las
reglas del sistema difuso generado en el paso anterior.

La réplica funcional del controlador (clon) la constituye el grupo de unidades
operativas funcionales expresadas en conjuntos difusos con parametros 6ptimos,
encontrados a partir de la evolucion a través de algoritmos genéticos.

2.3.3. Conceptualizacién de la metodologia de clonacién artificial en ingenieria.

La clonacién artificial nace en la ingenieria como una alternativa para el desarrollo
de medios y sistemas de control avanzado, que permitan responder a las
exigencias de la industria, a través de réplicas funcionales de sensores,
controladores y actuadores basados en técnicas de inteligencia artificial
soportados en sistemas avanzados de clonacion artificial y software evolutivo.
Esta metodologia se presenta en la figura 8.

Figura 8. Diagrama de la metodologia aplicada
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artificial basados en algoritmos gen éticos para determinar el desempefio a partir de los
pardmetros de comportamiento Libro - Tomo — Partida 13-40-467 Fecha Registro 03-Feb-2014
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La metodologia de clonacion artificial en ingenieria parte de un sistema basado en
conocimiento. Se fundamenta en la teoria de los sistemas expertos; puede partir
de informacioén cualitativa, pero igual la base de conocimiento puede estar
generada por informacion de sensores sobre variables fisicas del proceso en cuyo
caso las reglas son el resultado de la interaccion de los datos de entrada — salida.

Para esta metodologia se proponen los siguientes pasos:

Creacion de los clusters.

Creacion de los cromosomas.

Blusqueda de consecuentes.

Identificar los operadores correctos.

Crear algoritmo genético que busque la secuencia.
Evaluar los individuos.

Seleccionar los mejores (evaluados segun error).
Reproducir y generar nueva poblacion.

Repetir ciclo optimizando el error.

Identificacion de valores de salida.
Desfuzzificacion.

2.3.3.1. Creacion de los cluster a través de unidades de extraccion de
caracteristicas

Estas neuronas representan los elementos de computacion de la segunda capa de
la red. Cada neurona de esta segunda capa realiza una transformacion lineal
sobre la configuracion de sus entradas, generando la salida siguiente: ecuacion

Yn :ngm ’ Xm

Vv Campo receptivo m asociado a Nn

Los pesos w representan los valores relativos asociados por cada neurona a la
variable Xm. Finalmente, obtenido el nivel de excitacion yn, se utiliza una funcion
de activacién que puede ser identificada como una distribucion difusa que asocia
un grado de compatibilidad a cada valor de excitacion.

El objetivo de estas unidades es describir el medio en términos de un conjunto de
propiedades {Pi, P2, ..., Pn}, (Figura 57) necesitdndose tantas unidades como
propiedades queramos utilizar para describir el medio.



Figura 9. Unidades de extraccion de caracteristicas que generan funciones de pertenencia y las
correspondientes caracterizaciones del espacio de entrada

S| 0 0 00 Hn

o 0
¥2
Q m

., L, /#
TN

Fuente: (Jang y Sun, 1993)

5
t

Puede notarse, que bajo ciertas restricciones, el comportamiento de estas
estructuras neuronales es funcionalmente equivalente al de algunos SLD (Jang y
Sun, 1993), por lo que pueden utilizarse metodologias de identificacion estructural
y de parametros propios de este tipo de sistemas. Con ello, podria configurarse la
estructura neuronal inicial, asumiéndose, en este caso, una cantidad importante de
conocimiento a priori.

2.3.3.2. Creacion de cromosomas

La codificacion seleccionada para los cromosomas esta basada en los grados de
pertenencia de las funciones de membresia en donde cada digito de los
parametros representa un alelo, los parametros estan representados por cuatro
digitos, el conjunto de los alelos para cada parametro corresponde a un gen del
cromosoma, el conjunto de genes de la variable de entrada corresponde a los
antecedentes y el conjunto de genes de la variable de salida corresponde a los
consecuentes y la integracion de los dos, forman un cromosoma. La integracion de
los genes genera el cromosoma. Con base en la estructura antecedentes —
consecuentes; un ejemplo de cromosoma es el que se muestra en la figura 10



Figura 10. Procedimiento de jerarquia del AGs
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2.3.4. Evoluciéon del Genoma

Consiste en la replicacion del genoma para que sea funcionalmente compatible en
cuanto a amplitud, frecuencia, capacidad de respuesta, tiempo de establecimiento
y otras caracteristicas dinamicas propias del objeto de control. Las caracteristicas
estaticas aparecen representadas en el clon a través de los parametros
estructurales, dimensionales, de interconexion de las partes mecanicas,
electronicas, neumaticas, etc. (Mufioz y Pardo 2004).

En la presente investigacion se proponen los Algoritmos Genéticos (AGs), para la
aplicacion e interpretacion del mapeo genético, que contiene los codigos de la
estructura funcional de la operacion. Cada unidad operativa esta formada por
elementos unitarios que representan una parte de la operacion del dispositivo lo
gue permitira estudiar y optimizar la repercusion de cada variable en el
desempenio del sistema.

2.3.5. Metodologia basada Células madres

El dispositivo clonado, ya no precisa de una etapa de aprendizaje, esta ya ha sido
realizada en el procedimiento del AG (en la etapa de busqueda de la correcta
secuencia), por lo que se implementa directamente, reemplazando al dispositivo
“‘padre”, el cual se puede utilizar como elemento de referencia en una etapa
primaria de implantacion un resumen de la operacién del sistema clonado, en esta
ilustracion se aprecia, como las entradas son convertidas, gracias al “Fuzzy c-
mean” en clusters difusos y estos a su vez son reflejados en conjuntos difusos.



Luego de poseer esta informaciéon en forma de “cromosoma”, se aplica la
secuencia de operadores genéticos, la cual convierte la informacion de entrada en
‘cromosomas” de salida con la misma estructura de datos (antecedentes vy
consecuentes).

El conjunto de datos entregado por el proceso de clonacion, es procesado por el
sistema, una de las etapas importantes de este proceso es la defusificacion de
una parte del “cromosoma”, de tal forma que podamos tener el valor de la variable
clonada en rangos del universo de discurso y no en términos de pertenencia a
conjuntos borrosos. Figura 11

Figura 11. Procedimientos de Clonacion
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pavimentos y via certificado de registro de soporte l6gico — software técnicas de inteligencia
artificial basados en algoritmos gen éticos para determinar el desempefio a partir de los
parametros de comportamiento Libro - Tomo — Partida 13-40-467 Fecha Registro 03-Feb-2014

El conjunto de datos entregado por el proceso de clonacién, es procesado por el
sistema, una de las etapas importantes de este proceso es la defuzzificacion de
una parte del “cromosoma”, de tal forma que podamos tener el valor de la variable
clonada en rangos del universo de discurso y no en términos de pertenencia a
conjuntos borrosos.

El modelo matricial de disefio de los circuitos a nanoescala incluye las matrices Aij
correspondientes a los datos de verificacion del modelo donde las filas refieren las
sefales de salida y las columnas las sefiales de entrada.
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Se conoce para que un sistema dinamico es estable si su energia total decrece
mondtonamente hasta alcanzar un estado de equilibrio. Este concepto se ex-
trapola a los sistemas borrosos y surge entonces la necesidad de determinar la
forma de medir la energia de un sistema borroso. Los autores introducen la expre-
sion de la energia E de un conjunto borroso X como

E(X) = £ 3 w(x) (1, (%))

Xj: valor que define el punto del universo de X donde estamos,
w: funcion que define la influencia sobre E de la posicion de x;,

f: funcién que define la influencia de parametros de la funcion de perte-
nencia tales como valor maximo, forma, superficie, dispersion, etc. y

n: Numero de puntos (cardinales) de que consta el universo de X (se supo-
ne discreto).



Figura 12. Referentes de modelos basados en clusters difusos y la la energia de un sistema
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De modo analogo, ara una relacion borrosa P, tal que describa a un producto
Cartesiano de X x Y se define

EP) = —— 37> wix,y) ¢ f(1(x.y))
nmiz =
donde
w: funcion que da cuenta de la influencia de la posicién del producto
cartesiano,
f: funcion que da cuenta de la influencia de la funcién de pertenencia,

ny m: cardinales de los universos discretos X e Y.

Es bueno recordar que los estados, en un sistema fisico estable, tienden a una po-
sicion en el espacio de estados, donde la energia sea minima. Si la energia
almacenada en el sistema es monétonamente decreciente con el tiempo, tras al-
gun periodo, éste alcanzara un minimo y el sistema es localmente estable. Tal
punto de minimo se conoce también como estable y se le identifica como de equi-
librio. Por su parte si es el promedio de la energia el que decrece (no monotona-
mente), el sistema puede tener mas estados de equilibrio.

Los conceptos de la energia de un sistema borroso son mas generales que los de
la energia en un estricto sentido fisico, pues tienen en cuenta, como se vio, ciertas
propiedades de las relaciones borrosas.



Se dice que un sistema borroso es inestable si la energia de la relacién borrosa
crece con el tiempo hasta un valor "infinito". Se dice que es oscilatorio si la energia
de la relacion borrosa fluctia con el tiempo periédicamente.

En base del modelo y las definiciones precedentes tendriamos que la energia de
un sistema borroso seria:

E(Xk+1) = E(Xk°P)
pero

X, =X,=P

X, =X, eP=X, P

Donde Xg: condicion inicial borrosa y
Pi = PoPo ... oP, i veces.

La razon de cambio de la energia podria definirse entonces como

AE — E(XI) — -E(Xifl) ’ | - 112’31. .
Ai
donde Ai=1 es el intervalo de tiempo discreto. Entonces
AE =E(Xy,oP') - E(Xy,oP™) ; i=1,2,3,--

Dado que, basados en las discusiones precedentes, E(Xg)= const., puede con-

cluirse que la razén de cambio de la energia del sistema borroso no depende de
las condiciones iniciales.



A continuacion algunos ejemplos de aplicacion en nanoinstrumentacion biomedica.

Modelamiento fuzzy
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Tabla 3. DNA CODE nano sensor

MEMBERSHIP({p)
0,50 0,75 1

VARIABLES | FUZZY SET

muy bajo 1= [0;20] ﬁ} [0;14] E}-— [5]

bajo [ 11:27) &3. (7:25] | [ [28)
medio bajo B. [70;82] &-{?3;30,5] B. (771
medio alto E} [79;91] E. [81;90] B. [85]

alto B'[120:136] E.}’[123:132] E:. [128]
muy alto E)[129;143] b_’l:% 1;141] E;' [137]

nano sensar
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Tabla 4. DNA CODE nano actuador
MEMBERSHIP(p)
0,50 0,75 1

muy bajo E)-[D;u,m] [E:'"[D:D,DB] E:* [0]

VARIABLES | FUZZY SET

bajo Ev;.-jr:r,n:rz;r:r,u] [,:.r:r,n5;r:r,1] [,;. [0,08]

medio bajo [j [0,4:0,5] [?D,-:IE;D,-:IH] [j [0,45]
medio alto B'J,AIE:D,S? B'D,AIE:D,SE E’ [0,52]

alto E:TD,E?;D,EEL] E:'D,EE;D,E!S E:' [0,93]
muy alto E:'ID,EM;L&I] E:'_D,EE:I,E] E} [0,97]

nano actuador

2.3.2. El electrospinning

El término electrospinning es reciente y deriva de spinning electroestatico. Se hizo
uso de él por primera vez en 1994, pero la idea cientifica es original de los afios
30. La patente por el electrospinning se registré en el 1934 por Formhals. Se
describia un dispositivo experimental para la produccion de filamentos de polimero
empleando un campo electrostatico.

A lo largo de los ultimos 20 afios, pero mas significativamente los ultimos afios se
han dedicado mas esfuerzos al electrospinning. Esta tendencia podria atribuirse al
interés actual en las microfibras y nanofibras que se pueden obtener por este
proceso.

Se han conseguido producir fibras finas para electrospinning a partir de mas de
cincuenta polimeros, entre disoluciones y polimeros fundidos. Esta cifra muestra el
potencial que este proceso esta generando. Aun asi, la comprension de los
fundamentos del proceso es aun muy prematura y la literatura relativa a la fisica
del proceso de electrospinning es limitada.

2.3.2.1. Descripcion de la técnica de electrospinning

Un campo electrostatico lo suficientemente fuerte, es aplicado entre dos polos
opuestos, conformados por una aguja o sistema de inyeccion y una placa metélica
o colector, (el cual esta a potencial 0), donde se depositan las fibras nanométricas
formando un tejido con textura, color, y densidad caracteristicas.

La disolucién del polimero previamente preparada, se carga en una jeringa de
inyecciones que, mediante un tubo de plastico inerte, se conecta a una aguja. Una



bomba de infusién o perfusion unida al émbolo de la jeringuilla genera una presion
y un flujo constante que a través del tubo se trasmite a la disolucion del polimero
en la aguja. Por el efecto de la polarizacion y la carga originadas por el campo
eléctrico, la solucion es arrojada en forma de jet hacia una superficie conductora
conectado con tierra (por lo general una pantalla metalica) a una distancia entre
los 5 y 30cm del cono o aguja. Durante la creacion del jet, el solvente
gradualmente se evapora, y el producto obtenido se deposita en forma de manta
de fibra no-tejida compuesta de nano fibras con diametros entre 50 nmy 10 pm.
En el flujo electro-hidrodinamico del jet, las cargas son inducidas en el fluido a
través de la distancia de separacién de los electrodos (punta de aguja y colector
metalico), rompiéndose la tension superficial a través del campo eléctrico y
descomponiéndose en una tangencial (t) y una normal (n), formando el cono de
Taylor.

A medida que el jet adquiere una aceleracion significativa, su diametro disminuye
en magnitud; finalmente el jet se solidifica convirtiéndose en una fibra de medidas
nanometricas y presentandose una corriente del orden de micro Amperios sobre el
jet.

La corriente sobre el jet proporciona la informacion sobre la densidad de la
superficie de carga, que es un parametro importante en el momento de determinar
la estabilidad del jet.

La gota liguida esta sujeta el extremo de la aguja por su tension superficial hasta
gue la repulsion mutua de las cargas en la superficie de la gota es mas fuerte y
provoca una fuerza en sentido contrario a la contraccion de la gota. La superficie
de la gota sufre progresivamente el efecto de esta fuerza hasta que comienza a
alargarse y a formar un cono inverso, llamado cono de Taylor. El proceso de
elongacion llega a un limite en el que la concentracion de la carga es tan elevada
gue sobrepasa a la tension superficial y da lugar a un haz en la punta del cono. El
haz recorre varias trayectorias inestables durante las cuales se alarga, reduce su
diametro y pierde todo el disolvente (o se solidifica).

2.3.2.1. Parametros del proceso de electrospinning

Una de las principales variables cuantificables del proceso electrospinning es el
diametro de las fibras. Esta variable depende en su mayor parte del tamafio del
haz y de la concentracién de polimero que éste contenga. Segun los fundamentos
fisicos publicados sobre el electrospinning, no hay un consenso total del proceso
gue el haz sufre en el recorrido entre la punta y el colector. Puede ser o no, que el
haz se divida en mas haces y que estos resulten en diferentes diametros de fibras.
En el caso de que no haya esta particion, la viscosidad se convierte en una de las
variables mas determinantes para el diametro de las fibras.



Cuando los polimeros se disuelven, la viscosidad de la disolucion es proporcional
a la concentracion de polimero. Por tanto, cuanta mas alta sea la concentracion,
mayor sera el diametro de las fibras resultantes. El voltaje también es un
parametro respecto al cual el didmetro de las fibras es directamente proporcional,
debido a que generalmente hay mas disolucién en el haz.

Las fibras producidas por electrospinning, a menudo, presentan defectos como
son los poros y las aglomeraciones. La literatura indica que la concentracion de
polimero afecta la formacion de aglomeraciones de tal manera que cuanto mas
concentrada en polimero sea la disolucion para electrospinning, menos
aglomeraciones presentaran las fibras. Algunas investigaciones han desarrollado
ideas de los parametros de los cuales depende la formacién de aglomeraciones.

Algunos investigadores atribuyen el hecho de que no se formen aglomeraciones a
la baja tension superficial. Otros relacionan la baja concentracién superficial en la
concentracion de polimero. Cabe destacar que la tensidn superficial varia en
funcion del disolvente y por este motivo el electrospinning no siempre es optimo a
tensiones superficiales bajas.

Disefo de los circuitos a nanoescala

Como la industria de semiconductores contempla el final de la Ley de Moore, ha
habido un interés considerable en materiales y dispositivos nuevos. Tecnologias
tales como interruptores moleculares y matrices de nanocables de carbono
ofrecen una ruta de acceso para la ampliacion mas alla de los limites de las
CMOS convencionales. La mayoria de estas tecnologias estan en las fases de
exploracion, todavia a afios o décadas desde el momento en que van a ser
actualizadas. De acuerdo con ello, el desarrollo de herramientas y técnicas de
software para la sintesis de la lI6gica sigue siendo especulativa.

Sin embargo, para algunos tipos de las nuevas tecnologias, podemos identificar
los rasgos generales que probablemente incidira sobre la sintesis. Por ejemplo, las
matrices de nanocables son disefiadas en manojos firmemente campales. Por
consiguiente, muestran lo siguiente:

1. Un alto grado de paralelismo

2. Control minimo durante el montaje

3. Aleatoriedad inherente a los esquemas de interconexion
4. Las altas tasas de defectos

Las estrategias existentes para la sintesis de la l6gica de matrices de nanocables
se basan de esquemas de encaminamiento similares a los utilizados para arreglos



de compuertas programables en el campo. Estos se basan en la evaluacion y
programacién interconectadas del circuito después de la fabricacion.

Se describe un método general para la sintesis de la l6gica que explota tanto el
paralelismo y los efectos aleatorios del auto-ensamblaje, obviando la necesidad de
dicha configuracion posterior a la fabricacion. Este enfoque se basa en el célculo
con flujos de bits paralelos. Los circuitos se sintetizan a través de la
descomposicion funcional, con estructuras de datos simbdlicos llamados
diagramas multiplicativos de momento binario. La sintesis produce disefios con
componentes paralelos aleatoriamente - y las operaciones AND y multiplexacién -
gue operan en los flujos de bits. Estos componentes son faciimente
implementados en matrices de nanocables travesafos. Se presentan los
resultados de la sintesis de los puntos de referencia de los circuitos que ilustran
los métodos. Los resultados muestran que la técnica es eficaz en disefios con
matrices de nanohilos de aplicacion, con un equilibrio medido entre el grado de
redundancia y la precision de la computacion.

Modelo del circuito

La discusion de la sintesis se enmarca en términos de un modelo conceptual para
las matrices de nanocables. Las conexiones entre los alambres horizontales y los
verticales son al azar. Sin embargo, se supone que estas conexiones son casi de
uno a uno, es decir, casi todos los hilos horizontales se conecta a exactamente a
un hilo vertical, y viceversa. Este es un atributo especifico de tipos de matrices de
nanocables, controladas durante el autoensamblaje.

Figura 13. . Nanohilos cruzados con conexiones randémicas.
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N Wires

FuenteWeikang Q, Jhon Backes, Marc Riedel. 2011



Flujos de bits paralelos

El método de sintesis implementa computacion digital en forma de flujos de bits
paralelos. Se refiere a un conjunto de nanocables paralelos como un paquete. El
ancho del paquete es equivalente a la cantidad de nanocables. Su peso actual es
el numero de unos (1) l6gicos en sus cables. La sefial que lleva es un valor real
entre cero y uno correspondiente al peso fraccional: para un haz de alambres de N
cables, si k de los cables es 1, entonces la sefial es k/N. Entonces P(X= 1) denota
la probabilidad de que cualquier cable dado en paquete X lleva un 1.

Dispositivos aleatorios

Se implementa la computacion con dos construcciones basicas de nanocables:
AND's aleatorias y Agrupacion de plexores. Se describen estos s6lo en términos
conceptuales.

Figura 14. Un dispositivo AND aleatorio para paquetes con un ancho de 3

Shufﬂed AND
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Fuente Weikang Q, Jhon Backes, Marc Riedel. 2011

Mezcla de AND aleatorio

Una mezcla AND tiene dos haces de cables N como entradas y un haz de cable N
como la salida. Cada alambre en el haz de salida es en realidad la salida de una
compuerta AND, que tiene una entrada desde el primer haz de entrada y el otro de
la segunda. La eleccién de qué entradas se introducen en la compuerta AND es
aleatoria. La Imagen 4-8 muestra una mezcla de AND con N = 3.

Se supone que la sefial transportada por el primer haz de entrada A es a, que
llevado por el segundo haz de entrada B es b, y que llevado por el haz de salida C



es c. A condicion de que los bits en el primer y segundo haz de entrada son
independientes, para un gran N se puede suponer que

e=P(C=1) 1)
c=P(A=1and BE=1) (2)
c=PA=1).P(B =1) (3)
c=a.b. 4)

Se ve que la mezcla AND en efecto realiza la multiplicacion de las sefiales
transportadas por los dos haces de entrada.

Agrupacion de plexores

Una agrupacion de plexores tiene dos haces de cables N como sus entradas y un
haz de cables N como su salida. Estd marcado con una razén de seleccion fija, 0
< s < 1. El haz de salida se compone de una seleccion aleatoria de bits de sN
desde el primer haz de entrada y los bits (1-s)N de la segunda. La eleccion no se
ordena: mas bien, se produce una redistribucion aleatoria. La figura 4-9. muestra
una agrupacion de plexores con N=4 y s=3/4. El haz de salida tiene 3 cables
desde el haz de entrada A y un cable desde el haz de entrada B.

Se supone que la sefal llevada desde la primer entrada del haz A es q, la
realizada por la segunda entrada del haz B es b y que llevado por el haz de salida
C es c. Paraunlargo N, se puede asumir que

c=P(C=1) (5)
c=sP(A=1)+(1-s5P(B=1) (6)
c=sa+(1—s)b. (1)

Figura 15. Agrupacion de plexores con N=4 y s=3/4
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Fuente Weikang Q, Jhon Backes, Marc Riedel. 2011



Se observa que la agrupacion de plexores en efecto realiza una adicion escalada
dentro de las sefales transmitidas por los dos haces de entrada.

Disefio de circuitos

El método de sintesis produce un disefio de circuito que opera sobre los valores
fraccionarios ponderados realizados por los haces de cables. El enfoque es
analogo a la formulacién de una representacién polinébmica de valor real de un
circuito, con la multiplicacién aritmética y la adicion. (En efecto se realiza la
sintesis con datos estructurados llamados diagramas de momento binario.)

Por ejemplo, considere un circuito con una tabla de la verdad booleana que
muestra en la parte superior derecha de la 4-10. Su salida y se puede representar
como

vy=a+b—2ab

La evaluacion de este polinomio para todos los valores booleanos de ay b da la
correcta salida Y booleana. Se utiliza una mezcla de AND para la multiplicacion y
una agrupacion de plexores para la adicion.

Para un circuito con m entradas y n salidas, se tienen paquetes de haces de
entrada M y N haces de salida (cada paquete que consiste en N cables paralelos).
Para el calculo, todos los cables en cada paquete de entrada se establecen en el
valor de entrada booleana correspondiente (por lo que todos los cables de cada
haz se establecen en 0 o 1). Con agrupacion de plexores, los cables son
seleccionados al azar a partir de los paquetes separados. Como resultado, los
haces internos llevan flujos de bits aleatorios con coeficientes fraccionarios.

Se asume que la salida del circuito es directamente usado en la forma fraccional
ponderada. Por ejemplo, en aplicaciones de sensores, un voltaje analogo podria
ser utilizado para transformar un haz de salida de bits en un valor booleano. Se
supone una cuantificacion directa: una sefial de salida mayor que o igual a 0,5
corresponde a 1 l6gico; menos que esto corresponde a 0.



Figura 16. Un ejemplo de la formulacion de un disefio de circuito.
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Figura 17. Un circuito simple.

X
X2

AND1
3 D AND3 SN v
Xy y A . p
OR1 . OR2
AND2

Fuente Weikang Q, Jhon Backes, Marc Riedel. 2011

La figura 17 ilustra la formulacion. Se usan los haces con un ancho de N=4. La
tabla de la verdad muestra en la parte inferior derecha el peso fraccional en los
haces de salida Y. Para las entrada A=1 y B=0, se tiene que Y=3/4, el cual
corresponde a un 1 l6gico. Para A=1y B=1, se tiene Y=1/4, el cual corresponde a
un 0 légico. Entonces, el disefio del circuito implementa la misma funcidén booleana
como se muestra en la parte superior derecha de la tabla de la verdad.

Dualidad onda particula



De acuerdo con la teoria clasica de la luz, ésta es una radiacion electromagnética
gue se propaga por el espacio de forma ondulatoria, por lo que se pueden estudiar
los fendbmenos que competen a la fisica éptica, como la dispersion, difraccion,
interferencia, etc. Sin embargo, existen dos fendmenos que necesitaban
incorporar nuevos conceptos para poder darles una explicacién: la radiacién de
cuerpo negro, estudiado por Max Planck y el efecto fotoeléctrico por A. Einstein.
Ambos cientificos mostraron que estos fenédmenos se podian explicar facilmente si
se supone que la energia de la luz se halla concentrada en paquetes discretos de
energia que fueron llamados cuantos.

La energia que esta contenida en un cuanto esta definida por la férmula:
E =hv (12)

Donde v es la frecuencia y h es la constante de Planck, cuyo valor numérico es:

h = 6.626075x 10"}, 5

Los cuantos poseen una cantidad de movimiento P (el cual es definido en mecanica clasica como el producto
de la masa por la velocidad).

P =hk (13)
Pero

h
"=

y k es el nimero de onda:

2w 2m
k = —_—= ‘1 = —
1Tk
Entonces
_E
P= 1 (14)

Que define el momento de un cuanto.

Estados cuanticos

De acuerdo a la teoria de Planck, el establecié que las moléculas solo pueden
tener valores discretos de energia Endados por la ecuacion:



En = nhv (15)

Donde n es un entero positivo denominado numero cuantico. Debido a que la
energia de la molécula solo puede tener valores discretos se dice que la energia
esta cuantizada. Cada valor de energia es un estado cuantico diferente.

Ademas se introdujo el concepto en el que explica que las moléculas emiten o
absorben fotones pasando de un estado cuantico a otro, como se muestra en la
siguiente figura.

Figura 18. Estados cuéanticos
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Fuente Ballardo, I. 2010

Comunicacién y computacién cuantica

Comunicaciones cuanticas

Desde el surgimiento de las comunicaciones analégicas y la posterior
incorporacion de las comunicaciones digitales a éstas, el principal objetivo es que
deben disponer de esquemas que ofrezcan transmisiones seguras Yy eficientes. En
la busqueda de estos objetivos se ha tenido que recurrir a ciencias como la
informatica, las telecomunicaciones, la mecanica cuantica, etcétera, con el fin de
integrar nuevas ramas para el surgimiento de las comunicaciones cuanticas.

El esquema basico de las comunicaciones cuanticas se basa en el
entrelazamiento entre un par de particulas. Al principio dicho entrelazamiento solo
era visto como una propiedad muy fina de la mecénica cuantica, pero
recientemente la informacion cuéntica ha demostrado la tremenda importancia de
esta propiedad para la formulacion de nuevos métodos de transmision vy
algoritmos de informacion.



Esfera de Bloch

La esfera de bloch (figura 19) constituye una manera de visualizar y representar
geométricamente el estado de un qubit simple. De acuerdo con esta perspectiva,
el vector 10> corresponde al polo norte de dicha esfera mientras que el vector 11>
se ubica en el polo sur, es decir, como si se tuviera un 0 o un 1 légico.

Si se elige un fotdn, los vectores [0> 6 |1> pueden representar una de dos posibles
polarizaciones. También se puede elegir el electron de un atomo para representar
uno de dos posibles valores de energia: su estado base (es la energia mas baja
posible) y un estado excitado (cualquier otro valor de energia). Esto semejando un
giro en el spin del electron ya sea dirigido al polo norte o polo sur y de igual forma
se obtendria uno de los valores del qubit, |0> 6 |1>.

Figura 19. Representacion de un qubit por medio de la esfera de bloch.
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Fuente Ballardo, I. 2010

Un uso que se da a la esfera de Bloch es mediante las compuertas cuanticas. La
compuerta Hadamard es una de las compuertas que mas se utiliza. Ejemplificando
con la figura anterior, el cambio en la salida de un qubit simple corresponde en la
compuerta a la rotacion y reflexion de la esfera. La operacion Hadamard es sélo
una rotacion sobre el eje Y con un angulo de 90° y la reflexion se dara sobre el
plano X-Y.



Las compuertas ldgicas pueden implementar una excitacion del electrén con una
exposicion de luz con ciertas longitudes de onda que lo cologuen en su estado
base o estado de excitacion, con ello lograr un giro en su spin y que obtenga uno
de los dos estados [0> 6 |1>, posibles, se puede representar por medio de la
esfera de Bloch el giro que realizaria y estado que tomaria.

Qubits

Los qubits son el elemento fundamental para el tratamiento de la informacion
cuantica. Sus propiedades son independientes de como sea tratado, ya sea con el
spin de un nucleo o de la polarizacién de un foton. Los dos estados basicos de un
qubit son |0> &6 |1> ademéas el qubit se puede encontrar en un estado de
superposicién para producir diferentes estados cuanticos. Dicha superposicion de

estados se representa como:.
Wwe=x0=> +4811= (16)

Donde a y B son numeros complejos. Dicha expresion cumple con las propiedades
probabilisticas tratadas en el apartado de estados cuanticos mencionados
anteriormente.

x|0= +gl1=, indica que el qubit es un estado entrelazado o que esta en
superposicion. La ecuacion indica que esta superposicion de estados genera la
funcién de onda que permitird conocer la probabilidad de hallar una particula en el
espacio.

Un qubit puede existir en un estado continuo entre |0> 6 |1> hasta ser medidos,
una vez medidos se tiene un resultado probabilistico.

En el modelo atomico (figura 4-26), el electron puede existir en cualquier de los
dos estados llamados “tierra” o “excitado” y que corresponden a |0> O |1>
respectivamente. Lo anterior se puede hacer incidiendo luz sobre el atomo con
una energia apropiada y con una duracién apropiada de tiempo, es posible mover
un electrén del estado |0> al estado |1> y viceversa.

Figura 20. Representacién de un qubit por dos niveles electrénicos en un atomo
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Estados de Bell

Los estados de Bell juegan un papel clave dentro de la ciencia de la informacion
cuantica, pues representan los posibles estados de un entrelazamiento, es decir,
el estado cuantico de dos qubits.

La creacion de estos estados se puede dar por medio de la utilizacién de una
compuerta Hadamard y una CNOT, que en conjunto conforman el siguiente
circuito:

Qubit1 [ 4

Qubit 2 -

Para demostrar la obtencion del primer estado se introduciran los qubits |0> 0 |1>
en su entrada respectiva; al entrar el qubit |0> a la compuerta Hadamard, se
obtiene:

|o= f;ll} (17)

Wd
Y al entrar en accion el segundo |0> se obtiene:

([ ﬁ_|1.D::~ (18)

R

Ahora que ya se tiene este estado, la compuerta CNOT dara como resultado lo
siguiente:

oo == (100> +|11>) (19)

El cual ya es definido como un estado de Bell. Si se establece una tabla de
verdad, ésta sera:



Tabla 5. Estados de Bell que representan el entrelazamiento de dos qubits

Entrada Salida (Estado de Bell)

00> |Bop = = é{|[]0> +]11>)
01> oz == (101> +]10>)
110> By == (/00> - 11>)
11> By == =(]01>-]10)

2.3.3. Ecuaciones que rigen el comportamiento de los sistemas nanotecnoldgicos
basados en la teoria cuantica

Dispositivos nanotubos de carbono

A continuacion se describe los elementos basados en nanotubos de carbon
Estructura de la banda

Los CNT (nanotubos de carbon), asi como los dispositivos electronicos, opticos y
NEMS (sistemas nano electro mecanicos) basados en ellos, representan uno de
los tépicos de mayor investigacion en la nanoelectronica moderna. Tedricamente,
los procesos tecnologicos experimentales avanzados involucrados en el estudio
de las propiedades de CNT y sus aplicaciones. Los CNT tienen una serie de
sorprendentes caracteristicas eléctricas, térmicas, 6pticas y mecanicas que no se
encuentran en otros materiales o prevalecen por encima de cualquier material
existente con caracteristicas similares con poco orden de magnitud. Estas
propiedades justifican el gran interés en los dispositivos de CNT.
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Fuente: https://www.slideshare.net/EnriqueCastaos3/nanotubos-carbono

Los CNT son cilindros vacios que pueden ser considerados como hojas enrolladas
unas encima de otras formando capas concéntricas de grafene. El grafene es una
estructura en 2D de estructura tipo panal de abeja formado por atomos de
carbono. EI CNT de una sola capa de grafito se llama CNT de pared simple
(SWCNT), denomina CNT multicapas (MWCNT). Muy a menudo las propiedades
fisicas de SWCNT difieren significativamente de aquellos de MWCNT, y por tanto
debe tenerse cuidado al escoger el tipo de CNT involucrado para una cierta
aplicacion.

Figura 21. Descripcién esquematica de la estructura del CNT
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Dependiendo de cémo estén enrolladas las capas de grafeno, podemos conseguir
CNT con una conduccién metalica o semiconductora, este se puede observar en
la siguiente gréfica si el giro es entorno al eje x es un CNT semiconductor, si el
giro es entorno al eje y el CNT es metdlico. Esta posibilidad notable de enrollarse
en cualquier direccion (sea x 0 y), es Unica para cualquier material conocido. La
manera en que una hoja se pliega se describe por dos parametros: chirality o
vector C chilar (caracteristica de un cristal 0 molécula que no puede ser super
impuesta a su imagen reflejada) y el angulo chiral (teta). El vector chiral de un
CNT, el cudl uno dos sitios cristalogréaficos equivalentes esta dado por

Fuente: http://www.monografias.com/trabajos93/estado-del-arte-nanotubos-carbono/estado-del-
arte-nanotubos-carbono.html

€ =na; + ma, (20)
Y los “@” son vectores unitarios (de las paredes de las celdas) de la celosia del
grafene. Y los nimeros n y m son enteros.

El par de numeros enteros (n,m) describen completamente el caracter metalico o
semiconductor de cualquier CNT. En general, un CNT es metélico si n=m, se
transforman en semimetalicos sin n no es igual a m en la ecuacion anterior. En la
mayoria de investigaciones se encontraron (n,m) CNT metalicos los también
llamados armchair CNTs (brazos de silla), y los CNYs caracterizados por (n,0), los
cuales son semiconductores y se los denomina CNT zigzag. Hay un vinculo
directo entre el par (n,m) y las caracteristicas geométricas del CNT.

En particular el diametro CNT esta dado por:

oo J3(mE+mn+n2)]T |

d = T = T
(21)
Donde s, = 1.42, A que es la longitud del enlace del carbono, y IC] es la magnitud

del vector chiral. La formula anterior ilustra la importancia del vector chiral: su
moddulo es igual a la circunferencia del CNT. El angulo chiral se define por:



http://www.monografias.com/trabajos93/estado-del-arte-nanotubos-carbono/estado-del-arte-nanotubos-carbono.html
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(22)

Donde el valor & =30°para (n,n=m) CNT armchair y es igual a # =60* para (n,0)
CNT zigzag. Es comun sin embargo limitar el dominio de gal rango (entre 0 y 30°);
entonces como se muestra en la siguiente figura, debido a la simetria, se asigna
8 =0° para los CNT zigzag y se considera & =0* como el eje referencial o el eje
zigzag. En lugar del vector chiral y del &ngulo chiral, el par de enteros (n,m) por
ejemplo (10,10), (9,0) o (4,2), pueden ser usados alternativamente para especificar
un CN, el didmetro y angulo chiral de éstos pueden calcularse usando las dos
ecuaciones anteriores.

La amplitud de banda del semiconductor CNT esta dado por:
E = ?ZF

(23)

Donde:

E,= energia del bandgap

5= constante de Planck

d= didmetro del nanotubo

vz= velocidad de Fermi

Y toma el valor

By (V) = >

(24)

Para la velocidad de Fermi vz= 8 X 10" m/s.

Porque los SWCNT tienen diametros que van de una fraccibn de nanémetro a
varios nanometros. Los semiconductores CNT tienen una amplitud de banda
(bandgap) en el rango de 20 meV a 2 eV. En Bandgap (amplitud de banda)
disefiado se logra en el caso del CNT simplemente cambiando el diametro del
nanotubo.

Cambiando las propiedades fisicas de los CNT se puede incluir nuevas
propiedades en los dispositivos CNT. Si en el CNT cristalino se introducen
defectos en la estructura cristalina, como consecuencia se produce un cambio
significativo del bandgap, los CNT pueden ser mejorados de muchas maneas que
incluyen el dopado, absorcion de atomos individuales o moléculas (hidrogenacion,
oxigenacion), por deformaciones mecanicas radiales, y por la aplicacion de
campos eléctricos 0 magnéticos.

Independiente del método de mejoramiento se modifica profundamente la
estructura de la banda de energia del CNT. En particular, una transformacion
reversible semiconductor-aislante ocurre en algunos casos, lo que cambia
completamente las propiedades del material de CNT o de un arreglo de CNT
(MWNT), con consecuencias importantes en los dispositivos basados en CNT.




Propiedades eléctricas de los CNT

La siguiente tabla representa las propiedades fisicas de los nanotubos de carbon.
Tabla 6. Propiedades fisicas de los nanotubos de carbén

PROPIEDADES FiSICAS DE LOS NANOTUBOS DE CARBON

Parametro Valor y unidad Observacion

Unidad de longitud del A=3a,_, =2404 ... = 1.44 A es la longitud del

vector carbén

Densidad de corriente >10° A/ cm? 1000 veces menor que la
corriente en el cobre
Mediciones

Conductibilidad termal 6600W/Mk Mayor conduccién termal que
cirstalizacion

Modulo de Young 1Tpa Una resistencia de material
mucho mas fuerte que el
acero

Movilidad 10000 a 500000 cm?V*S? La simulacién indica mayores a

100000 cm?V* St

Camino libre promedio
(transporte Balistico)

300-700nm semiconductor
CNT

1000-3000 nm metalicos CNT

Mediciones a temperature
ambiente

Conductancia en el
transporte Balistico

&

dg
G = " =155uf§

! 6.5 k0
G_ ]

Es tres veces mejor que la
estructura de un
semiconductor

Parametro Luttinger g

0.22

Los electrones son
correlacionados CNTs

Momento orbital
magnético

0.7meV~1(d = 2.6mm)

1.5meV-{d = 5nm)

El momento orbital magnético
depende del didmetro del
nanotubo
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EL TRANSISTOR CNT

Casi todos los transistores CNT son del tipo FET (los transistores de efecto de
campo), con configuraciones diferentes. El desarrollo de los transistores de CNT
(CNTFET) es un é&rea reciente de investigacion, mucho esfuerzo es invertido por
muchas compafiias para las aplicaciones de los CNTFET fiables y de circuitos
integrados basados en ellos. La razén es que recientes configuraciones de
CNTFET, como MOSFET CNTFET, a una temperatura ambiente trabajan 20
veces mas rapido que el mejor transistor de 6xido metalico complementario
(CMOS). Se debe remplazar al CMOS el cual es utilizado en las modernas
computadoras, sistemas de comunicacion, o dispositivos electrénicos. Asi, debido
al mejor desempefio de transistores CNTFET, se espera que la tecnologia del
carbon, en el futuro, reemplace mundialmente la tecnologia del CMOS con base
en el silicio. Aunque el disefio y la aplicacion tecnoldgica de los CNTFET estan en
sus inicios, el progreso de estos elementos es sumamente rapido. El primero
CNTFET, tiene una base de Si dopado encima de esta, se encuentra una capa de
SiO2 delgada, sobre esta el semiconductor CNT con un diametro de unos n, (con
un bangdap de 0.6 — 0.8 eV) terminado por dos electrodos metalicos (oro) con un
espesor de 100-300 nm.

El funcionamiento de este CNTFET es anéalogo al transistor MOSFET tipo p. este
primero transistor rudimentario tipo FET basado en CNT simplemente consiste en
un semiconductor SWCNT ligado a dos electrodos metalicos depositados en una
fina capa de dioxido de silicio, todo este sustrato, se deposita en una capa de
silicio dopado, que actia como compuerta (gate). Cuando el voltaje de compuerta
(gate) es negativo, la corriente fuente-drenaje es casi constante, la saturacion
indica que la resistencia del contacto de los dos electrodos prevalece por encima
de la resistencia del CNT que depende del voltaje de compuerta (gate).
Practicamente para Vqg= 0 el CNTFET esta en el estado ON y la energia Fermi se
localiza cerca de la banda de la valencia, si la longitud de enlace de banda es
comparable a la longitud L del CNT, y si la distancia de la compuerta (gate) CNT
es mas corta que la distancia entre los dos electrodos, una barrera se levanta en
el medio del CNT para los voltajes de compuerta (gate) positivos.

Sin embargo, un par de afios mas tarde se evidencié un transporte balistico a
temperatura ambiente en los transistores de CNTFET con un desempefio
mejorado, basado en nanotubos de mejor calidad con baja resistencia en los
contactos.

El TUBFET es un dispositivo que tiene los electrodos de Pt (platino) con un
bandgap de 5.7 eV gue es mas grande que la bandgap del CNT, para que los
portadores sean inyectados en el CNT mediante un tinel. Una capa de
polarizacion forma en el electrodo-CNT una interfaz hasta que la banda de
valencia se alinee al nivel de la energia de Fermi del electrodo metélico,
produciendo barreras poco profundas para los agujeros incluso cuando ningun
voltaje de compuerta (gate) es aplicado. La altura de estas barreras que son
causadas por la diferencia en el bandgap entre los CNT y los electrodos, es



controlado por el voltaje de compuerta (gate) aplicado como sigue: para Vg <0, la
banda de valencia se divide para dos y se aplana hasta que se dpe lugar el
aumento de la conductividad como en un metal (p.e., a un valor constante de
conductancia), y para Vg >0, la banda de valencia se dobla hacia abajo y la altura
de la barrera para los agujeros aumenta, suprimiendo el transporte en el agujero
entre los dos electrodos.

Es interesante notar que el TUBFET es aun un transistor FET rudimentario tiene
un tiempo transversal de solo 0.1 ps que corresponden a 10 THz. Para un CNT
con una capacitancia de aproximadamente 1nF, el tiempo de RC resultante es
100GHz cuando R (la resistencia en la compuerta del TUBFET) es del orden de 1-
2 MQ. sin embargo, la resistencia R es aproximadamente 10 kQ para CNTFET
con contactos de Pd (paladio) muestran el transporte balistico a la temperatura
ambiente, la frecuencia de trabajo es de aproximadamente 10THz. La ganancia
del TUBFET es de aproximadamente 0.35 pero puede aumentar mas alla de 1
reduciendo la capa de diéxido de silicio.

Al contrario de los transistores anteriores que tienen un transporte difusivo (por
difusion) el transistor CNTFET con contactos de paladio muestra un transporte
balistico a temperatura ambiente. La conductancia en el estado de encendido
(ON) tiene como limite balistico 4e? /h (e es la energia del electrén y h es la
constante de Planck) a temperatura ambiente, similar a los nanotubos metalicos
ohmicos. La explicacion reside en la supresion de la barrera de Schottky en la
interfaz metal-CNT, porque el paladio tiene una funcion de trabajo alta y una
interaccion moderada con el CNT. Los portadores libremente inyectados en la
banda de valencia del semiconductor CNT estan caracterizados por una
conductancia G, la cual logra en el estado de conduccion.

Otro tipo de transistor de CNT, desplegado en la siguiente figura es el transistor de
barrera Schottky (SB-CNTFET) que consisten en un nanotubo empotrado en una
capa dieléctrica que se crea entre la compuerta (gate) y la tierra y es terminado
con dos electrodos de metal que actian como la fuente y el drenaje. Al contrario
de las configuraciones anteriores, donde la accién del transistor se produce
variando la conductancia del canal, en el SB-CNTFET, esta accion es causada por
las variaciones en la resistencia del contacto. El cambio se controla mediante un
tunel que altera el voltaje en la compuerta superior (top gate).

Field line scuced

by the top gate

Figura Representacion esquemética de un SB-CNTFET



La conductancia del SB-CNTFET con finas capas de 6xido en la compuerta gate
sugiere una conduccion bipolar en contrate con todos los transistores CNT
estudiados hasta ahora, donde la conductancia es unipolar.

Figura. Esquema representativo del MOSFET - CNT.

Un transistor muy prometedor que imita un MOSFET normal tiene la fuente
sumamente dopada y la region del emisor sin compuertas. Este MOSFET-CNT,
representado en la anterior figura, trabaja bajo el mismo principio que el SB-
CNTFET, denominado modulacion de altura de barrera a través del voltaje de
compuerta (gate). Sin embargo, el caracter bipolar de la conduccién, especifico al
Sb-CNTFET, no existe en el MOSFET-CNT debido al apto dopado de la fuente y
el emisor, y la barrera Schottky entre la fuente y el canal ya no existe. Esto, porque
en el estado encendido (ON) el MOSFET-CNT trabaja como un SB-CNTFET pero
con un voltaje cero o incluso con un voltaje negativo, la corriente en estado
encendido (ON) aumenta. En el estado apagado (OFF) en el MOSFET —CNT aun
tiene una fuga de corriente, pero es controlable el bandgap del CNT.

Ademas de los transistores FET basados en CNT, los transistores de un solo
electron a temperatura ambiente basada en CNT metalico fueron recientemente
reportados por los investigadores. Cuando el extremo de un AFM en modo de
censar se coloca debajo sobre una porcion del CNT, éste crea dos bucles, lo cual
constituye don uniones que se notan por forman dos barreras tinel. La estructura
resultante, consiste de una isla conductora (el CNT) conectada por unas barreras
tunel a los electrodos de metal, es un transistor de electron-unico. Las oscilaciones
de conductancia tipicas para el efecto de bloqueo de Coulomb fue observado en
tales estructuras.

Todas las configuraciones de los transistores descritas anteriormente, y nano
transistores son promovidos como los nuevos bloques de construccion para los
dispositivos de alta densidad tales como memorias o procesadores. La integracion
a teraescala implica un ultra densidad de transistores, de 10! a 10* transistores
por centimetro cuadrado, bajo consumo de energia, y alta velocidad. Estos
requisitos no pueden ser satisfechos por transistores MOSFET que no sean CNT,
los cuales muestran algunos problemas en aplicaciones de ultra alta densidad
teniendo en cuenta los siguientes: 1) la disipacion térmica, 2) el consumo de
energia, 3) la fluctuacién de los parametros eléctricos, y 4) las fugas.



Aunque los CNTFET estan en su infancia, se espera que ellos reemplacen los
MOSFETs existentes en la integracion a teraescala, asi como en la alta
conductibilidad térmica y las impresionantes densidades de corriente
transportadas por los CNT. En particular, la busqueda de circuitos légicos y
memorias basados en CNT esta directamente ligada al desarrollo de CNTFET.
Los primeros circuitos l6gicos basados en CNTFET han usado un semiconductor
CNT con un bandgap de 0.7 eV, los cuales estaban conectados por dos electrodos
de oro que actuaban como fuente y drenaje. Un alambre de Al (aluminio) bajo el
semiconductor CNT, el cual estaba cubierto con pocos nanémetros de Al>Os3,
asegurando una buena capacidad de acoplamiento entre la compuerta y el CNT.
Este transistor que tiene una transconductancia de 0.3 uS y una relacién entre los
estados de encendido y apagado (ON/OFF) superior a 10° a temperatura
ambiente. Al crear integrados con una ganancia mayor que 10, y una corriente
maxima de operacion de 0.1 uA, fue usada para demostrar que circuitos légicos

binarios basicos como los inversores (que convierten un uno légico 1 en 0 y
viceversa), NOR, o flipflops funcionan correctamente a nivel de nanoescala.

Inverien ENTRTH) FLIP-FLOP {SRAM clment |

Figura. Compuertas l6gicas binarias basadas en transistores CNT.

Transistores Fet A Nanoescala

Reduccion de escala de las Dimensiones de MOSFET a unos pocos nm

El FET (transistor de efecto de campo) es un transistor cuya conducta es
controlada por un electrodo llamado compuerta. La compuerta (gate) esta
separada de esta regién activa del semiconductor llamado canal por un aislante o
una region de deflexion. Los otros dos terminales del FET, llamados fuente y
drenaje, respectivamente, terminan en el canal. El voltaje de compuerta modifica



la resistencia del canal y asi se produce un transporte entre la fuente y el drenaje.
Por consiguiente, un FET es un genuino interruptor.

Hay muchos tipos de transistor que pertenecen a la familia de los FET, pero en lo
gue sigue se analizar4 al miembro mas ilustre de esta familia: el MOSFET (el
semiconductor Oxido-metalico FET). El nombre MOSFET sugiere que la
compuerta metélica estd separada de la region activa por un éxido que juega el
papel de aislante. Es un ejemplo tipico, una regién activa de Si dopada esta
aislada de la compuerta metdlica por una capa de SiO. El aislante también podria
ser un dieléctrico SisN4 o dieléctrico altamente permisivo, como en el caso de los
CNTFET. Los MOSFET se fabricaron originalmente con un canal-p (PMOS), pero
los subsecuentes transistores son canal n (NMOS) se encontraron que cambian
de estado (ON/OFF) mas rapidamente que los PMOS. Pueden combinarse ambos
tipos de MOSFET en el llamado transistor de muy bajo consumo de potencia que
conserva la alta velocidad de encendido/apagado del NMOS. El transistor
MOSFET es el dispositivo electronico mas simple y mas eficaz, bastante facil de
fabricar comparado con otros dispositivos activos como los transistores bipolares.
Debido a su simplicidad el CMOS era seleccionado como un elemento importante
en los circuitos integrados que impusieron la reduccién del tamafio de sus
dimensiones a valores micrométricos. La longitud de la compuerta de los MOSFET
usada en el presente en los microprocesadores comerciales es de 50-70 nm. Ya
se han demostrado que MOSFET con una longitud de compuerta de 15nm en
investigaciones, se esperan compuertas MOSFET que alcancen 9 nm en los
proximos 10 afios. La reduccion de las dimensiones del tamafio del MOSFET
incrementa la densidad de los transistores y asi la complejidad y funcionalidad de
los circuitos integrados (ICs); se logra una densidad de transistores de 107 en un
chip en circuitos integrados a larga escala (VSLI) mientras que en ultra larga
escala de integraciéon (ULSI) hay mas de 10° transistores en un chip. La tecnologia
de semiconductores es tan impresionante y barato que en el 2002 el nimero de
granos de arroz producidos en un afio, el precio de un grano de arroz es igual al
de 100 transistores.

MOSFETs con las longitudes de compuerta (gate) de tamafio nano son en la
mayoria utilizados en dispositivos nanoelectrénicos; demostrando la ley de Moore,
la cual dice que cada 1.5 afios desde 1970 el numero de transistores por circuito
integrado de un chip, como en un microprocesador, se duplicara. Otra version de
la ley de Moore afirma que las dimensiones de los CMOS se han reducido un 13%
por afo, lo que implica un aumento en la velocidad de los dispositivos I6gicos. En
particular, para los microprocesadores esto significa un aumento de la velocidad
del reloj en un 30% por afio. Como consecuencia, por ejemplo, el costo por un bit
de DRAM, disminuye un 30% por afio debido a la reduccion de las dimensiones de
los CMOS, por el aumento del tamafio del chip, y una mejora en la tecnologia. La
pregunta es por cuanto mas tiempo la ley de Moore sera valida. El problema es
gue si la longitud disminuye nuevos fenédmenos fisicos apareceran a nivel nano-
escala lo que impide el funcionamiento del MOSFET cuando la longitud de la
compuerta gate es sélo unos nm. Las nuevas configuraciones de MOSFET



convenientes para el nivel nano-escala son necesarias, y se presentara a
continuacion.

La funcion de los transistores MOSFET puede entenderse analizando primero la
configuracion simple llamada capacitos M OS. Como se muestra en la siguiente
figura, el capacitor MOS, consiste en una compuerta (gate) de metal y cubierto de
substrato el cual es un semiconductor semi-dopado (normalmente p-Si), separado
a través de una capa de aislamiento (normalmente Si02). Cuando un voltaje gate
negativo Vg es aplicado, el resultado campo eléctrico confina los huecos en la
interfaz entre el semiconductor y el aislador. Al contrario, los huecos son repelidos
cuando Vg es positivo, creando una region de vaciamiento.

Figura. El transistor Mosfet

El MOSFET, representado en la figura anterior, esta formado por dos diodos
llamados la fuente y el drenaje que abarca el condensador MOS, los voltajes entre
la fuente S y drenaje D, y entre el gate y la fuente que se denotan por Vps Yy Vas,
respectivamente.

Entre las configuraciones mas utilizadas se encuentran el MOSFET SOl y DGFET.
Transistores de electron Unico (electronicos simples) (uni-electrén)

Los dispositivos de un solo electréon y, en particular, el transistor de un electron
(SET) estan basados en los efectos producidos cuando se inyectan y extraen
electrones solitarios de una estructura de tamafio nano quantum, como un
nanocluster (arreglo de puntos cuanticos con propiedades similares) o un punto
guantico, ambos denominados genéricamente isla. Por consiguiente, la estructura
rudimentaria de un dispositivo de un solo electrén se representa por un inyector de
carga (drenaje), una isla de nano-tamafo, y una carga en el colector (la fuente); el
voltaje aplicado en la compuerta gate controla el nUmero de cargas en la isla. El
inyector de carga y el colector son a menudo uniones de tunel metéalicos que
consisten en estructuras de punto de contacto. El efecto fisico principal
relacionado al traslado de un unico electron, desde el inyector a la isla es el
blogueo Coulumb, que consiste en la creacién de un hueco en el espectro de
energia de la isla que se localiza simétricamente alrededor de la energia de Fermi.
El hueco, se produce por la reestructuracién de cargas dentro de la isla, y se
vuelve significante cuando el cambio de potencial asociado es mayor que la



energia térmica Ew. Como resultado, el electrén que viaja por un tlnel se detiene
hasta que la energia de carga sea compensada. La conducta del dispositivo de un
solo electron que es una isla metalica débilmente acoplada a dos electrodos
metéalicos, puede entenderse del circuito equivalente dibujado en la siguiente
figura.

Iy

ne Tunneling

junchion

Figura El modelo del circuito equivalente a una isla metalica débilmente acoplado a dos electrodos

metalicos en el cual es aplicado un voltaje.
En la figura anterior, la isla es un nanocluster (grupo de puntos quanticos con
propiedades similares) metalico débilmente acoplado (mediante una pelicula
aislante delgada) a dos electrodos metalicos. El conjunto compuesto de una
pelicula aislante delgada y de un electrodo metalico es una union tunel, la que
inyecta y extrae cargas de la isla. Esta union tunel puede ser modelada como una
configuracion paralela formada por una resistencia tunel Riy una capacitancia C.
la caida de voltaje en las dos uniones tunel se denota por Vp y Vs vy las
capacitancias respectivas de los circuitos equivalente son por Cp y Cs , los
subindices hacen referencia al drenaje y a la fuente, respectivamente. El régimen
de transporte del electron se llama bloqueo. El régimen bloqueo de Coulomb para
el conjunto fuente-isla-drenaje es ejemplificado en la siguiente figura. Cuando un
voltaje es aplicado, el voltaje umbral, la energia del vacio Coulumb es €?/Ciq
cercano al nivel de la energia de Fermi lo que suprime el tinel entre los contactos.
El voltaje umbral, permite que exista un tinel entre la fuente y el drenaje a través
de la isla, de esta forma se evita el bloqueo de Coulumb, como se muestra en la
parte b de la siguiente figura. Si Cit €s bastante grande el efecto bloqueo de
Coulumb se atenuta fuertemente, y por ultimo desaparece, y se necesita un voltaje
umbral muy pequefio.
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Figura. (a) El régimen de bloqueo de Coulumb, y (b) superacion del bloqueo de Coulumb aplicando
un voltaje suficientemente alto.

Si V >e/2C (V= voltaje umbral para vencer bloqueo de Coulum/ b, e= energia del
electrén, C= capacitancia total de la isla) y un electrén se encuentra en la isla
para, por lo cual n=1 (nimero de orbitales), y la energia Fermi aumenta por e2/Cio
un nuevo hueco se forma alrededor del nivel Fermi, se cierra el tinel de un
electron extra que ingrese o salga desde la isla al drenaje es ahora prohibido a
menos que se aplique un voltaje umbral aumente a V >3e/2C . Entre estos dos
valores umbral ningun electron fluye a través de la estructura hasta el electron
mediante el tunel isla-disipador, hasta que la isla regrese al estado n=0 y el nivel
Fermi en la isla disminuye y otro electrén pueda ingresar a la estructura; este ciclo
es repetido varias veces.

Si la resistencia tunel en la union de la fuente es mucho mayor que en la union del
drenaje (si Rt= Rst>> Rpy), pero las capacitancias correspondientes son iguales,
la corriente a través del conjunto fuente-isla-drenaje es controlada por el voltaje Vp
= V/2 + ne /Cwtque decae a lo largo de la union del disipador. El voltaje a través
del drenaje disminuye en pasos de e/ Cwt, cada vez que el voltaje umbral del
drenaje aumenta al incrementar los valores n. Entonces, los saltos en la corriente
estan dados por

Al = e/C,u.R; (25)
AI= salto de corriente; e= energia del electrén C.,.= capacitancia total de la isla
R.= resistencia total de la isla

La caracteristica |-V del conjunto fuente-isla-drenaje toma la forma especifica de
escalera representada en la siguiente figura, la cual refleja el efecto de cara en la
isla. Esta sorprendente forma i-V que es una conducta macroscépica de
fendmenos quantum sélo ocurre cuando la energia de carga Coulumb prevalece
por sobre la energia térmica y cuando las fluctuaciones en el namero de
electrones en la isla son lo bastante pequefias para permitir la localizacion de una
carga en la isla. Esta ultima condicién se cumple cuando



R » = = 258 k0
(26)

Rt= resistencia total de la isla
H= constante de Planck

E= energia del electron



2.4. APLICACIONES DE NANOTECNOLOGIA

Para algo tan pequefio, las implicaciones y amplitud de los usos de la
nanotecnologia son enormes. Estas son algunas aplicaciones de interés actual:

Figura 22. Diferentes campos de aplicacion de la nanotecnologia

Fuente: Reyes Meneses Andrea. Castro Castas, Jairo Antonio. Conceptos de nanociencia y
nanotecnologia. Bogota. 2013, 13p

2.4.1. Aplicaciones de nanotecnologia en medicina

2.4.1.1. Diagnostico
Nanodispositivos: pueden medir iones, moléculas o proteinas, pequefias
secuencias de ADN diagnosticas de una condiciéon médica o enfermedad en
particular (puede reconocer eventos genéticos y moleculares, lo que ofrece
el potencial de detectar sefiales moleculares poco comunes asociados con
malignidad).
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Algunos ejemplos de dispositivos de diagnostico son: biosensores sensibles
construidos con componentes a nanoescala (por ejemplo, nanopalancas,
nanocables y nanocanales), biosensores plasmoénicos, biosensor de nariz
artificial, microarreglos, nanocédigos de barras, laboratorio en un chip
(Habilitadores de investigacion como nanolabs con chip de microfluidos
capaces de monitorizar y manipular células individuales).

2.4.1.2. Imagenes

Agentes de contraste: al mejorar las propiedades fisicas y quimicas de los
agentes de contraste se pueden concentrar y direccionar en el sitio de interés.

Algunos ejemplos de dispositivos son:

Nanoparticulas de perfluorocarbono como agentes de contraste en imagenes
de resonancia magnética y ultrasonido. Permitiendo a los cientificos clinicos
medir y controlar la cantidad de un complejo anticuerpo-nanoparticulas que se
acumula especificamente en un area especifica, asi como su desaparicion
después del tratamiento.

Nanocapsulas de oro como agentes diagnoésticos en cancer; diagnosticos in
situ, en las que se emplean camaras en capsulas endoscopica para el
diagnosticos de problemas digestivos.

Las nanoparticulas de oro para detectar la enfermedad en estadio temprano
de Alzheimer.

Los puntos cuanticos son semiconductores nanocristales que pueden mejorar
imagenes biologicas para el diagndstico médico. Cuando se ilumina con luz
ultravioleta, que emiten un amplio espectro de colores brillantes que se
pueden usar para localizar e identificar tipos especificos de células y
actividades biologicas. Estos cristales ofrecen Optico de deteccién de hasta
1.000 veces mejor que los tintes convencionales utilizados en muchos
ensayos bioldgicos, tales como imagenes de resonancia magnética, y hacen
significativamente mas informacion.

2.4.1.3. Terapia
Terapia especifica: con el fin de solo atacar células malignas.
En la terapia se ve en la entrega de farmacos dirigidos (Un potente
tratamiento de cancer, lo que minimiza el riesgo para los tejidos normales),



silenciadores RNA, terapia génica, portadores de farmacos, teragnosis, un
ejemplo de este son las capsulas de oro para la toma de imagenes y
tratamiento de cancer al mismo tiempo.

Medicina regenerativa

Algunos ejemplos son: Ingenieria de tejidos y biomateriales, nanoingenieria
y regeneracion de huesos, regeneracion neuronal (La investigacion esta en
marcha), neuroprotesis, estimulacion neuronal, monitoreo y manejo del
dolor.

2.4.2. Aplicaciones de nanotecnologia en medio ambiente

2.4.2.1. Mitigacion y remediacion
Se pueden desarrollar herramientas especificas para ciertos contaminantes,
incrementando su afinidad y selectividad, por ejemplo en el caso de los
metales.

Dentro de los nanomateriales que estan siendo inventados para remediacion
estan:

= Las nanoparticulas de hierro y dendrimeros. Las Nanoparticulas algan dia
seran usadas para limpiar los contaminantes del agua industriales en las
aguas subterraneas a través de reacciones quimicas que hacen
inofensivos, a un costo mucho mas bajo que los métodos que requieren de
bombeo del agua de la tierra para su tratamiento.

= Nanoparticulas de TiO2 y ZnO, son usadas para remediacion fotocatalitica;

= Uso de aerogeles y solidos absorbentes,

= Nanomembranas,

= Nanofiltros. Por ejemplo los filtros de aire de una cabina de avion y otros
tipos de filtros de aire que permiten "la filtracibn mecanica; también pueden
contener capas de carbon que eliminan los olores. Casi el 80% de los
coches vendidos en los EE.UU. incluyen filtros basados en la
nanotecnologia incorporadas.

= filtros superhidrofilicos.

= Cables de 6xido de manganeso de potasio. Los investigadores han
desarrollado un "toalla de papel tejida a partir de diminutos cables de éxido
de manganeso de potasio, que puede absorber 20 veces su peso en aceite
para aplicaciones de limpieza.



2.4.2.2. Prevencion de contaminacion

Con métodos que incrementan la eficiencia de ciertos procesos industriales, se
pueden crear materiales que no contaminen.

Algunos ejemplos de prevencion de contaminacion: Plasticos biodegradables;
materiales nanocristalinos compuestos que reemplacen los electrodos grafito y
litio en las baterias recargables; vidrios autolimpiables; telas hidrofébicas;
recubrimientos y telas autolimpiables; recubrimientos y textiles antimicrobianos;
nanoparticulas de plata como antimicrobianos usados en productos como
cosmeéticos, desodorantes, fertilizantes, medias, lavadoras, refrigeradores,
tratamientos para maderas, teclados.

2.4.2.3. Monitoreo ambiental

El uso de sensores y soluciones de nanotecnologia en la identificacion de
componentes quimicos toxicos en bajas concentraciones ya sea en muestras
de agua o suelos, el uso de nanomateriales con propiedades biologicas y
guimicas especiales puede mejorar la sensibilidad y por ende la precision del
sensor.

Por ejemplo sensores basados en nanocables y nanotubos de carbono que
actian como sensores bioldgicos y quimicos, pueden detectar diferentes
analitos en tiempo real, los cuales podran servir para desarrollar sensores que
detecten agentes bioldgicos, quimicos y patégenos en agua, aire y comida.

2.4.3. Aplicaciones de nanotecnologia en Energia

2.4.3.1. Energia solar
Dentro del grupo de energias renovables, la energia solar tiene un
potencial.

Ejemplos:

Celdas fotovoltaicas: estos dispositivos convierten la energia solar en
energia eléctrica. Son los materiales de los que estan hechas y que
permiten aumentar la eficiencia de las mimas, es aqui donde la
nanotecnologia juega un papel importante, brindando la posibilidad de
nuevos materiales y nuevas técnicas de fabricacion.



Nanocristales: usados para aumentar la corriente.

Celdas fotoelectroquimicas: usan una sustancia que emula la funcion de la
clorofila en la fotosintesis.

También se encuentra celdas solares con puntos cuanticos, superficies
superhidrofébicas.

2.4.3.2. Energia del hidrogeno
El hidrogeno puede ser usado como portador de energia para generar

electricidad.

Ejemplos:
= Extraccién fotoquimica de hidrégenos a partir de agua, usando luz

solar.
= También se encuentra las celdas de combustibles de hidrégeno, celdas de

combustible con membranas de intercambio de protones.

2.4.3.3. Baterias recargables

Dispositivos de almacenamiento de energia (que son menos inflamables,
tiene rapida carga, son mas eficientes y mantiene la carga eléctrica por mas
tiempo)°®, usados en computadores y equipos méviles, donde la potencia y
la ligereza son importantes.

Ejemplos:
= Materiales compuestos nanocristalinos y nanotubos son usados

para reemplazar los electrodos de grafito y litio.
= Baterias de papel: Combinan celulosa y nanotubos de carbon.

2.4.3.4. Termoelectricidad

Los materiales termoeléctricos son materiales funcionales que tienen la
capacidad de convertir calor en electricidad y viceversa.

S Nano.gov. National Nanotechnology Initiative. Nanotechnology Timeline. 2017. Disponible en:
http://www.nano.gov/you/nanotechnology-benefits
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Este tipo de energia puede ser generada a partir de cualquier material
conductivo.

En este campo la nanotecnologia esta en la busqueda de materiales que
sean buenos conductores eléctricos y con baja conductividad térmica, hasta
el momento se sabe de materiales nanoestructurados termoeléctricos como
aleaciones de ZrNiSn y Zn4Sh3.

2.4.3.5. Ahorro de energia

Materiales usados en la construccibn como materiales que aumenten la
luminosidad; materiales mas resistentes y mas ligeros; recubrimientos
fotocromaticos en el uso de material piezoeléctrico para el aprovechamiento
de la energia mecanica (sliding motion).

A su vez los investigadores estan desarrollando cables que contienen
nanotubos de carbono para tener una resistencia mucho mas baja que los
cables de alta tension utilizados actualmente en la red eléctrica y por lo
tanto reducir la pérdida de potencia de transmision.

2.4.4. Aplicaciones de nanotecnologia en el empacado de alimentos y monitoreo

2.4.4.1. Envasado

La nanotecnologia ha revolucionado la industria alimentaria en el desarrollo de
nuevos materiales que permitan detectar contaminantes, controlar trazabilidad
y avanzar en el desarrollo molecular y celular.

Algunos ejemplos:

Nanorecubrimientos que mantienen la frescura de los alimentos, alargando
su vida util.
Nanomateriales con propiedades antimicrobianas.

2.4.4.2. Desarrollo de nuevos productos

Se busca lograr alimentos mas seguros, saludables, nutritivos y de mas sabor.



Por ejemplo, Nanoalimentos funcionales, pueden servir para el tratamiento de
enfermedades y la prevencion de enfermedades.

2.4.4.3. Calidad y seguridad alimentaria

En este se encuentran los biosensores que se encargan de monitorear la
calidad de los alimentos.

Estos sensores se utilizarian para detectar contaminacion microbiana.

2.4.5. Aplicaciones en Electrénica

2.4.5.1. Circuitos integrados

Reducir el tamafio (a nanoescala) de los transistores utilizados en circuitos
integrados, los microprocesadores para computadores, y dispositivos de
almacenamiento de memoria.

Ejemplo de circuitos integrados: Circuitos de mayor conmutacion CMOS;
procesadores con materiales high k, con bajo consumo; fotdnica, electronica
cuantica, transistores de nanotubos de carbono, electronica molecular.

2.4.5.2. Aimacenamiento de datos

Componente clave de muchos dispositivos usados hoy en dia como
computadores (disco duro y RAM), tarjetas de memoria, reproductores multimedia.

Ejemplo de almacenamiento de datos:

= MRAM: La memoria magnética de acceso aleatorio, donde cada celda
de la memoria esta confirmada por dos finas capas ferromagnéticas,
separadas por una capa aislante. Pueden salvar incluso los datos
cifrados durante el apagado del sistema o0 un accidente

= FeRAM: una capa ferroeléctrica reemplaza la capa dieléctrica de la
MRAM.

= RRAM: el patron de conduccidon es creado a través de un material
dieléctrico.

= PCM: Se usa un material cristalino y amorfo.



= Nanotubos RAM.

2.4.5.3. Pantallas

La mejora de las pantallas de visualizacion en televisores, computadores
portatiles, celulares, cadmaras digitales y otros dispositivos electronicos. Esto
implica reducir el consumo de energia mientras disminuye el peso y el grosor de
las pantallas. Para lo cual incorporan:

= OLEDS se usan moléculas organicas impresas sobre un sustrato
polimétrico que permite multicapas, son usados en pantallas de dispositivos
moviles camaras, bombillos, radios y televisores. ofrecen imagenes mas
brillantes en un formato plano, asi como angulos de vision mas amplios, un
peso mas ligero, mejor densidad de imagen, menor consumo de energia, y
los tiempos de vida mas largos.

= QDLEDS: Los puntos cuanticos son particulas semiconductoras que emiten
un color especifico, son muy eficientes y pueden ser usados en pantallas y
fuentes de luz.



3. METODOLOGIA DE DISENO DE SISTEMAS A NANOESCALA

A continuacion se muestra el proceso de disefio conceptual, modelacion y
simulacion por nanofabricacion.

Figura 23. Metodologia de disefio conceptual, modelacion y simulacion por nanofabricacién Bottom
Up (de abajo hacia arriba)

Concept

Specifications

@

T Prntnt\p pe

Fuente: Jaime Castillo y otrs MEMORIAS | SEMINARIO INTERNACIONAL DE
NANOTECNOLOGIA UDES. Universidad de Dinamarca DTU 2011

3.1. Aplicaciones de nanotecnologia computacional en el disefio de sistemas
a nanoecala.

Diversos software y variedad de URLS permiten la visualizacion de
estructuras en 3D, tanto iones o moleculas.

Algunos ejemplos: Molecular Workbrech, RasMol, VMD, PyMOL, Insigth II,
Chem3D, pyChemia para el descubrimiento de nuevos materiales, donde
combinan diversas estrategias comutacionales para el disefio de sistemas
macro y nanometricos.

etc

3.1.1. Nanotecnologia computacional con aplicacion dinamica molecular
software Molecular Workbrench
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El software Molecular Workbench (MW) es un navegador especial para
abrir paginas con los modelos incorporados y simulaciones, que se
llamara paginas de MW a lo largo del presente documento, a distincion
de otras paginas web como las paginas de HTML. Esta parte del
software se parece a un navegador convencional de Internet de muchas
formas, pero no esté dirigida a ser un navegador de Internet. Solo tiene
una interfaz de usuario estandar de un navegador.

Por ejemplo, tiene una navegadora barra de herramientas que provee
botones Back, Forward, Home, and Reload. Hay también un campo de
direccion que muestra la direccion de URL de la pagina actual, toma el
aporte de una nueva direccion y mantiene direcciones recientes en una
lista desplegable. Una pagina MW puede tener hipervinculos para otras
paginas de MW o recursos que tienen una direccibn URL. Las paginas
frecuentadas son automaticamente guardadas en reserva para ayudar a
cargar rapidamente y trabajar offline, y actualizadas cada vez que hay
nuevas versiones en el servidor donde residen. Una pagina puede ser
marcada como favorito, o puede guardarse en el disco duro. Las teclas
rapidas convencionales pueden servir para funcionalidades similares.

Como un navegador, el MW puede usarse para abrir cualquier pagina
de MW (creado por sistema de paternidad intelectual del MW) en
cualquier servidor Web de HTTP.

Si el usuario o persona desea hacer modelos o crear actividades con el
software Molecular Workbench y publicarlas en la Internet, puede ser
completamente independiente del desarrollador de MW, con tal de que
tenga su propio espacio de trama para subir a Internet.

La plataforma de MW es mucho mas que simplemente una herramienta
para navegar paginas MW. De hecho, es un sistema todo-en-uno que
contiene los siguientes médulos:

« Un set de constructores de modelos de particulas 2D y 3D,
simuladores, y sus medios de scripting.

» Un sistema autor para construir interfaces de usuario gréafico para sus
modelos.

+ Extensibilidad: la habilidad de incorporar otras simulaciones a través
del soporte de applet /plug-ins. (Anexo 2)

3.1.1.1. Demostracion de los modelos de la categoria nanotecnologia



La categoria de nanotecnologia contiene varios modelos, principalmente para
demostrar la capacidad de los motores de simulacién y el sistema de autoria. Es
posible que desee derivar sus propios modelos a partir de estas demostraciones, 0
agregar mas materiales para que sean mas utiles, o simplemente utilizarlos tal
como son.

Nano fabricacién and maquinaria

a. Nanostructures:
Nanobud: a un Nuevo nano material

NanoBuds es un material recién descubierto combinando nanotubos de
carbono con futbolenos en donde los futbolenos tienen enlaces covalentes
a las paredes exteriores de los nanotubos subyacentes.

Figura 24 . Nanobud
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Reference: Nasibulin, et. al. : (2007) "A Novel Hybrid Carbon Nanomaterial”. Nature Nanotechnology 2(3), 156-161.

Un nano auto hecho de nanotubos
A diferencia del nanoauto de futboleno, este modelo esta completamente
una fantasia --- nadie ha sintetizado un vehiculo de una molécula como
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este. Un quimico inmediatamente puede sefalar que los ejes tienen enlaces
largos que son fisicamente imposibles. Esto es porque querian construir el
modelo rapidamente y dejar los detalles quimicos para ser arreglados mas
tarde, quizé por un ingeniero quimico.

Este nanoauto podria ser mecénicamente mas estable que el de futboleno,
porque sus ruedas se parecen a mas los autos que actualmente se
conducen actualmente en la vida macroscopica. El nanotubo esta
garantizado que girara sobre sélo un eje. Tiene mas superficie de contacto
con la superficie (por lo tanto --- probablemente las fuerzas --- mas grandes

para girar las ruedas).
Figura 25. Nanoauto
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Un nanoauto hecho de futbolenos

Aunque el anteriormente citado modelo de un coche nano se trazara
rapidamente sin consideraciones de fondo en la quimica (por ejemplo, los
hidrogenos son saltados), es similar al primer nanoauto del mundo hecho



por el grupo de la Universidad Rice. Tiene cuatro moléculas de futboleno
como ruedas, y algunas moléculas de carbono como ejes y un chasis. En la
simulacion se puede revisar la dindmica molecular de el, pero actualmente
no anda como un coche aun. El grupo de la Universidad Rice.ha reportado
qgue cuando el sistema es calentado a arriba 170, las ruedas en rodarian (en
vez de resbalar como si fuera hielo) y moverian el coche. Es, sin embargo,
incierto si el nanoauto continla moviéndose en una direcciéon como un auto

en nuestra escala.
Figura 26. Un nanoauto hecho de futbolenos
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Una Carrera de moléculas de agua a través de nanotubos de carbdn

Este modelo tiene 998 atomos, solo 2 atomos bajo el limite actual que colocaron
(1000). Tiene 1342 enlaces radiales, 2386 enlaces angulares y 910 enlaces de
torsion. Si hubiéran tomado en cuenta los calculos para todos los atomos y los
enlaces, habria sido tan lento que probablemente tomaria algunas horas para la
simulacién de 100 picosegundos. Para simplificar la simulacién, arreglaron los
siete nanotubos juntos y dejaron sélo a las moléculas de agua moverse. Pensaron
gue ésta es una buena aproximacion, porque los nanotubos deben estar rigidos en
aplicaciones en el mundo real a fin de que puedan permanecer estables.



Aungue los nanotubos esten fijos, sus interacciones con las moléculas de agua se
calculan todavia. Por consiguiente, tal simplificaciébn puede ser considerada como
moléculas de agua moviéndose entre los campos de fuerza estaticos establecidos
por los atomos de carbono de los nanotubos.

Figura 27. Una Carrera de moléculas de agua a través de nanotubos de carbon
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Atomos de nedn difuminandose en una junta de nanotubo cuadruple



Figura 28. Atomos de nedn difuminandose en una junta de nanotubo cuadruple
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Moléculas de agua en un nanotubo

Note que esta simulacién cuesta muchos célculos y pueden correr muy
lentamente si el usuario tiene un computador viejo.



Figura 29. Moléculas de agua en un nanotubo

‘ “%! A Race Car Made of Nanotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0

Archive Editar Wer Platilla Opcign

La adsorcion de un nanotubo en una superficie de oro

Esta simulaciéon demuestra como un nanotubo (posiblemente) es adsorbido
encima de una superficie de oro (¢,1007?). La temperatura es mantenida en
300 K. Note que esta simulacidon cuesta muchos calculos y puede correr
muy lentamente si usted tiene un computador antiguo.



Colision entre un atomo de xenén y un futboleno

Figura 30. Colision entre un &tomo de xenén y un futboleno
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El modo sombreado de la energia cinética es escogido en la simulacion. La
masa de un futboleno es 60x12 g/mol = 720 g/mol. La masa de un atomo
de xendn es 131 g/mol.

b. Nano fabricacion:

Deposicion atdbmica de capas: un experimento Virtual



La deposicion quimica de vapor (CVD) es un proceso quimico para depositar
en capas delgadas peliculas de materiales diversos en la superficie de un
sustrato soélido de fuentes de moléculas gaseosas (los llamados precursores).
La tecnologia CVD es ampliamente usada en industria para fabricar
dispositivos semiconductores.

En esta actividad, el usuario o usted puede correr una simulacion de la técnica
de deposicion atomica de capas (ALD), que es un proceso CVD en el cual dos
precursores complementarios. Al (CH3)3 y H20) son alternativamente
introducidos en la camara de reaccién. Tipicamente, uno de los precursores se
adsorbera en la superficie del sustrato. El precursor adsorbe hasta que satura
la superficie y no tendra crecimiento posterior hasta que el segundo precursor
sea introducido. El grosor de la capa esta controlada por el nUmero de ciclos
de precursor en vez del tiempo como es el caso para la el proceso
convencional CVD. En teoria, ALD permite un control preciso de espesor de la
pelicula y uniformidad.

El reto planteado para el usuario es "cultivar" un sandwich en capas delgadas
de pelicula, e.. ABABABABAB...., Donde Ay B son dos precursores virtuales
representados por particulas azules y purpuras, respectivamente. Dé clic aqui
para mirar una muestra delgada de la pelicula vuelto del reactor virtual ALD
debajo.

Figura 31. Deposicién atébmica de capas: un experimento Virtual
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Procedimientos experimentales:

Paso 1. Presionar el botén "Run", entonces oprima "Add precursor A " para
agregar algunos precursores de tipo A. Usted puede dar clic algunas veces
para agregar suficientes precursores. No agregue a los precursores de tipo
B en este punto.

Paso 2. Los precursores adsorberan hacia la superficie del sustrato. Espere
a que formen una monocapa. Usted podria necesitar agregar a mas
precursores A si los afiadidos no son suficientes para llenar todas las
posiciones en la superficie.

Paso 3. Una vez que tenga una monocapa, presione "Exhaust extra
precursors " para remover los precursores que no fueron adsorbidos. Usted
podria tener que hacer esto varias veces para tener una capa Unica
perfectamente limpia.

Paso 4. Presione "Add precursor B " para agregar a algunos precursores de
tipo B . Repita el paso 2 y 3 para conseguir una monocapa perfecta de B.

Paso 5. Alternando capas de los dos tipos de precursores, usted podran
crear estructura de un sandwich, que puede ser de muchos estratos de
grueso. Note que la simulacion se pondra mas lenta cuando el grosor de la
capa crezca. Esto es simplemente porque tarda mas calcular el movimiento
de mas atomos --- no quiere decir que el sistema se vuelva mas frio. La
temperatura del sistema es determinada por el dispositivo deslizante de la
derecha.

Paso 6. Podria obtener imperfecciones, lo que es completamente
aceptable. Pruebe ajustar la temperatura durante la simulacion para
experimentar como usar el tratamiento térmico para controlar la calidad de
su pelicula delgada.

Paso 7. Mientras estd haciendo este experimento, oprima el boton
"Snapshot " cada vez que usted quiera sacar una foto del sistema. Cuando
usted complete su experimento, oprima el botén de debajo para crear un
informe de su experimento y haga alarde de sus capas delgadas!



Auto-ensamble

Muchas funciones de células vivientes se hacen posible por la organizacién
espontanea de moléculas de tipos diversos en una forma asombrosamente
precisa y replicable. Este es llamado auto-ensamble. Entender el auto-
ensamble podria ayudar a las personas a explotar los mecanismos y hacer
productos innovadores que no habrian sido posibles de sintetizar usando
métodos tradicionales. El auto-ensamble es considerado una
nanotecnologia muy prometedora.

Figura 32. Auto-ensamble
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Figura El autoesamblado de bloques molecualres de distinta composicion (A= subunidad
angular/L=Subunidad lineal) permite sintetizar un amplio rango de supemoléculas cuya

estructura y propiedades pueden ser prediseadas

Una cuadricula que se ensambla sola

Este modelo contiene dos formas simples: los triAngulos equilateros
cargados positivamente en todos los tres lados, y los cuadrados

negativamente cargados en dos lados. Estas formas se auto-retnen en
una estructura compleja.

Figura 33. Una cuadricula que se ensambla sola
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Auto-ensamble electrostéatico: creando monocapas

Los cientificos solo estdn comenzando a aprovechar el auto-ensamble para
crear novedades en la escala molecular. Esto es parte de la
nanotecnologia, un nuevo campo que un dia puede llevar a la invencién de
maquinas moleculares diminutas que hacen cosas increibles como patrullar
Su corriente sanguinea en busca de virus, o limpiarlo de contaminantes
molécula por molécula. Una cosa util que las personas ya pueden hacer
con el auto-ensamble es una monocapa. Una monocapa es una hoja de
exactamente una molécula de gruesa. Los materiales se comportan
diferente en monocapas, asi es que pueden tener un monton de
propiedades interesantes, como el aumento de conductividad y flexibilidad.
El modelo de debajo muestra algunas moléculas amarillas que se rednen
en una monocapa en la superficie verde. Maneje el modelo, entonces use
los botones para cargar los atomos verdes.
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Figura 34. Auto-ensamble electrostético: creando monocapas
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3.1.1.2. Ciencia de materiales
» El efecto piezoeléctrico

El efecto piezoeléctrico es la conversion entre electricidad y el movimiento
mecanico. Las fuerzas mecénicas en materiales piezoeléctricos pueden
producir electricidad (por ejemplo los chispeadores piezoeléctricos).
Inversamente, aplicar voltaje en algunos materiales piezoeléctricos da como
resultado distorsion o deformacion. Por ejemplo, los materiales ceramicos
piezoeléctricos se han usado para mover la punta de un microscopio
explorador de efecto de tunel (STM). Este modelo muestra la conversion de
electricidad a movimiento mecanico. Mueva el dispositivo deslizante para
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cambiar el voltaje y observe el cambio del cristal. El final del dispositivo

deslizante concuerda con voltaje cero.

Figura 35. El efecto piezoeléctrico
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» Comportamiento oscilatorio de la adhesién en una superficie de

nanoparticula

El comportamiento de adhesién de un 4&tomo mucho mas grande que una
nanoparticula formada por atomos mas pequefios es unico y reproducible.
Si fuera a realizar un experimento, deberia poder observar una frecuencia
peculiar debido al movimiento oscilatorio del atomo mas grande en una cara

lateral de la nanoparticula.
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Figura 36. Comportamiento oscilatorio de la adhesién en una superficie de nanoparticula
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» Filtros activos y area de superficie
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Figura 37. Filtros activos y area de superficie
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Este es un modelo de dos maneras de limpiar con un filtro una toxina (las
moléculas verdes) del aire (el blanco). Las moléculas purpuras hacen un filtro
activo que tienen una atraccion fuerte y especifica para la toxina. La concentracion
de la toxina en el aire disminuya mientras se pega al filtro, entonces se baja
mientras el filtro se satura. Los dos modelos son idénticos, excepto por la
disposicion de las moléculas en el filtro. Mientras el modelo corre, el usuario puede
visualizar que uno de los filtros elimina mas de la toxina fuera del aire, porque
tiene un area de superficie mayor. En la vida real, el carbén activado es un buen
filtro de esta clase porgue tiene una mayor area de superficie (esta lleno de poros
diminutos). El carbon realmente no necesita una atraccién especifica para las
impurezas en filtrado fue justamente usada en este modelo para hacer él trabajo.
Aparentemente fuerzas de van der Waal y los enlaces de hidrégeno son lo
suficiente como para hacer que las cosas lo absorban. El carbon activado es
usado en cosas como las mascaras de gas, los filtros de agua Brita, e incluso para
remover cafeina de café. Aqui hay un micrograma de electrones de una particula
de carbdn activado, donde puede visualizar los poros diminutos.

Transistores: el futuro de los transistores
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¢Los transistores pueden ser incluso mas pequefios, mas rapidos, y mas
energéticamente eficientes?

Los transistores estan volviéndose mas y mas pequefios. Con el adelanto de la
nanotecnologia de punta, los cientificos y los ingenieros exploran métodos para
crear transistores incluso mas rapidos que haran a las computadoras aun mas
poderosas.

El transistor de efecto de campo del nanotubo de carbono

Entrando al mundo del nanotamafio, el efecto cuantico se vuelve de suma
importancia. Como hacer uso de mecanismos cuanticos para diseflar mejores
transistores es uno de los campos de investigacion mas activos y excitantes de
hoy. El transistor de efecto de campo del nanotubo de carbono (CNTFET), que es
mostrado debajo, es un ejemplo que muestra gran potencial. Cuando los
electrones se mueven dentro de un nanotubo de carbono, su comportamiento es
enteramente diferente de cuando se mueven dentro de un semiconductor basado
en silicio. Esta diferencia, que es atribuida a la naturaleza cuantica de electrones
dentro de un nanotubo, deja al CNTFET funcionar 1,000 veces mas rapido que
cualquier transistor basado en silicio.

Figura 38. El transistor de efecto de campo del nanotubo de carbono
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A schematic illustration of
the carbon nanotube field effect transistor

Transistores: Introduccién
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El transistor es considerado una de las maximas invenciones del siglo 20. ¢ Qué lo
hace tan importante?

Los transistores son los bloques de construccién de los dispositivos electrénicos
modernos. los celulares y computadoras todas dependen de ellos para funcionar.
Gracias a la tecnologia de micro fabricacién de hoy, los transistores pueden ser
hechos de tamafio super reducido y producido masivamente. Usted esta
probablemente usando millardos de ellos al trabajar en esta actividad en este
momento, un microprocesador de Intel dual core contiene 1.7 billones de
transistores. El transistor de efecto de campo es el tipo mas comdn de transistor.
¢, Qué exactamente hace un transistor de efecto de campo? La respuesta es que
puede ser utilizado como un interruptor para controlar corriente eléctrica.

Figura 39. Una CPU tiene billones de transistores

Como funciona un switch eléctrico ordinario.

Como unas obras comunes del apagador

Un apagador mecanico contiene una parte movil que puede conectar o
puede desconectar un circuito, dejando electrones fluir o no.

Note que la simulacion es so6lo una vista simplificada de una corriente
eléctrica. En realidad, los electrones rebotan fuera de los atomos al azar y
sélo "van a la deriva" lentamente en sentido contrario a un campo eléctrico.
Al hacer clic se visualizara como los electrones se mueven entre una
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seccion de los alambre rojo y entonces encienda el interruptor/hacia sede
clara ventaja en el movimiento del electron.

Figura 40. Como funciona un switch eléctrico ordinario_Los transistores como interruptores
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Los transistores como interruptores. Las unicas instrucciones que comprenden las
computadoras son las sefales eléctricas que son encendidas y apagadas como en
el circuito de arriba. Por tanto, no tienen partes en movimiento y estan encendidos
y estropeados por sefales eléctricas. Por lo tanto, el proceso conmutativo puede
ser muy rapido — la frecuencia puede alcanzar 100 millardos de veces por
segundo. Ningun interruptor mecéanico puede alcanzar velocidad de esta magnitud.
Y aunque pudieran, se desgastarian rapidamente. Los transistores no tienen este
problema de desgaste.

Transistores: El Efecto de Campo
Las corrientes eléctricas son afectadas por campos eléctricos. Este es llamado el
efecto de campo.



Figura 41. Las Corrientes eléctricas son afectadas por campos eléctricos. Este es llamado el efecto
de campo

“=! A Race Car Made of Nanotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0

The negative charge on the "island”

Show velocities Fun Stop Reset '
0 Maximum

Los campos eléctricos no sélo conducen, sino que también pueden obstruir, el
flujo de electrones. La simulacion muestra esto. Los electrones en un material son
conducidos por una bateria. El circulo amarillo representa un area cargada
negativamente la cual se le llamara en este ejemplo la "isla" incorporada en el
material. Los puntos representan electrones, y las flechas en ellos representan sus
velocidades. El circulo rosado aproxima la "zona prohibida" en la cual los
electrones son sacados a la fuerza. Instrucciones: 1) Clic en el boton "Run" y
observe el flujo de electrones. 2) Ajuste el dispositivo deslizante para ver como la
carga negativa en la "isla" afecta el flujo.

Transistores: El Transistor de Efecto de Campo de Unidn
El transistor de efecto de campo de union es el tipo mas simple de transistor de
efecto de campo. ¢ Como funciona?



Figura 42. ¢ Cémo funciona El Transistor de Efecto de Campo de Unién?
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En el ejemplo anterior ha visto que una “isla (se refiere a la figura anterior del
circulo amarillo representa un area cargada negativamente)” cargada
negativamente puede actuar como un obstaculo para el flujo de electrones a
través de su campo eléctrico. Con un trazado diferente en cual la “isla” cargada
esta sobre la superficie de un semiconductor (por lo facil de confeccionar), un
transistor de efecto de campo de union (JFET) puede hacerse. Un transistor de
efecto de campo de unidn consiste en tres terminales: la fuente, el desague, y el
portdn (una "isla" cargada). Los electrones se mueven hacia el transistor desde la
fuente y se mueven fuera en el desagle a través de la generalidad de un
semiconductor saturado (ya sea P-Type o N-Type) entre ellos (el area negro en la
simulacién).

Un voltaje puede ser aplicado al portén para controlar la corriente. El porton
deberia estar hecho del tipo de semiconductor saturado.

Transistores: El operador booleano AND

Los transistores son de mucha utilidad porque pueden usarse para construir
computadoras digitales. En esta opcion de Molecular Workbrech se muestra un
operador booleano AND construido de dos transistores de efecto de campo.



Definicion: Una puerta logica es un modelo fisico de una funcion Booleana —
realiza una operacion logica en una o mas entradas légicas y produce una sola
salida l6gica. no se confunda con el portdon de un transistor, que controla un solo

transistor.

La siguiente simulacion es una version simplificada de un operador booleano AND
de un circuito digital que toma aportes de los portones de dos transistores y realiza
una operacion AND logica.

Tabla 7 Transistores: El operador booleano AND
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Las entradas pueden ponerse para tener "1 " 0 "0": "0" significa un voltaje bastante
grande para represar el flujo; "1" significa ningun voltaje. El desagie del transistor
izquierdo esta conectado a la fuente a través de un alambre conductor. La salida
de este operador booleano AND depende de que haya un flujo de corriente
continuamente. Si es si, es "1". De otra manera, es "0".



Figura 43. Transistores: El operador booleano AND
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Transistores: la puerta logica OR

Hay una variedad de compuertas logicas. En esta pagina, usted explorara la
compuerta logica OR.

Tabla 8. Transistores: la puerta logica OR
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La siguiente simulacion es una version simplificada de compuerta logica OR que
toma entrada de los portones de dos transistores y realiza una operacion logica
OR (vea la tabla). Las entradas pueden estar colocadas para tener "1" o "0". La
salida de esta compuerta OR depende de si hay o no un flujo de corriente
continuamente del fondo hasta el tope, a través ambos o cualquier transistor. Si es
si, es "1". De otra manera, es "0".

Figura 44. Simulacion es una version simplificada de compuerta logica OR
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Transistores: El Transistor de Efecto de Campo MOS

El transistor de efecto de campo MOS (MOSFET) es con mucho el transistor mas
comun. Su operacion Y estructura es diferente al JFET.

El MOSFET se caracteriza por una estructura de semiconductor de Oxido de
metal, que se hace tipicamente cultivando un estrato de dioxido de silicio encima
de un sustrato de silicio (el semiconductor) y depositando una capa metdlica. El
didxido de silicio aisla el metal del sustrato de silicio.

Cuando un voltaje es aplicado a través de una estructura MOS, la distribucion de
transportadores de carga en el sustrato semiconductor cambia. Para un
Semiconductor de Tipo N, si el voltaje del porton estd mas bajo que el voltaje del
sustrato, entonces los electrones estaran forzados fuera el canal de conduccion y
la corriente de la fuente para el desagle sera cerrada. Inversamente, si el voltaje
del portén esta mas alto que el voltaje del sustrato, entonces los electrones seran
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atraidos al canal de conduccion y habrd una corriente de la fuente para el
desague.

La siguiente simulacion muestra como funciona un MOSFET. El usuario puede
cambiar el voltaje del sustrato de portén usando el dispositivo deslizante para
experimentar con la simulacién.

Figura 45. Simulacion muestra como funciona un MOSFET
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Note: Let the simulation run for a minute after you adjust the gate-substrate voltage every time.
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3.1.2. Nanotecnologia computacional con aplicacién dinamica molecular
software Visual Molecular Dynamics VMD

VMD (Visual Molecular Dynamics) (Humphrey et al., 1996) es un programa de
visualizacion y andlisis molecular disefiado para sistemas bioldgicos tales como
proteinas, acidos nucleicos, conjuntos de bicapa lipidica, etc. Es desarrollado por
el Grupo de Biofisica Tedrica y Computacional Universidad de lllinois en Urbana-
Champaign. Entre los programas de gréaficos moleculares, VMD es Unico en su
capacidad para operar eficientemente en trayectorias de dinamica molecular de
muchos gigabytes, su interoperabilidad con un gran numero de paquetes de
simulacion de dinamica molecular y su integracién de informacion de estructura y
secuencia.

Las caracteristicas clave de VMD incluyen:

Vision molecular 3-D general con los métodos extensivos de dibujo y
coloracion

Sintaxis extensa de la seleccion del atomo para elegir subconjuntos de
atomos para la exhibicion

Visualizacion de datos moleculares dinamicos

Visualizacion de datos volumeétricos

Soporte para la mayoria de los formatos de archivo de datos moleculares
No hay limites en el nimero de atomos, moléculas o tramas de trayectoria,
excepto la memoria disponible

Comandos de analisis molecular

Representacion de imagenes de moléculas de alta resolucion y calidad de
publicacion

Capacidad de hacer peliculas

Construccidon y preparacion de sistemas para simulaciones de dinamica
molecular

Simulaciones interactivas de dinamica molecular
Extensiones a los lenguajes de scripting Tcl / Python
Cadigo fuente extensible escrito en Cy C ++

(Anexo 3)



3.1.3. Nanotecnologia computacional software Rasmol2

RasMol2 es un programa de graficos moleculares que permite la visualizaciéon de
proteinas, acidos nucleicos y moléculas pequefias. Este programa esta ideado
para hacer posible la visualizacion, la ensefianza y la produccion de imagenes con
calidad de publicaciéon. RasMol es compatible con los siguientes sistemas
operativos y arquitecturas: Microsoft Windows, Apple Macintosh, sistemas UNIX Y
VMS. Las versiones UNIX y VMS requieren un visualizador de color X Windows de
8, 24 (X11R4 o posterior). La version X Windows de RasMol proporciona soporte
opcional para una caja de mandos en hardware y comunicacion mediante
memoria compartida y acelerada. (via XInput y las extensiones de MIT- SHM) si es
gue estan disponibles en el X Server en uso.

El programa lee archivos de coordenadas moleculares y muestra interactivamente
la molécula en la pantalla en una serie de esquemas de colores y de
representaciones moleculares. Los archivos de entrada incluyen, especificamente,
los formatos Brookhaven Protein Databank (PDB), Tripos Associates' Alchemy y
Sybyl Mol2, Molecular Design Limited's (MDL) Mol, Minnesota Supercomputer
Centre's (MSC) XYZ (XMol), CHARMm, formato CIF y archivos mmCIF. Si la
informacion sobre conectividad no esta contenida en el archivo, RasMol la
calculard automaticamente. Actualmente las representaciones disponibles incluyen
estructuras de alambre con profundidad (wireframe), bastones, esferas de espacio
relleno (CPK), bolas y bastones, cintas biomoleculares (bien lisas solidas y
sombreadas, bien alambres paralelos) etiquetas de atomos y superficies de
puntos. Los atomos pueden ser también etiquetados con cualquier texto.
Conformeros alternativos y modelos NMR multiples pueden ser coloreados
especificamente y etiquetados sus atomos. Diferentes partes de la molécula
pueden representarse y colorearse independientemente del resto de la molécula o
visualizados simultAaneamente en diferentes formas. La molécula exhibida puede
ser girada, desplazada, ampliada (zoom) y/o cortada en rebanadas
interactivamente usando, bien el ratdén, bien las barras de desplazamiento de
windows, o bien la linea de comandos de la caja de 6rdenes adjunta. RasMol
puede leer una sucesién de comandos previamente preparada en un archivo
de script (guidén) (o via comunicacion interactiva) para permitir cargar una imagen
dado o un punto de vista concreto, de forma rapida. RasMol también puede crear
un archivo script conteniendo los comandos requeridos para regenerar una
imagen en uso. Finalmente, la imagen generada podria exportarse en una
variedad de formatos incluyendo GIF, PPM, BMP, PICT, archivos de salida Sun o
como un script MolScript o Kinemage. (Anexo 4)



4. TRABAJOS REALIZADOS POR OTROS USUARIOS EN DISENO,
DESARROLLO Y APLICACION DE NANOSENSORES

4.1. INVESTIGACION Y DESARROLLO DE NUEVA METODOLOGIA DE
DISENO BASADA EN PATRONES DE CELULAS MADRES, Y
CONTROL MECATRONICO DE UNA PROTESIS BIOELECTRICA DE
MIEMBRO INFERIOR PARA DISCAPACITADOS DE LA VIOLENCIA
EN COLOMBIA, UTILIZANDO CLONACION ARTIFICIAL

Ph.D. Antonio Faustino Mufioz, Ing. Mariela Muiioz
Laboratorio de Computo Especializado-LCE, Universidad de Auténoma de
Bucaramanga y Universidad del Cauca, Colombia

Resumen

El presente trabajo contempla la investigacion y el desarrollo de una nueva
metodologia basada en patrones de celulas madres y control mecatronico de una
prétesis bioeléctrica de miembro inferior para discapacitados de la violencia en
Colombia; equipandolo con un sistema de adquisicion de datos que tome las
sefales de su par biologico y luego sean replicadas en la prétesis usando técnicas
de inteligencia artificial. En esta investigacion la metodologia pretende romper con
el paradigma clasico de disefio desde la concepcion del problema hasta su
posterior desarrollo.

Introduccion

A lo largo de la historia de la humanidad, los problemas de discapacidad han
venido afectando personas sin discriminar su edad o condicion social. La historia
de las prétesis nace con la necesidad funcional de integridad. Las protesis fueron
creadas para funcién, apariencia cosmética, etc. Personas con amputaciones
existen desde hace afios atras.

La metodologia hace parte fundamental de un proyecto de investigacion, por ende
en este trabajo se busca hallar una estrategia metodoldgica que conlleve a un
enfoque novedoso y adecuado desde el punto de vista mecatrénico.

El plan de trabajo considera las siguientes actividades para la realizacién del
objetivo general. En esta investigacion la metodologia pretende romper con el
paradigma clasico de disefio desde la concepcion del problema hasta su posterior
desarrollo. El siguiente cuadro refleja el procedimiento a seguir para obtener el



modelo experimental; se desarrollaran algunas actividades complementarias
necesarias para lograr llevar a cabo el proceso de investigacion y obtencion de
resultados.

Figura 46. Metodologia de desarrollo del proyecto

Analisis cinematico extremidad inferior

Es esta la etapa fundamental del trabajo, aca se realiza el estudio de la anatomia
y morfologia de la extremidad inferior; esto con el fin de conocer y llegar a una
familiarizaciéon con los patrones de movimiento y las variables fisicas
(desplazamiento, velocidad angular, angulos juntas, torque o momento, etc).

Después de realizado el estudio de la anatomia, el siguiente paso consiste en
hacer un andlisis cinematico y cinético de la extremidad inferior, para ello existen
diversos modelos propuestos por autores e investigadores reconocidos a nivel
mundial.

Existe una aproximacion muy interesante y valedera formulada por Winter
conocida como modelo de union de segmentos equivalente al modelo anatémico
de la extremidad inferior como se ilustra a continuacion:
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Figura 47. Relacion modelo anatémico y modelo de unién de segmentos
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Para realizar este modelo son necesarias medidas precisas de segmentos de
masa, centros de masa, centros de las articulaciones y momentos de inercia.
Todas estas variables pueden ser obtenidas de presentaciones estadisticas
basadas en estatura, peso y algunas veces en sexo. Un nimero limitado de estas
variables puede ser medido directamente con procedimientos que demandan
bastante tiempo y con precision limitada. A pesar de que existen muchas datas
antropomeétricas disponibles, para un mejor analisis se hacen las siguientes
suposiciones: Cada segmento tiene una masa fija localizada en un centro de masa
(que no es mas que el centro de gravedad en posicion vertical). Entonces la
localizacion de cada segmento de centro de masa permanece fija durante el
movimiento.

Las articulaciones son consideradas juntas de rotacion y las longitudes de los
segmentos permanecen fijas durante el movimiento. Como se observo en la figura
2 ml, m2 y m3 son las masas concentradas de cada segmento y L1, L2 y L3 son
las longitudes respectivas de cada segmento. Se elige un modelo para el andlisis
de la prétesis. Para el analisis de la extremidad inferior durante el proceso de la
marcha humana, se debe tomar en cuenta las dos fases mas importantes durante
el proceso de la marcha humana, la fase de balanceo y la fase de apoyo, a
continuacién se muestran los modelos a tomar para cada una de las etapas.



Figura 48. Péndulo doble fase oscilacion
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Para esta fase, la extremidad inferior se asume como un péndulo doble debido a
gue la misma oscila libremente sin influencia del tronco. En la figura del Péndulo
doble fase oscilacion, L1 y L2 son longitudes de los segmentos, rl y r2 son las
distancias entre el centro de masa y la articulacion, m1 y m2 son los centros de
masa de cada segmento y @1y @2 son los respectivos angulos para cada una de
las articulaciones.

En esta etapa, se presenta triple péndulo invertido, pues hay una interferencia
significativa del tronco en esta fase de la marcha. En la figura 29, al igual que en la
anterior; L3, L4 y L5 son longitudes de los segmentos, r3 y r4 y r5 son las
distancias entre el centro de masa y la articulaciéon; m3, m4 y m5 son los centros
de masa de cada segmento y @3, @4 y &5 son los respectivos angulos para cada
una de las articulaciones. En el modelo, los centros de masa de la extremidad
inferior estan concentrados en los centros de gravedad de cada uno de los
segmentos y las masas de las articulaciones son despreciadas. Las coordenadas
de referencias para la articulacion de la cadera durante la fase de oscilacion son
fijas y lo mismo ocurre para la articulacion del tobillo durante la fase de apoyo.

Implementacion en Hardware
La metodologia anteriormente mencionada, es de gran importancia, pero es
evidente que precisa de un elemento fisico, debido a esta necesidad, es imperioso



aplicar la metodologia a un hardware que permita su aplicacion, tanto en la parte
de aprendizaje (si se desea que este se haga directamente en el hardware) como
su ejecucién y reaprendizaje, para este objetivo, es necesario implantar el
denominado hardware evolutivo.

EL hardware evolutivo, es una herramienta necesaria para la implementacién de la
clonacién artificial en ingeniera, las razones que fundamentan esta afirmacién son
varias, una de las mas importantes, radica en la necesidad de aprendizaje del
sistema, es evidente que el equipo desarrollado, sea sensor o controlador, va a
funcionar por una cantidad de tiempo indeterminado, que en la mayoria de los
casos se espera que sea un tiempo prolongado. Debido a esta situacion es
necesario prever que las condiciones, en las que fue "educado" el dispositivo,
cambian o evolucionan, adicionando nuevas variables al proceso, lo que requeriria
una adaptacion del clon a su nuevo ambiente.

La adaptacion que es requerida, no se puede lograr utilizando la metodologia que
se aprecia en la figura 30(a) en donde se observa que el aprendizaje solo ocurre
en un primer momento y que el proceso de ejecucion o funcionamiento no es
modificado en ninguna etapa. La siguiente concepcion es permitirle al dispositivo
la "reeducacion” por medio de un aprendizaje que no necesariamente sea
constante, pero si periédicamente, lo que facilitara la adaptacibn a nuevos
cambios en el medio en el cual el clon trabaja, esta metodologia se observa en la
figura 30(b).



Figura 49. Tipos de funcionamiento
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Para la implementacion de un dispositivo o clon que aprenda periodicamente es
posible que se haga de dos formas, "off-line" o "on-line", la primera de ellas
consiste en detener el funcionamiento del clon, llevarlo a un laboratorio o unidad
de aprendizaje e introducirle los nuevos parametros via software o hardware, el
gran problema de esta concepcidon es que ciertamente se induciran tiempos
muertos en el funcionamiento del clon, es decir, el dispositivo estara fuera de
funcionamiento cada vez que sea necesario (0 el mismo dispositivo lo pida) un
reaprendizaje, la totalidad de este tiempo sera dada por la rapidez con la cual los
encargados de realizar esta labor la cumplan, incluyendo factores humanos al
proceso de aprendizaje, especificamente a los tiempos de los mismos.

En el aprendizaje "On-line", pasa todo lo contrario, el dispositivo, activa su funcién
de aprendizaje cada cierto periodo de tiempo y lo ejecuta paralelamente a su
funcionamiento, evitando el tener que detener el proceso en el cual el clon forma
parte, posterior a un tiempo de aprendizaje, el clon puede modificar su estructura
(Hardware evolutivo) para ya sea permitir la entrada de una nueva configuracion
gue el mismo pueda suplir, 0 modificar totalmente su estructura.

En este caso en particular se desea implementar el uso del aprendizaje "On-line",
para lo cual se ha estudiado muy de cerca el uso de células madres electronicas,
gue al igual gue sus homologas en la biologia, estas células pueden convertirse en
cualquier otro tipo de células dentro del cuerpo y a replicarse en una cantidad aun
indeterminada de veces, lo que ha conllevado a los investigadores a interesarse
en este de comportamiento y en ahondar en su estudio y evidentemente iniciar
todo tipo de debates en el tema; afortunadamente las células madres que en esta
investigacion se utilizan distan sustancialmente de la polémica ética y moral, pero



aportan una valiosa informacién para el desarrollo de sistemas de alta tecnologia,
cerrando una nueva brecha entre la ciencia biolégica y la ciencia tecnolégica.

La célula madre que en este documento se desarrolla, es una unidad de
procesamiento l6gico digital, la cual, debido a su estructura puede modificar su
comportamiento, gracias a la inclusién de una entrada denominada entrada de
mutacion, esta célula madre a diferencia de su homologa en la naturaleza, no es
capaz de replicarse a si misma, esta habilidad es reemplazada por la habilidad
gue poseera el software para exigir la generacién de nuevas células madres.

Para la implementacién de este paradigma, es necesario contar con elementos
gue permitan una rapida y flexible configuracion en hardware, para lograrlo
utilizamos cualquier tipo de dispositivo Iégico programable, en este caso en
especifico se utiliza un FPGA (Field Programmable Gate Array).

El disefio de circuitos digitales, entre los paradigmas ya propuesto se conocen los
disefios de compuerta AND y OR y sus correspondientes inversores, NAND vy
NOR, con estos operadores basicos se puede disefiar cualquier clase de los
circuitos logicos existentes (OR, AND, XOR, NOT), por lo que estas 2 compuertas
se pueden llamar las compuertas base de toda la lI6gica digital.

Centrando la atencion en las compuertas NAND y NOR, la caracteristica mas
importantes de estos operadores es que uno o cualquiera de los dos es el
resultado de negar o invertir las entradas de sefial del otro es por esto que el
disefio del circuito evolutivo se enfocara en la implementacion de estas dos
compuertas.

Para este disefio se implementdé una FPGA SPARTAN3 de XILINX que es muy
comercial y de facil acceso. El primer paso consiste en modelar la célula madre
en la FPGA, debido a la sencillez del ejemplo, se trabaja en la modalidad
"squematic” del software proporcionado por la compafia desarrolladora, esta
visualizacion nos ayuda a observar y analizar de una mejor manera la célula
madre. Posterior a esta seleccion es necesario implementar una compuerta NOR y
compuerta NAND dentro del mismo circuito, en este caso en especial, se
trabajaran compuertas de 2 entradas, para lograr el funcionamiento del circuito
como célula madre, se debe incorporar una 3 entrada, la cual funcionara como
operador l6gico mutable entre la NAND y la NOR. El circuito se puede apreciar en
la figura 31.



Figura 50. Hardware Evolutivo
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Como se puede observar, la célula madre puede trabajar tanto como NOR o
NAND, dependiendo de su entrada de operador 16gico mutable, lo que permite, al
implementar una amplia cantidad de estas células, el desarrollo de una alta
variedad de aplicaciones, asi como igual nimero de arreglos logicos. Esto se

aprecia en la siguiente tabla 5.

Tabla 9. Operaciones Célula madre

A | B | Mutacion | Salida
0 0 0 1
0 | 0 1
| 0 0 1
| | 0 0
0 0 | |
| 0 | 0
0 1 | 0
1 1 1 0




El software utilizado para la demostracion de esta metodologia empleo datos de
las variables del miembro inferior (prétesis) tales como posicion, velocidad, fuerza-
torque, los cuales afectan una variable denominada desempefio, con estos datos
se podra trabajar para la demostracion de la metodologia, el software consta,
ademas de las mismas etapas explicadas en este documento, el primer paso es
identificar las sefales y hacer un procesamiento, esto se observa en la figura 32,
en donde se aprecia unas sefales ya filtradas y listas para la implementacion de la
metodologia.

Figura 51. Entradas del sistema

430 T T T T T T T T T
S T T L T T T T T —TI?‘|334 m

— PICT009

350 -
300 .
250 -
200 -
150 7

100 - -

sof N AT

x 10°

A las sefales obtenidas anteriormente se les aplico la metodologia de clonacion
propuesta, sin conocer previamente las relaciones entre las variables de entrada y
de salida.
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Gracias a la metodologia, se pudo encontrar una relacién en algoritmos genéticos,
con la modalidad fuzzygenético, que permita la inferencia de la salida, los
resultados se aprecian en Figura 32 y Figura 33 la evolucién de esta poblacion
(200 individuos) en 350 generaciones es evidente, en la Figura 33, en donde se
encuentran las 3 primeras calificaciones de cada poblacion, el criterio para detener
el algoritmo genético fue dado por el tiempo méaximo de ejecucion (12hrs).

Figura 52. Clonada Vs Real
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Figura 53. Error de Clonacion
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Como se puede observar, el maximo porcentaje de error obtenido es del 0.08%, y
la media de esta medida es del 0.01% aproximadamente, lo que permite
acercarnos a un sistema de alta precision con costos inferiores a los requeridos
para tal fin, confirmando que la metodologia ac& implementada no solo es valida
para la obtencion de clones en ingenieria reduciendo costos a la industria y
optimizando los recursos de las mismas.

Arboles de decision. En el desarrollo de la investigacion se encontré otra
concepcién para la implementacion de la metodologia planteada, esta es
denominada los arboles de decision, los cuales se aprecian en la Figura 35, estos
al igual que los cromosomas anteriormente explicados, contienen informacién que
permite la solucion de problemas tipo SISO (Simple input simple output) y MISO
(Multiple input simple output), esta representacion se puede complementar con el
uso de AG's, que permitan la generacién de multiples arboles y la seleccion de las
mejores expresiones, para su posterior cruce y generacion de nuevas poblaciones
de arboles de decision, que a su vez, crean nuevas expresiones que buscan la
solucion o la representacion de un modelo matematico del sistema fisico
analizado.

Figura 55. Arbol de decision
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Como se aprecia en la figura 35, un é&rbol de decision esta conformado
basicamente por dos tipos de unidades representativas, los operadores y las
variables, los operadores se encuentran dentro del &rbol, mientras que las
variables se encuentran en el exterior del mismo, esta arquitectura permite la
elaboracion de expresiones que pretenden emular modelos matematicos en busca
de emular la salida del sistema. Algunos de los resultados aplicando esta técnica
se aprecian en la figura 37 y en la figura 38, en donde se puede observar los
resultados de aplicar arboles de decision y AG's (1000 generaciones y un maximo
de 5 niveles en el arbol); lo que permite encontrar valores de errores inferiores al
0.2%.

Figura 56. Gréfica de la sefial objetivo
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Figura 57. Gréfica del error
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4.2. DISENO, DESARROLLO Y APLICACION DE NANOSENSOR
TERMORRESISTIVO PARA UN PROCESO DE NANOCATALISIS EN
REACTORES QUIMICOS DE LA INDUSTRIA DEL PETROLEO.
(ECOPETROL)

Propuesta de Investigacion
José Andrés Hernandez Arce

Resumen
Los sistemas nanotecnoldgicos se aplican al disefio de ingenieria para la
caracterizacion, produccion, y aplicaciones de estructuras, dispositivos, sistemas
en nanoescala, equivalente a la milmillonésima parte de un metro.
De acuerdo a Abricht et al (2004: 17) se pueden identificar esencialmente cuatro
campos de la nanotecnologia en los cuales confluyen diferentes disciplinas
cientificas y tecnologias y los cuales encuentran diversos sectores de aplicacion:
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Objetivos

e Disefiar estrategias avanzadas de aplicacion de sistemas nanotecnoldgicos
en Ingenieria, seleccionar los métodos de medicién (nanosensor) y de
accionamiento (nanoactuador) y evalla su comportamiento a través de
modelos a nanoescala.

e Realizar la modelacion y simulacion en tiempo real basadas en sistemas
nanotecnoldgicos en Ingenieria y aplicar herramientas de disefio e
implementacion con métodos de fabricacion Top Down y Bottom Up.

e Establecer con el uso de modelos MEMS con herramientas de COMSOL y
soportes de nanocircuitos los modelos basados en la teoria cuantica y el
mapa conceptual de acuerdo a la variante del estudio.

e Implementa en sistemas en tiempo real con el uso de modelos NEMS con
herramientas de COMSOL, soportes de MATLAB.

Metodologia de investigacion propuesta: La Investigacion de sistemas de
control de temperatura utilisados por los procedimientos de produccion es de gran
utilidad para el monitoreo en tiempo real de la operacion y el control de los
procesos y reacciones, principalmente porque permite establecer las condiciones
de su funcionamiento.

El modelo fuzzy ver Figura 39. es la encargada de almacenar los datos de los
grupos que controlan las variables definidas. La definicibn de reglas hace
referencia a la comparacion por medio de un bloque MIMO (multiples entras
multiples salidas) debido a que se usan varias entradas, es decir varios sensores.

Figura 58. Sistema fuzzy integrado
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Fundamento fisico: El cambio de la entalpia define rapidez de la reaccion y por ello
es principal mantener la energia calorifica en el rango o6ptimo para asi tener una
reaccion mas eficaz

Sensor termorresisitencia y calentador: sus principios de funcionamiento se basan
en el efecto de JOULES de metales y semiconductores, segun el cual, su
resistividad varia en funcién de la energia calorifica que tenga la resistencia, el
material de que esta hecho y el disefio adoptado.

Modelado: El desempefio y disefio (en el caso de la termorresistencia ver Figura
40) depende de las cantidades de flujo que pasa por la parte designada para el
contacto.

Figura 59. Disefio de flujo vertical de la termocupla

Water Flow

Para el circuito de calentamiento el area a calentar no se tiene en cuenta para la
simulacién de calentador ya que estad definido el tamafio de dispositivo y la
simulacién solo tomara una unidad de este, para su calculo, pero aun asi su
cantidad de energia liberada puede ser variada dependiendo de la aplicacion.

Se debe dibujar el circuito de calentamiento en la placa de vidrio ya creada

La ecuacidon que gobierna eléctrica la operacion del circuito es la siguiente:

Vi (-doV,V) =10

Donde: d es el grosor del gravado o es la conductividad electrica V. €S el gradiente de
operacion
V es el potencial eléctrico
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La siguiente resultante ecuacién denota la transferencia de calor con las
condiciones de frontera utilizadas para describir los flujos enfrente y atras del

resistor
V. (=kVT) =0

—n - (-kVT) = qo+ (T —T) -V, - (—dSkSVtT)

Donde:

n es el vector normal en la frontera. K es la conductividad térmica h es el
coeficiente de transferencia de calor de la pelicula Tinf es la temperatura del
medio exterior Ks es la conductividad térmica del gravado

Finalmente esto nos da las graficas del mallado con respecto a la temperatura y la
deformacion causada en el circuito.

Figura 60. Imagen de distribucion Termica del circuito
Disefio y aplicacién del control difuso
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Disefio y aplicacion del control difuso

Se considera que si el catalizador debe mantener ciertas temperaturas para
mantener su desempefio, Este tiende a gastarse lo cual causa que la reaccion se
pueda detener o ralentizar cosa que como resultado la lleva un punto de
equilibrio donde la temperatura desciende lo que significa que para contrarrestar
esto se debe dar un dosis de catalizador en grandes cantidades, si la tempera tura
por otro lado se esté saliendo de los limites la dosis de catalizador debe ser baja
para que la reaccion continle en los rangos que sean MAas convenientes y
permanezca en condiciones 6ptimas.



Modelamiento Fuzzy

En el comportamiento se debe agregar los posibles errores que causan
desviaciones en las mediciones ver Figura 41, 42 y por ende en la implementacion
del sistema de control, por ello se agrega esta variable en el sistema de l6gica
fuzzy.

Figura 61. Sistema fuzzy nanosensor
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Figura 62. Rule viewer del sistema de control
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4.3. DISENO DESARROLLO Y APLICACION DE NANO SENSOR DE
VELOCIDAD EN EJES HOMOCINETICOS PARA EL MONITOREO Y REGISTRO
EN CAJA NEGRA PARA AUTOMOTORES. (TRANSEJES)

Propuesta de Investigacion
Jesus Ernesto Monsalve C,

Resumen

El siguiente trabajo se desarrolla como metodologia para un sistema
nanotecnolégico por medio de sensor y actuadores con el fin de implementarlo en
un eje homocinético que nos ayude a tomar datos y reducir el riesgo a la hora de
un accidente.

Objetivo

Investigar, desarrollar y evaluar nuevos prototipos a escala nano de medios de
automatizacion, control avanzado, inteligente y supervision dotados de sistemas
instrumentados de seguridad de ejes homocinéticos de nueva generacion, que
garantice alta productividad y calidad de los procesos de ensamble de los modelos
de ejes establecidos.

Metodologia De Investigacion Propuesta

Figura 63. Transmision en automotores con eje homocinético

b
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Figura 64 Eje homocinético
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Figura 65. Eje homocinético (Proceso de Ensamble)

= f 1 3
; =i 5¢ — x‘:!} 4 i “f,f—‘f }l
i\ A\ , / W /
i I = — p‘
. L g L d | o

La zona fuzzy es la encargada de almacenar los datos de los grupos que manejan
las variables definidas.

Modelado fuzzy

Figura 66. Sistema fuzzy integrado
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Figura 67. Sistema fuzzy nano sensor__ Sistema fuzzy nano sensor (desviacion)
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Tabla 10. Sistema fuzzy (resultados)

Membresia | Membresia| Membresia | Membresia
Particular 0,25 0,5 0,75 1
Baja 79 59 40 181
Media 79 90 160 -
Alta 179 200 220 -
Negativa -0.81 -0.61 -0.41 -
Zero -0.6 -0.4 0.23 0.4
Positiva 0.4 0.6 0.8 -
NoDesa 0.15 0.2 0.29 -
DesaMed 0.2 0.4 0.8 0.9
DesaAlta 0.7 0.78 0.85 -

Tablal. Sistema fuzzy (resultados)

Referente tebrico

Fundamento fisico: Una de las caracteristicas mas importantes de los elementos,
para describir su comportamiento, es la relacion entre el voltaje y la corriente entre
sus terminales; esta relacién es conocida como la relacién corriente — voltaje para
un resistor esta dada por la ley de Ohm: V= R. | y su curva corriente voltaje es
mostrada en la Figura, donde también se muestra la relacién corriente voltaje para
una fuente de voltaje ideal y para una fuente de corriente ideal.




Figura 68. Caracteristica corriente-voltaje elementos de circuitos

‘ Valtaje Voltaje

(a) Resistor (b) Fuente de voltaje (c) Fuente de corriente

Existen diferentes modelos para representar el comportamiento eléctrico de las
celdas solares mediante la relacién corriente - voltaje, muchos de ellos basados en
la fisica y en pardmetros que no son facilmente conocidos (Villalva, Gazoli, &
Filho, 2009). La relacién entre la corriente (1) y el voltaje (V) de la celda solar esta
dada por la ecuacion:

Donde:
* Vxes el voltaje de circuito abierto
* Ix es la corriente de corto circuito del celda
* b es una constante caracteristica del celda

Si se conoce la potencia maxima, entonces la corriente requerida para suministrar
dicha potencia en funcion del voltaje esta dada por la ecuacion:

[ = Pmpp
¥
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4.4. Disefio y desarrollo de sistemas de instrumentacion inteligente para
carreteras de la malla vial de Colombia (Corasfaltos)

Milciades Diaztagle GOmez

Resumen

Se hace necesario explorar a través de la instrumentacion, el grado de
correlacion existente entre las técnicas utilizadas para efectos de disefio y los
resultados obtenidos al llevar a cabo la aplicacion de dichas determinaciones
en la realidad, mediante el conocimiento exacto del comportamiento de las
obras de ingenieria, frente a las solicitaciones a las que se ven sometidas
durante su operacion o servicio, verificando a escala real el desempefio de los
materiales frente a variables como la humedad, deformacion y la temperatura,
entre otras. Esto es de fundamental importancia para establecer las
condiciones de operacion reales y determinar los factores que influyen en la
duracion y comportamiento de una obra de ingenieria, cuestion que a su vez,
introduce mejoras en los métodos de disefio y caracterizacion de materiales, y
provee mayores elementos de juicio para definir el momento en el que se debe
dar inicio al proceso de conservacion diferente al mantenimiento rutinario,
evitando inversiones posteriores mayores y optimizando asi los recursos
economicos.

Para el analisis de los parametros asociados a los pavimentos, se definieron
las variables humedad, temperatura, deformacion y trafico vehicular en el que
se aplicaron modelos para la evaluacion del comportamiento y control de los
sensores que miden estas variables. El procedimiento establecido para la
instrumentacion se valido a través del disefio del control inteligente que permite
determinar los parametros asociados al pavimento en tiempo real. Los
sistemas de control inteligente seran disefiados y evaluados a través de
modelos de simulacién en Labview, Comsol y Matlab.

Objetivo

Disefar y desarrollar sistemas de control inteligente del trafico vehicular dotado
de instrumentacion de alta precision para el monitoreo y control de parametros
asociados al comportamiento de carreteras de la malla vial de Colombia.

En este proyecto se propone disefiar un sistema de control inteligente difuso
gue permita integrar tarjetas de adquisicion de datos de las sefiales de los
sensores de humedad, temperatura, deformacién y flujo vehicular como parte
del sistema SCADA que genera alarmas sobre el estado de las vias y el
comportamiento de los pavimentos.

La lectura de los sensores y multiplexacion de los mismos ocurren en una
zona donde todos los canales se unen en un solo canal para ingresar al
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controlador difuso. En este orden el comportamiento de los sensores se
almacenan en tiempo real en una base de datos. La zona fuzzy es la
encargada de almacenar los datos de los grupos que controlan las variables
definidas del pavimento. La definicion de reglas hace referencia a la
comparacién por medio de un bloque MIMO (multiples entras multiples salidas)
debido a que se usan varias entradas, es decir varios sensores.

La herramienta de simulacion LABVIEW utilizada como parte del sistema
SCADA permite disponer de flexibilidad y facilidad de disefio de controladores
difusos interactivos; bajo el entorno de esta herramienta se elaboraron
interfaces graficas con los complementos necesarios para implementar la
|6gica difusa en sistemas MIMO (mdltiples entradas y multiples salidas) y de
monitoreo en tiempo real y almacenamiento de datos. De igual manera se
trabajard con software COMSOL y MATLAB, los cuales me permitiran
programar (visualizacién mediante un lenguaje de programacién) y simular en
repetidas ocasiones el comportamiento del sistema con cierta temperatura,
humedad, deformacién y trafico vehicular al cual podria estar sometido, para
dar lugar a la solucién mas adecuada.

Disefio metodoldgico: Los sistemas de control se implementan de acuerdo a
una secuencia de pasos que permita lograr un modelo adecuado a las
condiciones reales del comportamiento de los pavimentos, como caso de
estudio se toma el proceso de medicion y control de la temperatura, trafico
vehicular, deformacion y humedad.

Disefio e implementacion de los modelos de los sensores

» Modelo del Sensor para el control del trafico vehicular basado en el
método piezoeléctrico

El efecto piezoeléctrico es reversible, por tal motivo el material sometido a la
accion de cargas eléctricas tiende a deformarse. Para compensar el efecto
sobre la sensibilidad en la medicion es decir la alta impedancia de salida del
elemento piezoeléctrico, es necesario un preamplificador con alta impedancia
Ry resistiva de entrada.

Se ha inducido también la capacitancia Cc del cable entre el piezoeléctrico y el
preamplificador y la capacitancia de entrada Cp del preamplificador. La
resistencia del cable se desprecia debido a su pequefio valor, en la siguiente
figura aparece el circuito de medicion.
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Figura 69. Modelo del Sensor para el control del tréfico vehicular basado en el método
piezoeléctrico

PIEZOELECTRICO CABLE PRE-AMPLIFICADOR
» l —u X
~ Cq TCc :l:cp Rp €,
G 2 X

Las tres capacitancias se suman y por lo tanto,

Q=kqx Rq

)L

C=Ca+Cc+Cp [F]
Para las resistencias se tiene,
R=(Ra*Rp)/(Ra+Rp) [Qf

La impedancia resultante es la suma en paralelo de R y 1/C(s)

26 = 1 + RC(s)

La corriente que circula por el piezoeléctrico depende de la razon de cambio de la
carga q.

i ¢ = dg/dt = kq (dx/dt)
i (s) = Kq*SX (s)

El voltaje de salida se determina,

€os) = i) *Z (s

La constante de tiempo se incrementa si la capacidad C total aumenta, lo que
influye sobre la sensibilidad del sistema. La Unica forma de elevar la constante de
tiempo sin afectar la sensibilidad es obtener un elevado valor de resistencia
eléctrica Rp en el preamplificador cuyo valor alcanza Rp = 4.5 GQ en paralelo con
Cp = 1pF. La sensibilidad estatica depende de la constante Kq del generador de

cargas, pero disminuye con la capacitancia total.
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La capacitancia del piezoeléctrico y del preamplificador se controlan en la
produccién, pero la del cable depende de su longitud (95 pF/m es un valor tipico
para un cable de buena calidad); entonces, la sensibilidad depende de la longitud
del cable lo que se considera en el analisis del modelo matematico, si es posible
por cuestiones de espacio, el preamplificador se debe conectar junto al
transductor, reduciendo a cero la capacitancia del cable. La sensibilidad estéatica
resulta del cociente de 0,9 C/m, es decir, 0,9 F*(V/m) entre 815*10-*°F, siendo el
resultado de 1104*10° (V/m), es decir, 1104 V/um. La variacion relativa en
sensibilidad estatica debido al cambio de la capacitancia ACc del cable se puede

hallar segun la expresion:

Combio en sensibilidad AL,
Sensibilidad inicial  C + AC,

El amplificador operacional, debido a su alta ganancia y su alta impedancia de
entrada se comporta como un elemento con un potencial de entrada

practicamente nulo y que sin embargo, no deja pasar la corriente.

La impedancia Z, (s) resultante de la resistencia y la capacitancia de

retroalimentacion del preamplificador operacional es,

R
Zy(s) = —r
1+ R.C,S;
Adicional a esto se tiene que la ganancia k del amplificador operacional es

relativamente grande.

» Modelo del Sensor para el control de la deformacion basado en el método

magnetostrictivo

La magnetostriccion se define como el cambio de dimensiones que experimentan
los materiales ferromagnéticos al aplicarles un campo magnético. La maxima
deformacion magnetostrictiva que es el incremento de longitud en una direccién

determinada normalizado a su longitud original, se encuentra alrededor de 10 en
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el caso de los materiales convencionales y supera el valor 102 para ciertas

aleaciones (materiales de magnetostriccion gigante).

La magnetostriccion puede ser positiva, cuando el material se expande al ser
magnetizado, 0 negativa si se contrae. Para los materiales con magnetostriccion
positiva, la magnetizacion aumenta con la tensibn mecanica, mientras que
disminuye si la magnetostriccibn es negativa. El niquel es el paradigma de
material de magnetostriccion negativa. Siempre se contrae para valores crecientes
del campo magnético. Por contra, el hierro presenta magnetostriccion positiva,
aungue solo para campos moderados, ya que para campos altos ésta es negativa.

La deformacién magnetostrictiva es una funcién par del campo, es decir, el signo
de la deformacion es independiente del signo del campo. Asi, bajo la accion de un
campo alterno moderado, un material de magnetostriccion positiva siempre
incrementara una de sus dimensiones cuando crezca el valor absoluto del campo
instantaneo, y regresara a su posicion inicial cuando éste disminuya. Debido a
este caracter rectificador, la aplicacion de un campo magnético alterno genera en
un magnetostrictivo un movimiento de frecuencia doble respecto a la excitacion.

» Modelo del Sensor para el control de la temperatura y la humedad basado
en el método termoresistivo

La resistencia eléctrica de varios materiales cambia con la temperatura en una
forma definida, pudiendo este fendmeno constituir el fundamento de un método
para medir temperatura. Los materiales que se utilizan actualmente para medir
resistencia eléctrica pueden agruparse en dos categorias principales: los
conductores (metales) y los semiconductores. Los primeros fueron desarrollados
antes y se denominan termometros de resistencia. Los segundos se desarrollaron
posteriormente y se denominan termistores. Cualquier técnica para medir
resistencias (como el puente de Wheatstone) es compatible con estos elementos.

La caracteristica dinamica de un sensor de temperatura esta relacionada con la
transferencia y acumulacion de calor que determinan que el sensor incluya medios
protectores, como el encapsulado de los termistores.
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Figura 70. Sensor de temperatura

Las temperaturas 6y; 6, y 0 son los cambios de las temperaturas del medio, la
pared externa del encapsulado y la del sensor con respecto a la temperatura inicial
de equilibrio.

Uw; Us los cuales representan al coeficiente global de transferencia de calor entre
el medio y el encapsulado y entre el encapsulado y el sensor (W/m? * K)

Aw ; As representando el area de transferencia de calor del encapsulado y del
sensor (m?)

mw ; Ms representando la masa del encapsulado y del sensor (Kg)

Cw ; Cs haciendo referencia al calor especifico a un volumen constante de la pared
y el sensor (J/kg * K)

El calor que ingresa al encapsulado es
q = Aw Uy (ex - ez)

El calor que sale del encapsulado es
d: =g - mw Cw 0;

El calor que sale del encapsulado es igual al que entra al sensor, el cual se

acumula en la masa del sensor, segun la expresion,

d: = Aw Uw (ex - 92)
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Teniendo en cuenta las ecuaciones anteriores, tws) €s la constante de tiempo del
sensor y &) un término de acoplamiento, debido a las impedancias de salida del
encapsulado y de entrada del sensor

Se tiene entonces un sistema de segundo orden sobre amortiguamiento si 2 es
pequefio comparado con (tw +ts)

ols) 1
8x(s) A+ 5+ (1 + 7,5

Finalmente

gls) 1
8x(s) 14 7.5

El modelo desarrollado es bastante flexible, aunque en algunos casos no es
suficientemente exacto. Se puede lograr mas exactitud, afiadiendo mas grados de
libertad (incégnitas) al sistema, como por ejemplo, una temperatura 6y en la pared
interna del encapsulado y por lo tanto, considerando la transferencia de calor por
conduccion a través del encapsulado. Para muchas aplicaciones o para estimar
semi-cuantitativamente la influencia de algunos parametros en la respuesta
dinamica de un sensor de temperatura, las ecuaciones desarrolladas rinden
resultados satisfactorios.

Mediante investigaciones y pruebas previamente realizadas, se lograron ciertos
datos importantes a cerca del comportamiento de las vias o carreteras, las cuales
se presentan a continuacion.

Las condiciones optimas se pueden definir cuando se encuentran con una
temperatura de 27°C a 38°C, con un flujo vehicular menor de 2500 ciclos y una
deformacion de 3 mm y se observa que el pavimento cumple con las normas de
calidad exigidas por INVIAS y presenta un comportamiento adecuado.

Si el numero de ciclos del trafico vehicular se encuentra por encima de 2500,
quiere decir que superd la etapa de la deformacion eldstica y por tanto se
considera un desgaste normal ya que hay deformaciones menores a 1,5 cm.

Para condiciones de temperatura de 27°C a 38° C, un flujo vehicular que no
supere los 2500 ciclos y una deformaciéon de 20mm, se considera que el
pavimento no cumple con las normas de calidad exigidas ya que la deformacién
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supera los 15 mm permisibles en la primera etapa de ciclos y por tanto es un
pavimento inseguro.

Para condiciones de temperatura ambiente normales entre 27°C a 38°C, una
deformacion de 3 mm, un flujo vehicular menor a 2500 ciclos y una humedad
superior a 45, se considera que el pavimento tiene una baja permeabilidad y su
composicion permite la adherencia del agua a su composicién. Se considera que
con el poco tiempo que posee no deberia permitir ese nivel de humedad, por
consiguiente el pavimento se considera inseguro.

Las siguientes caracteristicas son proporcionadas por expertos en el tema y que
ayudan a comprender y actuar de una manera mas eficiente cuando se
implementa “X” situacion.

Cuando la variacion de la humedad es del 80 %, de forma creciente, se considera
gue el pavimento necesita mantenimiento, comportandose de manera deficiente y
por lo tanto el control difuso envia una alarma indicando que las condiciones en
gue se encuentra el sistema, puede llegar a un rapido desgaste del material.

Si el pavimento presenta una deformacion por encima de 1.5 cm, este tiende a
deformarse en grandes cantidades, tanto que lo mas adecuado es realizar un
mantenimiento oportuno para asi “restablecer” el ciclo de vida del sistema.

Cuando el flujo vehicular se encuentra por encima de 15000 ciclos inicia una zona
plastica, donde la deformacién tendra una pendiente mayor debido a que el
pavimento ha cumplido en teoria su ciclo de vida util, por lo tanto se envia una
sefial de mantenimiento o reparacion.

De igual manera cuando la deformacion supera los 4 cm, el pavimento no se va a
encontrar en condiciones adecuadas, por lo tanto se envia una sefial de deterioro,
es decir, un cambio significativo en las capas que componen determinada via.

Teniendo en cuenta los parametros anteriores, se ha realizado una tabla que
representa un resumen de las condiciones a las cuales puede estar sometida una
via y la sefal o la acciébn que se realiza para que la central de control esté
actualizada con respecto a las condiciones en las cuales se encuentra el sistema o
la via en este caso.
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Tabla 11. Resumen de las condiciones a las cuales puede estar sometida una viay la sefial o la
accion que se realiza para que la central de control esté actualizada con respecto a las condiciones
en las cuales se encuentra el sistema

Controlador

Interfaz grifica difuso Significado

CONDICIONES Alerta Baja El pavimento cumple con

OPTIMAS las normas exigidas por
INVIAS.

DESGASTE Alerta Media Baja | Por la cantidad del flujo

NORMAL vehicular se considera
que el pavimento
permanece en un estado
normal.

PAVIMENTO Alerta Media El pavimento no esti en

INSEGURO buenas condiciones v por

tanto no cumple con las
normas de INVIAS. Se
determina asi porque el
flujo wvehicular es muy
bajo v el pavimento
presenta  humedad ¥

deformaciones 1no
permitidas para
pavimentos recién

colocados en la via.

MANTENIMIENTO Alerta Media Alta | El pavimento presenta
deformaciones v
humedad con un flujo
vehicular medio o medio
alto.  Por tanto el
pavimento necesita de

mantenimiento
FALLA DEL | Alerta Alta El pavimento falla debido
PAVIMENTO a que ha superado un

flujo vehicular mayor de
17000 y alteraciones en
la humedad v
deformacion.

Con la culminacion de la informacion necesaria con respecto al comportamiento
del sistema, se ha determinado o realizado el siguiente sistema de control. Este
realiza un chequeo de las condiciones en las cuales se encuentra la via y teniendo
en cuenta esté, envia una sefial o0 alarma a una central. Esta sefial puede ser de
alerta baja en donde el sistema se encuentra dentro de las condiciones normales,
una alarma intermedia la cual indicard que existe un pequefio desgaste,
condiciones inadecuadas, entre otros, que requerirda de un mantenimiento y
finalmente una alta alarma, la cual indicara que la via se encuentra en pésimas
condiciones o un “desgaste total” de la via y debera ser reconstruida.

En el sistema Fuzzy, se tienen en cuenta cuales son las variables de entrada y
cuales las variables de salida. Donde las variables de entrada representan los
parametros a medir o estudiar y las variables de salida, los métodos que sirven
para analizar las condiciones en que se encuentra la via, que a su vez representa
el nivel de alarma que se enviara a la central.
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Figura 71. Sistema Fuzzy
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A continuacion se plantean las reglas que permitan cumplir con el objetivo, que es
enviar la sefial adecuada a la central. Estas reglas son tenidas en cuenta mediante
las condiciones que se encuentre la via. Como por ejemplo, si el flujo vehicular, la
humedad y la temperatura se encuentran en condiciones normales pero la
deformacion se ha visto alterada, se envia una sefal por parte del sensor de
deformacion que indica un cambio esta, pero los sensores de flujo vehicular,
temperatura y humedad se van a mantener en las mismas condiciones.



Figura 72. Las reglas que permitan cumplir con el objetivo
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1. If (TrafV' is Optima) and (Defor is ideal) and (Temp is Ideal) and (Hum is ideal) then is s is Baia) (1)

2. If (TrafV is Optima) and (Defor is ideal) and (Temp is Inferior) and (Hum is Inferior) then is is Baja)(T is Media) (1)

3. If (TrafV' is Optima) and (Defor is ldeal) and (Temp is Superior) and (Hum is Superior) then s is Baja)(Te is Alta) (1)

4. If (TrafV is Optima) and (Defor is Media) and (Temp s ldeal) and (Hum is Ideal) then s is Media)(Te is Baja) (1)

5. If (TrafV is Optima) and (Defor is Media) and (Temp is Inferior) and (Hum is inferior) then is is Hedia)(T: is Media) (1)

6. If (Traf\V is Optima) and (Defor is Media) and (Temp is Superior) and (Hum is Superior) then s s Media)(Te is Ata) (1)

7. 1f (TrafV is Optima) and (Defor is Alta) and (Temp is ideal) and (Hum is Ideal) then i is Alta)(Te is Baja) (1)

8. If (TrafV is Optima) and (Defor is Alta) and (Temp is inferior) and (Hum s inferior) then is is Aa)(Te is Media) (1)

8. If (TrafV/ is Optima) and (Defor is Alta) and (Temp is Superior) and (Hum is Superior) then is is Alta)(T is Alta) (1)

10, 1f (TrafV/ is Wedia) and (Defor is ldeal) and (Temp is ideal) and (Hum is Ideal) then is is Baja)(T is Baja) (1)

1. IF (TrafV/ is Wedia) and (Defor is Keal) and (Temp is Inferior) and (Hum is Inferior) then i is Baja)(T: is Media) (1)

12, If (TrafV/ Is Media) and (Defor is ideal) and (Tsmp is Superior) and (Hum is Superior) then is is Baja)(T s Alta) (1)

13. I (TrafV/ is Wedia) and (Defor is Media) and (Temp is Ideal) and (Hum s ideal) then is is Media)(T is Baja) (1)

14. I (TrafV/ is Media) and (Defor is Media) and (Temp is Inferior) and (Hum is Inferior) then s s Media)(Te is ledia) (1)

15, If (TrafV/ is Wedia) and (Defor is Media) and (Temp is Superior) and (Hum is Superior) then is is Wedia)(T: is Ala) (1)

6.1 (TrafV/ is Wedia) and (Defor is Alta) and (Temp is Ideal) and (Hum s Ideal) then is is Alta) Te is Baja) (1)
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La siguiente grafica representa el rango de alarma enviada a la central, teniendo
en cuenta las reglas plantadas previamente.

Figura 73. Comportamiento de los sensores cuando se encuentran en determinadas condiciones
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Las siguientes graficas representan el comportamiento de los sensores cuando se
encuentran en determinadas condiciones.
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CONCLUSIONES

Actualmente la mayoria de las inversiones estan dirigidas a la comprension de
fendmenos a nanoescala, los procesos y creacion de nuevos materiales; sin
embargo es importante tener presente las tendencias tecnoldgicas, las cuales
apuntan a los nanosistemas. La construccion de estos sistemas nanoescalares
requerira del uso de las de nanoescala, principios bioldgicos, tecnologia de la
informacion e integracién de sistemas.

Existe interés por parte de diferentes sectores de la Industria en nanoteconologia,
porque impacta favorablemente en los costos de produccién, respecto del uso de
materiales o tecnologias tradicionales.

Al utilizar simuladores se reduce significativamente los costos.

Con el uso de técnicas de clonacion artificial, basada en algoritmos evolutivos, es
posible disefiar y construir sistemas inteligentes capaces de solucionar problemas
con calidad superior a la lograda mediante otros métodos tradicionales, incluso de
aquellos imposibles de resolver por métodos convencionales.
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ANEXOS

Anexo 1 Nanomateriales

Sabia usted que es posible utilizar una nanofibra excepcionalmente delgada,
fuerte y resistente de poliacrilonitrilo, que podria conducir a la fabricacion de
mejores piezas para infinidad de maquinas, enseres y vehiculos, desde aviones
hasta puentes, pasando por puentes e incluso chalecos antibalas. O que Los
cientificos creen que los nanotubos de carbono permitiran construir en el futuro
(quizas en la proxima década) dispositivos electrénicos mas pequefios, rapidos y
gue consuman menos energia que los que utilizan chips de silicio. Pues bien, la
nanofibra y los nanotubos de carbono son nanomateriales.

En la siguiente tabla se compila una pequefa investigacion de los nanomateriales
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Nanomaterial

Fecha de Fabricacion, sintesis o
descubrimiento

Dimensién

Caracteristicas

Aplicaciones

Puntos cuéanticos
(qdots o quantum dots
en inglés).

Conocidos también
como atomos artificiales,
son semiconductores en
la escala nanométrica
usados como pruebas
fluorescentes en
microscopia (de luz y
microscopia electrénica).

Los principales
materiales
semiconductores de los
que estan hechos los
puntos cuanticos son
CdSe, CdS, CdTe, InP,
ZnS y PbS, ya que éstos
poseen unas
propiedades
electrénicas adecuadas
para obtener puntos
cuanticos fluorescentes,
pero cada uno de estos
materiales tienen unas

propiedades diferentes
como estructura,
toxicidad (por liberacion
de metales),
comportamiento 6ptico o
capacidad para unir
grupos funcionales a su
superficie.

Los puntos cuénicos

pueden estar formados
por un solo

Los puntos cuanticos se descubrieron en
1980. por Alexei Ekimov y Louis Brus

Se descubrieron accidentalmente los
puntos cuanticos de luz blanca en un
laboratorio de quimica en la Universidad

Vanderbilt, en Nashville, Tennessee,
Estados Unidos, su eficiencia era
demasiado baja para aplicaciones

comerciales, y varios expertos predijeron
gue seria imposible elevarla a niveles
précticos. Sin embargo, un equipo de
investigadores de esa universidad ha
demostrado ahora que esas predicciones
estaban equivocadas. Este equipo ha
logrado aumentar con éxito la eficiencia de
la fluorescencia de estos nanocristales
desde el nivel original del 3 por ciento
hasta uno tan alto como el 45 por ciento.

Como otros nanomateriales, la mayor
parte de sus &atomos estan en su
superficie, por lo que la relacién superficie-
volumen de los puntos cuanticos es muy
elevada, algo que, junto al confinamiento
cuantico, influye en que sus propiedades
sean muy diferentes a las de los
materiales macroscoépicos.

El confinamiento cuéntico ocurre cuando
los electrones estan restringidos a
moverse en una regién muy pequefia,
como es el caso de los puntos cuéanticos
menores de 10 nm. Este efecto hace que
las propiedades electronicas y Opticas de
los puntos cuanticos sean determinadas
por su tamafio.

Un semiconductor posee una banda

Estos puntos cuanticos
pueden contener tan
s6lo 100 a 100.000

atomos  dentro  del
volumen de  punto
cuantico, con un

diametro de 10 a 50
atomos. Esto
corresponde a
alrededor de 2 a 10
nanémetros y 10 nm
de diametro, casi 3

millones cuantica
podrian alinearon
puntos end to end y
encajar  dentro  del

ancho de un pulgar
humano.

Los puntos cuénticos
son nanocristales
compuestos de
materiales
semiconductores
inorganicos, como
CdSE, InGaP, carb6n
y silicén, en el cual se

pueden crear y
confinar pares de
hoyo-electron.

Cuando los puntos

cuanticos se exponen
a la luz, los pares de

hoyo-electrén se
excitan y son
fluorescentes. La
longitud de onda de
emisién esta

relacionada al tamafio
del punto cuantico —
entre mas grande sea
mayor la emisién de la
longitud de onda (para
la misma longitud de
onda de excitacion).
Durante la fabricacion,
el tamafio del punto
cuantico se puede
determinar con
precisiébn nanométrica
para crear una serie
de puntos cuanticos
con distintas
caracteristicas de
emision. Por ejemplo,
un punto cuantico de
CdSe de 3nm emite a
520nm (verde)

Optoelectrénica. Con los  puntos
cuanticos de materiales semiconductores,
como arseniuro de indio y fosfuro de indio,
se fabrican diodos laser emisores de luz
mas eficientes que los usados hoy en
lectores de CD, de cdédigos de barras y
demas. Asi que se espera que acaben
sustituyéndolos a corto o medio plazo.
Biomedicina. En este caso, los puntos
cuanticos no estan integrados en una
matriz, sino que son cristales
independientes, pero su fundamento y sus
propiedades fisicas son las mismas. Los
puntos cudanticos emiten luz brillante y
muy estable. Con ellos se obtienen
imagenes de mucho contraste usando
laseres menos potentes, y no existe el
temor de que se apaguen. Ademas, la
longitud de onda tan especifica a la que
brillan evita las superposiciones, y permite
tefiir a la vez muchas mas estructuras que
con los métodos de tincién tradicionales.
Por ejemplo en rastreo y visualizacién de
estructuras profundas en los tejidos. En
combinacién con imagen confocal, los
puntos cuanticos habilitan alta resolucion,
imagen 3-D dentro de tejidos vivos. La
fluorescencia con brillantez excepcional
de los puntos cuanticos habilitan la
observacion de un solo punto cuantico y
monitorearlo a través del tiempo.

Paneles solares experimentales. La
tercera generacion de células
fotovoltaicas usa entre otras posibilidades
las superficies con puntos cuanticos. El
rendimiento es mayor que las células de
primera y segunda generacion y su
fabricacion es més barata. Los puntos
cuanticos son de manufacturacion barata,
y pueden hacer su trabajo en combinacioén
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semiconductor o por una
mezcla de ellos en un
sistema core-shell.

energética llena de electrones (banda de
valencia) y una banda energética vacia
(banda de conduccién) separadas por una
diferencia de energia (bandgap). Esta
diferencia de energia es mayor que para
un material conductor y menor que para un
material aislante. Un proceso de
luminiscencia consiste, béasicamente,
en la excitacion de un electron de la banda
de valencia a la banda de conduccion y el
regreso de ese electron a la banda de
valencia con la consiguiente emision de un
foton con energia igual al bandgap. Como
en los puntos cuanticos el bandgap es
variable con el tamafio del puntos
cuanticos, el color del foton emitido sera
funcién de ese tamafio. La excitacion de
un electron en los puntos cuanticos se
puede producir por absorcién de luz de
varias energias (espectro de absorcion
ancho).

Banda de
conduccién

[ S B

hv
Emision [N\

Bandgap Absorcién

Banda de
valencia

n electronica en un quantum dot

Emision de luz tras excit:

En resumen, los puntos cuanticos
absorben luz de un continuo de energias,
pero emiten luz de energias discretas (un
solo color) que depende de su tamafio. Por
otra parte, la intensidad fluorescente es
mayor que para los fluoréforos
convencionales.

mientras que uno de
5.5 emite a 630nm
(rojo). Los puntos
cuanticos usualmente
se cubren en sulfuro
de zinc para mejorar
la intensidad
fluorescente (al
confinar mas los pares
electron-hoyo) y
después se cubren en
un escudo soluble al
agua, biocompatible
para habilitar la
entrada y retencion
por las células.

Los puntos cuénticos
brinda mas
sensibilidad en
imagenes de células
vivas comparado con

los fluoréforos
organicos
convencionales: la

imagen puede ser
1000 mas brillante.
Los puntos cuénticos
también tienen la
ventaja de que ellos
no se foto-blanquean
con la exposicion de
la luz, permitiendo
deteccion simultanea
e imagen multicolor.

con materiales como  conductores
polimeros, que también son de produccién
barata. Un punto polimero cuéntico
funcionando podria colocar,
eventualmente, a la electricidad solar en
una posicion econdmica igual a la
electricidad del carbon. Si esto pudiera
hacerse, seria revolucionario. Una célula
comercial de punto cuantico solar esta
aun afios de distancia, asumiendo que
sea posible. Pero si lo es, ayudaria a
superar el presente de combustibles
fosiles.
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Fluorescence
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Fluorescencia de puntos cuanticos de
diferentes tamafios, las particulas de la
disoluciéon de la izquierda son las mas
pequefias.

¢Coémo se sintetiza un Punto Cuantico?

El  procedimiento méas simple vy
universalmente seguido es la sintesis
coloidal o también denominada sintesis
orgéanica. Con el uso de soluciones madre
de Selenio, Teluro, Sulfuro u otros y
mediante pirdlisis en un solvente de
coordinacién muy caliente como el TOP o
TOPO, se obtienen puntos cuanticos de
alta calidad, tal como los formados por
CdTe, CdSe, CdS y derivados. Esta
cobertura de TOP o TOPO evita procesos
de agregacion. Por otra parte, el proceso
de sintesis puede ser mejorado
sustituyendo el Cd (CH3)2 por CdO como
donador del Cadmio. En general, los
puntos cuanticos resultantes de la sintesis
coloidal presentan una  excelente
cristalinidad y bajisimos defectos
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estructurales.

Otra ruta para constituir nanocristales de
CdTe se denomina fase acuosa. Se basa
en

la reaccion de sales metdlicas (NaHTe,
NaHSe o sales de Cadmio) que, junto con
compuestos tiénicos (como reactivos para
cubrir el puntos cuanticos), mercaptoetanol
y tioglicerol estabilizan el nanocristal. En
este caso, se emplea Al2Te3 como fuente
de H2Te. Por este proceder también

se han obtenido nanocristales de CdSe,
CdTe y HeTe. ElI uso de altas
temperaturas empleando el microondas
mejora sensiblemente el campo cuantico y
logra acortar los tiempos de sintesis.
Comparativamente con la  sintesis
organica, la acuosa resulta mas barata y
sencilla, obteniéndose cristales de baja
toxicidad, solubles en agua y estables.
Partiendo de puntos cuanticos producidos
por sintesis coloidal, para
biocompatibilizarlos se encapsulan con
polimeros ampifilicos que los solubilizan
en agua, haciéndolos resistentes a la
degradacion por encimas o agentes
guimicos.

En Biomedicina los puntos cuanticos
suelen emplearse como estructuras
individuales organizadas en complejos de
dos o tres dimensiones, conservando sus
propiedades fisicas y su naturaleza como
cristales  semiconductores. Pero su
utilizacion méas general creé la necesidad
de nuevas formas de organizacion. Asi,
surgi6 la idea de conectarlos en hileras,
fabricando  “alambres” con diversas
conformaciones para emplearlos como
estructuras moleculares activas, tanto
eléctrica como 6ptimamente. Un paso mas
alld supuso la creacion de laminas
poliméricas, en donde los puntos cuanticos
se  estructuran en organizaciones
complejas bi y tridimensionales. Estas
Ultimas se construyen superponiendo
varias laminas consecutivas de puntos
cuanticos sobre una base cristalina.
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Nanotubos de carbono
En quimica, se
denominan nanotubos a
estructuras tubulares
cuyo diametro es del
orden del nanémetro
(nm). Un nandémetro
equivale en escala a la
billonésima parte de un
metro (1 nm = 1x10-9
m). Existen nanotubos
de muchos materiales,
tales como silicio o
nitruro de boro, pero
generalmente el término
se aplica a los
nanotubos de carbono o
CNTs (Carbon
Nanotubes).

Fecha de Fabricacién:

Los nanotubos de carbono de pared
multiple  (MWCNT — Multiwall Carbon
Nanotubes) fueron descubiertos en 1991
por Sumio lijima, un ingeniero japonés de
la empresa NEC. Desde el principio
mostraron importantes efectos cuanticos
debidos a su estructura casi
unidimensional, lo que incentivd a
numerosos cientificos a trabajar en ellos.
Los nanotubos de carbono de pared
simple (SWCNT- Single Wall Carbon
Nanotubes) se descubrieron dos afios
después por el grupo de lijima en NEC y
por otro grupo en el IBM Almaden
Laboratory.

Sintesis o descubrimiento:

Los nanotubos de carbono de pared
simple (SWCNT - Single Wall Carbon
Nanotubes) estan constituidos por atomos
de carbono dispuestos en wuna red
hexagonal cilindrica, de forma que su
estructura es la misma que se obtendria si
se enrollara sobre si misma una lamina de
grafito. Sus extremos pueden estar
cerrados por media esfera de fulereno o
pueden estar abiertos. Los nanotubos de
carbono de pared mdltiple (MWCNT -
Multiwall Carbon Nanotubes) tienen una
estructura similar a varios SWCNT
concéntricos con diferentes didametros. En
ambos casos su principal caracteristica,
gue darad lugar a un buen ndmero de
propiedades  excepcionales, es que
muestran una relacion longitud/diametro
muy elevada.

Dimensién
Su diametro es del
orden de los

nanoémetros y su
longitud puede variar

desde unas micras
hasta milimetros e
incluso algunos

centimetros.

Caracteristicas

Es cien veces mas
fuerte que el acero y
entre seis y diez
veces mas ligero.
Ademas, es elastico.

nanotubos

Fig.
multicapa

Dependiendo del grado
de enrollamiento, y la

manera como se
conforma la lamina
original, el resultado
puede llevar a

nanotubos de distinto
diametro y geometria
interna. Su  espersor
puede ser de unos 50
atomos de ancho y su
grosor solo de un
atomo.

Aplicaciones

1.

2.

Electroquimicas: Supercondensadores,
almacenamiento de hidrégeno y Celdas

solares.

Supercapacitor
CNT electrode

Electrolyte
and ions

CNT forest

© Solar cell

Tangled CNT film
Tangled CNT mesh

Electrénica: Transistores y memorias
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En microelectrénica ya se ha propuesto el uso

@) Flexible TFT ® Memory de
CNT {-swxyh
Lol pr—
PRI i T v los
£ (000
o -
tubo
(é) Electronic interconnect @ Thermal interface
S en
f aplic
5
acion
es

tan diversas como transistores TFT flexibles,
memorias no volatiles (NRAM), conectares
verticales de solo 150 nm compatibles con la
tecnologia CMOS y disipadores térmicos de

calor para amplificadores de alta potencia.

3. Nanotubos en medicina

4. Terapia genética

5. Aplicaciones Industriales: Se utiliza ya
en la fabricacion de determinados
productos de uso cotidiano. por ejemplo
articulos deportivos como pueden ser
bicicletas o raquetas. No es necesario
que el articulo esté integramente

fabricado a base de nanotubos de

carbono, sino que basta con afiadir una
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serie de trazas para que el producto

resultante sea mas ligero y resistente.

En el campo de la construccion a gran escala,
todavia no ha llegado al mercado, pero es de

esperar que las estructuras del futuro

®
g —m o Publications
2 e —a— CNT
T2 _~ W8~ Grphene
A = §
516 29 ; Issued patents
i / I} 3 3 —e— CNT
2 12 | 8 —a—Graphene
2 = / °3 CNT producti
;3 84" H Bl
g - | SEE
= - - B
£ T

2006 2007 2008 2009 2010 2011

©0o ©

AOR

Winning Tour de France
bicycle uses CNT
composite

incorporen el material para aprovechar sus
propiedades.
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Juno spacecratt uses
CNT ESD shield

‘Ship hull coated with
antifouling CNT paint

Printed CNT transistors
on polymer fim

Fullereno
Son

la tercera forma

alotrépica del carbono,
junto con el diamante y

el grafito.

Fig. C60 el
Fullero

principal

Fecha de Fabricacion:
La primera vez que se encontré un
fullereno fue en 1985

sintesis o descubrimiento:

Hasta el siglo XX, el grafito y el diamante
eran las Unicas formas alotrpicas
conocidas del carbono. En experimentos
de espectroscopia molecular, se
observaron picos que correspondian a
moléculas con una masa molecular exacta
de 60, 70 6 mas &atomos de carbono.
Harold Kroto, de la Universidad de Sussex,
James Heath, Sean O’Brien, Robert Curl y
Richard Smalley, de la Universidad de
Rice, descubrieron el C60 y otros
fullerenos en 1985, en un experimento que
consisti6 en hacer incidir un rayo laser
sobre un trozo de grafito. Ellos esperaban
efectivamente descubrir nuevos alétropos
del carbono, pero suponian que serian

Dimensién:

Los fullerenos
(habitualmente con un
tamafio cercano a 1
nm) se asocian
espontaneamente
formando agregados de
varias moléculas que
alcanzan tamafios
desde 10 nm hasta
varias micras.

Caracteristicas:

La forma cerrada y
altamente simétrica de
los fullerenos tiene
como consecuencia
gue sean estructuras
de gran resistencia
fisica: bajo presiones

extremas —como
3.000 atm— se
deforman, pero
regresan a su
estructura inicial al
relajar la presién. Por
ello su adicion a

algunos materiales
poliméricos les aporta
resistencia

Aplicaciones:

Se han propuesto numerosas aplicaciones
potenciales para los fullerenos, aunque su
utilizacion real avanza mas lentamente. Cabe
citar la quimica de sintesis, como
catalizadores, la fabricacion de células solares,
en fotodetectores de rayos X, en
telecomunicaciones, como recolectores de
radicales libres, en pilas de combustible...
Dado que sus propiedades opticas cambian
mucho al exponerse a la luz, se propone
también su uso en dispositivos foténicos. Se ha
sugerido incluso su uso como inhibidor de la
proteasa del virus de inmunodeficiencia
humana (VIH), cuyo sitio activo tiene forma
cilindrica con un diametro similar al del
fullereno C60 y estd recubierto casi
exclusivamente por residuos aminoacidos
hidréfobos, un entorno favorable para la fijacion
del fullereno, que bloguea asi el centro activo e
impide la propagacion del virus.
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moléculas largas, en lugar de las formas
esféricas y cilindricas que encontraron. A
Kroto, Curl y a Smalley se les concedié el
premio Nobel de Quimica en 1996, por su
colaboracién en el descubrimiento de esta
clase de compuestos. EI C60 y otros
fullerenos fueron mas adelante observados
fuera del laboratorio (ej. en el hollin de una
vela). Hacia el afio 1991, era relativamente
facil producir unos cuantos gramos de
polvo de fullereno usando las técnicas de
Donald Huffman y Wolfgang Kratschmer.
La purificacion del fullereno era un desafio
para los quimicos hasta hace poco cuando
un equipo de investigadores espafioles
desarroll6 un nuevo proceso de
obtencién.2 Los fullerenos endoédricos
han incorporado, entre los atomos de la
red, iones u otras moléculas mas
pequefias. El fullereno es un reactivo
habitual en muchas reacciones organicas
como por ejemplo en la reaccién de Bingel,
descubierta en 1993.

Grafeno

Es una sustancia
formada por carbono
puro, con atomos
dispuestos en patron
regular hexagonal,

similar al grafito, pero en
una hoja de un atomo de
espesor.

Fecha de Fabricacién:
Fue sintetizado por primera vez en 2004,

salt6 a la fama en 2010 cuando sus
descubridores, los investigadores de
origen ruso Andre Geim y Konstantin

Novoselov recibieron el Premio Nobel de
Fisica.

Grafeno. La Iamina casi perfecta tiene un espesor de sélo un atomé¢.
Consiste en dtomos de carbono unidos en forma hexagonal formando un
patron parecido al de un panal.

Dimensién:

En su caso, el material
de moda por
excelencia, es de tipo
bidimensional. En
esencia, es como una
lamina de papel,
transparente y con el

[S€$pesor de una lnica

pa atémica.

a lamina de 1 metro
adrado pesa tan soélo

Caracteristicas:

Se considera 200
veces mas fuerte que
el acero y su densidad
es aproximadamente
la misma que la de la
fiora de carbono,
siendo,
aproximadamente, 5
veces mas ligero que
el acero.

Al ser un material
ultraligero,
extraordinariamente
resistente, flexible,
impermeable,
econdmico, excelente
conductor del calor y
la electricidad (mejor

que ningun otro
metal), es un
candidato ideal para

Aplicaciones en electronica: Cables de alta
velocidad, Super-baterias (donde a través de
su capacidad para almacenar energia puede
dotar a las baterias de una mayor duracién
y un menor tiempo de carga), Pantallas
tactiles flexibles, Audifonos y altavoces mas
gque profesionales, ordenadores, coches,

teléfonos moviles y equipos de mdusica

Céamaras fotogréficas mil veces mas sensibles.

Aplicaciones de desalinizaciéon del agua:
Esta en fase de investigacion el uso de una
lamina de grafeno con poros de 1,8 nm para
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sintesis o descubrimiento:

Geim, de nacionalidad holandesa, y
Novoselov, britanico-ruso, obtuvieron el
grafeno a partir del grafito normal, el
material de las minas de los lapices, y
lograron una lamina de un grosor de solo
un atomo. Muchos pensaban entonces que
era imposible que un material asi fuera
estable. Sin embargo, a partir de los
trabajos de estos dos cientificos, los fisicos
pueden estudiar ahora una nueva clase de

materiales bidimensionales con
propiedades Unicas.
r

\ - ..

éxmmmygmmpmucrm

desarrollar

dispositivos tales
como sensores
miniaturizados que
permiten detectar
moléculas quimicas y
biologicas; con
aplicaciones en

diversos campos.

sustituir las membranas en el proceso de
6smosis inversa para la desalinizacion del
agua. Segun las investigaciones actuales se
obtendrian eficiencias mucho mayores que con
las membranas actuales, y se tendrian
requerimientos menores de energia. En el
estado actual, el inconveniente es el costo de
las membranas de grafeno, pero se espera que
en el futuro estos costos puedan ser reducidos.

Otras aplicaciones: Por sus propiedades, el
grafeno puede servir como material en la
fabricacién de aviones, satélites espaciales o
automoviles, haciéndolos mas seguros.
También en la construccion de edificios, pues
los convertiia en mas resistentes. Incluso

contribuir a mejorar el medio ambiente
sustituyendo a materiales contaminantes que

hoy en dia nos vemos obligados a utilizar.

No hay que olvidar su relevancia en el ambito
de la salud. Las proétesis de grafeno podrian
sustituir a las actuales, de diversos materiales.
O incluso se podria aplicar para mejorar el

tratamiento de algunas enfermedades.

Nanoshell

Es un tipo de
nanoparticula  esférica
que consta de un nlcleo
dieléctrico que esta
cubierto por una cascara
metalica delgada
(normalmente de oro).
Estas nanocapsulas

Fecha de Fabricacion
Sintesis o descubrimiento:

Las propiedades de los nanoshells fueron
inicialmente predichas por Aden y Kerker
en el afio 1951 y posteriormente en el afio
1989 se realizaron estudios tedricos por
Neeves y Birnboim. No obstante, la
invencion, el desarrollo experimental y
la fabricacion de estas entidades estuvo

Dimensién:

Un nanoshell tiene las
siguientes dimensiones:
De wunos 8 a 10
nanémetros que
recubre una estructura
esférica de silicio de un
diametro aproximado de
unos 100 nanémetros.

Caracteristicas:

Los nanoshells
poseen la capacidad
de absorber o repartir
rayos de luz a la
longitud de onda
deseada, lo que les
confiere una
propiedad de
luminiscencia reactiva,

Aplicaciones:
El tratamiento del cancer.

Las propiedades de las nanoshells son
aplicables en la localizacién, reconocimiento y
destrucciéon termal de células cancerigenas
especificas y de angiogénesis particulares en
la proliferacion tumoral, utilizando un laser
infrarrojo_que penetra los tejidos y sangre sin
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implican una
cuasiparticula llamada
plasmén que es una
excitaciéon colectiva o
cuéantica oscilacién de
plasma  donde los
electrones oscilan
simultaneamente con
respecto a todos los
iones.

a cargo de J. Naomi Halas en el afio
1990 en la Universidad de Rice.

El descubrimiento de la nanoshell hecho
por la profesora J. Naomi Halas y su
equipo en la Universidad de Rice fue
galardonado en 2003 como Mejor
Descubrimiento de Nanotecnologia.

Fig. La simulacién por ordenador
representa un crecimiento de nanoshell
oro con nucleo de silice y otra capa de oro.

que en determinado
momento si la fuente
de luz persiste
durante cierto tiempo,

induciria a los
nanoshells a
incrementar su

temperatura hasta
valores suficientes
como para “destruir"
células enfermas y/o
generar procesos
acelerados de
escarificacion/reconstr
uccion tisular (Giraldo
Gallo., et. al., 2007).
Los nanoshells
poseen cualidades de
nanoestructuras ya
que en sus superficies
pueden ser acoplados
diferentes tipos de
nanodispositivos, pero
a su vez y
dependiendo del
dispositivo acoplado a
su superficie asume la
cualidad de biosensor
al poseer la capacidad

de localizar e
identificar
selectivamente
sustancias,
microorganismos y/o
células con
determinadas
caracteristicas ylo

propiedades.
Como consecuencia,

las nanoparticulas
nanoshell, ofrecen
una plataforma

tecnoldgica para una
amplia variedad de
terapias diagnosticas,
todas ellas sujetas a
la posibilidad de ligar

dificultad para generar la reacciéon deseada en
las nanoparticulas. Ademés los nanoshells
sugieren una posible aplicacién en la soldadura
de tejidos con pérdida de continuidad e
integridad tisular, por medio de un rapido cierre
"endoscoOpico” derivado de mecanismos de
escarificacion por calor de heridas quirargicas
o graft arteriales. (Giraldo Gallo., et. al., 2007).
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a la superficie
metalica de una
nanoshell, moléculas

receptoras especificas
a una sustancia u
organismo
prepatégeno en
particular.

Fluoreno
Como los puntos
cuanticos, es un

nanomaterial cerodimen
sionaly forma esférica,
en este caso obtenido a

partir del carbono.

Fecha de Fabricacién

Se descubrié antes que los nanotubos de
carbono y el grafeno, y sus descubridores,
como ha ocurrido con el nuevo material de
moda, también fueron merecedores del

Premio Nobel.

Sintesis, estructuray reactividad

Aunqgue fluoreno se obtiene a partir de
alquitran de hulla, que se puede preparar
también por  deshidrogenacién  de
difenilmetano.

La molécula de fluoreno es casi plana,
aunque cada uno de los dos anillos de
benceno es coplanar con el carbono
central 9.

El Fluoreno es uno de un grupo de

quimicos llamados hidrocarburos
aromaticos policiclicos  (HAP), se
encuentran a menudo en grupos de dos o
mas. Los hidrocarburos  arométicos
policiclicos  (HAPs) se  encuentran

naturalmente en el ambiente, pero también
pueden ser hechos por el hombre. Los
hidrocarburos  aromaticos  policiclicos
(HAP) son sdlidos y van en aparentemente
de color a blanco o palido amarillo-verde.
Se crean cuando productos como el
carbo6n, petréleo, gas, y la basura son

Dimensién:
Geomeétricamente, es
una especie de balén

gue en sus Vértices

tiene atomos de
carbono y en sus
aristas enlaces
guimicos.

Caracteristicas:

El fluoreno es un
hidrocarburo
aromatico policiclico.

Forma cristales
blancos que
presentan una
caracteristica, olor

aromatico similar al de
la naftalina. Tiene un
color violeta de
fluorescencia, de ahi
su nombre.

Aplicaciones:

En su momento, parecia que iba a cambiar el
mundo, pero el tiempo ha devuelto a sus
defensores a posiciones mas realistas.

Fluoreno

Concepto:  Es un hidrocarburo polinuclear

presente en el alquitran de la hulla

El Fluoreno es uno de un grupo de quimicos
llamados hidrocarburos aromaticos policiclicos
(HAP). La mayoria de los hidrocarburos
aromaticos policiclicos (HAP) se utilizan para
llevar a cabo de investigacion.

El fluoreno se utiliza para hacer tintes,
plasticos y pesticidas.

Su aplicacién mas relevante, hoy por hoy, es
su utilizacion en elcampo de las células
solares. El fluoreno ha permitido crear plasticos
conductores de electricidad, hito que ha
permitido la creacién de células solares
orgénicas, a base de carbono, y también
flexibles. A dia de hoy, muchos investigadores
siguen trabajando con el fluoreno a nivel de
ciencia bésica. Sin duda, sus hermanos
pequefios, los nanotubos de carbono y el
grafeno, le han eclipsado.
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guemados, pero el proceso de combustion
no es completo.

Nanocelulosa
Es una de las opciones

mas exoticas y
originales  entre los
nuevos materiales,

sobre todo porque su
origen estda en la
madera. Es resistente vy,
ademas, igual que el
grafeno, posee muchas
propiedades

electrénicas.

Fecha de Fabricacion
sintesis o descubrimiento:

El descubrimiento fue el resultado de tres
afios de investigaciéon en sociedad de los
productores y técnicos de pulpa de
celulosa y de papel del Grupo Sappi de
Sudéfrica y de la Universidad Napier de
Edimburgo en Escocia.

Se obtiene a partir de la compresion de
fibras vegetales o a través de cultivos
naturales donde distintos tipos de
bacterias lo producen de forma auténoma,
aunque hasta ahora con altos costes y
dificultades para generar grandes
cantidades de nanocelulosa.

Imagen. Nanocelulosa

Dimensién:
La tendencia 0
magnitud  tipica del

diametro es de 10 a 20
nanémetros y la de su
longitud es de 10 veces
0 mas la de su diametro

Caracteristicas:

Es ligera, fuerte y
rigida, y con un alto
coeficiente de

resistencia respecto a
su peso. Ademas, es
estable en cuanto a
los cambios de

temperatura, tiene
propiedades  dpticas
interesantes (es
transparente) y se
dilata poco con el
calor. Por (ltimo,
puesto que es una
derivada de la
celulosa, que es una
materia prima que
producen las plantas
en grandisimas

cantidades cada afio,
es intrinsecamente
renovable y
respetuosa con el
medio ambiente.

Aplicaciones:

4+ Armaduras ligeras y super resistentes.

4+ Coches mas resistentes y eficientes:
Segun cientificos de la Universidad de
Maine, afladiendo solo un 10% de
nanocelulosa a la mezcla de un material
compuesto cualquiera se consigue
aumentar la fuerza de la sustancia final
hasta en un 70%, algo de lo que podria
beneficiarse entre otros el sector de los
transportes, y la industria del automovil
especialmente.

Gracias a su ligereza, esto podria ocurrir
sin que los coches aumentasen
excesivamente de peso, e incluso
disminuyendo si la nanocelulosa sustituye
a otros materiales mas pesados. De esta
forma los vehiculos no necesitarian
consumir mas combustible para ser mas
resistentes y seguros.

4+ Usos médicos y sanitarios: La
nanocelulosa es altamente absorbente,
porosa y se puede moldear al gusto. Esto
la hace perfecta para fabricar con ella
productos absorbentes como gasas,
vendas o incluso tampones. Su caracter
biodegradable es una ventaja mas para
estos usos, asi como para emplearla en
pequefios implantes, como recambios de
vélvulas cardiacas, ligamentos artificiales
o0 piezas de articulaciones.

4+ Esponjas para limpiar vertidos en el
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mar: Mezclando nanocelulosas con agua,
se obtienen hidrogeles, pero
mezclandolas con otros componentes,
todos juntos forman aerogeles, que son
una especie de esponja, capaces de
resister de forma estable en el agua
durante mas de 60 dias.

Ya hay varios laboratorios en el mundo
investigando esta propiedad del
supermaterial, que seria muy interesante
por ejemplo para facilitar las tareas de
limpieza tras un vertido contaminante
en el agua del mar.

Mejorar  otros  materiales como
plasticos o papel: La nanocelulosa es
un derivado de la celulosa, con la que
se fabrica el papel y el carton.
Afiadiéndola a su composicién, puede
reforzar el entramado de fibras que los
componen y hacerlos mas fuertes y
resistentes, por ejemplo al agua o a los
impactos y el desgaste. Podria
convertirse en un ingrediente
interesante para cajas y embalajes que
deban resistir en exteriores, o que
estén en contacto con materiales
grasos, por ejemplo, evitando que se
rompan o estropeen.

Por sus propiedades, también puede
utilizarse para mejorar las cualidades
mecanicas de algunos plasticos, como
la resina termoplastica o el latex,
haciéndolos mas flexibles y
resistentes. De hecho, cientificos
brasilefios han desarrollado un plastico
que, empleando nanocelulosa extraida
de platanos, resulté un 30% menos
pesado pero cuatro veces mas fuerte
que el mismo compuesto sin la
nanocelulosa.

Biocombustible: Con algas verde-azules
modificadas genéticamente se puede
crear un subproducto para generar
biocombustible.
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Peliculas delgadas

También conocidas
como laminas delgadas,
son estructuras de dos
dimensiones, Las
peliculas delgadas son
estructuras solidas, tan
delgadas que se puede
despreciar muchos
efectos fisicos en su
grosor. La mayoria de
las peliculas delgadas
interactuaran con ondas,
por lo cual su grosor
debe ser del orden de la
longitud de onda de la
perturbacién con la que
interacciona. Entonces,
una estructura rocosa
plana, de algunos
metros de grosor, se

puede considerar una
pelicula plana Si
interacciona con una

onda de sonido; por
ejemplo, ondas sonicas
de 1 kHz cuentan con
0.343 metros.

Para nuestra tecnologia
cotidiana, las peliculas
delgadas presentan
unas cuantas micras de
grosor, es decir, el orden
de la longitud de onda
de la luz; por ejemplo, la
un haz verde es cercano
a los 500 nm, es decir,
0.5 micras. En la imagen
se muestra un ejemplo
claro, una capa de jabon
crea franjas
multicolores, porque es
delgada al capa.

Fecha de Fabricacién:

sintesis o descubrimiento:

Las peliculas delgadas se utilizaron
inicialmente con fines decorativos. En el
siglo XVII, los artistas aprendieron a pintar
un patrén en un objeto cerdmico con una
disoluciéon de una sal de plata y calentar
después el objeto para causar la
descomposicion la sal y dejar una pelicula
delgada de piata metdlica. Hoy dia, las
peliculas delgadas se utilizan con fines de
decoracion o de proteccion: para formar
conductores, resistores y otros tipos de
peliculas en circuitos, microelectrénicas;
para formar positivos fotovoltaicos que
convierten energia solar en electricidad; y
para muchas otras aplicaciones.

Dimensién:
Las peliculas delgadas

pueden hacerse con
cualquier tipo de
material, incluidos
metales, oxidos
metalicos y sustancias
organicas.

El  término  pelicula

delgada no tiene una
definicion precisa; en
general se refiere a
peliculas cuyo
espesor va de 0.1 um
hasta unos 300 um, y
normalmente no se
aplica cubrimientos
como pinturas 0
barnices, que suelen
ser mucho mas
gruesos.

Caracteristicas:

Las peliculas
delgadas son
importantes porque
permiten ahorrar
energia, son muy
compactas, ligeras y
debido a que se
desprecia una

dimensién son mas
faciles de caracterizar
fisicamente.

Caracteristicas:

. Debe ser
guimicamente
estable en el
entorno en el que

se usara

. Debe adherirse
bien a la
superficie que
cubre (el
sustrato).

. Debe tener un
espesor
uniforme.

. Debe ser

guimicamente
puro o tener una
composicién
quimica
controlada; y
Debe tener una
baja densidad de
imperfecciones.
Ademés de estas
caracteristicas
generales,
podrian
requerirse
propiedades
especiales para

ciertas

aplicaciones. Por
ejemplo, la
pelicula  podria

Aplicaciones:

Microelectronica como conductores, resistores
condensadores. (Las peliculas delgadas son
los microcircuitos en las computadoras).

También se usan ampliamente como
recubrimientos opticos en lentes (las peliculas
anti-reflejantes en anteojos) para reducir la
cantidad de luz reflejada en la superficie del
lente y para proteger la lente.

Las peliculas delgadas metélicas se han
utlizado desde hace  mucho como
recubrimientos protectores de metales; por lo
regular, se depositan a partir de soluciones
empleando corrientes eléctricas, como en el
chapeado con plata y el "cromado".

Peliculas delgadas también se usan en
Parabrisas y las burbujas de jabén.
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tener que ser
aislante o]
semiconductora,
o poseer
propiedades
Opticas o}
magnéticas
especiales.

Nanoporos
Agujeros pequefios de
dimensiones

nanémetras en una
membrana, que se
pueden utilizar como

detectores de moléculas
individuales. Los poros
pueden ser biolégicos o
sintéticos.

Fecha de Fabricacié
sintesis o descubrimiento:

En 1953 se invent6 en contador Coulter
para la contabilizacion y medicién del
tamafio de particulas a micro escala
dispersas en electrolitos. Que consiste en
un voltaje aplicado a través de una
pequefia apertura que contiene dos
camaras llenas de electrolitos, las
particulas se movian de una camara a la
otra y creaban pulsos de resistencia
caracteristicos para cada electrolito. En los
90’s, Coulter encontr6 una manera de
extender este principio a un nivel
molecular con la introduccién de los
nanoporos con aperturas limitadas en el
rango de 1 a 100nm.

Mesoporos

Nanoporos

Macroporos

8 '

Dimensién:
El rango de 1 a 100nm

Caracteristicas:
Fotoluminiscencia a
temperatura ambiente
en el rango visible.
Los atomos
permanecen en sus
posiciones cristalinas
originales.

Gran
superficies>Reactivida
d quimica.
Propiedades
dependientes de la

porosidad

(condiciones de
preparacion): Es
posible el patterning

en profundidad o
lateral.
Biocompatible.

Aplicaciones:
v" Deteccién de ADN
v" Sensores:

Sensores de gas, Biosensores (basados en
propiedades Opticas o de transporte)
Dispositivos fotovoltaicos.

Reflectores de Bragg, redes de difraccion,
cristales fotonicos, filtros, microcavidades
Opticas.

Biocapsulas y dispensadores de drogas.
Implantes de hueso.

Retinas sintéticas.

Generacion acustica térmicamente estimulada.
Microceldas de combustible.

MEMS, MOEMS, NEMS.

La principal aplicacién en el mercado es el
hecho de conseguir una mayor superficie
reactiva con un material nanoporoso, que uno
normal. De esta forma utilizando nanoporsos
en un sensor este serd mas efectivo ya que
estard con mas gas en contacto.

Esta aplicaciéon es utilizadas para crear cada
vez menor volumen y mas eficientes.

Fig. ¢ Por qué hacer sensores con nanoporos?
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Nanofibras

Es una fibra polimérica
con diametro inferior a
500 nandémetros. Se
obtienen a partir de
técnicas especiales que
permiten obtener esas
fiboras  ultrafinas, de
propiedades muy
particulares 'y de muy
diversos usos.

Fecha de Fabricacién:
sintesis o descubrimiento

El primer cientifico que intento crear el
material fue Von Neuman en los afios 40,
estudié la posibilidad de crear sistemas de
una manera que se auto reproducen.

En 1959 Richard Feynmann en una
conferencia expres6 su inclinaciéon por
descubrir como manejar objetos atomo por
atomo. En el afio 1985 se descubrieron las
nanoparticulas. En 1996 Harry Koto
recibi6 un premio Nobel por el
descubrimiento de las nanoparticulas.

Pero fue afios después cuando en el
Instituto de Tecnologia de Georgia
fueron desarrolladas las nanofibras por
un equipo al mando de Zhong Lin

Wang.
Nanofibras
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Dimensién:
La fibra tiene un
Diametro inferior a 500
nanémetros.

0.000 nm

Cabello
80.000 nm

Caracteristicas:

Las
presentan

nanofibras
alta

reactividad superficial,
conductividad térmica

y

eléctrica,

y las

siguientes
propiedades:

Propiedades
mecanicas
superiores como
resultado de su
dimensién.

La fibra tiene un
efecto
piezoeléctrico, un
efecto importante
que convierte
energia
mecanica en
electricidad.
Flexibilidad.
Tenacidad.
Resistencia a la
traccion.

Son hidrofébicos.
efecto anti
microbiano.
barrera térmica.
control de
electricidad
estética.
transpirabilidad,
propia para
tejidos
inteligentes.
buena solides de
colores.
Antillamas.

Aplicaciones:

La posibilidad de producir fibras de distintos
materiales, con morfologia y porosidad a
medida, sumado a las excelentes propiedades
intfrinsecas a su tamafio, hacen que estas
estructuras resulten apropiadas para
numerosas aplicaciones.

Dispositivos biomédicos como el sistema de
liberacién controlada de farmacos o la
obtencién de cosméticos.

También para principios activos e ingenieria
de tejidos; prendas de vestir, implementos de
limpieza y hasta productos industriales de
catdlisis, filtrado, barrera y aislamiento, pilas,
transistores,  Optica, tecnologia de la
informacién y del sector espacial.

Grafano
Es una variante de
grafeno , cuya

peculiaridad es dado por
un atomo de hidrégeno

Fecha de Fabricacion:
sintesis o descubrimiento

Fue creado en febrero de 2009 por los
investigadores Andre Geim y Kostya
Novoselov de la ' Universidad de

Dimensién:

El Grafano tiene la
misma estructura de
nido de abeja, salvo
gue se "pintaron" con
atomos de hidrégeno

Caracteristicas:

Son

muy flexibles,

pesan poco y son muy
resistentes. El

grafano es

un

Aplicaciones:

Una de las ventajas de grafano es que podria
resultar mas féacil de hacer que esas pequefias
tiras de grafeno necesarias para los circuitos
electrénicos.
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unido a cada atomo de
carbono Tiene la

Manchester , han producido un nuevo y
asombroso material: el grafano, derivado

sus uniones con los de
carbono. El resultado

aislante a diferencia
del grafeno que es un

El descubrimiento del grafano abre las puertas

propiedad de ser un | del grafeno. de estos vinculos entre | conductor. a muchas otras modificaciones, nuevos
aislante. los atomos de carbono materiales que apareceran al sustituir el
El equipo de André Geim y Kostya | y los de hidrégeno hidrébgeno por &tomos de otro tipo. Por
Novoselov ha  buscado  conseguir | sujetan de manera ejemplo, en principio parece posible sustituir el
materiales derivados del grafeno | eficaz los electrones hidrégeno, o parte de él, con fldor, cuyas
incluyendo entre los atomos de carbono | que hacen del graphene posibilidades de enlace con el carbono son
atomos de otros elementos, de este modo | lo que  es. Sin similares a las del hidrégeno. Asi se obtendria
han obtenido el Grafano intercalando | embargo, conserva la un nuevo material (fluorografeno) con
atomos de Hidrégeno y el Fluorografeno | delgadez grafeno, su propiedades diferentes.
usando atomos de Fuor. super-fuerza, la
flexibilidad y la
2 densidad de su
2293 2072 89, %00 % ol | elementos  quimicos
wes | MAyores.
B
Comparacion grafeno (sup) - grafano (inf). Foto U.Manchester
Fecha de Fabricacion: Dimensién: Caracteristicas: Aplicaciones:
Dedrimedros sintesis o descubrimiento Los dendrimeros
Son un tipo de presentan un tamafio | Un dendrimero tiene . L .
. . . . Las principales aplicaciones y usos potenciales
polimeros hiper- tipo nanoparticulas. una estructura
ramificados ~ (esto  es, quimica Precisa, | de |os dendrimeros son: revestimiento, agente
moléculas muy grandes, donde los enlaces
altamente  ramificadas, quimicos entre los | activador de superficies, catalizadores,

con la caracteristica de
que cada rama tiene la
misma estructura y peso
molecular.

FIGURA . Imdgenes g or

El descubrimiento de

descubridor,

de iculas. Imagen ¢
Nacional de Nanotecnologia Bioldgica (Center for Biologic Nanotechnolog
de Michigan-.

Ann Arbor.

los dendrimeros
tiene su propia historia. La cont6 su
Donald Tomalia,
articulo publicado en Scientific American
en 1995. Decia el investigador que su

en

un

priesia del Centro
). Universidad

atomos pueden ser
descritos con
exactitud. Estan
altamente ramificados,
pero sus ramas tienen
longitudes concretas,
y su crecimiento, peso
molecular y tamafio
puede ser controlado
en todo momento. El
nombre, “dendrimero”
deriva de “dendron”,
gue en griego significa
“arbol” 'y  “meros”

modificador de viscosidad, sensor al responder

a estimulos (disolventes  quimicos y

luz), termopléstico, nuevos materiales

eléctricos, aplicacion en medicina farmacia,
agente descontaminante. En medicina:
Diagnésticos in vitro, transporte de farmacos y

terapia génica.
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tierra, un lugar del centro de Michigan significa “parte”.
situado cerca del rio Chippewa, no era También tienen aplicaciones en 6ptica: como
buena para los cultivos pero si para los
arboles. Afio tras afio, veia como nuevas
semillas de los éarboles germinaban y de
ellas salia inicialmente una Gnica vara
flexible de la que iban surgiendo ramas y
més ramas hasta formar frondosos
ejemplares que se disputaban el espacio
en el tupido bosque. Un dia, se le ocurri6
analizar aquellas criaturas con sus ojos de
quimico. Cuenta Tomalia, que su
estructura ramificada le hizo sofiar con la
posibilidad de disefiar una molécula
quimica capaz de crecer de forma
controlada uniéndose a otras hasta formar
una estructura arborescente cada vez mas
compleja. Con los afios, aquella idea fue
germinando en la mente del cientifico
hasta que, a finales de los 70, dio luz al
primer dendrimero.

medios de almacenamiento de informacion,

recubrimiento de fibras dpticas.

Lo que hace de los dendrimeros unas
moléculas valiosas es que los extremos de
las ramificaciones que forman la periferia
pueden ser modificados a voluntad
uniéndole otras moléculas. De esa manera
se consigue dotarlas de propiedades
interesantes, como la emisién de luz al ser
excitadas  (fotoluminiscencia), o las
convierten en ideales portadores de
farmacos o genes. Entre las propiedades
mas sobresalientes de algunos
dendrimeros estd la habilidad para
atravesar las membranas de las células,
algo que, junto a su capacidad para
transportar otras moléculas, las convierte
en vectores ideales para la introduccion de
farmacos y genes en el interior celular.
Unos de estos dendrimeros
(TRANSGEDEN) ha sido desarrollado en
la Facultad de Ciencias y Tecnologias
Quimicas de la UCLM.

Fuente: compilacién realizada por autora
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Anexo 2 Molecular Workbrech

Todos estos los modulos son como una sola pieza integrada tras una
simple interfaz de usuario. La parte navegadora sirve de un sistema
repartidor que sube materiales (creado utiizando MW) en Internet o en
el disco duro. Su relativa simplicidad ayuda a que los productos finales,
gue son actividades interactivas, basadas en simulaciones, seran faciles
de operar por principiantes.

El sistema de MW es capaz de soportar cualquier tipo de simulacién a
través de un mecanismo de plug-in, ademas de las simulaciones
moleculares de dinamica bi y tridimensional incorporada. El hecho que
un plug-in puede ser una Java Applet lo hace capaz de incluir muchos
tipos de simulaciones.

TRABAJANDO CON PAGINAS
Navegar paginas MW es similar a navegar por paginas HTML con
cualquier navegador estandar de Internet:

Dé un clic sobre cualquier texto hiper-vinculado para lanzarse a otra
pagina, asi como en cualquier navegador. Por defecto, el texto hiper-
vinculado da la apariencia de estar azul y subrayado antes de dar un
clic. La pagina a la que sefala un hiper-vinculo puede estar en su
computadora o en la Internet.

NOTA IMPORTANTE: Si el MW esta en modo autor, dar un clic sobre
un hiperenlace no tendra efecto. Los hiperenlaces funcionan solo
cuando el MW estd en modo vista. Si a usted tuviera que probar un
hiperenlace mientras en modo autor, guarde la pagina actual, salga del
modo editor, y dé un clic sobre el hiperenlace.

Escriba, o copie y pegue, una direccion en el Campo de Direccion y el
oprima la tecla ENTER. EI Campo de Direccion también conserva
direcciones recientes que pueden encontrarse en su lista desplegable
asociada.

Dé un clic sobre el Botén Back en la barra de herramientas para
regresar una pagina (la ruta del menu: "View >Go To > Back"). Usted
puede llegar hasta la pagina de inicio. Usted también puede presionar
"ALT+Left" (en Windows y Linux) o el comando +" (en Mac OS X) tecla
€ para regresar. Si la pagina previa es mas larga que la altura de la
ventana, la barra de desplazamiento serd automaticamente traida a la
posicion a la que usted llego cuando dejé la pagina.

Dé un clic sobre el Boton Forward en la barra de herramientas para
avanzar en la péagina ( "View>Go To>Forward"). Este boton esta
deshabilitado si la pagina actual es la dltima. Usted también puede
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presionar "ALT+Right" (en Windows y Linux) o Le Puede Ordenar con +"
(en Mac OS X). Si la pagina es mas larga que la altura de la ventana, la
barra de desplazamiento ser4 automaticamente traida a la posicion a la
que usted enroll6 cuando usted dejé la pagina.

El clic en el Boton Reload en la barra de herramientas para volver a
cargar la pagina ("View>Reload "). Usted también puede presionar a
F5/Ctrl +R (en Windows y Linux) o Command +R (en Mac OS X) para
volver a cargar. Volver a cargar la pagina puede usarse para poner a
cero todas las simulaciones, sus controles y sus producciones en la
pagina de inmediato.

Dé un clic sobre el Boton de la Pagina Principal del Sitio Web en la
barra de herramientas para ir a la pagina principal del sitio Web. La
pagina principal por default es la Pagina Principal del Sitio Web
Molecular WORKBENCH. La péagina principal del sitio Web también
puede estar colocada para ser la pagina para inicio que sera exhibida
después de que MW se lanza. Para colocar la pagina principal del sitio
Web y la pagina de inicio, escoja menu "Option>Preferences” (en
Windows y Linux), o "Molecular Workbench>Preferences..." (en Mac OS
X).

Usted vera el Dialogo de Preferencias:

y ferences @

Connection || Recorder | Prinking | Cache | Thread

‘When the Maolecular Workbench starts up, display:
() Default home page

(%) My home page

() Last page visited

Home page

Set a home page Far the Molecular Warkbench

Location: | C:\models\drop3d.cml

[ Use Current Page ” Browse

Other settings

Set language: |English (United Skates) A

188



189

Cuando el MW esta en el modo editorial, todos los menus y los botones
para navegar seran puestos gris o estaran escondidos. Para restaurar
las funcionalidades de navegacién, guarde la pagina en la que usted
esta trabajando y deje el modo editorial.

Scripting (para usuarios avanzados):

Para hacer que MW abra una pagina, use los siguientes scripts:

1. Abrir filename.cml en un server remoto:

script:page:0:load http://www.domain.edu/path/filename.cml;

2. Abrir filename.cml en el directorio actual:

script:page:0:load filename.cml;

el prefijo en el script "script:page:0:" se necesita para indicar al Script
Dispatcher que este es un script para la pagina MW actual. Vea el
protocolo de script para mas informacion. En la mayoria de los casos,
usted no necesita usar el comando de cargar para navegar una pagina.
En cambio, solo debe usar un simple hiperenlace.

La orden Load debera ser usada en casos cuando la hiper-conexion no
es posible, como acciones lanzadas desde botones, o cuando a usted le
gustaria que el enlace haga mas que simplemente conmutacion para
otra pagina. Un ejemplo del caso reciente es que usted puede combinar
otras Ordenes con la orden Load, como escrito:script:page:0:message
<t>Pasaremos a la siguiente pagina.</t>; load download.cml , que
mostrara una ventana emergente con el mensaje antes de abrir la nueva
pagina

Los scripts equivalentes para los botones Back, Forward, Home and
Reload son como sigue:

script:page:0:back;
script:page:0:forward;
script:page:0:home;
script:page:0:reload;

‘ <0 Go back to the previous page H Gntn the next page ” Reload this page H ﬁ} Go to the index page

Estos scripts pueden estar listos dentro de un botdén de actividad para
crear sus propios botones de navegacion en cualquier parte en la
pagina, como se demuestra abajo:

Los botones lanzando scripts como los anteriormente citados pueden
usarse para proveer el soporte de navegacion para las paginas que van
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a ser abiertas en una nueva ventana sin una barra de navegacion, en
cuyo caso el usuario no tendra acceso los botones Back, Forward and
Reload.

Guardando una pagina

Antes de que usted guarde una pagina de MW, sugerimos que una
carpeta sea creada en su computadora para almacenar los archivos
guardados. Usted también puede querer guardar actividades diferentes
en subcarpetas diferentes (a veces conviene considerar tales carpetas
como carpetas de proyecto).

Hay tres formas para guardar una pagina:

Click en el boton " Save " en la barra superior.

Escoja en el menu "File>Save" o "File>Save As".

Presione CTRL+S (en Windows o Linux), o Command+S (en Mac OS
X).

Una ventana de didlogo se mostrara. La ventana de didlogo muestra el
sistema de archivo de su computadora. Por ejemplo, la siguiente imagen
muestra la ventana de diadlogo del archivo en Windows XP (en Windows,
Linux y Mac OS X, el dialogo del archivo se vera diferente):
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Save in: | [T tutorial L s [ =
ICoh glossary m applet1.cml m barostat, cml
_J M Zdws3d.cml m appletz. cml m basic3d. cml
P— M ahand3d.crml M appleterrarhandling. crl M baCalar.crml
|E] accessAtamProp. cml @ appletsecurity.cml |E] bacradient. crml
|E] accessBendProp.cml @ appletstate, cml |E] balrmaage. crol
@ |E] accessBondProp.cml @ arahic.crl |E] bgsaund.cml
Deskbop |E] accessGEPrap. cml @ atornprop3d. ol |E] basound_waw.cml
|E] accessMolPraop. cml @ atkachannaotation, crl |E] bgTexture, crl
y E] accessHectProp,oml @] attachbondannotation, cml m blankPage.cml
_’) M accuracyproofZ, ol w m bondbreaking, cml
My Documents M Actionfokes, cml m audioplayer.cml m boakmark, col
M ackivation, cml m autoscrollbex:t, cml m boundary . col
- M animationcontral, cml m aukostop,cml m BuildMolecule, ool
':‘_!_;\g M appendix.cml m AvposAckion, cml m caching.cml
My Computer @ applet.cml @ background. crml @ centraleuropean.cml
‘—-‘] < >
e
= File namme: audioclip.cml
Ty Metwark,
Places Files of bype: o -

Cuando el dialogo del archivo esté listo, abra la carpeta usted hizo para
almacenar los archivos bajados de Internet, introduzca un nombre si
usted tiene el deseo de cambiar el actual nombre de archivo, y presione
Save en la ventana de didlogo. Después de que usted ha hecho estos
pasos, la pagina habra sido bajada de Internet en la carpeta, incluyendo
las fuentes de los componentes incrustados (como las imagenes). Usted
Nno se necesita preocupar acerca de perder componentes incrustados en
la pagina.

Una ventaja de los Sistema de MW es que usted siempre puede
aguardar una pagina de MW con modelos incorporados de Internet a su
disco local, sin perder los modelos. Un navegador convencional de
Internet también le permite guardar paginas HTML, pero usted
usualmente no consigue los componentes incrustados como una Java
Applet o una animacion Flash.

Si usted quiere a guardar varias paginas conectadas, actualmente no
hay método distinto salvo guardar pagina por pagina. Es sugerido que
los nombres de archivo originales de las paginas sean mantenidos. Si
usted los cambia, los hiperenlaces que establecen referencias para ellos
no trabajaran.

Usted también puede exportar una pagina en el formato de HTML.
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Guardando péginas con modelos linkeados (Autores avanzados)

Algunas péaginas tienen enlaces para los modelos (a través de la orden
Load) que automéaticamente no quedan salvados cuando la pagina es
aguardada. Tal enlace puede ser asociado con cualquier componente o
cualquier hiperenlace en la pagina . El autor original de la pagina puede
afiadir los nombres de archivo de los modelos vinculados en el panel
"Additional Resources File" (que puede ser abierto usando "Edit >
Additional Resource Files..." ) para permitir que se guarden junto con la
pagina y los modelos predeterminados en ella, cuando el boton "Save"
en presionado.

Si el autor original olvida incluir un modelo vinculado en la lista
"Additional Resource Files" , usted tiene que guardarlo manualmente.
Primero, dé un clic sobre el enlace o el boton para cargar el modelo
contenedor asociado. En segundo lugar, dé clic derecho en la ventana
de vista del contenedor y haga clic en "Save Model As" del menu
emergente. Usted tiene que asegurarse de que todos estos modelos
vinculados se guardan también en sus nombres originales de archivo
(sensible a las mayusculas-minusculas).

Para todo modelo 2D: Para conocer el nombre original de un modelo,
abra el Panel de Propiedades, y busque el nombre de archivo al pie de
la ventana en el primer panel tabulado. Para guardarlo, dar clic derecho
en (0o CTRL+click en Mac OS X sin un raton del boton multiple) el
contenedor de modelo, y seleccionar "Save Model As" en el menu
emergente.

Nanomaquinas hipoteticas:

Nano cambios internos
Instruccion: Un pifidn que exactamente corresponde a la parte de adentro
de la rueda alternara en la misma velocidad con la rueda.
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¢! A Race Car Made of Nanotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0
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Nano pifiones planetarios
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Instruccién: Los conjuntos de pifiones planetarios estdn compuestos de tres
componentes: el engranaje sol, los piflones planetarios, y el pifion anillo.
Cada uno de estos componentes pueden ser de entrada, salida o fijo. La
relacion de engranajes, que es la proporcién de la velocidad de rotacion
acelera de los componente de entrada y salida, es determinada por el
ajuste de estos componentes y el numero de dientes del pifion sol y anillo:

cuando Input=S, Output=C, Stationary=R, gearratio=1+r/s;
cuando Input=S, Output=R, Stationary=C, gear ratio =-r/s;
cuando Input=C, Output=R, Stationary=S, gearratio=r/(r+s);

Donde r es el numero de dientes del pifion anillo y s es el nimero de
dientes del Sol. Si la proporcién es mayor que 1, es una reduccion (el
componente de salida gira menos que el de entrada). De otra manera, es
una aceleracién (el componente de salida gira mas rapidamente que el de
salida).

¢éSon las citadas formulas también aplicables para engranes planetarios
moleculares? Compruébelo usted mismo. Si no, ¢por qué? (¢Qué
problemas encontraremos cuando apliquemos ingenieria mecanica para la
nanotecnologia molecular?)
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"'.::';‘T A Race Car Made of Manotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0
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Una maquina hipotética para operar a nanoescala
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! A Race Car Made of Nanotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0
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Spacefiling - |:| Show wvan der VWaals interactions

Seleccionador molecular

Instruccion: Los clasificadores moleculares son nanomaquinas hipotéticas
gue separan ciertos tipos de moléculas de una solucion. Los clasificadores
moleculares podrian ser utilizados como un método altamente eficiente de
purificacion. En el citado modelo, las moléculas blancas se aglutinan
fuertemente para las receptoras (representadas por las particulas azules) al
borde de un rotor conducido por un motor rotativo (representado por el
circulo verde oscuro). Las moléculas purpuras no se aglutinan con los
receptores. Una receptor mas fuerte es colocado a la derecha del rotor de
clasificacion para sacar moléculas atascadas a las receptoras del rotor. La
simulacién muestra un transporte altamente selectivo de moléculas a través
del clasificador.

Usted puede notar que algunas particulas amarillas pueden llegar al final.
Un set secuencial de clasificadores puede usarse para lograr una
purificacion mas alta.

196



197

5% A Race Car Made of Manctubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0
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Los dispositivo de purificacion como este clasificador molecular te6rico son
criticamente importantes en la nanotecnologia futura, porque el proceso de
confeccionar nano maquinas a nivel molecular en gran medida en que los
componentes puros (0 sea los participantes de reacciones quimicas) de
reactivo puedan ser obtenidos exactamente.

Una maquina molecular para transporter polimeros a traves de una
membrana

%! A Race Car Made of Nanotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0

7744 fsq

[ b Ejecutar ]| I Parar || M Reiniciar
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Una nano-leva

En ingenieria mecéanica, una leva es un mecanismo para convertir el
movimiento de rotacion de una rueda en el movimiento lineal reciproco de
una barra (llamada el seguidor). La rueda es usualmente llamada perfil de la
leva. Tiene una forma que no es perfectamente redonda, que determina el
movimiento del seguidor. ¢Podemos construir una leva que trabaja a nivel
molecular?

¢! A Race Car Made of Nanotubes: Bigger than the Smallest - Molecular Workbench V3.0
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Anexo 3 Software Visual Molecular Dynamics VMD

Es imposible cubrir todas las capacidades de VMD en una unidad; por lo cual se
presentara varios ejemplos paso a paso de las caracteristicas basicas de VMD.
Los temas cubiertos en este documento incluyen la visualizacién de moléculas en
tres dimensiones con diferentes métodos de dibujo y coloracion, renderizacion de
figuras con calidad de publicacion, animacion y andlisis de la trayectoria de una
simulacion de dinamica molecular, scripting en la interfaz basada en texto Tcl / Tk
y andlisis de secuencias y estructura de datos para proteinas.

TRABAJO CON UNA UNICA MOLECULA

En esta seccion se introduciran las funciones béasicas de VMD, comenzando por
cargar una molécula, mostrar la molécula y renderizado de imagenes de
moléculas con calidad de publicacion. Esta seccion utiliza la proteina ubiquitina
como molécula de ejemplo. La ubiquitina es una proteina pequefa responsable de
etiquetar las proteinas para la degradacion, y se encuentra en todos los eucariotas
con secuencias y estructuras casi idénticas.

Recursos Necesarios
e Hardware: Computadora
e Software: VMD y un programa de visualizacion de imagenes
e Archivos: 1ubqg.pdb, que se puede descargar

PROTOCOLO BASICO 1

Carga y visualizacion de la molécula

Una sesion VMD por lo general comienza con la carga de informacion estructural
de una molécula en VMD. Cuando VMD carga una molécula, accede a la
informacion sobre los nombres y coordenadas de los atomos. Entonces, uno
puede explorar varias caracteristicas de la visualizacion de VMD para conseguir
una vision agradable de la molécula cargada.

Cargando una molécula
El primer paso es cargar la molécula. Se cargara el archivo pdb, 1ubq.pdb (Vijay-
Kumar et al., 1987) que contiene las coordenadas atémicas de la ubiquitina.

1. Inicie una sesion VMD. En la ventana principal de VMD, elija File — New
Molecule... (Figura 2 (a)). La ventana Molecule File Browser (Figura 2 (b))
aparecera en la pantalla.
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Figura 2

Molecule Graphics Display Mouse Extensions Help

New Molecule... AlomE

(a)/' Load Data Into Molecule...
Save Coordinates...

Load State...

Save State...

Render...

Figura 2
Cargando una molécula.

Frames Vol

Load fles for: I 2. Utilice el botén
Filename: | Bowse.| <= Browse... (Figura 2 (c))
= — 4(9_) para buscar el archivo

lubg.pdb. Cuando se

selecciona el archivo,
volvera a aparecer en la
ventana Molecule File
Browser. Para cargar
realmente el archivo,
presione Load(Figura 2

Volumetric Datasets

Frames:

First Last Stride: |
| ‘

C Load in background
C Load all at once

(d)).

3. Ahora, la ubiquitina se muestra en la ventana de visualizacién de OpenGL.
Cierre la ventana Molecule File Browser en cualquier momento.

VMD puede descargar un archivo pdb desde Protein Data Bank
(http://www.pdb.org) si hay una conexion de red disponible. Simplemente escriba
el cédigo de cuatro letras de la proteina en la entrada de texto Nombre de archivo
de la ventana Molecule File Browser y presione el boton Load. VMD lo descargara
automaticamente.

Muestra la molécula

Con el fin de ver la estructura 3D de nuestra proteina, el ratdn se utilizara en
multiples modos para cambiar el punto de vista. VMD permite a los usuarios girar,
escalar y traducir el punto de vista de la molécula.

4. En la pantalla OpenGL, presione el botén izquierdo del raton y mueva el ratén.
Explora lo que sucede. Este es el modo de rotacion del raton y permite la rotacion
de la molécula alrededor de un eje paralelo a la pantalla (Figura 3 (a)).

figura 3
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A B

figura 3
Modos de rotacion. (A)
Ejes de rotacién al

mantener pulsada la
CD tecla izquierda del
raton. (B) Los ejes de
rotacion al mantener
¢

pulsada la tecla
derecha del raton.

l I Manteniendo
pulsado el boton

derecho del ratén y repitiendo el paso anterior, se producira una rotacion alrededor
de un eje perpendicular a la pantalla (Figura 3 (b)).
Para los usuarios de Mac que tienen un ratdn de un solo botén o un trackpad, el
boton derecho del ratébn equivale a mantener pulsada la tecla de comando
mientras pulsa el botdn del ratén / trackpad).
6. En la ventana principal de VMD, mire el mend Mouse (Figura 4). Aqui, el
usuario puede cambiar el modo del ratén de los modos Rotacién a Traslacién o
Escala.
Figura 4

0606 VHD Q! Figura 4

File Molecule Graphics Display Extensions Help| Los  modos
‘ del ratén vy

SuUS cursores

ID T AD F Molecule  Translate Mode

> Scale Mode
- Center

- Query

[~ Label

Mejl  [aF el [~ \OVE
4| M| zoom & Logp stepd I~ Force
: ' I~ Move Light
X + - + - Add/Remove Bonds

caracteristicos.

-
>

r

t
S
c
0
>
>
>
>
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7. Seleccione el modo de traslacién y vuelva a la pantalla de OpenGL. Ahora es
posible mover la molécula alrededor cuando mantenga presionado el boton
izquierdo del raton.

8. Vuelva al menu Mouse y elija el modo Escala esta vez. Esto permitird al usuario
acercar o alejar moviendo el ratdn horizontalmente mientras mantiene pulsado el
botdn izquierdo del raton.

Cabe sefialar que estas acciones realizadas con el raton sélo cambian el punto de
vista y no cambian las coordenadas reales de los &tomos de la molécula.

Observe también que cada modo de raton tiene su propio cursor caracteristico y
su propia tecla de acceso directo (r: Rotate, t: Translate, s: Scale). Cuando la
ventana de visualizacién de OpenGL es la ventana activa, estas teclas de método
abreviado se pueden utilizar en lugar del menu del ratén para cambiar el modo del
raton.

Otra opcion util es el elemento de menu Mouse — Center. Le permite especificar
el punto alrededor del cual se realizan las rotaciones.

9. Seleccione el elemento de menu Centery elija un a&tomo en uno de los extremos
de la proteina; El cursor debe mostrar una cruz.

10. Ahora, presione r, y gire la molécula con el raton y vea cémo la molécula se
mueve alrededor del punto seleccionado.

11. En la ventana principal de VMD, seleccione el elemento de menu Display —
Reset View para volver a la vista predeterminada. También puede restablecer la
vista pulsando la tecla "=" cuando esté en la ventana de visualizaciéon de OpenGL.

Graphical Representations

VMD puede mostrar las moléculas de varias maneras al establecer la ventana
Graphical Representations mostrada en la Figura 5. Cada representacion esta
definida por cuatro parametros principales: la seleccién de atomos incluidos en la
representacion, el estilo de dibujo, el método de coloracién y el material. La
seleccion determina qué parte de la molécula se dibuja, el método de dibujo define
gué representacion gréfica se utiliza, el método de coloracion da el color de cada
parte de la representacion y el material determina los efectos de iluminacion,
sombreado y transparencia sobre la representacion. Primero exploremos
diferentes estilos de dibujo.
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Figura 5
La ventana Graphical
Representations.

(f)

|a|1 -

(b)

—>~Dr¢w8!yb| Selections | Trajectory | Periodic |

2 Coloring Method Material
ﬁ , Exploracion de diferentes

estilos de dibujo

(d) Default | 12. En la ventana principal de
VMD, elija el elemento de
menu Graphics —

Representations... Aparecera
una ventana denominada
(e) Graphi .
e raphical Representations y
Thickness 4| ([ 1 }|» la representacién actual por
defecto se resaltard en
Ozgym?&"jr Apply amarillo (Figura 5a).
13. En la pestafia Draw Style
(Figura 5 (b)) cambie style
(Figura 5 (d)) y color (Figura 5 (c)) de la representacién. Aqui nos centraremos en
el estilo de dibujo (el valor predeterminado es Lines).
14. Cada método de dibujo tiene sus propios parametros. Por ejemplo, cambie el
Espesor de las lineas usando los controles en la esquina inferior derecha (Figura 5
(e)) de la ventana Graphical Representations.
15. Haga clic en Drawing Method (Figura 5 (d)), para ver una lista de opciones.
Elija VDW (van der Waals); Cada atomo ahora esta representado por una esfera
escalada a su radio vander Waals, permitiendo que el usuario vea la distribucién
volumétrica de la proteina.
16. Al elegir VDW como método de dibujo, apareceran dos nuevos controles en la
esquina inferior derecha (Figura 5 (e)). Utilice estos controles para cambiar la
Escala de Esfera a 0.5 y la Resolucion de Esfera a 13. Tenga en cuenta que
cuanto mayor sea la resolucion, mas lenta sera la visualizacion de la molécula.
17. Pulse el boton Default. Esto devuelve a las propiedades predeterminadas del
método de dibujo elegido.
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Otras representaciones populares incluyen CPK y Licorice. En CPK, como en los
viejos kits de bola y palo de quimica, cada atomo estd representado por una
esfera y cada enlace esta representado por un cilindro fino (el radio y la resolucion
de la esfera y del cilindro pueden ser modificados). EI método de dibujo Licorice
también representa cada &tomo como una esfera y cada enlace como un cilindro,
pero la esfera y el cilindro tienen los mismos radios.

Las representaciones anteriores visualizan los detalles micromoleculares de la
proteina mostrando cada atomo. Las propiedades estructurales mas generales
pueden demostrarse mejor utilizando métodos de dibujo mas abstractos.

18. Elija el estilo Tubo en Método de dibujo, que muestra la columna vertebral de
la proteina. Establezca el radio en 0.8. El resultado debe ser similar al de la Figura
6.

Figura 6

C

Figura 6

(A) Licorize, (B) Tubo, y (C) NewCartoon, representaciones de ubiquitina.

El dltimo método de dibujo descrito aqui es NewCartoon. Proporciona una
representacion simplificada de una proteina basada en su estructura secundaria.
Las hélices se dibujan como cintas en espiral, laminas-B como flechas sdlidas y
planas y todas las otras estructuras como un tubo. Este es probablemente el
método de dibujo mas popular para ver la arquitectura general de una proteina.

19. En la ventana Graphical Representations, elija Drawing Method —

NewCartoon. Las hélices, las hojas B y las bobinas de la proteina pueden ahora
ser facilmente identificables.

204



205

La ubiquitina tiene tres y media vueltas de a-hélice (residuos 23 a 34, tres de ellos
hidréfobos), una pequefia pieza de 3io0-hélices (residuos 56 a 59) y una hoja B
mixta con cinco hilos (residuos 1 a7 ,10a 17,40 a 45,48 a50y 64 a 72) y siete
vueltas inversas. VMD utiliza el programa STRIDE (Frishman y Argos, 1995) para
calcular la estructura secundaria de acuerdo con un algoritmo heuristico.

Exploracion de diferentes métodos de coloracion
En esta serie de pasos, se exploran diferentes representaciones de métodos de
coloracion.

20. En la ventana Graphical Representations, el método de coloracion
predeterminado es Coloring Method — Name. En este método de coloracion, elija
un método de dibujo que muestre atomos individuales: cada atomo tendra un color
diferente, es decir: O esrojo, N es azul, C es cian y S es amarillo.

21. Seleccione Coloring Method — ResType (Figura 5 (c)). Esto permite distinguir
los residuos no polares (blancos) de los residuos basicos (azul), residuos acidos
(rojo) y residuos polares (verde).

22. Seleccione Coloring Method — Structure (Figura 5 (c)) y confirme que la
representacion NewCartoon muestra colores consistentes con la estructura
secundaria.

Visualizacion de diferentes selecciones
Para mostrar sOlo partes de la molécula de interés, se puede especificar su
seleccion en la ventana Graphical Representations (Figura 5 (f)).

23. En la ventana Graphical Representations, hay una entrada de texto Atomos
seleccionados (Figura 5 (f)). Elimine la palabra todo, escriba hélice y presione el
boton Aplicar o presione la tecla Intro / regresar (recuerde hacer esto cada vez que
cambie una seleccion). VMD mostrara sélo las hélices presentes en la molécula.
24. En la ventana Graphical Representations, seleccione la pestafia Selections
(Figura 7 (a)). En la seccion Singlewords (Figura 7 (b)), se proporciona una lista de
posibles selecciones que se pueden introducir.

Figura 7
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Figura 7
Graphical Representations y la
pestafia Selections.

Create Rep Delete Rep

Style Color
Cartoon Structure

helix

Selected Atoms

(@)_led ] |
Mnsl Trajectory | Periodic |

(b)————2Singlewords

También se  pueden  usar

Apply .
i =g combinaciones de operadores
e booleanos al escribir una
Macro definition: .z
seleccion.

- L (d) 25 Para ver la molécula sin
hélices y hojas B, escriba lo
siguiente en Selected Atoms: (no
helix) y (not betasheet). Recuerde
presionar el boton Apply o}
presione la tecla Enter / Return

para aplicar.

26. En la seccion Keyword (Figura 7 (c)) de la pestafia Selections, se enumeran
las propiedades que se pueden utilizar para seleccionar partes de una molécula
junto con sus posibles valores. Mire los posibles valores de la palabra clave
"resname" (Figura 7 (d)).

27. Muestre todas las lisinas y glicinas presentes en la proteina escribiendo
(resname LYS) o (resname GLY) en los atomos seleccionados.

Las lisinas juegan un papel fundamental en la configuracion de las cadenas de
poliubiquitina.

28. Cambie el Drawing Method de la representacion actual a CPK y el Método de
Coloreado a ResName en la pestafia Draw Style. En la pantalla, las diferentes
lisinas y glicinas seran visibles.

29. En la entrada de texto Selected Atoms, escriba water. Seleccione Coloring
Method — Name. Las 58 moléculas de agua presentes en el sistema muestran
ahora (de hecho s6lo sus atomos de oxigeno).

30. Para ver qué moléculas de agua estan mas cerca de la proteina, use el
comando within. Escriba water y within 3 de la proteina en Selected Atoms. Esto
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selecciona todas las moléculas de agua que estan a una distancia de 3 A de la
proteina.

31. Por ultimo, trate de escribir en Selected Atoms las selecciones mostradas en la
primera columna de la Tabla 1. Cada una de estas selecciones mostrara la
proteina o parte de la proteina tal como se expuso en la segunda columna de la
Tabla 1.

Seleccion Accion

Protein Muestra la proteina

resid 1 El primer residuo

(resid 1 76) and (not water) El primer y ultimo residuo
(resid 23 to 34) and (protein) La hélice a

Tabla 1 Ejemplos de selecciones de atomos.

Creacién de representaciones multiples

El boton Create Rep (Figura 8 (a)) en la ventana Graphical Representations
permite la creacion de multiples representaciones. Por lo tanto, los usuarios
pueden tener una mezcla de diferentes selecciones con diferentes estilos y
colores, todos mostrados al mismo tiempo.
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STrf Molecule protein
4
Selected Atoms
protein]|
Draw style | Selections | Trajectory | Periodic |
Oolorln g Method

Probe Radius 1||4| 14 p||)|

Chan
?&&%amﬁ';’ Apply

“ Figura 8

Figura 8
Representaciones Mdltiples de ubiquitina.

32. Para la representacion actual, en Selected Atoms escriba protein, establezca
el Drawing Method en NewCartoon y Coloring Method en Structure.

33. Presione el botén Create Rep (Figura 8 (a)). Se creara una nueva
representacion.

34. Modifiqgue la nueva representaciéon para Drawing Method - VDW, ResType
como Método de Coloreado y resname LYS como la seleccion actual.

35. Repitiendo el procedimiento anterior, crear las dos nuevas representaciones
siguientes en la Tabla 2. Estas dos representaciones muestran las moléculas de
agua y los atomos Ca del primer y ultimo residuo de la proteina.

Tabla 2
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Ejemplos de representaciones.

Seleccion Coloring Method Drawing Method
Water Name CPK
resid 1 76 and name CA ColorlD — 1 VDW

Tabla 2 Ejemplos de representaciones.

36. Cree la dltima representacion pulsando nuevamente el boton Create Rep .
Drawing Method — Surf para el método de dibujo, Coloring Method — Molecule
para el método de coloracion y escriba proteina en la entrada Selected Atoms.
Para esta ultima representacion, seleccione Transparent en el menu desplegable
Material (Figura 8 (c)). Esta representacion muestra la superficie volumétrica de la
proteina en transparente.

Tenga en cuenta que puede seleccionar y modificar las diferentes
representaciones que ha creado haciendo clic en una representacion para
resaltarla en amarillo. También, cada representacion se puede encender / apagar
haciendo doble clic en él. Para eliminar una representacion, resaltela y luego haga
clic en el boton Delete rep. (Figura 8 (b)). Al final de esta seccion, la ventana
Graphical Representations debe ser similar a la Figura 8.

Extension del visor de secuencias

Cuando se trata una proteina por primera vez, es muy Uutil poder encontrar y
mostrar diferentes aminoacidos rapidamente. La extension del visor de secuencias
permite ver la secuencia de proteinas, asi como seleccionar y mostrar facilmente
uno o mas residuos de interés.

37. En la ventana principal de VMD, elija el elemento de menu Extension —
Analysis — Sequence Viewer. En la pantalla aparecera una ventana (Figura 9 (a))
con una lista de los aminoacidos (Figura 9 (e)) y sus propiedades (Figuras 9 (b) y

(c)).
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Figura 9
Ventana de Secuencia
VMD.

38. Con el raton, intente
hacer clic en diferentes
residuos en la lista
(Figura 9 (e)) y vea cémo
se resaltan. Ademas, el
residuo resaltado
aparecera en la ventana
de visualizacion de
OpenGL en amarillo y se
renderizara en el método
de dibujo bond drawing,
por lo que su ubicacion
dentro de la proteina se
puede visualizar
facilmente.

39. Utilice los controles
de Zoom (Figura 9 (f)
para visualizar la lista

completa de residuos en la ventana. Esto es particularmente (til para proteinas

mas grandes.

40. Elija multiples residuos sosteniendo la tecla shift y haciendo clic en el boton

Mouse (Figura 9 (e)).

41. Observe la ventana Graphical Representations. Debe mostrarse una nueva
representacion con los residuos que se han seleccionado utilizando la Extension
del Visor de Secuencias. Modificar, ocultar o eliminar esta representacion es

similar a los pasos descritos anteriormente.
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La informacion sobre los residuos esta codificada por colores (Figura 9 (d)) en
columnas y obtenida de STRIDE. La columna "B-value" (Figura 9 (b)) muestra el
campo B-value (factor de temperatura) que a menudo se proporciona en los
archivos pdb. La columna struct muestra la estructura secundaria (Figura 9 (d)),
donde cada letra corresponde a una estructura secundaria, que aparece en la
Tabla 3.

Codigos Estructura secundaria usados por STRIDE.

Letra Codigo Estructura secundaria
T Turn
E Extended conformation (3-sheets)
B Isolated bridge
H Alpha helix
G 3-10 helix
I Pi helix
C Coll
Tabla 3

Secundaria Estructura codigos utilizados por STRIDE.

211
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Guardando su trabajo

Los puntos de vista y representaciones creados con VMD se pueden guardar
como un estado VMD. Este estado VMD contiene toda la informacién necesaria
para reproducir la misma sesion VMD.

42. Vaya a la ventana OpenGL Display, use el raton para encontrar una buena
vista de la proteina. Guardaremos este punto de vista utilizando el VMM
ViewMaster.

43. En la ventana principal de VMD, seleccione Extension — Visualization —
ViewMaster. Esto abrira la ventana de VMM ViewMaster.

44. En la ventana de VMD ViewMaster, haga clic en el botén Create New. El punto
de vista OpenGL Display ahora se ha guardado.

45. Vaya de nuevo a la ventana de visualizacién de OpenGL y utilice el ratén para
encontrar otra visibn agradable. Si lo desea, agregue / borre / modifique una
representacion en la ventana Graphical Representations. Cuando se haya
encontrado una buena vista, guardela regresando a la ventana de ViewMaster de
VMD y haciendo clic en el botén Create New .

46. Cree tantas vistas como desee repitiendo el paso anterior. Todos los puntos de
vista se muestran como miniaturas en la ventana de VMD ViewMaster. Se puede
abrir un punto de vista previamente guardado haciendo clic en su miniatura.

47. Para guardar toda la sesion VMD, en la ventana principal de VMD, elija el
elemento de menu File — Save State. Escriba un nombre apropiado (por ejemplo,
myfirststate.vmd) y guardelo.

El archivo de estado VMD myfirststate.vmd contiene toda la informacion necesaria
para restaurar una sesion VMD, incluyendo los puntos de vista y las
representaciones.

Para cargar un estado de VMD guardado, inicie una nueva sesion de VMD vy, en la
ventana principal de VMD, seleccione File — Load State.

48. Salir de VMD.
Los fundamentos de la representacion de figuras de VMD

Una de las muchas fortalezas de VMD es su capacidad para producir imagenes de
alta resolucion y calidad de publicacion. En esta seccion introduciremos algunos
conceptos basicos de representacion de figuras en VMD.

Configuracion del fondo de la pantalla

Antes de representar una figura, asegurese de que el fondo OpenGL Display esté
configurado de la manera que desee. Casi todos los aspectos de la pantalla
OpenGL son ajustables por el usuario, incluyendo el color de fondo.

1. Inicie una nueva sesién VMD (Basic Protocol 1) y cargue el archivo 1ubqg.pdb.
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2. En la ventana principal de VMD, seleccione Graficos — Colores .... Debe
aparecer la ventana Controles de color. Mire a través de la lista de categorias.
Todos los colores de la pantalla, por ejemplo, los colores de diferentes atomos
cuando se colorean por nombre, se establecen aqui.

3. En Categorias, seleccione Mostrar. En Nombres, seleccione Fondo. Finalmente,
elija "8 blanco" en Colores. La pantalla OpenGL ahora debe tener un fondo blanco.
4. Al hacer una figura, a menudo no queremos incluir los ejes. Para girar los ejes,
seleccione Display — Axes — Off en la ventana principal de VMD.

Aumento de la resolucion geométrica

Todos los objetos VMD se dibujan con una resolucion ajustable, lo que permite a
los usuarios equilibrar la finura de los detalles con la velocidad de dibujo.

5. Abra la ventana Representacion grafica a través de Graficos —
Representaciones ... en el menud principal de VMD. Modifique la representacion
predeterminada para mostrar sélo la proteina y muéstrela utilizando el método de
dibujo VDW.

6. Acercar uno o dos de los atomos usando el raton — Modo Escala (atajo s).
Podria notar que al acercar y acercar un atomo, el atomo podria ser cortado por
un plano de recorte invisible, lo que hace que sea dificil centrarse en un solo
atomo. Esta es una caracteristica de OpenGL. Puede mover el plano de recorte
mas cerca de usted haciendo lo siguiente: cambie el modo de mouse al modo de
traduccion, presionando la tecla de acceso directo "t* en la ventana de OpenGL o
seleccionando Mouse — Translate Mode y arrastrando el ratén en el OpenGL
mientras mantiene pulsada la tecla derecha del raton. Ahora puede mover el plano
de recorte mas cerca de usted, o lejos de usted. Si esto no funciona, aqui hay una
forma alternativa: en la ventana principal de VMD, seleccione Pantalla —
Configuracion de pantalla ...; En la ventana Configuracion de pantalla que
aparece, muchas opciones de OpenGL son ajustables; Disminuya el valor de Near
Clip, lo que movera el recorte de OpenGL mas cerca, lo que le permitira acercar
los atomos individuales sin recortarlos.

7. Observe que con el ajuste de resolucion por defecto, los atomos "esféricos" no
parecen muy esféricos. En la ventana Representaciones graficas, haga clic en la
representacion que configuré6 antes para que la proteina la resalte en amarillo.
Trate de ajustar la resolucién de Esfera a algo mas alto, y vea qué diferencia
puede hacer (Figura 10).

Figura 10

Figura 10

El efecto del ajuste de resolucion. (A) Baja resolucion: Resolucién de esfera
establecida en 8. (B) Alta resolucién: Resolucién de esfera establecida en 28.

La mayoria de los métodos de dibujo tienen un ajuste de resolucion geomeétrica.
Pruebe algunos métodos de dibujo diferentes y vea como sus resoluciones
pueden aumentarse facilmente. Cuando se producen imagenes, la resolucion se
puede elevar hasta que deja de hacer una diferencia visible.



214

Colores y materiales

8. Hay un menu de material en la ventana Representaciones gréficas (que por
defecto se establece en material opaco). Elija la representacién de proteinas que
hizo antes y experimente con los diferentes materiales en el menu Material.

9. Ademas de los materiales predefinidos en el mend Material, VMD también
permite a los usuarios crear sus propios materiales. Para crear un nuevo material,
en la ventana principal de VMD, seleccione Graficos — Materiales ....

10. En la ventana Materiales que aparece, vera una lista de los materiales que
acaba de probar y sus ajustes ajustables. Haga clic en el botén Crear nuevo. Se
creard un nuevo material, Material 12. Déle los ajustes enumerados en la Tabla 4.
Cuadro 4

Cuadro 4

Ejemplo de un material definido por el usuario.

11. Vuelva a la ventana Representaciones graficas. En el menu Material, Material
12 esta ahora en la lista. Trate de usar el material 12 para una representacion y
ver lo que parece. También puede cambiar el nombre de los materiales en el
menu Material.

Ahora es un buen momento para probar el modo de render de GLSL, si su
computadora lo admite. En la ventana principal de VMD, seleccione Pantalla —
Modo de presentacion — GLSL. Este modo utiliza su tarjeta grafica 3D para
representar la escena con ray-tracing en tiempo real de esferas y transparencia
alfa-mezclada, y puede mejorar la visualizacibn de materiales transparentes.
Consulte la Figura 11 para ver las representaciones realizadas en el modo GLSL.

Figura 11

Figura 11

Ejemplos de diferentes configuraciones de material. (A) El material transparente
predeterminado, representado en el modo GLSL. (B) Un material definido por el
usuario con alta transparencia, también renderizado en modo GLSG.

12. Si su computadora es compatible con GLSL Render Mode, puede intentar
reproducir la figura 11. En primer lugar, active el modo de representacion GLSL
seleccionando Display — Rendermode — GLSL en la ventana principal de VMD.
13. Modifique el material 12 para que sea mas transparente introduciendo los
valores enumerados en la Tabla 5 en la ventana Materiales.

Tabla 5

Tabla 5

Ejemplo de un material mas transparente.

14. Ocultar todas las representaciones actuales y crear las dos representaciones
en la Tabla 6.

Cuadro 6

Cuadro 6

Ejemplo de representaciones dibujadas con diferentes materiales.

Percepcion de profundidad
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Dado que los sistemas moleculares son tridimensionales, VMD tiene multiples
formas de representar la tercera dimension. En esta seccion, se discute codmo usar
VMD para mejorar u ocultar la percepcién de profundidad.

15. Lo primero a considerar es el modo de proyeccién. En la ventana principal de
VMD, haga clic en el menu Mostrar. Aqui podemos elegir entre Perspectiva u
Ortografica en el menu desplegable. Pruebe a cambiar entre los modos de
proyeccion Perspectiva o Ortografica y vea la diferencia (Figura 12).

Figura 12

Figura 12

Comparacion de la perspectiva (A) y (B) de los modos de proyeccién ortografica.
En modo de perspectiva, las cosas mas cercanas a la camara parecen mas
grandes. La proyeccion en perspectiva proporciona sefiales de profundidad visual
basadas en el tamafio, pero la imagen visualizada no conservara las relaciones de
escala o el paralelismo de las lineas, y los objetos muy cercanos a la camara
pueden aparecer distorsionados. La proyeccion ortografica preserva las relaciones
de escala y paralelismo entre los objetos de la imagen visualizada, pero reduce
enormemente la percepcion de profundidad. Por lo tanto, el modo ortografico
tiende a ser mas util para el analisis, porque la alineacion es facil de ver, mientras
gue el modo de perspectiva se utiliza a menudo para la produccion de figuras y
imagenes estéreo.

Otra forma en que VMD puede representar la profundidad es a través de la
llamada "profundidad cueing”. La aproximacion de profundidad se usa para
mejorar la percepcion tridimensional de estructuras moleculares, particularmente
con proyecciones ortograficas.

16. Seleccione Pantalla — Cinturén de profundidad en la ventana principal de
VMD.

Cuando se habilita la captura de profundidad, los objetos situados mas lejos de la
camara se mezclan con el fondo. Los ajustes de los ajustes de profundidad se
encuentran en Pantalla — Ajustes de pantalla .... Aqui se puede elegir la
dependencia funcional del sombreado en la distancia, asi como algunos
parametros para esta funcion. Para ver mejor el efecto de cueing de profundidad,
es posible que desee ocultar la representacidén con el método de dibujo Surf.

17. Finalmente, VMD también puede producir imagenes estéreo. En la ventana
principal de VMD, mire el menu Pantalla — Estéreo, mostrando muchas opciones
diferentes. Elija SideBySide (recuerde regresar al modo Perspective para obtener
un resultado mejor). El resultado debe ser similar al de la Figura 13.

Figura 13

Figura 13

Imagen estéreo de la proteina ubiquitina. Se muestra aqui con Cue Mode = Linear,
Cue Start = 1.5y Cue End = 2.75.
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18. Desactive la imagen estéreo seleccionando Display — Stereo — Off en la
ventana principal de VMD. También desactive la indicacion de profundidad al
desmarcar la casilla de verificacion Display — Depth Cueing en la ventana
principal de VMD.

Representacion

Por ahora hemos visto algunas técnicas para producir vistas agradables y
representions de la molécula cargada en VMD. Ahora, exploraremos el uso de la
funcion integrada de instantdneas VMD y programas de renderizacion externos
para producir imagenes de alta calidad de su molécula. El renderizador de
"instantdnea" guarda la imagen en pantalla en la ventana de OpenGL y es
adecuado para su uso en presentaciones, peliculas y pequefas figuras. Cuando
se desea imagenes de mayor calidad, los renderizadores como Tachyon y POV-
Ray son mejores opciones.

19. Ocultar o eliminar todas las representaciones anteriores y crear las cuatro
nuevas representaciones enumeradas en la Tabla 7.

Cuadro 7

Cuadro 7

Ejemplo de representaciones.

20. Una vez que la escena se haya configurado de la forma que desee en la
ventana de OpenGL, simplemente seleccione Archivo — Render ... en la ventana
principal de VMD. Aparecera la ventana Controles de procesamiento de archivos
en la pantalla.

21. Los Controles de procesamiento de archivos le permiten elegir el procesador
gue desea usar y el nombre de archivo para su imagen. Seleccione "snapshot”
para el método de renderizado, escriba un nombre de archivo de su eleccion y
haga clic en Rendering.

22. Si esta utilizando una maquina Mac o Linux, una aplicacion de procesamiento
de imagenes puede abrirse automaticamente para mostrarle la molécula que
acaba de procesar con Snapshot. Si este no es el caso, utilice cualquier aplicacion
de procesamiento de imagenes para echar un vistazo al archivo de imagen. Cierre
la aplicacion cuando haya terminado de continuar utilizando VMD.

El renderizador de instantdneas guarda exactamente lo que se muestra en la
ventana de visualizacion de OpenGL; de hecho, si otra ventana superpone la
ventana de visualizacion, puede distorsionar la region superpuesta de la imagen.

23. Intente procesar de nuevo utilizando diferentes métodos de renderizado,
particularmente Tachyoninternal y POV3. Compare la calidad de las imagenes
creadas por los diferentes procesadores.

Los otros procesadores (por ejemplo, POV3 y Tachyon) reprocesan todo, por lo
gue puede no verse exactamente igual que en la ventana de OpenGL. En
particular, no "acortan" u ocultan objetos muy cerca de la camara. Si selecciona
Pantalla — Configuracion de pantalla ... en la ventana principal de VMD, puede
establecer Near Clip en 0.01 para obtener una mejor idea de lo que aparecera en
Su representacion.
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24. Salga de VMD.
TRABAJAR CON TRAJECTORES Y HACER PELICULAS

Las coordenadas que evolucionan en el tiempo de un sistema se denominan
trayectorias. Son mas comunmente obtenidos a partir de simulaciones de sistemas
moleculares, pero también pueden ser generados por otros medios y con
diferentes propdsitos. Al cargar una trayectoria en VMD, se puede ver una pelicula
de cdmo el sistema evoluciona en el tiempo y analizar diversas caracteristicas a lo
largo de la trayectoria. Esta seccion presentara los fundamentos de trabajar con
datos de trayectoria en VMD. También aprenderd a analizar los datos de
trayectoria en los Protocolos Basicos 14, 15y 16.
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Anexo 4 Software RasMol

Ejecutando RasMol bajo UNIX o VMS

Para arrancar RasMol desde el inductor de UNIX o el de VMS, teclee el comando
‘rasmol'. A continuacién del comando puede afadir un nombre de archivo. Por
defecto, inmediatamente del arranque el programa visualiza el siguiente mensaje,
para identificar el nimero de version y la profundidad de visualizacion del
programa que se va a correr: Habra algunas variaciones en este mensaje en
funcién de su eleccion de plataforma:

RasMol Molecular Renderer

Roger Sayle, August 1995

Copyright (C) Roger Sayle 1992-1999
Version 2.7.2.1 April 2001

Copyright (C) Herbert J. Bernstein 1998-2001
*** See "help notice" for further notices ***
[32-bit version]

Inmediatamente debajo de este mensaje aparece el inductor de la linea de
comandos de 'RasMol'. Si el programa se ejecuta en un sistema X windows, el
programa determina el tipo de visualizacién que se emplea. Si la pantalla tiene un
tampon de marco de color de 8 bit o de 24 bit, RasMol crea otra ventana, que se
usa para visualizar opciones de menu y las imagenes que RasMol devuelve. Si
hay solo una ventana disponible, RasMol solo podra ser empleado desde la linea
de comandos. Los comandos pueden ser escritos para manipular el modelo, y
para dar salida a la imagen generada hacia un archivo de salida.

Si el programa corre bajo entorno X Windows con una ventana de color disponible,
RasMol crea una ventana adicional para exhibir la molécula dada
interactivamente, conforme es manipulada. Si RasMol no corre bajo entorno X
Windows, el programa responderd con el mensaje "No se detectdé un display
utilizable". RasMol puede ser manejado de forma que no presente una ventana
grafica, usando la opcion de linea de érdenes "nodisplay". Esto es particularmente
util para usar RasMol como proceso en "en el fondo" (batch).

Es posible especificar el nombre de un archivo de coordenadas o bien de
un script, o ambos, en la linea de 6rdenes UNIX/VMS. El formato para hacerlo es
afadir la opcion "- script "nombre de archivo" a la linea de comandos. Un archivo
de coordenadas puede cargarse colocando su nombre en la linea de 6rdenes,
precedido de la opcién del formato de archivo. Si no se especifica el tipo de
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archivo, por defecto se asumira que es PDB. Las opciones validas son: '-pdb’, '-
mdl', '-mol2', '-xyz', '- alchemy' o '-charmm’, que se corresponden a Brookhaven,
MDL Mole, Sybyl Mol2, xyz de MSC, Alchemy y CHARMmM respectivamente. Si
simultaneamente se especifican tanto un archivo, como un script en la linea de
comandos, la molécula se carga primero y después los comandos del script se
aplican a él. Si el archivo no se encuentra, el programa muestra el mensaje de
error "Error: File not found!" y el usuario recibe el inductor de RasMol.

Para cerrar RasMol, el usuario puede escribir el comando "quit" en el inductor de
"RasMol", y el programa volveré al inductor de usuario de UNIX. Alternativamente,
si un inductor distinto del principal de RasMol se visualiza, el usuario puede pulsar
control-C ("C) para dejar el programa. El mensaje "***Quit™*' aparece en la
consola, antes del usual inductor de unix sea mostrado de nuevo. Otra forma de
terminar el programa es seleccionando la opcién Quit del mend, al fondo del menu
principal.

Ejecutando RasMol bajo Microsoft Windows

Para arrancar RasMol en Microsoft Windows, haga doble clic en el icono RasMol
del gestor de programas. Cuando RasMol arranca por primera vez el programa
muestra una ventana principal tnica con un fondo negro y ademas provee de una
ventana para la linea de comandos, minimizada, como un icono (win 3.x) 0 en la
barra de funciones (95 y NT). La linea de comandos puede ser maximizada.

Se puede especificar el hombre de un archivo de coordenadas atdmicas o el
nombre de un script o ambos en la ventana de linea de comandos. El formato
sera para un archivo script afiadir la opcion '- script <nombre-del-archivo>'a la
linea de comando. Un archivo de coordenadas moleculares se especifica
escribiendo su nombre en la linea de comandos, opcionalmente precedido por la
opcidn de tipo de formato. Si no se especifica el tipo de archivo, por defecto se
asumird que es PDB. Las opciones validas son: '-pdb’, -mdl', -mol2', '-xyz', '-
alchemy' o '-charmm’, -'mopac’ y 'CIF' que se corresponden con los formatos
Protein Data Bank, Mol de Molecular Design Limited, Sybyl Mol2 de Tripos, XMOL
xyz de MSC, Alchemy de Tripos, CHARMm, MOPAC de J. P. Stewart y CIF o
mmCIF de Ila Union Internacional de Cristalografia, respectivamente. Si
simultAneamente se especifican tanto un archivo, como un script en la linea de
comandos, la molécula se carga primero y después los comandos del script se
aplican a él. Si el archivo no se encuentra, el programa muestra el mensaje de
error "Error: File not found!" y ante el usuario recibe el inductor de RasMol.

Ejecutando RasMol en el Macintosh/PPC de Apple

Para usar RasMol en un Macintosh, haga doble clic en el icono de RasMol
empleando "Finder". Al empezar RasMol el programa muestra dos ventanas, la de
encima (con el fondo negro) es la ventana grafica o "canvas" y la de abajo (de
fondo blanco) es la ventana de la linea de comandos de RasMol. RasMol en un
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Macintosh puede arrancar, también clicando por duplicado en un archivo creado
por la aplicacion con la firma 'RSML'. Esto arrancara la aplicacion y daréa paso al
archivo seleccionado para ser cargado. No hay forma de especificar el formato del
archivo en la linea de érdenes en un Macintosh por lo que RasMol tiene que
determinar el tipo de formato del archivo inspeccionando el nombre. Los archivos
del tipo 'RSML' se asume que son script de RasMol, los del tipo 'mMOL' son
asumidos como archivos MDL Mol y todos los demas (principalmente 'TEXT') se
asume que estan en formato PDB. A diferencia de las demés versiones de RasMol
es imposible de especificar simultdneamente un scripty un archivo de
coordenadas.

Arrastrando y soltando (dragging and dropping) los archivos script sobre alias, o
accesos directos de RasMol pueden fracasar debido a errores respecto al
directorio correcto. Hacer doble clic sobre un " script puede tener las mismas
consecuencias si existen diferentes copias del programa.

Note que debido a que en un Macintosh solo una ocurrencia de cada aplicacion
puede correrse cada vez, si hiciera doble clic sobre otra archivo clasificado como
'RSML', la copia activa de RasMol expulsara (zap) la molécula en uso y la
substituira por la recién clicada.

La ventana de RasMol

En cualquier plataforma RasMol muestra dos ventanas, la principal
de graficos o canvas de fondo negro y una segunda ventana para la linea de
comandos o ventana terminal. Encima de la ventana gréafica (en un Macintosh en
la parte superior de la pantalla) esta la barra de menus de RasMol. El contenido de
esta barra cambia de plataforma a plataforma para soportar las lineas generales
de la interfase gréafica de usuario, sin embargo todas las plataformas soportan los
menus desplegables 'File', 'Display’, 'Colours’', 'Export’ y 'Options’. La ventana
grafica tiene dos barras de desplazamiento (scroll) a la derecha y abajo que
pueden ser usadas para mover, interactivamente, la molécula.

Mientras el puntero del ratdén esta localizado en el area de gréaficos de la ventana
principal, este serd representado como una cruz, para poder centrar los objetos
susceptibles de ser picados; en cualquier otro caso aparecera como una punta de
flecha. Cualquier caracter que sea escrito en el teclado mientras la ventana grafica
esté 'enfocada’ (lo que quiere decir que esta activa) se redirecciona a la ventana
de la linea de 6rdenes. Esto le proporciona la facilidad de no tener que pasar de
una a otra ventana para dar érdenes a RasMol.

La ventana principal puede redimensionarse en cualquier momento de la sesion.
Lo cual tiene por efecto reescalar la imagen visualizada, si la hubiera. RasMol
impone como limites al tamafio de la ventana el permitir visualizar las barras de
desplazamiento y el menua superior, y que todo junto ocupe una Unica pantalla. En
maquinas con insuficiente memoria de video los intentos de agrandar la ventana


http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#zap
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#go_picking
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pueden fracasar, en cuyo caso RasMol produce el mensaje de error 'Renderer
Error: Unable to allocate frame buffer!" o similar (segun el sistema operativo en que
corra).

En los sistemas de visualizacion de 8 bits, cuando el nUmero de colores requerido
por el programa exceda los colores libres en la pantalla, el programa usa su propio
mapa de colores. El efecto es que temporalmente todo lo que aparezca en la
pantalla que no sea la ventana grafica de RasMol aparece en falsos colores
cuando el puntero del ratén esté sobre dicha pantalla. Si el puntero del raton se
desplaza fuera de la pantalla de visualizacién de RasMol, los colores originales de
la otra ventana vuelven, y la imagen sobre el fondo es a su vez mostrada en falso
color. En cuanto el niumero de colores requerido vuelve a los limites de la
capacidad de la pantalla vuelve la normalidad.

Accion Windows Macintosh
Rotar X,Y Izquierda No modificado
Trasladar X,Y Derecha Comando*
Rotar Z Shift-derecha | Shift-Commando*
Zoom Shift-izquierda | Shift

Plano seccionado (slab) | Ctrl-izquierda Ctrl

Controles del ratén

Aqui se presenta un resumen de los controles clica-y-arrastra de raton de RasMol.
El comando set _mouse por defecto estd ajustado a set mouse rasmol, que
proporciona los controles resumidos a continuacion. Sin embargo, también existen
los modos set mouse insight y set mouse quanta (que no se muestran aqui).

*En algunos Macs, la opcion (Alt) tecla tiene el mismo efecto que el comando "key"
de RasMol.


http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#setmouse
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Barras de desplazamiento (Scroll)

La barra de desplazamiento (scroll bar) que atraviesa la parte inferior del marco se
usa para rotar la molécula sobre el eje y, i.e. gira el punto mas préoximo de la
molécula a derecha o izquierda, mientras que la de la derecha del marco lo hace
sobre el eje X, i.e. el punto mas proximo sube o baja. Cada una de estas barras
tiene un indicador que sefiala la posicion relativa de la molécula. El punto inicial de
este indicador es el centro de cada barra. Esta barra de desplazamiento puede ser
operado en otras dos formas. La primera pulsando cualquier botén del raton en
cualquier punto de la barra de desplazamiento, indicando una rotacién relativa
respecto a la posicién actual. El segundo es picando una de las flechas en los
extremos de las barras rotando la moléculas en valores fijos. Rotar la molécula por
el segundo método puede causar que los indicadores de las barras de
desplazamiento salten de un extremo a otro de la barra. Eso indica una revolucion
completa (desplazamiento de toda la longitud de la barra). El angulo girado
usando las flechas depende del tamafio de la ventana.

Picando

Para identificar un atomo o enlace concreto que esté visualizandose, RasMol
permite al usuario picar sobre cualquier objeto que esta en pantalla.. El raton es
utilizable para este fin siempre que esté mostrando como puntero la cruz, y que
este puntero se encuentre sobre el objeto que se desea seleccionar. En ese
momento pulsar cualquier botdn del raton tiene como resultado seleccionarlo. En
el caso de que el ratdn no este, exactamente sobre un objeto RasMol se encarga
de adjudicar la seleccién al atomo mas préoximo.

El programa darad como salida en la ventana terminal (la de la linea de comando),
el tipo atdbmico, niumero de serie, nombre y namero del residuo. Si el &tomo forma
parte de una cadena con nombre, este también se visualiza.. A continuacién se
dan dos ejemplos de la salida generada seleccionando un atomo:

Atom: CA 349 Group: SER 70
Atom: O 526 Hetero; HOH 205 Chain: P

La primera linea describe el carbono alfa de la serina 70 de una proteina El
namero de serie de PDB para este atomo es el 349. La siguiente linea describe el
atomo de oxigeno de una molécula de agua unida a la cadena P de la molécula
principal. La palabra 'Hetero' distingue las moléculas heterogéneas (p. e.
cofactores) de los residuos de la molécula principal, anotada como 'Group'. [Estos
dos atomos son descritos por las dos expresiones 'SER70.CA' y 'HOH205:P.0O’,
respectivamente, cuando se usan los comados de RasMol select y restrict.]

Clicar el ratdbn sobre un &tomo puede ser una forma de identificarlo
(orden identify), pero también para hallar las distancias (distances) entre dos
atomos (o para activar un monitor distante (distance monitor)), o el angulo de
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enlace (the bond angle) definido por 3 atomos, el angulo de torsion (torsion
angle) definido por 4 atomos, activar o desactivar las etiquetas (labels on o off), o
para especicar el centro de rotacion (center of rotation) . Véase la orden set
picking para detalles.

Caja de control Si RasMol detecta una caja de control unida al puesto de trabajo
del usuario, automéaticamente se podra manipular la molécula interactivamente
con los mandos. Una vez que RasMol arranca, marca los visualizadores LED
sobre cada mando, 'ROTATE X', 'ROTATE Y', 'ROTATE Z'y 'ZOOM' en la fila
superior de izquierda a derecha, y 'TRANS X', TRANS Y', TRANS Z'y 'SLAB' de
izquierda a derecha en la fila de abajo. Rotando cada uno de los botones
automaticamente se transformara y revisualizara, interactivamente, la molécula.
Los controles solo seran activos mientras el puntero del raton esté sobre la
ventana grafica. Si varias aplicaciones simultAineamente usan la caja de controles,
deben recordarse las etiquetas o marcas asignadas a cada programa, ya que cada
aplicacion puede sobreescribir en los LEDS.

La rotacion sobre los ejes X e Y actualizard automaticamente los indicadores en
las barras de desplazamiento apropiadas. Todos los mandos de rotacion giran la
molécula 180 grados por cada vuelta completa del mando. El resto de los botones
adecuan sus valores a los rangos permitidos; girar esos diales mas alla de sus
limites no provoca efecto alguno. El centro de rotacion de la molécula puede
cambiarse con el comando centre desde la linea de comandos, o con la orden set
picking centre seguidos por un clic de raton.

El mando 'ZOOM' permite ampliar interactivamente la molécula entre el 10% vy el
200% del tamario fijado por defecto como el original. Girando el dial en el sentido
de las agujas del reloj aumenta el tamafio de la molécula y en el contrario la
disminuye. Una revolucién del mando se corresponde con el 100% de cambio de
tamarfo.

El mando 'SLAB', que solo es efectivo cuando la opcion slab esta activada,
permite al usuario desplazar el plano frontal desde el punto mas préximo al mas
lejano. Una rotacion completa del boton slab se corresponde con un movimiento
equivalente a la mitad de la distancia entre él mas proximo y €l mas lejano de la
molécula. El giro en el sentido de las agujas del reloj acerca el plano al usuario
(incrementando el numero de objetos visibles), y el contrario lo aleja (eliminando
objetos de la visualizacién).

El modo de rebanado (slab) tecleando la orden 'slab on' en la linea de comandos
o0 activando la opcién slab del menu de opciones.

Desplazar a lo largo de los ejes X e Y permite mover el centro de la molécula en la
zona grafica de la pantalla. Rotacién y ampliacion también se ejecutan respecto al
centro de rotacion y al de la molécula, respectivamente, que a menudo pueden no


http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#setpicking
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#setpicking
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#centre
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#setpicking
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/doc/esrasmol27.html#setpicking
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coincidir con el centro de la zona gréfica. El mando TRANS Z no tiene efecto por el
momento.

Interface de linea de comandos

RasMol permite ejecutar comandos de forma interactiva tecleandolos en la
ventana de terminal (command line). Los caracteres tecleados son procesados en
la linea de comandos. Cada orden debe darse como una linea separada
terminada pulsando retorno de carro. Las palabras clave (6rdenes o comandos)
son caso insensibles y por tanto no diferencian mayusculas de mindsculas. Todos
los espacios en blanco (asi como tabuladores y alimentacién de hojas), excepto
aquellos que separan palabras clave de argumentos, son ignorados. Una
restriccion interna limita el tamafio de la linea a 256 caracteres. Los delimitadores
de cadenas son las comillas dobles o sencillas. La colocacion del caracter
"namero" # o sostenido (a veces en espafiol se le llama barrilete) sin comillas
termina la linea, lo que permite su uso para lineas de comentarios.

Si se detecta un error sintactico a la entrada de un comando interactivo, RasMol
indica la localizacion del error en la orden colocando el caracter ' debajo de la
palabra o letra incorrecta o incoherente, y escribiendo un mensaje de error en la
linea siguiente. Si el comando no es reconocido por RasMol, el programa genera
el texto 'Unrecognised command!" y restaura el inductor (prompt principal). Si la
linea incluye informacion no requerida al final del comando y los argumentos,
RasMol ejecutara el comando, pero mostrara el texto de advertencia 'Warning:
Ignoring rest of command!. Algunas oOrdenes pueden pedir al usuario mas
informacion. Cuando ocurre asi aparece un inductor diferente que se discutira en
la seccion referencia de ordenes.

Cuando RasMol da como salida de pantalla un mensaje de error de diagndstico o
de aviso debido a la seleccidon inadecuada de una orden alojada en los menus
desplegables, la linea de ordenes actual se limpia. El inductor se revisualiza a
continuacion del mensaje interno.

Ediciéon de la linea de 6rdenes

RasMol permite una edicién béasica de la linea de comandos. Tanto la tecla
espacio atras (backspace), como suprimir (delete), como *H (Control-H) borra el
caracter previo, mientras que "D puede usarse para eliminar el caracter que hay
bajo el cursor. Otros varios caracteres pueden emplearse para mover el cursor a lo
largo de la linea. Los caracteres "B, *F, “A y “E mueven el cursor atrds un anico
espacio, adelante un solo espacio, al principio de la linea, o al final de ella,
respectivamente. Si el cursor no esta al final de la linea, los caracteres tecleados
se insertan en la linea sin eliminar a los existentes. Tras la edicion un retorno de
carro entrara la informacion, sin importar donde esté el cursor. Ya que RasMol es
incapaz de mover el cursor arriba, a la anterior linea, se debe cuidar la ediciéon de
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comandos que ocupen varias. En el caso de otro proceso interrumpa o interfiera
con la edicion, el caracter L puede usarse para revisualizar la linea en pantalla.

RasMol mantiene una historia de las érdenes usadas recientemente, de tal forma
gue no se necesita reescribir repetidamente. Control P *P en la linea de comandos
recupera el anterior comando y control N *N el siguiente. Estas érdenes pueden
ser editadas como se describe mas adelante. Moviéndose atras y adelante en la
historia de las O6rdenes se deshacen las modificaciones creadas en la orden
editada. El nimero de comandos retenidos depende de su longitud. RasMol puede
retener mas érdenes cortas y menos si son largas.

Los usuarios de Microsoft Windows o de X windows y aquellos con un terminal
'vt100' compatible (como p.e. un 'xterm’) pueden usar los caracteres de control del
teclado para el puntero (las flechas) para hacer mas rapida la manipulacién de la
historia de érdenes. Las flechas derecha e izquierda tienen el mismo efecto que
control F F y control B "B, y mueven adelante y atras un caracter cada vez.. Las
flechas arriba y abajo simulan P y ~N, evocando las ordenes anterior y posterior
respectivamente.

Los Usuarios de la version para Macintosh pueden usar las cuatro flechas del
cursor para desplazarse arriba y abajo por las sucesivamente ejecutadas lineas de
ordenes; y atras y adelante en una linea concreta. Pulsar 'return’ o 'enter' en
cualquier momento Illeva a la ejecucion del contenido de la linea
actual, e.g. seleccionada o editada.

Dimensiones en RasMol

Todas las dimensiones en RasMol, como radios y distancias, pueden especificarse
tanto en unidades RasMol como en Angstroms. Las unidades RasMol fueron
creadas para poder especificar valores de tamafios razonables para operaciones
ejecutadas en RasMol. Una unidad RasMol se corresponde con 1/250 de
Angstrom,asi que sus valores aparecen principalmente como cientos. Por esta
razon, si a RasMol se le da una distancia dada en cifras que no contengan
decimales se asume que son unidades RasMol. Por ejemplo, el comando 'spacefill
300" especifica una esfera con un radio de 300 unidades RasMol, o sea 1.2
Angstroms.

Sin embargo, las dimensiones en RasMol se pueden especificar, también, en
Angstroms colocando un punto decimal en el nimero. Por ejemplo, 'spacefill 1.2'
especifica una esfera con el radio en Angstroms. Esto es particularmente Gtil para
la distancia de corte en expresiones con parametro 'within' (en).

Archivos de inicializacién de arranque

Cada vez que se arranca RasMol, busca un archivo de comandos de inicializacion
para ejecutarlo antes de presentar el prompt (inductor)al usuario. Este archivo se
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llama .rasmolrc en sistemas UNIX, y RASMOL.INlen sistemas VMS y Microsoft
Windows. El formato y la ejecucion de este archivo es idéntico tal de un

archivo script de RasMol.

RasMol busca, en primer lugar, el archivo de inicializacion en el directorio actual, y
si no lo encuentra, en el hogar ("home") del usuario. En todos los sistemas la

variable de entorno HOME se puede emplear para nombrar el directorio hogar
apropiado. Si no existe un archivo personal de inicializacion se leer4 el

archivo rasmolrc (0 RASMOLRC) en el directorio del sistema RasMol al que
apunte la variable de entorno RASMOLPATH. Este directorio deberia contener

también el archivo de ayuda on-line rasmol.hlp. En sistemas UNIX,
RASMOLPATH se ajusta, tipicamente para ser '/usr/local/lib/rasmol'.

A diferencia de la orden script, .rasmolrc, no generara un mensaje de error si no

encuentra el archivo. El archivo del sistema rasmolrc se emplea cominmente por
los gestores de sistemas para visualizar informacion sobre la instalacion local y
para que quien necesita ayuda reciba una orden eco de RasMol detallando un
namero de teléfono, o direccion de correo electronico para contactar.

Comunicacion entre procesos

RasMol soporta Comunicacion entre procesos (Inter Process Communication
(IPC)) en una u otra forma, en cualquier plataforma. En Microsoft Windows, IPC se
implementa usando Dynamic Data Exchange (DDE), en un Macintosh IPC se
implementa usando Apple Events y en un sistema X Windows IPC se implementa
usando el protocolo de comunicacion de John Ousterhaut Tcl/Tk.

Cuando RasMol arranca en un sistema X window se registra ante el servidor X

window como un interprete Tcl. Desde una aplicacion Tcl tal como 'wish’, se
puede usar ordenes Tcl 'winfo interps' para determinar el interpretre registrado
actualmente en la pantalla. En primera instancia RasMol se registra como ‘rasmol’,
en segunda instancia como ‘rasmol2', en tercera como ‘rasmol #3' y asi
sucesivamente. El interprete Tcl puede facilmente enviar una orden a rasmol

empleando el comando send interconstruido. RasMol interpreta el parametro de

cadena para la orden send no como una funcién Tcl para ejecutar, sino como una
orden de RasMol. Asi, teclear 'send {rasmol} {background red}' en el interprete
deseado causara que la ventana de visualizacion de RasMol cambie de color.
Usando lo mismo codificado como protocolo Microsoft's DDE Execute, pueden
enviarse oOrdenes mdultiplesen un Uunico ‘'send’, colocando los comandos
consecutivamente entre corchetes. RasMol ejecutara todos los comandos que
haya en un 'send' antes de refrescar una pantalla.
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En Microsoft Windows, RasMol soporta un protocolo DDE completo. Las
funciones mas simples son accesibles enviando una orden de ejecucion DDE a la
aplicacion 'RasWin' y alguna especificacion. Esto arrancara una conversacion
DDE con la mas recientemente arrancada instancia de RasMol. Aunque cualquier
tema puede ser especificado, se recomienda emplear 'System' y/o
'RemoteControl’. De nuevo los contenidos del paquete ejecutable es una cadena
para su ejecuciéon por RasMol. Si el primer caracter distinto de espacio en blanco
es una apertura de corchetes, la cadena se interpreta como una secuencia de
ordenes encadenadas entre corchetes; pero la cadena puede constar de un Gnico
comando. Los comandos entre corchetes opcionalmente pueden separarse por
espacios y/o dos puntos. RasMol puede también actuar como un 'servidor de
datos' soportando uniones (links) calientes, frios y templados. Los items DDE
actualmente soportados incluyen ‘Name', ‘Image’, 'Pick’, '‘Count' que significan
nombre de molécula, imagen actualmente visualizada (en formato Microsoft DIB),
la expresion atomo del dltimo atomo picado (0 una cadena vacia) y el nUmero de
atomos seleccionados, respectivamente. Usar un enlace caliente o templado (hot
o warm link) en el item 'Pick’, p.e., permite que una aplicacion como Microsoft
Word, Excel o Visual Basic responda cada vez que el usuario pica un atomo en
RasMol.

RasMol en un Apple Macintosh soporta AppleEvents. Actualmente solo soporta
los cuatro sucesos del ndcleo, abrir aplicacion, abrir documento, imprimir
documento y salir de todo, ya que abrir documento determina sus acciones por la
firma de tipo de documento se puede usar para implementar un IPC genérico.
Debido a que RasMol para Macintosh trata todos los archivos de tipo 'RSML'

como script (guiones), solo se necesita que la aplicacidon que envia coloque todos
los comandos para ser ejecutados en un archivo temporal, ajustar el tipo del
archivo a 'RSML' y entonces enviar a RasMol un "abrir documento AppleEvent"
con el nombre del archivo como parametro.

En el esquema CPK de colores, RasMol intenta asignar un color a cada elemento
de la tabla periodica a partir de una tabla de 16 colores (los cédigos de colores
listados son solo una ayuda a la comprensién del mapa, pero no son usados por el
programa RanMol):

Codigo Nombre del color Muestra Valores RGB Hexadecimal
LG Gris claro (Light Grey) [200,200,200] C8C8C8

SB Azul celeste (Sky Blue) [143,143,255] 8F8FFF
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Na
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R Rojo (Red) - [240, 0, 0] FO0000

Y Amarillo (Yellow) [255,200, 50] FFC832

W Blanco (White) [255,255,255] FFFFFF

Pk Rosa (Pink) [255,192,203] FFCOCB

Go g;ndagrillo dorado (Golden - [218,165, 32] DAA520

BI Azul (Blue) - [0, 0,255] 0000FF

Or Naranja (Orange) - [255,165, 0] FFA500

DG  |Gris oscuro (Dark Grey) - [128,128,144] 808090

Br Castafio (Brown) - [165, 42, 42] A52A2A

P Parpura (Purple) - [160, 32,240] AO20F0

DP  |Rosaintenso (Deep Pink) - [255, 20,147] FF1493

G Verde (Green) - [ 0,255, 0] 00FF00

FB Rojo ladrillo (Fire Brick) - [178, 34, 34] B22222

FG Verde bosque (Forest Green) -[34,139, 34] 228B22
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Para modelos de proteinas y de acido nucleicos de cristalografia de rayos X (es
decir, sin hidrogenos) la visualizacidon puede ser 'abrillantada’ convirtiendo los
atomos de O, C, y N de los colores cpk que RasMol tiene por defecto, a rojo,
blanco y azul verdaderos ("red, white, blue") usando el esquema de color
predefinido de RasMol.
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Anexo 5 Hilos moleculares basados en polimeros de coordinacion

Nanoquimica

La busqueda de materiales con potenciales aplicaciones nanotecnoldgicas tiene
como objetivo fundamental el disefio y la sintesis de nuevas sustancias o
entidades moleculares capaces de autoorganizarse persiguiendo un determinado
fin 0 en las que cabe destacar una determinada propiedad.

Son especialmente demandadas las organizaciones moleculares capaces de
conducir la electricidad a nivel molecular con una resistencia razonablemente baja.
Sin ninguna duda, esto abriria nuevas puertas para futuras aplicaciones en el
campo de la Nanoquimica. La Nanoquimica es una rama de la Quimica del Estado
Soélido que trata sobre aspectos referentes a la sintesis y manipulacion de
materiales con tamafio nanométrico en una, dos o tres dimensiones.’1 Esta
nueva rama de la quimica trata de estudiar, obtener y manipular de forma
controlada materiales de dimensiones nanométricas. ES una ciencia
marcadamente multidisciplinar ya que en ella confluyen un amplio conjunto de
técnicas y diversas disciplinas cientificas.

El interés suscitado por los nanomateriales se debe a sus propiedades, que en
algunos casos dependen de su pequefio tamafo. Por ejemplo, al reducir su
tamafo al nanometro de espesor materiales inertes adquieren propiedades
cataliticas, como en el caso del platino, y materiales aislantes o semiconductores
se vuelven conductores, como ocurre con el silicio.

La habilidad de procesar objetos nanométricos en una superficie tiene un gran
potencial en importantes aplicaciones, entre otras en la construccion de
dispositivos electronicos con dimensiones atdmicas. La nanoelectronica trata de
miniaturizar y trasladar a nanoescala diversos componentes electronicos.

En estos momentos los laboratorios de materiales semiconductores estan
desarrollando transistores conectados con hilos cada vez mas pequefios parala
fabricacion de nuevos chips de tamafio mas reducido. A finales de 2008, la
empresa estadounidense Intel comenzé la produccidon del microprocesador
Itanium® Tukwila. Se trata del primer microprocesador del mundo con 2 billones
de transistores. Sus componentes se encuentran agrupados en paquetes de 65
nm. Esta previsto que su rendimiento sea de mas del doble de su antecesor, el
modelo Itanium® 9000 series, que fue introducido en 2006, tiene 1720 millones de
componentes y esta formado por celdas de 90 nm.”2 Es fundamental para el

6 Ozin, G.; Arsenault, A. C. “Nanochemistry, A Chemical Aproach to Nanomaterials” RSC Publishing, 2005.

7 Informacion extraida de la pagina web http://www.intel.com, marzo 2009. 3 (a) Gates, B. D. Chem. Rev.
2005, 105, 1171-1196 (b) Barth, J. V. Nature 2005, 437,671-679.
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desarrollo tecnolégico encontrar nuevos nanomateriales conductores que permitan
obtener microchips cada vez mas pequefios y potentes.

La organizacion de la materia a escala nanométrica se ha conseguido hasta la
fecha mediante dos aproximaciones que son las denominadas “de arriba a abajo”
(o “top-down”) y “de abajo a arriba” (o “botton-up”).3 La primera tiene su base en
técnicas litograficas y sus limites se encuentran en la escala de las decenas de
nandémetros, permitiendo en la actualidad lograr organizaciones con resolucion
proxima a 15 nm. Se basa en la fabricacion de los motivos estructurales sobre el
propio sustrato, como es el caso de la escritura con fuente de electrones y la
litografia empleando radiacion ultravioleta extrema.

Entre los inconvenientes de estos métodos se encuentran la necesidad de
grandes equipos para realizar vacio o radiacion de alta energia, por lo que para
fabricar a esta escala parece imprescindible desarrollar otras alternativas. Por otro
lado, la técnica “de abajo a arriba” se basa en la sintesis de moléculas que se
ensamblan sobre la superficie deseada para alcanzar dimensiones de varios
nanémetros (figura 1.1).

Aproximacién “de

arriba a abajo”
0 “fop-gdown”

Aproximacion “de
abajo a anba”
o “botfon-up”

Figura 1.1. Aproximaciones para controlar la materia a escala nanométrica. 3b

La demanda de nuevos materiales hace que las técnicas utilizadas hasta ahora
traten de ser suplantadas por metodologias de tipo molecular. Es necesaria la
busqueda de moléculas que puedan ser utilizadas como componentes de circuitos
integrados y de componentes electrénicos, ya que la industria microelectronica
convencional esta alcanzando el limite para la miniaturizacion de los componentes
semiconductores. Las moléculas tienen la ventaja de ser aproximadamente 106
veces mas pequefas que los dispositivos actuales de silicio, ofreciendo enormes
posibilidades como componentes de los dispositivos electronicos del futuro. La
técnica “de abajo a arriba” tiene como objetivo la organizacion de nanoestructuras
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en una superficie mediante el ensamblaje de atomos y moléculas. Se puede
controlar la dimensionalidad y periodicidad de las nanoestructuras formadas
mediante la adecuada seleccion de los bloques de construccion que las
componen. Es de vital importancia la sintesis de bloques de construccion con una
composicion y tamafio adecuados de tal modo que su autoensamblaje de lugar a
la formacion de organizaciones supramoleculares con las propiedades deseadas.
En definitiva, los dispositivos nanoelectrénicos requieren del empleo de hilos
moleculares. Podemos definirlos como moléculas largas y monodimensionales
gue sean capaces de transportar cargas eléctricas con razonablemente baja
resistividad entre dos puntos de un circuito. Ademas, estas moléculas requieren de
otras caracteristicas que las hagan Uutiles como estabilidad adecuada,
manipulacion y sintesis facil y sobre todo tienen que permitir generar
nanoestructuras mediante autoensamblaje.

Los dispositivos electrénicos moleculares tienen un futuro muy prometedor.
Ademas de una posible respuesta a las necesidades de miniaturizacion existentes
en el campo de la nanoelectronica, se pueden considerar un camino razonable
para ensamblar una amplia variedad de nanoobjetos que permitiria obtener
circuitos con nuevas arquitecturas que reducirian significativamente los costes de
produccion en comparacion con las actuales tecnologias de semiconductores, que
estan alcanzando su limite fisico.4

Candidatos a Nanohilos

Parece evidente que no es facil encontrar candidatos a hilos conductores
nanomeétricos. Se han estudiado una amplia variedad de moléculas como posibles
candidatos, desde moléculas organicas basadas en cadenas alifaticas saturadas o
sistemas aromaticos a sistemas mas complejos como el ADN o los nanotubos de
carbono.5

La mayor parte de los trabajos se han centrado en moléculas organicas, siendo
todavia muy escasas las investigaciones con moléculas inorganicas y en particular
sistemas metal-organicos. La figura 1.2 resume las moléculas que se

han estudiado como conductores moleculares hasta la fecha.
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Figura 1.2. Distintos tipos de hilos moleculares organicos e inorganicos
estudiados.6

5 Ortiz, A.; Insuasty, B.; lllescas, B. M.; Martin, N. An. Quim. 2008, 104, 4, 270-
275. 6 Mas-Balleste, R.; Castillo, O.; Sanz Miguel, P. J.; Olea, D.; Gomez-Herrero,
J.; Zamora, F. Eur. J. Inorg. Chem. 2009 DOI: 10.1002/ejic.200801090.

Los nanohilos mas estudiados actualmente son sistemas organicos oligoméricos
gue poseen como caracteristica comun una estructura electronica deslocalizada,
altamente conjugada, que permite la transferencia electronica, como por ejemplo
los sistemas basados en oligo-p-fenilenvinilenos7 o en tetratiafulvalenos.8 Un
claro ejemplo de compuesto organico conductor procesado como una monocapa
es el descrito recientemente por Bellec y col., que prepararon superficies de silicio
unidas covalentemente a cadenas alquilicas terminadas en tetratiafulvalenos.9 La
conductividad de las moléculas organicas tiene el inconveniente de que es muy
pobre, debido a que generalmente esta dominada por un mecanismo localizado o
de tunel:

| =10-e-B-d (B: factor de atenuacion, d: longitud de la molécula).
Los sistemas inorganicos estudiados pueden clasificarse en (figura 1.2):

moléculas pequefias,10 oligobmeros,11 y polimeros de coordinacion.12 Algunos
sistemas metal-organicos parecen mejorar la conductancia de las moléculas
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orgénicas analogas,11 por lo tanto una combinacién adecuada de un metal con
moléculas orgénicas para obtener hilos moleculares puede ser muy interesante.13
Este hecho parece que puede estar relacionado con el

7 Davis, W. B.; Ratner, M. A.; Wasielewsky, M. R. J. Am. Chem. Soc. 2001, 123,
7877-7886. 8 Giacolone, F.; Segura, J. L.; Martin, N.; Guldi, D. M. J. Am. Chem.
Soc. 2004, 126, 5340-5341. 9 Bellec, N.; Faucheux, A.; Hauquier, F.; Lorcy, D.;
Fabre, B. Int. J. Nanotechnol. 2008, 5, 741-756. 10 (a) Chen, I. W. P.; Fu, M. D,;
Tseng, W. H.; Yu, J. Y.; Wu, S. H.; Ku, C. J.; Chen, C. H.; Peng, S. M. Angew.
Chem. Int. Ed. 2006, 45, 5814-5818 (b) Mahapatro, A. K.; Ying, J. W.; Ren, T.;
Janes, D. B. Nano Lett. 2008, 8, 2131-2136. 11 Tuccitto, N.; Ferri, V.; Cavazzini,
M.; Quici, S.; Zhavnerko, G.; Licciardello, A.; Rampi, M. A. Nat. Mater. 2009, 8, 41—
46. 12 Olea, D.: Alexandre, S. S.; Amo-Ochoa, P.; Guijarro, A.; de Jesus, F.; Soler,
J. M.; de Pablo, P. J.; Zamora, F.; Gomez-Herrero, J. Adv. Mater. 2005, 17, 1761—
1765. 13 Salomon, A.; Cahen, D.; Lindsay, S.; Tomfohr, J.; Engelkes, V. B.;
Frisbie, C. D. Adv. Mater. 2003, 15, 1881-1890.

mecanismo de conduccion que en alguno de estos casos deja de ser un
mecanismo localizado.

Como se ha sefalado antes, otros candidatos son los nanotubos de carbono, que
destacan por sus propiedades conductoras.14 Los nanotubos de carbono estan
formados conceptualmente por laminas de grafeno enrolladas sobre si mismas.
Mas que de una molécula se trata de un cristal unidimensional. La geometria de
un nanotubo de carbono esta definida por sus indices cristalograficos. Pese a sus
excelentes propiedades conductoras y mecanicas, los nanotubos de carbono
presentan dificultades en sus posibles aplicaciones como hilos moleculares. La
sintesis y purificacion de nanotubos de carbono son aspectos que presentan
todavia importantes limitaciones para sus posteriores aplicaciones. Por otra parte,
la funcionalizacion o modificaciéon quimica de los nanotubos de carbono se
encuentra todavia en fase de desarrollo y, ciertamente, esta limitada por las
caracteristicas intrinsecas de los mismos, siendo este un aspecto esencial para el
ensablaje de los nanotubos con la idea de formar nanocircuitos vy
nanomecanismos.

El ADN, por su habilidad para autoreconocerse y generar una amplia variedad
estructural basada en el autoensablaje,15 es a priori el sistema ideal para la
construccion de nanocircuitos. Se conocen modelos autoensamblados de ADN
formando diversas estructuras geométricas similares a las que se recogen en la
figura 1.3.

14 Dekker, C. Phys. Today 1999, 52, 22-28.
15 Seeman, N.C. Angew. Chem. 1998, 37, 3220-3238.
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Figura 1.3. Varios modelos autoensamblados de ADN.15

Ademas, gracias a las enzimas, la secuencia de los pares de bases puede ser
modificada con una precision atémica. Sin embargo, los datos de las medidas
directas de conduccion que han sido realizadas en el ADN muestran resultados
poco claros.16 Por ejemplo hay estudios que concluyen que el B-ADN es un
semiconductorl? pero otros le atribuyen un comportamiento superconductor.18 En
una revision de estos estudios, Richter concluye que la secuencia aleatoria del
ADN es aislante, mientras que determinadas secuencias como la poli(dG)-poli(dC)
pueden exhibir propiedades semiconductoras.19 Con los estudios realizados hasta
la fecha se puede concluir que el ADN de secuencia aleatoria se comporta como
un aislante cuando presenta longitudes superiores a 30 nm.20

16 (a) Bockrath M.; Markovic N.; Shepard A.; Tinkham M.; Gurevich L.;
Kouwenhoven L. P.; Wu M. S. W.; Sohn L. L. Nano Lett. 2002, 2, 187-90 (b) Gil
A.; de Pablo P. J.; Colchero J.; Gomez-Herrero J.; Baro A. M. Nanotechnology
2002, 13, 309-313 (c) Gomez-Navarro C.; Moreno-Herrero F.; de Pablo P. J;
Colchero J.; Gomez-Herrero J.; Baro A. M. Proc. Natl. Acad. Sci. USA 2002, 99,
8484-8487. 17 Rakitin, A.; Aich, P.; Papadopoulos, C.; Kobzar, Y.; Vedeneev, A.
S.; Lee, J. S.; Xu, J. M. Phys. Rev. Lett. 2001, 86, 3670-3673. 18 Kasumov A. Y.;
Kociak M.; Gueron S.; Reulet B.; Volkov V. T.; Klinov D. V.; Bouchiat H. Science
2001, 291, 280-282. 19 Richter J. Physica E 2003, 16, 157-173. 20 Nogues, C.;
Cohen, S. R.; Daube, S. S.; Naaman, R. Phys. Chem. Chem. Phys. 2004, 6, 4459-
4466.

Con la idea de mejorar las propiedades conductoras del ADN se han realizado
diversas modificaciones de su estructura, como es la incorporacién de centros
metalicos en la doble hélice.21 Estas aproximaciones en algunos casos implican la
sustituciéon de una base normal por otra analoga coordinada con el objetivo de
disponer de forma contigua varios atomos metalicos. Este tipo de experimentos
suponen un descubrimiento muy significativo, pero tienen el gran inconveniente de
gue no permiten obtener estructuras largas.

235
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Otra forma de insertar atomos metalicos dentro de la doble hélice es la formacion
del M-ADN22 que se basa en la insercién de iones metalicos divalentes como
Zn2+, Co2+ o Ni2+ entre los pares de bases, lo que normalmente se produce a
altos valores de pH (ca. 8.5). En principio, el M-ADN se puede sintetizar a partir de
cualquier secuencia y presenta interesantes propiedades fisicas. La primera
evidencia directa de las propiedades conductoras del M-ADN se tuvo en 2001,
cuando Rakitin y col. midieron la conductividad de un haz de moléculas de 15 pm
de largo sostenido entre dos electrodos de oro.23 Estos resultados demuestran
que el M-ADN podria ser adecuado para innumerables aplicaciones
nanotecnoldgicas pero tanto su estructura como sus propiedades siguen siendo
muy discutidas.24

Recientemente, Moreno-Herrero y col. llevaron a cabo un estudio sobre la
respuesta electrostatica del M-ADN demostrando su naturaleza aislante.25 Para
ayudar a poner luz en este asunto es crucial conocer la estructura del M-ADN,

21 (a) Keren K.; Krueger M.; Gilad R.; Ben-Yoseph G.; Sivan U.; Braun E. Science
2002, 297, 72—75 (b) Mancin F.; Chin J. J. Am. Chem. Soc. 2002, 124, 10946—
10947 (c) Atwell S.; Meggers E.; Spraggon G.; Schultz P. G. J. Am. Chem. Soc.
2001, 123, 12364-12367. 22 Lee, J. S.; Latimer, L. J. P.; Reid, R. S. Biochem. Cell
Biol. 1993, 71, 162-168. 23 Rakitin, A.; Aich, P.; Papadopoulos, C.; Kobzar, Y.;
Vedeneev, A. S.; Lee, J. S.; Xu, J. M. Phys. Rev. Lett. 2001, 86, 3670-3673. 24 (a)
Mizoguchi, K.; Tanaka, S.; Ogawa, T.; Shiobara, N.; Sakamoto, H. Phys. Rev. B
2005, 72, 033106-1-033106-4 (b) Di Felice, R.; Calzolari, A.; Zhang, H.
Nanotechonology 2004, 15, 1256-1263. 25 Moreno-Herrero, F.; Herrero, P.;
Moreno, F.; Colchero, J.; Gomez-Navarro, C.; Gomez-Herrero, J.; Baro, A. M.
Nanotechnology 2003, 14, 128-133.

pero todavia no se han conseguido llevar a cabo estudios de rayos X ni de RMN
adecuados para su caracterizacion. Tampoco se ha llegado a proponer un modelo
tedrico definitivo.26

Quimica Supramolecular

Una de las herramientas en las técnicas denominadas de abajo a arriba (“botton-
up”) se basa en la Quimica Supramolecular, que se encarga de estudiar la quimica
gue va mas alla de las propias moléculas. El Prof. J. M. Lehn, artifice del concepto
de la Quimica Supramolecular, sugiere un amplio abanico de posibilidades que
van mas alla de la propia molécula.27 La Quimica Supramolecular consiste en el
autoensamblaje espontaneo de moléculas organicas e inorganicas que se
reconocen unas a otras mediante distintos tipos de interacciones y puede dar lugar
a estructuras con propiedades no existentes en los componentes individuales.
Para la Quimica Supramolecular resulta esencial la naturaleza de las fuerzas
intermoleculares, que consisten en interacciones no covalentes entre moléculas
discretas.
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Las interacciones no covalentes juegan un papel critico en el mundo de la
Biologia. Mediante el uso adecuado de unos pocos bloques de construccion, las
cadenas de 4&cidos nucleicos pueden almacenar cantidades ingentes de
informacion que puede ser leida, copiada o almacenada. Del mismo modo, una
gran variedad de moléculas pueden ser reconocidas por proteinas. La Quimica
Supramolecular aplica estos principios mediante la manipulacién de enlaces de
hidrégeno, fuerzas de van der Waals y fuerzas electrostaticas, permitiendo
explorar distintos modelos de interaccion.

26 Fuentes-Cabrera, M.; Sumpter, B. G.; Sponer, J. E.; Sponer, J.; Petit, L.; Wells,
J. C. J. Phys. Chem B 2007, 111, 870-879.

27 Lehn J. M. Science 1996, 260, 1762-1763.

Otro aspecto de interés en la Quimica Supramolecular es la denominada

Quimica Supramolecular de Coordinacion en la que los bloques de construccién
establecen uniones basadas en enlaces de coordinacion. A lo largo de los ultimos
afios, el uso de iones metalicos y determinados ligandos organicos se ha
mostrado muy Uutil en el disefio de nuevas moléculas de determinadas formas
regulares y de tamafios que alcanzan con facilidad la escala nanométrica (1 nm a
1 pm). La formacion de supramoléculas basadas en enlaces de coordinacion
permite la obtencion de sistemas finitos e infinitos que se basan en el
autoensablaje de distintos bloques de construccion.

Polimeros de Coordinacion

Dentro de las entidades supramoleculares destacan los polimeros de
coordinacion, que son cadenas infinitas obtenidas mediante el autoensamblaje de
iones metalicos y ligandos organicos unidos por enlaces de coordinacion.28

La clave para disefiar polimeros con la arquitectura adecuada esta en la seleccion
de sus bloques de construccion (cationes o complejos metalicos y ligandos), asi
como en la naturaleza de las interacciones que se establecen entre ellos, lo cual
determina las propiedades de los materiales resultantes.

La correcta seleccion del ién metalico, de los ligandos empleados y de las
propiedades de coordinacion de ambos permite un disefio racional de los
polimeros de coordinacion y, por tanto, de sus propiedades fisicas y quimicas.

En los ultimos afos, la investigacion en polimeros de coordinacion ha crecido
exponencialmente.29 Estos compuestos representan una nueva y activa area de

28 Kitagawa, S. N. S. In Comprehensive Coordination Chemistry 1, ed. T. J.
McCleverty. Vol. 7. 2004, Amsterdam: Elsevier. 29 (a) Zaworotko, M. J. Chem.
Comm. 2001, 1, 1-9 (b) Munakata, M.; Wu, L. P.; Kuroda-Sowa, T. Adv. Inorg.
Chem. 1998, 46, 173-303 (c) Kitagawa, H.; Onodera, N.; Sonoyama, T. J. Am.
Chem. Soc. 1999, 121, 43, 10068-10080 (d)

la Quimica de Coordinacion debido a su papel especial en materiales
magnéticos, épticos, catdlisis, etc.30
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Algunas de las propiedades destacadas en estos polimeros son:

() El autoensamblaje, que consiste en la unién selectiva de los iones metalicos
con determinados &atomos dadores de los ligandos organicos para formar
mondmeros, dimeros o polimeros.

(i) La autoorganizacién, que es un proceso de atraccion y repulsién en el que la
organizacion interna de un sistema, normalmente un sistema abierto, aumenta en
complejidad sin necesidad de ser dirigido por ninguna fuerza externa.

(i) La reversibilidad, que es una propiedad que presenta el enlace de
coordinacion, que permite recuperar los polimeros de coordinacion iniciales tras su
rotura o escisién en un proceso provocado por aplicacion de energia.

Los polimeros de coordinacion son compuestos que se extienden infinitamente en
una, dos o tres dimensiones mediante enlaces de coordinacién entre los metales y
los ligandos que actian de puente. Los ligandos puente pueden ser de tipo
inorganico, como por ejemplo los halogenuros, OH- 0 N3-, o de tipo organico,
como las pirazinas o las 4,4’ -bipiridinas.

La estrategia mas comun que se puede aplicar en el disefio de polimeros de
coordinacion es generar un sistema que sea una simple extension de un metal de
transicion o un agregado metalico.31

Eddaoudi, M.; Kim, J.; Vodak, D.; Sudik, A.; Wachter, J.; O'Keeffe, M.; Yaghi, O. M.
P. Natl. Acad. Sci. USA 2002, 99, 8, 4900-4904.

30 (a) Kitagawa, S. N. S. In Comprehensive Coordination Chemistry I, ed. T. J.
McCleverty. Vol. 7. 2004, Amsterdam: Elsevier (b) Janiak, C. Dalton Trans. 2003,
14, 2781-2804. 31 Power, K. N.; Hennigar, T. L.; Zaworotko, M. J. New J. Chem.
1998, 22, 177-182.

Muchos polimeros de coordinacion se forman mediante procesos aleatorios, pero
los investigadores buscan cada vez mas un disefio racional aprovechando las
caracteristicas geomeétricas y cinéticas de los centros metalicos y de los ligandos.
Es decir, se ha llegado al estadio en el que es posible disefiar y seleccionar
fragmentos especificos y autoensamblarlos para conseguir una topologia
determinada. Mediante el autoensamblaje de ligandos organicos polifuncionales
rigidos con cationes metéalicos de geometria predeterminada se puede predecir la
estructura final de la red. Debido a las diferentes conectividades y geometrias de
los distintos centros metélicos, la eleccion de éste dicta la arquitectura resultante.
Por ejemplo, escogiendo un complejo con dos ligandos bidentados lineales
colocados a 180° sera facil conseguir un autoensamblaje monodimensional, con
tres ligandos con estructura plano—trigonal serd posible conseguir un ensamblaje
bidimensional y con cuatro ligandos dirigidos hacia los vértices de un tetraedro se
podra obtener una estructura tridimensional (figura 1.4). Sin embargo, el uso de
ligandos tri, tetra o polidentados permiten la obtencion de arquitecturas mas
complicadas. La influencia sobre la estructura final de diferentes aniones/cationes
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es muy importante y ha sido estudiada extensamente. Por ejemplo, la reaccion
entre la etilendiaminatetrapropionitrilo y AgNO3, Ag(CF3S03) o AgCIO4 conduce
a la formacién de una cadena monodimensional, una red bidimensional o una
estructura tipo caja respectivamente.32

32 Min, K. S.; Suh, M. P. J. Am. Chem. Soc. 2000, 122, 6834-6840.
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Figura 1.4. Diversas arquitecturas derivadas de supramoléculas de
coordinacion.33

Ly

En algunas ocasiones hay complejos que pueden actuar como ligandos. Esto
ocurre cuando el i6n metalico estd unido a grupos con capacidad dadora para
unirse a otro centro metalico. Es lo que se conoce como sintesis dirigida. La
sintesis por bloques consiste en el autoensamblaje de complejos que presentan
posiciones libres o labiles mediante ligandos especiales. En este caso el complejo
de partida actiia como un ion metalico.

Si el ligando que une los bloques es también un complejo de coordinacion,
tendremos el caso general de sintesis por bloques a través de la estrategia
“complejos como ligandos/complejos como metales”.34

33 Sanz Miguel, P.J.; Amo-Ochoa, P.; Castillo, O.; Houlton, A.; Zamora F. Metal
Complexes - DNA interactions (E. Sletten, N. Hadjiliadis, Eds.), Cap. 4. Blackwell
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Publishing, Oxford, UK., 2009. 34 Ribas, J. "Coordination Chemistry” Ed. Wiley-
VCH 2008.

No existen muchos ejemplos de polimeros de coordinacion que se comporten
como conductores eléctricos,35 si bien recientemente el estudio de las
propiedades eléctricas de estos compuestos ha despertado un nuevo interés.36
Sin embargo, son bien conocidas las propiedades eléctricas de ciertos sistemas
gue implican compuestos de coordinacion en los que existe interaccion metal-
metal. Por ejemplo, los CPK, que son sistemas formados por el apilamiento de
complejos plano cuadrados de platino. En estos compuestos, de naturaleza
anidnica, los centros metalicos estan coordinados a iones cianuro.37 Por otra
parte, se encuentran los polimeros MX, que pueden ser homo y heterometalicos.
Han resultado de especial interés, desde el punto de vista de sus propiedades
eléctricas, los formados por Pt(I1)-Pt(IV).38 Una variaciébn de estos sistemas
monodimensionales son los polimeros denominados MMX, que consisten en
cadenas pseudomonodimensionales formadas por unidades dimetalicas
conteniendo carboxilatos o ditiocarboxilatos como puentes entre metales y con
puentes haldégeno conectando las unidades dimetalicas.39 En patrticular, los MMX
de platino con ligandos ditioacetato son de gran interés tecnologico por las
inusuales propiedades eléctricas que presentan, dado que se comportan, en fase
soélida, como conductores metalicos a temperatura ambiente. Sin embargo, no se
conocen estudios de caracterizacion eléctrica de estos sistemas a nivel molecular.

35 (a) Kitagawa, S. N. S. In Comprehensive Coordination Chemistry Il, ed. T. J.
McCleverty. Vol. 7. 2004, Amsterdam: Elsevier (b) Janiak, C. Dalton Trans. 2003,
14, 2781-2804. 36 (a) Mateo-Marti, E.; Welte, L.; Amo-Ochoa, P.; Sanz Miguel, P.
J.; Gomez-Herrero, J.; Martin-Gago, J. A.; Zamora, F. Chem. Comm. 2008, 945-
947.(b) Delgado, S.; Sanz Miguel, P. J.; Priego, J. L.; Jiménez-Aparicio, R.;
Gomez-Garcia, C. J.; Zamora, F. Inorg. Chem. 2008, 47, 9128-9130. 37 Williams,
M. Adv. Inorg. Chem. Radiochem. 1983, 26, 235-268. 38Tanino, H.; Kobayashi, K
J. Phys. Soc. Jap. 1983, 52, 1446-1456. 39 (a) Kitagawa, H; Onodera, N: Ahn, J.
S.; Mitani, T. Synthetic Metals 1997, 86, 1931-1932 (b) Mitsumi, M.; Umebayashi,
S; Ozawa, Y; Toriumi, K; Kitagawa, H; Mitani, T. Chemistry Letters 2002, 258-259.

Para que una molécula pueda ser considerada como candidata a hilo molecular es
necesario realizar la caracterizacion de las propiedades eléctricas de esa molécula
como entidad individual.40 Un método adecuado para realizar ese estudio
consiste en aislar el sistema en una superficie y realizar su caracterizacion
morfologica y eléctrica mediante Microscopia de Fuerzas Atomicas (AFM) en
geometria horizontal.41 Por lo tanto, en nuestro caso, se hace necesario buscar
métodos que permitan organizar en superficie polimeros de coordinacion para
posteriormente realizar su caracterizacidon morfolégica y eléctrica. Debido a que en
este trabajo se han realizado multiples medidas con un microscopio de fuerzas
atomicas, en el apéndice se dan detalles de esta técnica.
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La aplicacion de los polimeros de coordinacion en muchos casos esta restringida
por su limitada procesabilidad como consecuencia de su baja solubilidad, rapida
degradacion en disolucion y, en algunos casos, por su descomposicion.42 Estas
caracteristicas hacen muy dificil procesar estos materiales como peliculas, fibras u
otras formas adecuadas en la busqueda de aplicaciones tecnoldgicas lo cual
implica que las estrategias experimentales para aislar polimeros de coordinacion
no son nada obvias.

Se conocen muy pocos sistemas inorganicos depositados en superficie. Lehn y
col. obtuvieron hace tan sélo una década el primer compuesto de coordinacién
depositado en superficie.43 Observaron mediante Microscopia de Efecto Tunel
(STM) la formacion espontanea de una monocapa ordenada de moléculas de

40 Ulgut, B.; Abrufia, H. D. Chem. Rev. 2008, 108, 2721-2736. 41 Mas-Ballesté,
R.; Castillo, O.; Sanz Miguel, P. J.; Olea, D.; Gbmez-Herrero, J.; Zamora, F. Eur. J.
Inorg. Chem. 2009 DOI: 10.1002/ejic.200801090. 42 Janiak, C. Dalton Trans.
2003, 14, 2781-2804. 43 Semenov, A.; Spatz, J. P.; Moller, M.; Lehn, J. M.; Sell,
B.; Schubert, D.; Weidl, C. H.; Schubert, U. S. Angew. Chem. Int. Ed. 1999, 38,
2547-2550.

Co4(L)4](PF6)8 a partir de una disolucion. Este trabajo abrié una nueva linea de
investigacion que han seguido varios cientificos. Posteriormente se han
desarrollado nuevos meétodos de adsorcidn, como es el caso del polimero
bidimensional de coordinacion procesado en superficie por Stepanow y col.44.
Consiguieron sublimar FeO y distintos tipos de acidos carboxilicos formando una
red caracterizada mediante STM (figura 1.5). En estos casos las técnicas de
adsorcion empleadas son extremadamente complejas, requieren el uso de
sistemas de ultraalto vacio con multiples evaporadores y sus aplicaciones podrian
estar condicionadas a la estabilidad de la organizacion en condiciones
ambientales. Antes del inicio de esta investigacion solamente se habian descrito
dos ejemplos de polimeros de coordinacion procesados como nanofibras mediante
“electrospinning”, que son obtenidas por agregacion de varias moléculas
poliméricas y caracterizadas mediante SEM (Microscopia Electrénica de Barrido),
pero en estos casos las fibras obtenidas eran de diametros de varios cientos de
nanometros.45 Hasta la realizacibn de este trabajo no se habia logrado la
adsorcion y caracterizacion de cadenas aisladas de polimeros de coordinacion
monodimensionales en superficie. Sin embargo, simultaneamente a la publicacion
de los primeros resultados de esta Tesis, Novokmet y col. consiguieron también
aislar y caracterizar mediante STM al aire, moléculas de un polimero lineal de
coordinacion de Zn(ll) en superficie.46

44 Stepanov, S.; Lingenfelder, M.; Dmitriev, A.; Spillmann, H.; Delvigne, E.; Lin, N.;
Deng, X.; Cai, C.; Barth, J. V.; Kern, K. Nature Mat. 2004, 3, 4, 229-233. 45 (a) Lu,
J. Y.; Norman, C.; Abboud, K. A.; Ison, A. Inorg. Chem. Comm. 2001, 4, 9, 459-
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461 (b) Lu, J. Y.; Runnels, K. A.; Norman, C. Inorg. Chem. 2001, 40, 18, 4516-
4517. 46 Novokmet, S.; Alam, M. S.; Dremov, V.; Heinemann, F. W.; Mueller, P.;
Alsfasser, R. Angew. Chem. Int. Ed. 2005, 44, 5, 803-806.

Stepanov y col.

Recientemente, Surin y col. han aislado sobre grafito sistemas
monodimensionales de Pd(ll) que han sido estudiados mediante STM, obteniendo
arquitecturas mono o bidimensionales selectivamente (figura 1.6).47
Previsiblemente, el nimero de publicaciones de este tipo ird en aumento ya que
numerosos investigadores han focalizado su atenciéon en las aplicaciones
nanoelectrénicas de esta variedad de compuestos.

. oy
& o
Figura 1.6. Empaquetamiento paralelo de cadenas monodimensionales de Pd(ll)

depositada sobre grafito por Surin y col.

47 Surin, M.; Samori, P.; Jouaiti, A.; Kyritsakas, N.; Hosseini, M. W. Angew. Chem.
Int. Ed. 2007, 46, 245-249.

El objetivo principal de este trabajo es la obtencién de hilos moleculares
basados en polimeros de coordinacién. Para ello surge la necesidad de: (i)
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disefiar, sintetizar y caracterizar nuevos compuestos, (ii) encontrar métodos
sistematicos de adsorcion de polimeros de coordinacion en superficie, y (iii)
caracterizar morfologica y eléctricamente estos sistemas una vez aislados en
superficie. El objetivo final, no en el horizonte de esta Tesis, sera el uso de estos
sistemas como componentes en la fabricacion de nanocircuitos.

objetivos especificos:

1. Seleccionar sistemas monodimensionales que resulten candidatos adecuados a
comportarse como conductores eléctricos. Para ello se hara uso de medidas
experimentales y calculos tedricos.

2. Sintetizar y caracterizar los bloques de construccion apropiados para la
construccién de los sistemas poliméricos.

3. Preparar, caracterizar y estudiar diversas condiciones de sintesis que
conduzcan a la obtencion de los sistemas monodimensionales poliméricos.

4. Desarrollar métodos sistematicos de adsorcion y organizacion de los polimeros
en superficie adecuados para la caracterizacion morfolégica y eléctrica de
cadenas individuales.

5. Caracterizar morfolégica y eléctricamente los sistemas monodimensionales
aislados en superficie, para lo que se hara uso de la Microscopia de Fuerzas
Atomicas

Discusion de resultados
Compuestos con 6-Mercaptopurina y 6-Tioguanina

Introduccion

La motivacion inicial de este trabajo fue la de aportar una aproximacion quimica
gue permitiese ahondar a la controversia sobre las propiedades eléctricas del M-
ADN anteriormente sefialadas. Para ello de selecciond un sistema que guardase
cierta relacion con la estructura inicialmente propuesta por Lee para el M-ADN.48
Por esto, se eligié el polimero de coordinacibn monodimensional [Cd(6-MP-—
)2:2H20]n (compuesto 4) cuya estructurad9 presenta las siguientes
caracteristicas:

() Una distancia metal-metal corta, que podria facilitar posibles interacciones
intermetalicas, semejante a lo que sucederia en los cationes metélicos dispuestos
en el M-ADN segun la estructura propuesta por Lee.

(i) La posicién de las bases nitrogenadas tiopurinicas entre las que se produce
apilamiento (figura 2.1). El apilamiento es definido como el solapamiento parcial o
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aproximacion muy cercana de bases paralelas o casi paralelas. El apilamiento es
otra caracteristica que se mantiene en la estructura del M-ADN sugerida por Lee.

48 Lee, J. S.; Latimer, L. J. P.; Reid, R. S. Biochem. Cell Biol. 1993, 71, 162-168.
49 Dubler E.; Gyr E. Inorg. Chem. 1988, 27, 8, 1466-1473.

(iii) Los cationes metalicos se localizan entre los pares de bases

enlazandolos, como sucederia en el caso de la estructura del M-ADN

propuesta por Lee.

Nuestro objetivo se centr6 en la obtencion de cadenas individuales de este
polimero en superficie para realizar su caracterizacion morfologica y eléctrica
mediante AFM. Para abordar posibles vias de adsorcion en superficie, nos
planteamos realizar un estudio completo de las posibles rutas sintéticas que
pudiesen conducir a la formacion del compuesto 4.

[Cd(6-MP),],

Figura 2.1. En esta figura se pueden observar las similitudes estructurales entre el
M-ADN y el compuesto 4.50

En nuestro caso, los ligandos utilizados para preparar los polimeros de
coordinacion con cierta analogia estructural al M-ADN son dos nucleobases

50 Zamora, F.; Amo-Ochoa, P.; Sanz Miguel, P. J.; Castillo, O. Inorg. Chem. Acta
2009, 362, 691-706.

artificiales: 6-mercaptopurina (figura 2.2a) y 6-tioguanina (figura 2.2b). La 6

mercaptopurina es una nucleobase purica sintética que se puede considerar como
el analogo azufrado de la hipoxantina. La 6-tioguanina se obtiene mediante la
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sustitucion del oxigeno de la posicion 6 de la guanina por un azufre. Ambas se
emplean para el tratamiento de la leucemia en humanos.

m:uij? FENJN\\\/N& H\>

Figura 2.2. (a) Estructura de la 6-mercaptopurina y (b) de la 6-tioguanina.A pesar
de la versatilidad de los modos de coordinacion de las 6-tiopurinas, so6lo se
conocen unas pocas estructuras resueltas por difraccion de rayos-X de complejos
conteniendo estos ligandos. La mayoria consisten en complejos monomericos
aunque también los hay diméricos.51 En la figura 2.3 se recogen los distintos
modos de coordinacion descritos para las 6-tiopurinas. En contraste con las 6-
oxopurinas, donde la quelacion de un metal a través de las posiciones O(6)/N(7)
se produce en raras ocasiones, en el caso de las 6tiopurinas la coordinacion a los
atomos S(6) y N(7) para formar un anillo de quelato es relativamente facil.52
Dependiendo del cation metalico con el que se

51 Dubler, E. Metal lons in Biological Systems; Sigel, A, Sigel, S., Eds.; Marcel
Dekker: New York, 1996, 32, 301-338. 52 Heitner H. I.; Lippard S. J. Inorg. Chem.
1974, 13, 4, 815-822

coordine, el uso de nucleobases azufradas puede ser muy ventajoso para formar
polimeros lineales.
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Figura 2.3. Modos de coordinacion de las 6-tiopurinas.53

Es interesante sefialar que una de las ventajas de usar nucleobases como
ligandos radica en que éstas poseen atomos adecuados para actuar como
dadores y aceptores en la formacién de enlaces de hidrégeno, lo que facilitaria
posibles interacciones con otras moléculas, incluyendo biomoléculas como el
ADN.54

53 Castillo, O; Luque, A.; Garcia-Teran, J. P.; Amo-Ochoa, P. Inorganic
Supramolecular Assemblies (vol 9), Ed. WileyBlackwell, 2009

POLIMEROS MONODIMENSIONALES (1D) CONDUCTORES CANDIDATOS A HILOS
MOLECULARES. ESTADO DEL ARTE
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Entre otras nanoestructuras, los materiales monodimensionales han dado lugar a
grandes expectativas debido, entre otras caracteristicas, a sus excepcionales
propiedades de transporte eléctrico25.

Una de las aplicaciones mas relevantes de los nanomateriales 1D se basa en su
potencial uso como hilos o cables moleculares que conduzcan la electricidad, o
como interconectores para la construccion de circuitos electronicos 26 . Asi,
mientras que los hilos moleculares semiconductores presentan un gran potencial
como nanocomponentes de transistores, los hilos de moléculas metélicas poseen
gran interés como cables e interconectores. Otra utilidad de estos materiales se
encuentra en la emergente tecnologia de electronica transparente y flexible27.

Idealmente, un hilo molecular es una molécula de gran longitud que debe cumplir
dos requisitos basicos:

1) Transportar carga con una razonable baja resistencia a lo largo de largas
distancias.

2) 2) Tener capacidades estructurales basadas en el auto-ensamblado de sus
bloques de construccion, para permitir la formacion de dispositivos complejos.

3) Sin embargo, mientras que la segunda condicion se encuentra en ciertos
sistemas moleculares, la primera impone serias restricciones en el tipo de
moléculas.

4) Asi, inicialmente los polimeros organicos conjugados fueron posicionados
como los mejores candidatos, siendo ampliamente estudiados para este
proposito28. Aunque se ha alcanzado una notable mejora en lo referido a su
procesamiento29, los mecanismos localizados de transporte de carga y la limitada
conductividad encontrada en las fibras de estos polimeros, donde la resistencia
resulta extremadamente alta para longitudes de unos pocos nandémetros (figura
3.3), son todavia un asunto controvertido que ha generado mucha discusion30.
Estas estructuras presentan caracteristicas tipicas de materiales desordenados,
donde el transporte de carga esta descrito en términos de islas metalicas
rodeadas de regiones desordenadas que actian como barreras31.

Figura 3.3. Representacién en escala semilogaritmica de la resistencia eléctrica
caracterizada para hilos moleculares de polimeros organicos conjugados
(oligofenileniminas) de distinta longitud de cadena 30b. En la grafica puede
observarse el elevado valor que adquiere la resistencia eléctrica en las cortas
distancias caracterizadas (3-7 nm), asi como su aumento exponencial con la
longitud.

n la década de los noventa, esta cuestion parecio solucionarse con la aparicion de
los nanotubos de carbono32, cilindros cristalinos basados Unicamente en carbono
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que exhibian unas conductividades sin precedentes. Sin embargo, aunque los
primeros estudios mostraron resultados muy prometedores33, los defectos
generados a escala atébmica han resultado ejercer una tremenda influencia sobre
su conductividad34. Estas nanoestructuras han servido como sistema modelo para
ayudar a entender el transporte unidimensional y en particular el papel que
desempefian los defectos sobre la resistencia eléctrica de los materiales

monodimensionales, aunque la falta de un procedimiento barato y masivo para la
produccién de nanotubos con una quiralidad controlada y bajo contenido en
defectos, unido a su dificil funcionalizaciébn quimica, ha limitado su aplicabilidad
como hilo molecular35.

Mas recientemente, las nanoestructuras basadas en compuestos metal-organicos
se han propuesto como una alternativa viable y prometedora36. Estos sistemas
permiten un disefio racional de materiales a través del auto-ensamblaje de sus
bloques de construccion, previamente seleccionados37. Sin embargo, las
conductividades38 alcanzadas hasta la fecha para las nanoestructuras derivadas
de estos compuestos metal-organicos (aun siendo de magnitud superior) estan
limitadas como en el caso de los polimeros organicos, por el desorden estructural.

Por tanto, el desafio de superar estas bajas conductividades y aclarar el
mecanismo de transporte que rige la conduccion eléctrica, se basa tanto en la
produccion de nanoestructuras bien ordenadas (mediante la comprension de los
procesos que rigen su auto-ensamblado) como en la posibilidad de acceder y
caracterizar sus propiedades eléctricas por debajo de la longitud donde el
desorden tiene un papel relevante (obteniendo asi la conductividad intrinseca del
material, libre de defectos).

Con este objetivo, este trabajo se ha centrado en el estudio del polimero MMX
[Pt21(S2CCH3)4]n. En esta investigacion, se ha conseguido obtener
nanoestructuras metal-organicas mono dimensionales altamente ordenadas,
siendo capaces de dar respuesta simultaneamente a estos dos hitos (apartado
3.3).



