Disefio de materialesala medida: ¢sueio o realidad?

Resumen

Actualmente, gracias al enorme avance cientifico experimentado en el Gltimo siglo en el area delafisica,
la quimica y la ciencia de los materiales, por primera vez es posible disefiar y construir materiales con
propiedades determinadas, para fines especificos. En este articulo revisaremos la primera parte de ese
proceso, esto es, el disefio tedrico de materiales, describiendo algunos de |os ingredientes basi cos que han
hecho posible esta verdadera revolucion enla ciencia de los materiales. Comenzamos por unarevisiéon de
la estructura de la materia para luego describir someramente |os métodos de calculo computacional que
permiten la comprension y prediccidn de ciertas propiedades de los materiales.

Introduccion

La higtoria de la civilizacidon, desde sus origenes hasta nuestros dias, es en gran
medida la historia dd mgoramiento de los medios maerides de vida Eda afirmacion se
comprende mgor cuando se andizan los esfuerzos hechos por la humanidad para
gorovechar las materias primas que le brinda la naturdeza y ocuparlas en su beneficio. En
este contexto, un papd centrd lo congtituye & esfuerzo por producir y obtener materiades
con cada vez mejores propiedades para su UsO en construccion, ingenieria, confeccion de
artefactos domégticos, etc. No es casudidad que las didtintas etapas de la civilizacion se
nombren por medio de los materides utilizados prioritariamente por & hombre durante
ciertos periodos. Asi encontramos la Edad de Piedra, seguida por la Edad dd Broncey la
Edad del Hierro. A esto podriamos agregar la moderna Edad del Acero, que data desde
mediados del sglo XIX, y en la actudidad la Edad dd Slicio, a patir de su profusa
aplicacion en microdectronica desde @ afio 1960.

Este proceso de busgueda de materides con determinadas propiedades mecanicas,
térmicas, déctricas, magnéticas u Opticas, por nombrar dgunas, ha trandtado desde una
etgpa inicia donde se hacia uso del materid encontrado en su estado natura hasta una
etapa actua de procesamiento y eaboracion de @ mediante técnicas muy sofisticadas,
que s sugtentan en @ conocimiento y estudio Ssteméico tanto en @ plano experimenta
como tedrico.

Naturamente, en épocas remotas d interés principa dedl hombre era satisfacer sus
necesdades materiales inmediatas -hacer una buena punta de flecha o un cuchillo firme-
y no edaba en condicion de hacer “investigacion cientifica’”, sno que comenzé
directamente por la gplicacion. Asi, los primeros metalrgicos que fundieron minera de
cobre hace unos 7000 afios tal vez eran incgpaces de digtinguir entre un éxido o un
sulfuro, peo s sdbian buscar y utilizaa muy bien las vetas dd mined que les
proporcionaban cobre metdico. Pogteriormente vino un desarrollo mas sstematico, se
gorendié a didinguir digintos dementos y a combinalos entre s para producir
materides con mejores propiedades, de acuerdo a las necesidades. Esto permitié obtener
reglas empiricas de mezclas y métodos de produccion, muchos de los cuaes son usados
hasta € dia de hoy. Edtas reglas empiricas, a su vez, sirvieron como base para desarrollar
las teorias cientificas en € campo de la fisica y de la quimica que condituyen los pilares
fundamentales de la actud cienciade los materides. Este desarrallo ha



Cuadro 1. La Tabla Periddica de los Elementos, una ley fundamental dela naturaleza

Tabla Periodica de
los Elementos

Iletales Wetales Ietales de Metales de
alcalinos alcalinos terreos fransician tierras raras
Ofros Gases | [— B Otosno
metales nobles metales

El gran fisico Richard Feynman decia que si algin cataclismo destruyera todo el conocimiento cientifico y
solamente se pudiera heredar una frase ala generacién sobreviviente, él elegiriaesta: “todas las cosas estan
formadas por atomos —pequefias particulas que se mueven con movimiento perpetuo, atrayéndose unas a
otras cuando estan separadas por una pequefia distancia, pero repeliéndose cuando se las trata de apretar
una contra otra”. Para Feynman, esta es la frase que contiene el méximo de informacion con el minimo de
palabras. La Tabla Periddica de los Elementos, debida a Mendeleyev, dice ademas cuales son esos aomos,

no maés de 110, y ordena en una misma columna aquellos que tienen caracteristicas quimicas similares.

Ahora sabemos también que los d&tomos estan formados por electrones, neutronesy protones. Estos Ultimos
definen el nimero atémico, que no puede ser superior a 130. A medida que se avanza por una filade
izquierda a derecha crece el nimero atdmico y cambian las caracteristicas quimicas de los elementos, hasta
[legar a un punto en que todo comienza a repetirse, pero con un nimero atémico superior.

llegado a td punto que actuadmente es posible plantearse y resolver en forma cientifica €
problema de disefiar, elaborar y construir un materiad con caracteristicas especificas!
Uno de los desafios que existe hoy en @ &rea de la fisca de los Sdlidos y la ciencia de los
materiales es d de dar respuesta a preguntas dd siguiente tenor: ¢es posible, a partir del
conocimiento de los 110 dementos que forman la tabla periddica (ver Cuadro 1), de las
leyes que rigen a cada unos de esos @omos y sus reglas de combinacion, disefiar un
materid que tenga una densidad de 3.0 den?, que sea aidante, de color azul y que sea
mas duro que d diamante? Por supuesto, en términos précticos, disefiar tedricamente no
es aUficiente, Sno que también hay que saber luego como producir ese materid, 10 que
requiere poseer técnicas experimentaes y trabgo de laboratorio adecuado para dlo. Sin
embargo, S la teoria pudiera responder a este tipo de preguntas ya seria un enorme
progreso.

1 No esta de mas recordar que este era precisamente uno de los objetivos buscados por los antiguos alquimistas, y al
cual Newton dedicd tanto 0 mas esfuerzo que a los Principia de la Mecanica.




En lo que sgue, describiremos cudes son los ingredientes basicos que han hecho
posible esta verdadera revolucion en d éea de ciencia de los materides, empezando por
una revisiéon sobre la estructura de la materia, para luego comentar los méodos de cdculo
computaciona necesarios para entender y predecir las propiedades de un material.

L as escalas de tamario: de lo macroscopico alo eectronico

Una legitima aspiracion de aguien que trabge en d aea de maerides es ser
cgpaz de predecir en forma confiable é comportamiento de éstos en una amplia escda de
tamanios y tiempos (ver Figura 1). Consderemos un gemplo concreto: supongamos que
tenemos un poste metdico que soporta una antena. De este poste nos gustaria conocer, o
poder calcular, propiedades macroscopicas generdes, taes como su resistencia mecanica,
au flexibilidad, los cambios que sufre debido a la temperaiura y € tiempo que puede
resdir una determinada fuerza externa. Pero ademés, también interesa  conocer
propiedades tades como la resistencia a la corrosion o su actividad quimica, que dependen
directamente de cudes y como estén dispuestos los éomos y moléculas que componen €
poste; es decir, propiedades a escaa atdbmica. Asi, para conocer las propiedades de un
materid en su conjunto, necesitamos estudiarlo en sus distintas escalas de tamafio y
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Figura 1. Un material segin su tamafio, se puede clasificar en un nivel continuo 0 macroscépico, luego un
nivel microscopico, luego el nivel atomico, y finalmente el nivel electrénico. En cada uno de estos niveles los
procesos fisicos tienen una longitud y un tiempo caracteristico, y existe una disciplina particular que los
estudia.



tiempo, empleando en cada una de élas las teorias que sean adecuadas. En la Figura 1 se
muestra un exquema de los diferentes nivdes de organizacion de un materid, que va
desde los electrones y protones, pasando por @ nivel admico, luego microscdpico hasta
llegar d nivel continuo 0 macroscopico. En cada uno de estos niveles de complegjidad hay
procesos fisicos que ocurren a tiempos y longitudes caracteristicas, sefidadas en los ges
de gréfico, y que estén descritos por leyes y teorias correspondientes. De iguad modo, se
sefidan las disciplinas que prioritariamente s encargan ddl estudio en cada escda de
tamafio.

Célculo de las propiedades fisicas

Examinemos ahora con mayor detale estas escalas de tamafio y los métodos de
cdculo empleados en cada una de ellas, desde @ nivel macroscpico d dectronico.

B nivel continuo 0 macroscopico se refiere a dimensones de escaa humana
metros y segundos. En esta escda un materid se consdera como una sustancia
homogénea, continua, cuyas propiedades son la expresion macroscopica de agregados
mas pequefios. Las leyes que rigen aca son las de la fisica clésica (ver Cuadro 2), por
gemplo las teorias de hidrodindmica y dadticidad, que se expresan mediante ecuaciones
en derivadas parcides. Un gemplo de esto es la determinacion de la pérdida de cdor a
través de una pared. Conociendo datos del problema tales como la conductividad térmica,
capacidad caldrica, espesor de la pared y la temperatura a la cua estd, sdlo basta resolver
la Ecuacion dd Cdor para obtener la respuesta, 1o que generdmente se hace en forma
numérica con la ayuda de un computedor, ocupando técnicas de edementos finitos o
diferencias finites. Es en ede nived macroscopico en @ cud trabgan las diferentes
disciplinas convencionades de laingenieria, ya seamecanica, eéctricao civil.

Si ahora ponemos una lupa con aumento de unas 10 000 veces sobre esta pared
veremos que dla estd formada por granos de dimensiones microscopicas (10° m), que
aunque estan uniformemente digtribuidos, € orden se ve interrumpido por irregularidades
tales como grietas, bordes de granos, disocaciones u otro tipo de defecto. Estos granos
tienen dinamica propia y su ordenamiento resulta de fundamenta importancia para
ciertas propiedades dd materid, tdes como la dureza Por gemplo, las exceentes
propiedades mecénicas de la adeacion nique-auminio (un compuesto intermetdico de
Ni-Al) usada en los dabes de las turbinas de avidén estan directamente relacionadas con
su  microedtructura.  Esta  super-adeacién consiste de blogues cubicos de NiAI
completamente ordenados, inmersos en una matriz de NiAl desordenado, donde los
aomos de niquel y duminio estan didribuidos d azar. La gran resstencia mecanica que
presenta esta deacion a dtas temperaturas, con la propiedad de ser mas firme conforme
éta aumenta, se debe precisamente a la presencia de la fase ordenada ddl intermetdlico
NisAl. Las siguientes etgpas que encontramos a explorar tamafios més pequefios son €
nivd aomico y d nivd dectronico. Su entendimiento fue posible solo partir dd sglo
XX, con la invencién de la Mecanica Cuantica (ver Cuadro 3). Por la importancia de
estos niveles y @ desarrollo que se ha dcanzado en € cdculo de propiedades admicas y
electronicas en los materiaes, |os veremaos con mayor detalle en lo que sgue.



Cuadro 2. Lafisicaclasica, €l legado del siglo diecinueve.

El siglo diecinueve fue un periodo de grandes avances y sintesis en las ciencias fisicas, dejando
firmemente establecidas tres grandes areas que hoy se conocen bajo el nombre genérico de fisicaclasica: la
mécanica, la electrodindmicay latermodinadmica

Mecénica clasica Gracias a los trabgjos de Lagrange, Hamilton y Poincaré, la mecéanica de Newton se
reformulé de manera mas general y poderosa, creando un cuerpo tedrico que integré areas que hasta
entonces se habian desarrollado de manera independiente, tales como la cinemética y dinamica de la
particula, lamecéanicadel sdlido rigido, |lamecéanica celeste, laacUsticay la mecanica de fluidos.
Electrodinamica y Teoria Electromagnética de la Luz La segunda gran sintesis de debié al genio de J.
C. Maxwell, quien basado en los trabajos de Faraday, Oersted y Ampere, entre otros, unificé fenémenos
gue hasta entonces se estudiaban como ramas independientes: |a electricidad, €l magnetismo y la Gptica,
dando origen al electromagnetismo. Escribié las ecuaciones que relacionan los campos eléctricos y
magnéticos, demostrd que la luz era radiacion electromagnética y predijo tedricamente la posibilidad de
generar ondas el ectromagnéticas en otras frecuencias, como las ondas de radio.

Termodindmica y Mecénica Estadistica Se logré esclarecer que €l calor no es sino otra forma de energia
y se cuantificd la posibilidad de convertirlo en trabajo mecanico, mediante la formulacion del concepto de
entropia. Asi quedaron establecidas las tres leyes de la termodinamica que gobiernan los fendmenos
térmicosy las transformaciones que sufren los cuerpos debido alos cambios de temperatura. La potenciade
esta teoria reside en que es totalmente general, en el sentido que no hace referencia a caracteristicas muy
especificas ni alacomposicion microscopicade lamateria.

Pero hay méas: no conforme con eso, se buscd una explicacion microscopica a los fendmenos térmicos. Se
cred la teoria cinética de los gases, basados en la evidencia experimental que los gases y todos los
materiales en general, estan formados por particulas, o atomos, que son losladrillos fundamentales con los
cuales se construye el resto. La pregunta natural que surgia era: dado que todos |os cuerpos obedecen ala
ley de movimiento de Newton, ¢que pasa si aplicamos tales leyes al movimiento de las particulas que
componen un gas? ¢recuperaremos las leyes de la termodindmica? Este formidable programa de trabajo fue
abordado por Boltzmann, Maxwell y Gibbs, dando origen ala Mecénica Estadistica.

Nivel atébmico

En este nivel se conddera a los &omos como balitas, y la complga interaccion
entre protones y eectrones se modela por medio de una fuerza efectiva entre los aomos.
De agui resulta aqudla clasficacion tradiciond de los materides en términos dd tipo de
fuerza o enlace quimico que los mantiene cohesionados. enlace idnico, enlace covaente,
enlace metdico, enlace puente de hidrégeno y enlace van der Wads. Por gemplo, en este
esquema, los solidos nobles (Nedn, Argdn, Kriptdn), corresponden a enlace tipo van der
Wads y s moddan mediante una fuerza interadmica muy simple, € llamado potencid
de Lennard-Jones, logrando las predicciones tedricas de este modelo un acuerdo notable
con |las propiedades medidas experimenta mente.

Las técnicas de smulacion computacional més usadas para modelar un sistema a nive
aoémico son la Dindmica Molecular (DM) y d Méodo de Montecarlo (MC). Estos
meétodos pueden considerarse como algoritmos para mover los aomos de acuerdo a las
condiciones fiscas del problema, smulando de ese modo o que ocurre en & materid red
bgjo esas condiciones. En ambos méodos se colocan los &omos en una posicion inicid
determinada, con las condiciones fiscas externas deseadas (nUmero de particulas,
temperatura, presion, etc). Edas particulas (0 aomos) interactlan mediante un potencia
interatbmico especifico d sstema a simular (por gemplo, potencid de Lennard-Jones s
S trata de gases nobles). En € caso de DM d sstema se hace evolucionar en € tiempo
sguiendo la segunda Ley de Newton, con lo que obtenemos las posiciones en funcién del
tiempo, x(t), y las veocidades en funcion dd tiempo, vi(t), para cada una de las




particulas. En MC en cambio, d ssema se hace evolucionar sguiendo una prescripcion
probabilistica, mediante la comparacion de ciertas cantidades fisicas con nimeros d azar
(de dli su nombre, que recuerda los casinos de la ciudad de Montecarlo), obteniendo las
posiciones x; de cada particula luego de un paso de MC. Las propiedades fisicas de
interés, como la preson en funcion de la temperatura, o0 las vibraciones de los &omos en
funcion de la presidn, o la capacidad caorica, por nombrar dgunas, se obtienen como
promedios sobre las configuraciones, de la manera usud que se ensefia en Mecanica
Edtadistica (ver Fig.2).

Nivel electrénico

Findmente, § tomamos en cuenta la edructura del &omo, necesariamente
tendremos que congderar los eectrones que lo conforman y su comportamiento colectivo
ad formar una molécula o un crigd, llegando a una descripcion a nivel eectrénico dd
materid. Propiedades tdes como la estructura cristdina de un solido o € comportamiento
ante un rayo de luz estan determinadas en Ultima ingancia por la manera en que los
electrones mas externos del @omo, los llamados eectrones de vaencia, se enlazan. Aqui
entramas de lleno en & dominio de la Mecanica Cuantica (ver Cuadro 3).

ST NUmero de particulas
Inicializacion Condiciones iniciales: (x, v), T, V
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Figura 2. Estructura de un programa tipico para simulacion computacional via Dinamica molecular (DM) o
Montecarlo (MC), con los ingredientes necesarios en cada caso. Se comienza con las posiciones iniciales
X_inicial de cada particula. Luego de generan las nuevas configuraciones x_nueva (integrando las ecs. de
Newton en el caso de DM, o usando un método probabilistico en MC), lo cual se repite cuantas veces uno
quiera (el tiempo de simulacion). Por ultimo, tomando promedios sobre esas configuraciones, se obtienen las
propiedades fisicas de interés.

Célculo de prop. fisicas:
Prop. termodinamicas
Prop. Estéticas, Dinamicas




Cuadro 3. LaMecanica Cuantica, unagran creacion del siglo veinte.

A fines del siglo XIX los fisicos estaban orgullosos de lo que habian logrado. Practicamente todos los
fendmenos conocidos podian ser explicados y estaban contenidos en un cuerpo tedrico preciso. S6lo dos
nubes se aparecian amenazantes en ese claro horizonte: i) existia una contradiccién entre las leyes de la
mecanicay las de la electrodindmica, y ii) habia nuevos hechos observados, a nivel atdbmico, que no tenian
explicacion en el marco de las teorias existentes. Ambos “detalles’ resultaron ser cruciaes, y fueron
resueltos con la Teoriade la Relatividad y 1a M ecanica Cuantica, respectivamente

Asi como la Mecénica Clasica establece las leyes del movimiento de los cuerpos macroscopicos, la
Mecanica Cuantica es la teoria que predice el comportamiento de la materia a nivel atémico y molecular.
Los afios 1925-28 marcan el nacimiento de la Mecanica Cuéantica, gracias a los trabajos decisivos de
Schrodinger, Heisenberg, Born, Jordan, Pauli y Dirac, entre varios otros. Esta teoria significa un salto
revolucionario respecto de la Mecanica Clasica. En Mecanica Cuantica ya no existe €l concepto de
trayectoria, y todas las propiedades de una particula estan contenidas en el llamado vector de estado |f>, €l
cual obedece a la Ecuacién de Schrodinger, que se puede entender como el equivalente a la Ecuacion de
Newton para los fendmenos atémicos. Mediante la Mecénica Cuéntica se pudo explicar los espectros
atomicos, la tabla periddica de los elementos, €l enlace quimico, el color de los cristales y muchas otras
propiedades de los materiales. Es una teoria bastante abstracta y poco intuitiva, llena de sorpresas e
implicaciones filosofica no triviales, pero entrega resultados tan sorprendentes como precisos. En términos
précticos ha sido extremadamente fecunda, siendo la responsable de la gran mayoria de los adelantos en
electronica, 6ptica, comunicacionesy computacion que vemos hoy dia.

Por gemplo, gracias a la Mecénica Cuantica sabemos que los cuatro eectrones de
vaencia del &omo de carbono (C) pueden formar hibridos de estructura tetraédrica, que
enlazados entre si dan origen a la edtructura del diamante, donde cada C esta enlazado
con otros cuatro C, formando una red extremadamente dura.

Para conocer las propiedades de un materid macroscopico a nivel dectronico
exigen vaias técnicas expeaimentdes, tdes como fotoemison de dectrones o
microscopia de efecto tanel, entre otras. En € plano tedrico, debemos hacer [0 que se
llama un caculo de edructura eectronica Este consste en resolver la ecuacion de
Schrodinger para d dstema en estudio. Como generamente estos Sistemas contienen un
nimero extremadamente grande de &omos (y por tanto de eectrones), eda tarea es
imposible de hacer en forma exacta y debemos recurrir a gproximaciones. Cuando se trata
de un Solido crigdino se puede samplificar € problema y resolver la Ecuacion de
Schrodinger slo para un nimero pequefio de elos (menos de 100 aomos), pero aln asi
ésta es unatarea formidable.

Afortunadamente, gracias a la Teoria dd Funcionad de la Densdad creada por
Kohn y sus colaboradores en los afios sesenta, y desarrollada vigorosamente en las
décadas de los ochenta y noventa, se logré smplificar las ecuaciones a resolver. Esta
Teoria propone un esquema de caculo razonablemente sencillo y preciso, que permite su
codificacion en programas computaciondes que pueden correrse  incluso  en
computadores persondes. Actudmente existe una gran variedad de estos programas
computecionales que permiten hacer cdculos de estructura eectronica para Sstemas
amples bgo d esquema de la Teoria dd Funciond de la Densdad cuyos resultados
presentan un excelente acuerdo con |os experimentos.




Calculando en todos los tamafnos alavez

La cladficacion de los materides presentada anteriormente no es por supuesto la
Unica ni la mejor posible, sno sdlo la mas usada hasta ahora. Naturalmente, no se puede
hablar de una divison edtricta en tamafios ni de teorias que se gplican en uno u otro nivel.
Lo que s tiene en la redidad es mas bien un todo, un continuo, donde sdlo se puede
hablar de énfasis diferentes en las didintas escadas de tamafio y a veces ni siquiera de eso.
Efectivamente, uno de los frentes de trabgo mas intensos hoy dia en € &ea de
gamulacion de maerides es d de encontrar una forma eficiente y precisa de cdcular las
propiedades de un materia en todas s escaas de tamafios de manera smultanea. Esto se
debe a que hay problemas tan importantes como @ de la fractura de materides o d
proceso de fusion (transicion de Sdlido a liquido), por nombrar sdlo dos, en los cudes no
es poshble desacoplar las distintas escaas de longitud, pues todas intervienen de manera
importante S multaneamente.

En d mismo sentido, sefidemos que existe una escala de tamafios en la cud se
han descubierto fendmenos que no tienen una explicacion convincente en d marco de las
teorias actudmente existentes y para los cuaes no hay ain conceptos adecuados que los
describan: se trata de los tamafios que van desde los 10° m (nivel microscdpico) a los10®
m (nivd admico) y que £ denomina € nivel nanoscopico. La continua miniaturizacion
de los componentes dectronicos (chips, procesadores, memorias, €tc.) es la principa
responssble de la investigacion que se rediza a nivel nanoscopico. Actudmente se ha
dcanzado una etgpa de desarrollo tal, que es posble manipular &omos uno por uno y
colocarlos practicamente donde se quiera. El desarrollo de las técnicas experimentales
gue han hecho esto posible (microscopia de efecto tunel, microscopia de fuerza atdmica,
crecimiento epitaxial de cristaes, por nombrar dgunas) ha dado origen a lo que se
conoce con € nombre de nanotecnologia. En este caso no es posible separar 1os niveles
atémicos y microscopicos, Sno que debemos tratarlos en conjunto, desarrollando
esquemas de caculo que permitan resolver con la mayor exactitud posible las euaciones
involucradas en sistemas fisicos que tienen una inmensa cantidad de aomos (ddl orden de
10%? &omos). La gran potencia computaciond que hoy dia existe es insuficiente y ta vez
se requiera también desarrollar conceptos fisicos y esquemas de cdculo completamente
nuevos.

Conclusion

Los conceptos fisicos y los métodos de cdculo que permiten entender, y por tanto prever,
lo que ocurre en un materid en sus digtintas escalas de tamafio bgo condiciones externas
determinadas no estan desarrollados todavia. Sin embargo, gracias a los avances en d
plano experimentd, en € plano tedrico, y en € plano de la smulacion computaciond,
hoy se comienza a ver como posible d suefio de disefiar y congtruir materiales hechos a la
medida de necesidades especificas. Ciertamente, esto no es solo privativo de ciencia de
materidles, SN0 que esta ocurriendo también en otra &eas, como biologia, genética y
quimica. En paticular, una revolucion smilar se vive en la industria farmacéutica, donde
por primera vez estamos a la puertas de poder disefiar y sntetizar remedios con fines

especificos.
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