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MI MENSAJE COMO PRESIDENTA DE LA
SOCIEDAD CUBANA DE FISICA

MARiA SANCHEZ COLINA

| El pasado mes de marzo fui electa
Y presidente de la Sociedad Cubana
de Fisica para el periodo 2014-
d 2016.

En esta comunicacion a los fisicos de todo el pais mi primer
comentario esta dirigido a los problemas que presenta hoy
la ensefianza de nuestra ciencia en Cuba. Comencemos por
el problema de la ensenanza basica, que tiene varios matices.
En las escuelas hay dificultades que van desde la falta de
materiales, hasta el espacio fisico y la ausencia de laboratorios.
Pero sobre todo, existe un problema de capacitacion. Es obvia
la falta de dominio y actualizacion de los maestros, y no hay
medios de ensenanza, laboratorios o equipos modernos que
puedan suplir la falta de conocimientos. Los problemas de
formacion basica que arrastran los jévenes se aprecian en los
resultados de los exdmenes de ingreso a la educacion superior.
Luego, al ingresar en carreras en las que reciben asignaturas
de Matematica, Fisica y Quimica dentro del curriculo base,
obtienen por lo general malos resultados en las evaluaciones,
lo que resulta en altos indices de arrastre y repitencia.

Para ponerle fin a este problema, creo sinceramente que es
imprescindible hacer una reforma educativa en el pais. Hay
que cambiar radicalmente la manera de impartir las ciencias
basicas, utilizando nuevos métodos de ensefianza enfocados
a desarrollar habilidades que potencien la capacidad de
razonamiento y el analisis. Por otra parte, es necesario reforzar
los preuniversitarios vocacionales y reinstaurar los exdamenes
especiales de ingreso a las carreras de ciencias bésicas de la
educacion superior. En el caso de la capacitacion, la sociedad
cubana de Fisica (SCF), con el apoyo de la facultad de fisica
de la Universidad de la Habana, se propone organizar escuelas
anuales para contribuir a la superacion de los profesores de
ensefianza media.

Un segundo tema intimamente relacionado con el anterior
es la necesidad de fomentar una cultura cientifica en nuestra
sociedad. Para esto quiero proponer a nombre de la SCF realizar
una campana de divulgacion cientifica en el pais titulada Con-
CIENCIA. Esta campana estara dirigida a que la ciencia se vea
como algo cotidiano, y a despertar la curiosidad y el interés en
nuestros jovenes y ninos. Que en las calles, en el transporte
colectivo, en los menus de las cafeterfas, aparezcan mensajes y
notas relacionados con la ciencia. Se trata de crear un ambiente
que propicie la familiaridad con estos temas de una manera

ocurrente y atractiva. Ojala logremos que la television y nuestros
medios de prensa se involucren: es necesario que divulguen
los temas cientificos, de la misma manera en que se hace con
el arte, el deporte, la economia y la politica. Para poner un solo
ejemplo de las actuales carencias, del 28 de septiembre al 4 de
octubre de este aio se celebro la XIX Olimpiada Iberoamericana
de Fisica en Paraguay, donde nuestros muchachos obtuvieron
una medalla de Oro, una de bronce y una mencion. Este
descastadisimo resultado solo se resefid en la Revista Juventud
Técnica. Sin embargo, si se obtiene una medalla de bronce en un
evento deportivo incluso de menor categoria, los medios ofrecen
una amplia cobertura a nivel nacional.

Hoy se habla cada vez mas de la sociedad del conocimiento,
pero la verdadera Sociedad del Conocimiento existird cuando
la ciencia forme parte de la cultura del pais.

En las Universidades también faltan recursos, sobre todo para
el desarrollo de la investigacion. Existe, ademds, el problema
del envejecimiento de los claustros y el del éxodo, sobre todo de
los jovenes, que emigran buscando mejores oportunidades en
otros paises. En particular, el prolongado proceso de reparacion
del edificio sede de la facultad de Fisica de la Universidad de la
Habana, que ya lleva ocho afios de duracion, pone en peligro
la sostenibilidad de la investigacion y la formacion de recursos
humanos en el campo de la Fisica desarrollados durante los
pasados 50 afios en el pais. Creo que la Academia de Ciencias de
Cubay las sociedades cientificas deben tener una participacion
mas activa en la solucion de todos estos problemas.

Hablando ahora del funcionamiento interno de la Sociedad
Cubana de Fisica, debo decir que en el mandato del presidente
anterior se avanz6 mucho en la integracion de los fisicos. En
especial, se fortalecid el trabajo de los colectivos de fisicos de
las regiones central y oriental de la isla. Sin embargo, varias
secciones se debilitaron: algunas, como la de Energias no
convencionales y la de Proteccion radiologica, practicamente
han desaparecido. En este periodo me propongo reanimar el
trabajo de todas las secciones y, en particular, rescatar estas dos.

En medio de todo esto, la SCF posee hoy una excelente
representacion y vinculo con las organizaciones relacionadas
con la Fisica en la region. Presidimos el consejo directivo del
Centro Latinoamericano de Fisica, y ocupamos el secretariado
de la sociedad Iberoamericana de fisica (FEIASOFI).

Estamos en un momento donde los fisicos cubanos han logrado
una gran madurez. No puedo imaginar una mejor comparia
para enfrentar los problemas que hoy nos afectan, a lo cual
dedicaré toda la energia disponible durante mi mandato.
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ARTICULO ORIGINAL

DECAY OF PERTURBATIONS IN A QUANTUM-
DOT-OPTICAL MICROCAVITY MODEL

DECAIMIENTO DE LAS PERTURBACIONES EN UN MODELO DE PUNTO CUANTICO ACOPLADO A

UNA MICROCAVIDAD OPTICA

A. GONZALEZ

Instituto de Cibernetica, Matematica y Fsica, La Habana. agonzale@icimaf.cu

(Recibido 30/9/2013 ; Aceptado 18/6/2014)

The dynamics of small perturbations against the stationary
density matrix of a pumped polariton system with only one
photon polarization is studied. Depending on the way the system
is pumped and probed, decay times ranging from 30 to 5000 ps
are found. The large decay times under resonant pumping are
related to a bottleneck effect in the decay of the excess (probe)
populations of dark polariton states. No singular behaviour at the
threshold for polariton lasing is observed.

Se estudia la evolucién temporal de pequefias perturbaciones
alrededor de la matriz densidad estacionaria de un sistema
bombeado de polaritones con sélo una polarizacién para los
fotones. Dependiendo de la forma en que el sistema es bombeado
y medido se obtienen tiempos de relajaciéon en el rango de
30 a 5000 ps. Los tiempos grandes en régimen de bombeo
resonante se relacionan con un efecto de embotellamiento en
el decaimiento de las poblaciones en exceso de los estados
polariténicos oscuros. No se observa un comportamiento singular
en el umbral del laser polariténico.

PACS: 71.36.+c Polaritons, 78.47.Cd Time resolved luminescence, 42

Polariton lasers are lasers without population inversion [1].
Coherence buildup in them is the result of the quasibosonic
statistics of the polaritons, ie. quasiparticles composed by
electron-hole pairs from a quantum well strongly interacting
with photons from a semiconductor microcavity. They share
similarities with ordinary photon lasers and Bose-Einstein
condensates [2, 3]. In these devices, the threshold power for
lasing is 1 - 2 orders of magnitude lower than in ordinary
lasers. Room-temperature polariton lasing has been recently
reported [4].

Besides these promising characteristics, polaritons in
microcavities provide an exceptional possibility for
fundamental research. An example is the recent paper [5],
where the authors seek for evidences of the Goldstone boson,
which should appear in connection with the buildup of
coherence in the polariton system. Indeed, in a cylindrical
microcavity, the two (approximately) circular polarizations of
the fundamental photon mode are related to two degenerate
polariton “condensates”. The relative phase between the two
photon polarizations acts as an order parameter. Phase fixing
leads to a linear polarization [6], whose direction can be easily
rotated (the Goldstone excitation). In paper [5], Ballarini et. al.
study the changes in the PL response of a planar microcavity
induced by small pulse perturbations of the pumping. They
measure the lifetime of these perturbations, showing that it is
much higher than the cavity decay time, and that it increases
when the stationary pumping approaches the threshold for
polariton lasing. These results are interpreted as a measurement
of the lifetime of the Goldstone boson [7].

.55.Sa Microcavity and microdisk lasers

Recent experimental measurements of time-resolved PL in
similar systems [8] reveal the importance of both the dynamics
involving a single polarization, and the dynamics involving the
two photon polarizations. On the other hand, a system with
a single photon polarization - a single polariton condensate -
could be realized by means of a strong magnetic field breaking
the degeneracy between the “right-handed” and “left-handed”
condensates.

In the present paper, I consider a model with a single
photon polarization and explore how the way the system
is pumped and probed influences the decay dynamics of
the perturbations. I started from a scheme, sketched in
Refs. [9, 10], in which pumping and photon losses in the
polariton system are described by means of two terms in the
master equation for the density matrix. The linearization of
the master equation around the stationary solution leads
to a system of equations with a source term for the small
perturbations. The way the system is pumped determines the
small-oscillation modes of these equations, whereas the way
the system is probed determines which of the eigenmodes
are excited. In an oversimplified model, with very strong
exciton-photon coupling, I found decay times from 30 to
5000 ps, with no singular behaviour at the polariton lasing
threshold. The large decay times correspond to eigenmodes
involving the excitation of dark polariton states which,
under resonant pumping, exhibit a bottleneck effect. In
this sense, our results show that large decay times may not
necessarily be connected with the lifetime of a Goldstone
boson.
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The starting point is a simple expression for the stationary
spectral function, S(w), describing the PL emission along the
cavity symmetry axis, Eq. (19) of Ref. [11]:

L [(Zal7) 25 Try
== . 1
S(w) F; R p—— (1)

The magnitudes I’ Y (linewidhts) and w, = (E] - E,)/h depend
only on the many-polariton wavefunctions and energies, and
the system parameters, P (pumping rate), and « = 0.1 ps™
(photon losses rate). (I|a|]) are the matrix elements of the
photon annihilation operator between the many-polariton
wavefunctions |J) and |I).

In our model, describing a many-exciton quantum dot strongly
interacting with the lowest photon mode of a microcavity [11],
the wavefunctions and energies, and from them I’ o @ and
(I|a|]), are obtained by numerically diagonalizing the electron-
hole-photon Hamiltonian. On the other hand, the stationary
solutions, should be obtained from the master equation for the
occupations (coherences are three orders of magnitude smaller

[10] and will be neglected):

d

G = ANl DPes —k pr Y |(TlalD)?
J J

+ 2.

Npol(J)ZNpol(I)_l

2

Npot (J)=Npor(I)+1

pJ Pi1 (2)

- pI Pry.

N, (J) is the polariton number (number of electron-hole pairs
pIpus number of photons, which is a conserved quantity) of state
|7}, and P is the pumping rate from state J to state I. Notice that
Egs. (2) depends only on «, P, and the matrix elements (I|a|]).
These equations are linearly dependent, which expresses the
conservation of probability:

zl:pl =1 3)

The stationary solutions, p), are obtained by making
the Lh.s. of Egs. (2) equal to zero, and complementing
this homogeneous linear system with the normalization
condition, Eq. (3).

Under a small perturbation of the pumping rate, 6P(¢), there is
a variation of the density matrix, dp(#), and a variation of the
spectral function:

_ L= [{al)? dpa(t) Trs
05w, t) = — I}; e (4)

The response, dp,, to the pulsed perturbation dP(t) satisfies the
linear system obtained by varying Eqgs. (2):

dops
dt

= &Y _{[{lal)[*sps — [{J|al1)[*sp1}

J

+ 2

Npot(J)=Npor(I)—1

- 2.

Npol(J):Npol (N+1

(05 Pas + p56P1s (1)) 5)
(o0)
(5P1PIJ +p; 5PIJ(t)> ,

which should be complemented with:
Z 5,01 =0. (6)
I

The structure of Eqgs. (5) is the following: ddp/dt = Adp
+ OP(t)Bp™). The eigenvalues of matrix A are the small
oscillation frequencies of the system, whereas the probe
perturbation, matrix B, and the stationary density matrix
conform the source term determining which oscillation modes
are excited by the probe pulse.

— ‘ ‘
>
() a
g I @
7§_ 1489.4 -
2| 0 |
G 1489.2 - —
c
S
g L 4
1489 ? 0
8boor 0.00012 0.00014 0.00016 0.00018
s | ]
B1ss|- (b) |
> Q... i
T §
Q 13- . _
8 -0
g | . .
L1251 (CER _
(o) | RO -
I e 4
o 1.2+
'E - i
O 1151 .
e]
C - .
N \ \ \
bboot 0.00012 0.00014 0.00016 0.00018
. -1,
Pumping Rate (ps )

Figure 1: Uniform pumping. (a) Position of the PL line as a function of
the pumping rate. (b) Photon second-order coherence function.

Let us recall the diagonal terms in Egs. (5) in order to get a
qualitative understanding of the decay times:

dops
dt

—k > _|(JlalD)|*3pr
J
>

Npot (J)=Npor (I)+1

— 0pr Prj+--

This equation shows that the excess occupation of state I, dp,,
can decay in two ways. The first term corresponds to photon
emission, and the second to pumping the excess occupation to



a higher polariton state, J, which may further decay through
photon emission. When the state I is dark, X [{J|a|)|* = 0, only
the second mechanism acts. If, in addition, dp, is not pumped
to higher states because of selective pumping (P, = 0), then
the decay of Jp, may take very long times. Below, we consider
different regimes of pumping and probing the polariton system.

(a) Uniform pumping and uniform perturbation  In this case,
P, =P, and 5PU(t) = 0P (). This situation seems to correspond
to laser excitation energies well above the lower polariton
branch, and perturbations at these higher energies.

I show in Fig. 1 the position of the main PL line as a function
of the pumping rate, and the corresponding photon second-
order coherence function, ¢g?(0). The jump in the position of
the line, and the values near one of ¢?(0) identify the threshold
for polariton lasing at P, ~ 0.00014 ps™' in the model, where
I use the following states in order to solve Eqs. (2) for the
stationary density matrix: the vacuum (I =1), the 17 existing
one-polariton states in the model (I =2-18), the 256 existing
two-polariton states (I =19-274), and 256 states in each sector
with2 <N <10.
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Figure 2: (Color online) Time evolution of the energy-integrated

differential PL response, Eqg. (9), under uniform pumping. (a) Uniform
perturbation. (b) Selective perturbation.

I will study the decay dynamics of the probe for P values in the
vicinity of P, . The probe pulse is taken in the following way:

SP(t) =105 exp —(t — 1)? ps~ !,

(8)

where tis given in ps. We find the §p, from Eqgs. (5) and compute,

as in the experiment [5], the energy-integrated differential PL
response:

3S(t) =Y _dps(t) Y [(Tlal])*. 9)
J I

The sum over Iis restricted to states such that |E, ~E, - E, | < JE,
where 6E = 2 meV, and the reference energy in the present case
is En,f: 1489.2 meV.
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Figure 3: Selective pumping. (a) Position of the PL line as a function of
the pumping rate. (b) Photon second-order coherence function.

0.08

I draw in Fig. 2 (a) the computed 8S(¢) for three values of the
pumping rate. They show characteristic decay times of around
30 ps. These values can be understood from the eigenvalues of
the linearized decay modes. Indeed, let us write the smallest
(in absolute value) eigenvalues in the present case: ..., -0.0358,
-0.0287, -0.0117, -0.0067, -0.0023 ps’. Notice that they are
real, i.e. purely decaying (non propagating) modes. The first of
them (-0.0358 ps, decay time ~ 28 ps, there are many such
eigenvalues) corresponds basically to an eigenvector in which
a single dark one-polariton state is excited. The decay is due
to pumping to two-polariton states with further emission of
photons. Notice that P, = 0.00014 ps™' times the number of
available two-polariton states (256) is equal roughly to the
eigenvalue, -0.0358 ps~'. These are the modes dominating the
observed behaviour of dS(¢) in the present case. Let us stress
that the eigenvalues practically do not change when P is varied
around P, . Thus, we can not relate the slowest mode (or any
other) to the lasing transition. In the scheme of perturbation
I am using, modes with larger decay times are not excited.
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In particular, the last one (-0.0023 ps', decay time ~434 ps)
corresponds to an eigenvector involving the simultaneous
excitation of one- and two-polariton dark states combined
with higher polariton states. We shall see that slower decaying
modes can be observed by means of a selective excitation.

(b) Uniform pumping, selective perturbation At this point
I consider a situation in which the system is pumped at high
energies, as above, but resonantly perturbed. This means that
P (1) is given by Eq. (8), only when the energy difference
satisfies theinequality |[E - E,— E, | <OF. Otherwiseitis zero.
We show results for E,_  =1499.25 meV, and 6E=2 meV. The

erturb

chosen E s corresponds to the resonant excitation of a dark
one-polariton state, labeled by the number 15(E,,,,=E\s-E)-

Of course, other transitions may have the same, or close,
excitation energy, and could be excited if they satisfy the above
inequality. Below, we shall discuss in more details, how a dark
state could be perturbed.

The eigenvalues have not changed because I have not modified
the pumping scheme. But the energy-integrated §S(t) shows
decay times of around 60 ps in the present case, indicating
the excitation of slower-decaying modes, as compared to
uniform perturbation. Results are drawn in Fig. 2 (b), where
an oscillation at early times is also observed. It is possible
that with a different perturbation energy, £ ., or a different
perturbation strategy the slowest mode could be reached as
well.
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Figure 4: (Color online) (a) Time evolution of the energy-integrated
differential PL response under selective (resonant) pumping and
selective perturbation. (b) The lowest 2-polariton states with L=0 and
L=1.

(c) Selective pumping, selective perturbation Finally, we
consider resonant pumping. Selective pumping can increase
dramatically the decay times because there could be almost
dark states, not connected to higher states through pumping.
The decay of an excess occupation in these states could take
very long times.

The stationary pumping rate is chosen in the form: P, = P only
when |E/ -E, —Epmp| < OE, where = 1488 meV, and 0E =2
meV. The position of the main PL fine and the photon second-
order coherence function are shown in Fig. 3. The jump in the
position of the PL line and the abrupt variation of ¢(0) allow
us to identify the threshold rate: P, ~ 0.04 ps™'. Notice that
this value is much higher than the threshold under uniform
pumping, something reasonable. Notice also that even below
threshold the coherence function take values very close to one.
This initial coherence is, in some sense, inherited from the

pumping.

The energy-integrated PL response is drawn in Fig. 4 (a) for
P=0.04 and P=0.06 ps". After an initial transient period, the
curves become almost flat, suggesting the excitation of very
slow decay modes. There are many eigenvalues of the linearized
problem with absolute value lower than 0.01 ps* (decay times
larger than 100 ps). The smallest of them is -0.0002 ps™, that is
adecay time of 5000 ps. Let us stress that no singular behaviour
of the eigenvalues across the threshold is found, which means
that we can not relate any of the eigenmodes to the lasing
threshold.

Let us consider the question about the selective (resonant)
pumping or perturbation of a dark state. Electron-hole pairs
with a definite energy could be injected to the system, but this
seems to be difficult to control. On the other hand, the direct
optical transition is prohibited because, by definition, the state
is dark. However, notice that we are considering transitions
between L=0 states [11], which are responsible for the PL
emission along the cavity symmetry axis. States with L=1 or
higher, very close in energy to L=0 states, are very common,
as can be seen, for example, in Fig. 4(b). These L=1 states
could be optically excited (with a non-zero transferred linear
momentum, k), and then may decay towards L=0 states
through emission of very low-energy acoustical phonons. In
the reported experiment [5], the system is both pumped and
perturbed by using k # 0 laser beans.

In conclusion, we studied a model polariton system with a
single photon polarization and computed decay times of probe
pulses against a stationary polariton distribution. Under non-
resonant pumping conditions, the computed decay times are
30-60 ps, whereas under resonant pumping very large decay
times, of the order of thousands of picoseconds, are obtained.
The dark polariton states play a fundamental role in the decay
dynamics, specially under resonant pumping, where the excess
(probe) occupations of particular dark states may take very
long times to decay. No singular behaviour of any decay mode
at the threshold for lasing is observed.
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CdTe/CdS poly-crystalline thin film solar cells are characterized
by means of dark current-voltage (I-V) and capacitance-voltage
(C-V) measurements, both as a function of temperature. The
studied CdTe/CdS solar cells were fabricated using a novel
gaseous thermal treatment in the presence of chloride. |-V
curves analysis allows us to extract information about carrier
transport phenomena as a function of temperature. From C-V
curves we can obtain the doping profiles and analyze the traps
levels distribution in the absorber material.

Se presentan caracterizaciones eléctricas de corriente-voltaje
(I-V) y capacidad voltaje (C-V) en oscuridad y en funcién de
la temperatura, realizadas a celdas solares policristalinas a
capas delgadas basadas en CdTe/CdS. Durante la fabricacion
de los dispositivos estudiados se utilizd un tratamiento térmico
novedoso con presencia de cloro en fase gaseosa. La respuesta
|-V permiti6 analizar los mecanismos de transporte en funcién de
la temperatura. A partir de las mediciones de C-V se obtuvieron
los perfiles de concentracién de portadores y se analiza la
distribucion de trampas en el CdTe.

PACS: Thin films electrical properties of, 73.61.Ga; Thin film IlI-V and II-VI solar cells, 88.40.jm; Transport processes in thin films, 73.50.-h,
73.61.-r; Doping profiles, 61.72.U-, 81.70.Jb; Deep energy levels, 71.55.-1; Defect levels bulk matter, 71.55.-1.

INTRODUCTION

CdTe/CdS thin films solar cells are still an actual and promising
device in photovoltaic due to its perspectives in performance
improvement and low cost.

Actually, the interest on these devices seems to renew, well after
ten years without an official reported efficiency record, since
from October 0f 2010 to August of 2014 seven for modules and
six for cells were publicized [1-12]. The most recent records
were for First Solar with efficiencies of 17.5% and 21.0% for
laboratory modules and cells respectively [8,12].

Thin film CdTe solar cells are formed by the TCO/ bufter
layer/ CdS/ CdTe/ back contact superposition of layers over a
substrate in the superstrate configuration. Here, p-type CdTe
plays a fundamental function as absorbing material. n-type
CdS film complete the p-n junction as the traditional partner
for CdTe-based solar cell.

After years of research some key problems remain concerning
the current investigations. Among them, it can be mentioned
the poly-crystalline nature of the layers, the difficulty to
develop stable and ohmic back contacts and the role of the
thermal treatment (TT) in the presence of Cl.

In particular, the TT in presence of Cl has been considered

for several years as a magical step in the fabrication of CdTe/
CdS solar cells [13][12]. Since CdTe and CdS have a lattice
mismatch 0f 9.7% [14], the main interface created between this
two materials was not supposed to be optimal. In agreement
with this, the cells fabricated without further annealing had
a poor performance. However, after the introduction of the
TT in 1985 [15], the treated cells crossed the frontier of 11%
conversion efficiency [16].

For the TT the most common procedure is to growth a CdCl,
layer on top of the CdTe surface, then heat the structure
between 350°C and 400°C, and finally to practices a chemical
etching in nitric + phosphoric acid solution (usually called
NP solution). The chemical etching is made for cleaning and
for making the CdTe surface Te-rich prior the back contact
deposition [17, 18]. In a complete dry fabrication process this
last wet step means a disadvantage for industrial scale develop,
due to the need of introducing the expensive recycling system
for the derived chemical residuals.

The devices studied in this work are fabricated in a complete
dry and industrially scalable process. For this purpose, an
alternative method for the TT based in an entire vapor phase
process was developed [19-21]. This basically consists in
heating the structure in the presence of HCF,Cl gas during
times ranging on the order of minutes. Finally, vacuum is
applied to re-evaporate possible CdCl, remainders, leaving the



CdTe surface ready for the back contact layer deposition.

In order to characterize CdTe/CdS solar cells treated with
this alternative annealing the dark current-voltage (I-V) and
capacitance-voltage (C-V) characteristics were considered,
both as a function of temperature. Dark I-V curves allow us
to investigate aspects related to the transport phenomena and
C-V about the doping  profiles and the presence of trap levels.
These characterizations, mainly C-V, varying temperature are
not frequently found in literature.

EXPERIMENTAL

The substrates used in the studied structure were soda-lime
glasses of 2.5 cm? Prior the cell fabrication the substrates are
cleaned by submerging them in acetic acid, later in a solution
of ethyl alcohol and nitric acid (with volumetric proportions
of 1:3), and finally in a mixing of propanol and acetone. For
the front contact fabrication the TCO was ITO and ZnO was
introduced as the buffer layer. Both materials were deposited
with direct current (DC) magnetron sputtering technique. For
ITO deposition the substrate temperature was of 400°C - 450°C
and the inert atmosphere was of 10~ mbar of Ar with presence
of oxygen in the chamber. The resulting film thickness was
of about 1.0 um. Similar parameters, but dispensing with the
oxygen presence, were required for the ZnO layer.

Once the fabrication of the front contact was done, the structure
was placed in the radio frequency (RF) magnetron sputtering
system for the CdS film deposition. In this case were also used
107 mbar of Ar atmosphere, but this time with the inclusion
of CHF, in the atmosphere composition of the chamber. The
substrate temperature was kept at 220°C and the thickness of
the films was around 0.05 pm.

Subsequently, the CdTe layer fabrication was done by Close-
Spaced Sublimation (CSS). In this step was used an atmosphere
of pure Ar in the CSS chamber and the temperatures for the
source and the substrate were about 570°C - 590°C and 510°C
- 530°C, respectively. The resulting films presented thickness
between 10 - 15 pm and columnar oriented grains with sizes
near the 20 pm in the perpendicular sense of the light path.

For our novel TT the grown structure was located in the
furnace chamber where the initial vacuum reached 10 mbar.
After heating, the temperature was established around the
400°C. Later the compositions of HCF,Cl and Ar of 20 - 100
mbar and 800 - 900 mbar, respectively, were introduced in the
chamber. Then the structure was treated during times between
2 and 10 minutes. After T'T was practiced vacuum during 10
minutes for re-evaporate probable CdCl, remainders.

The two back contact constituent layers (Sb,Te, and Mo) were
fabricated once more using the RF magnetron sputtering,
with 10 mbar of Ar pressure and substrate temperature of
400°C. The thickness of the complete back contact film was
evaluated in 0.1 um. Following, the light soaking process was

practiced leaving the cells for several hours under 10 or more
suns at temperatures higher than 100°C without observing
degradation.

All the pressure measurements and controlling were performed
by a Varian MultiGauge. The fabricated cells studied in this
work reported efliciencies of 10.6-13.3% with active areas
of 1.57 - 1.74 cm®. More information about the fabrication
process can be found in [21].

The experimental characterization set up for I-V and C-Vwas
based on the S4600 Modular DLTS System, of Bio-Rad Polaron
Equipment Ltd., with the support of other equipments. This
system is provided with a cryostat with re-flowing liquid
nitrogen to vary and measure temperatures between 87 and 310
K, the power supply and the capacitance meter Boonton 72B.
To measure the bias applied was used an ISM 110 of Gantner
Instruments. The current measurements for the I-V and the
voltage from the capacitance meter for the C-V were performed
by the multimeter Keithley 2001. For the measurement and
primary calculating processes an automation software done
with the LabView 7.1 programming tool was developed. The
determination of the cells areas was performed by processing
digital images (4800 DPI) of the samples with the software
Digimizer 3.7. The cross sections of the cells were observed
through microscopic images taken with a SEM Vega 3 Tescan.
Further specifications about the characterization system can be
consulted in [22].
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Figure 1: Dark |-V for different temperatures of one cell of the ensemble
with logarithmic current scale. The behavior presented is typical for a

semiconductor diode.

DARK I-V. MEASUREMENTS AS A FUNCTION OF

TEMPERATURE

For showing the results an ensemble of four cells denominated
1, 2, 3 and 4 was selected, whose times of TT were 2, 5, 6 and
10 minutes respectively. This set of samples will allow us to
compare results with earlier studies [20, 21] on cells treated
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with approximately the half of pressure in the chamber.

Dark I-V characteristic behavior for the four cells presented
the typical performance of a semiconductor diode [23], as it
is shown in figure 1. The recombination-generation current
region is displayed as the best defined, while the diffusion-
current and high injection regions presented a slight trend to
overlapping with the decrease of temperature.

Some differences in the evolution of the I-V curves with the
temperature can be better appreciated in the linear scale, as
it is shown in figure 2. The remarkable increase of the curves
slope with temperature in the high voltage region suggests the
decrease of series resistance (R ) with the rise of temperature.
The nature of this behavior responds to the predominant
resistive element in the entire structure. In this sense the most
likely factors to consider are the bulk of CdTe and the back
contact. The bulk of CdTe occupy nearly the entire volume
of the cell and its carrier concentration is significantly lower.
On the other hand the back contact is known by its current
rectifying eftect for forward bias.
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Figure 2: Dark |-V for different temperatures of one cell with linear
current scale. The change of slope with temperature for high forward
bias region means change of R..

By calculating R using the graphic method [22] and plotting
the values versus temperature it results in the exponential
decay of R (T) as it is displayed in figure 3. This behavior
can be explained assuming that the transport over the
back contact barrier follows the thermoionic emission.
This accepted assumption [24, 25] considers as negligible
the tunneling through the back contact barrier. In order to
support this last statement the width of the back contact
space charge region in forward bias were calculated via C-V
characteristics (see following section) resulting significantly
large values.

Aiming to calculate the potential barrier height associated
to the back contact, the experimental data was fitted to the
equation 1 as shown in figure 3 with discontinues (red) curves
(the region of lows R and high temperatures is best represented

in the insert).

oR, P

R =R,, + T+R,eX 1
s(r) Q0 8T sk ()

In this expression R, is the ohmic resistance at 273 K, O, is
the Schottky potential barrier of the contact, R, is a fitting
parameter and R, /9 T carry implicit the influence of the
rest contributing series resistances in the device. This last linear
coeflicient is called ohmic coefficient by D. L. Bitzner et al in

[24].
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Figure 3: R(T) scattering with respective fitting curves and barriers
heights q)ski for the four cells.  Insert: region of lows R and high
temperatures.

The @ calculated values, displayed in figure 3, are of the
thermal voltage order, which means an acceptable level of back
contact resistive effects. In other words, it is possible to analyze
in a good approximation other aspects of the cell, such as the
main junction, by neglecting the back contact influence.
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Figure 4: R_(T) plots with respective linear fitting as baselines for two
cells of the ensemble. This linear trend is produced by re-combinative
effects.

The shunt resistance (R ,) and the ideality factor (1) were also
calculated for these cells. The R, (T) plots shown in figure 4
displays a linear decrease with temperature, which correspond
to an increase of leakage currents with temperature. In this
graph the linear behavior is emphasize by the corresponding



linear fitting curves that serve as baselines. This sort of tendency
can be explained as a consequence of re-combinative effects in
the low voltage region [26].

The Arrhenius plot displayed in figure 5 was elaborated for
the analysis of n. Two remarkable characteristics predominate
in that graph: the decrease of n with temperature and its
values, higher than 2 practically for all of them. In CdTe/CdS
devices these features suggest the prevailing of tunneling as a
transport mechanism through the main junction [27]. A third
characteristic is shaded in gray, which was the change in slope
presented by all the cells around the 205 K; that is interpreted as
a change in the main transport mechanisms at that temperature
[24]. In our case this change may well be from the tunneling, at
low temperatures, to recombination in the depletion region, at

high temperatures [22].
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Figure 5: Arrhenius plot of n for the four cells. The presented change of
slope trend is shaded evidencing a change of main transport mechanisms.
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C-V. MEASUREMENTS AS A
TEMPERATURE

FUNCTION  OF

C-V characteristics were performed always while decreasing
the AC voltage and with a constant frequency of 1 MHz. These
are aspects to attend due to the hysteresis effects always present
in the capacitance studies [28].

The measurements are presented in the typical Mott-
Schottky-plots, as displayed in figure 6 for one cell of the
ensemble. The non-linearity of this curves evidence the
strong presence of trap levels in the forbidden band of CdTe.
Moreover, these kinds of irregularities make physically
senseless the calculus of the majority carriers density and
the built in potential by the model of the abrupt junction
[23]. A correction to this model in such conditions has been
proposed earlier [28] with the introduction of an intrinsic
region inside the depletion region. The space charge region
would have then a transition region where the majority
carriers concentrations would vary between the intrinsic
part, located next the juncture, and the concentration value
in the border of the depletion region.
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Figure 6: Mott-Schottky-plots for different temperatures of one cell of
the ensemble. Nonlinearity of plots evidences strong presence of defect
levels.

The apparent carrier concentration' is shown in figure 7. As it
can be seen, the depletion region width is between 4-5 pym at
zero bias, which is about a third of the CdTe layer length (10-
15 um).

The rising in dopant concentration, around 4.0-4.5 um from
the junction, precedes two maxima (best represented in figure
7 insert). This increasing in holes concentration evidences the
presence of the above mentioned transition region between the
intrinsic layer and the border of the depletion region [28]. The
two maxima can be explained as a consequence of a distribution
of emitting carriersbroad level bands. The presence of broad
level bands in CdTe forbidden band is a topic widely handled
in the literature [29, 30].
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Figure 7: Doping profiles (measured from the CdTe/CdS junction)
for different temperatures of the cell whose Mott-Schottky-plots are
displayed in figure 6. Insert: holes concentration maxima region.

Another thing to underline was the curves decays, around
4.7-6.0 pm from the junction. That sort of holes apparent

1 For an explicit explanation of the apparent carrier concentration calcu-
lus and meaning can be consulted [22, 23, 27].
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concentration decreasing with the rise of the depletion layer
could be explained as the result of the Cd vacancies (V)
passivation process during the TT. As is known the CdTe layer
conductivity is defined by the V_, concentration, which is the
most extended defect in the material. The Cl atoms interact
with the CdTe surface during the TT, and are considered
responsible of the V _,-Cl complex defect formation. That's why
is expected a gradient in holes concentration produced by the
penetration of Cl atoms.

If the back contact junction is considered, the trend to carrier
concentration reduction produced by the passivation process
implies a large depletion region. Focused on the two diode
model [27, 31, 32], the depletion regions widths for the back
contact diodes were calculated. The followed procedure was
the same already mentioned for the doping profiles, but in
this case, instead of analyze the C?-V curves with reverse bias,
the calculus were done at the high forward bias region of the
analogue Mott-Schottky-plots. The obtained values of 3-4
pm, as have been already referred, reflect a detriment factor
for tunneling through the back contact barrier, and so for the
ohmic behavior.

In earlier studies [20, 21] CdTe/CdS cells were fabricated
using this phase vapor TT but treated with approximately the
half of the pressure in the chamber. Making a comparison,
the devices exhibit similar I-V characteristics but however,
differences in the apparent carrier concentration behavior.
The less pressurized TT cells did not present the distribution
of maxima nor the decreasing trend toward the back contact.
Thus, we can think that by raising the pressure at the chamber
the V_, passivation process was intensified and the defect levels
distribution was redistributed generating broader level bands.
For those devices, chloride was considered to contribute to
the pasivation of the cadmium vacancies (V _,) recombination
centers, by the formation of A-centers (Cl' - V") [33].

CONCLUSION

CdTe/CdS polycrystalline photovoltaic cells fabricated with
a novel phase vapor TT were characterized by I-V and C-V
techniques, both as a function of temperature. The study of
transport phenomena by the I-V characteristics exhibited the
dominance of the generation-recombination process for the
region of low forward bias, and the significant series resistance
dependence with temperature for high forward bias due to
the back contact rectifying barrier. The Mott-Schottky-plots
from C-V characteristics evidenced the strong presence of
defect levels and the doping profiles shown a relative large
width of the depletion layer. Also, with the apparent carrier
concentration graph, was displayed the formation of emitting
carriers broad level bands and the effect of V , passivation
during the TT.
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We suggest a possible correlation between the ionization
events caused by the background neutron radiation and the
experimental data on mutations with damage in the DNA repair
mechanism, coming from the Long Term Evolution Experiment
in E. Coli populations.

Se sugiere una posible correlacién entre los eventos de ionizacién
causados por la radiacién de fondo de neutrones y los datos
experimentales sobre mutaciones con dafios en el mecanismo de
reparacion del ADN, provenientes del Experimento de evolucién
a largo plazo en poblaciones de E. Coli.

PACS: 61.80.Hg Neutron radiation effects , 87.53.-j Effects of ionizing radiation on biological systems, 87.23.Kg Dynamics of evolution

INTRODUCTION

In microelectronics, single failure events sporadically occur
which, in some areas, like plane and space navigation, could
have catastrophic consequences. Preliminary estimations [1]
and more recent experiments [2] indicate a correlation between
these events and the Background Neutron Radiation (BNR)
[3]. The mechanism of failure is the collision of a neutron from
the BNR with an atomic nucleus in the chip, leading to a shower
of electrons and ions that locally changes the conductivity and
shortcuts the device.

In the present paper, we suggest the BNR as a cause of genetic
“fails” in living cells, that is one of the possible origins of the so
called spontaneous mutations. Cells exposed to the shower of
electrons and ions, caused by the collision of a neutron and a
proton of water, could be anihilated or experience a permanent
damage, in particular, a damage in the DNA. The frequency of
such events is similar to the rate of appearance of mutations
with damage in the DNA repair mechanism [4], as measured
in the Long Term Evolution Experiment (LTEE), where E. Coli
populations evolve under controlled conditions [5].

THE LTEE IN E. COLI POPULATIONS

The LTEE is an experiment conduced by Prof. R. Lenski and
his group at the Michigan State University [5]. Each day, the
bacteria undergo 6 - 7 generations of binary evolution. In a
year, around 3400 generations occur. This means that, since the
experiment started in 1988, it passed 60000 generations.

In the experiment, 12 populations of bacteria, with a common
ancestor, independently evolve. Every day, 0.1 ml of the bacterial
culture is serially transferred to 9.9 ml of a glucose solution, and
mantained under controlled temperature until the next day.

The number of bacteria varies approximately as shown in Fig.
1. That is, grows according to the law N 2% in the first 8h, until
the glucose is depleted, and then reach a stationary state. In the
last 16h there is no appreciable mortality. The dependence 2%
is due to the way of reproduction, by cellular division.

Figure 1: Schematic daily evolution of the number of bacteria in a
culture in the LTEE.

The experiment shows a set of very interesting results [4]. We
shall stress only two of them. First, in a given population, the
total number of single point mutations in the DNA, after 20000
generations of evolution, is estimated as 3x10°%. That is, the rate
of point mutuations is:

foom ~1s™ (1)

On the other hand, in 2 of the 12 cultures, after 2500 - 3000
generations, mutations with a damaged DNA repair and edit
mechanism appeared and became numerically dominant. A
thirdline evolved the mutator phenotype after 8500 generations,
and a fourth after 15000 generations. According to Prof.
Lenski, the mechanism through which the mutator becomes
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numerically dominant is roughly the following. Once the
mutation appears, the rate of spontaneous mutations increases
100 times, as compared with cells in which the DNA repair
mechanism is not damaged. Thus, the mutator has a higher
chance to generate the next winner and become dominant in a
relatively short time scale, around 250 generations.

A second aspect, stressed by Prof. Lenski, is that mutations in
which the DNA repair mechanism is damaged are “deleterious’,
in the sense that a segment of the DNA is removed.

IONIZATION EVENTS CAUSED BY THE BNR

With regard to the BNR, we may assume that the cells live
in pure water. Indeed, water is the main component of the
solution, and the pH should be close to 7 in order to preserve
life [6]. In these conditions, the important processes are the
collisions between neutrons, from the BNR, and the Hydrogen
nuclei (protons) of water. The ejected proton gives rise to a
shower of ions and electrons that is extended approximately
0.1 mm along the proton trajectory.

In Fig. 2, we show the flux per unit energy of neutrons in the
BNR [3], F, in units of Neutrons/(MeVscm?); the total cross
section for neutron-proton dispersion [7], o, , in units of
107* cm’ and the product Fo,, , in units of 10** s'MeV",
as functions of the energy of incident neutrons. This last
magnitude is proportional to the probability that a neutron
with a given energy collides with a proton in water. It can be
noticed that only neutrons with energy lower than a few MeV
have a significant effect.

Figure 2: Neutron flux per unit of energy in the BNR, F, total cross

section of the n+p collision, O, par and the product Farm], as functions

of the energy of the incident neutron.

From these data, we may estimate the probability of neutron-
proton collisions:

1000 MeVv
Prob,.,=N,[ "~ dE Fo,
=8x107°s™,

where N = 6.6x10* is the number of protons in 10 ml of water.

otal

(2)

In order to compute the energy transfer from the proton to
water, we use the data in Fig. 2 and the so-called stopping
power of protons in water, tabulated in Ref. [8]. By using a
Monte Carlo algorithm, we arrive to the results shown in Fig.
3. According to Ref. [8], energy losses are mainly due to the
interaction of the proton with the electrons in the medium,
leading to the ionization of water molecules. The basic process
of ionization is: H/O > e +H,0", which requires an energy
of 12.62 eV [9]. The ejected electron and HZO+ could lead to
secondary ionization processes. Dividing the y axis of Fig. 3 by
10, we obtain a rough estimate of the number of ions produced
in each 100 nm step of the proton motion, that is around 300
ions at distances close to the n-p collision point, and 30 ions
when distance is of the order of 0.1 mm.

Figure 3: Energy transfer from the proton to the medium, in 100 nm
steps, along the proton trajectory.

BNR EFFECTS ON THE LTEE

As mentioned above, n+p dispersion events in the glucose
solution take place every 125s. We already know that the shower
of ions and electrons, created by the proton, is more intense
in the first 0.1 mm along the proton trajectory. The bacteria
touched by this ion shower could be destroyed or experience
a permanent damage, especially in their DNA, which can be
later inherited by the descendants. We shall stress that, for the
DNA changes to be transmitted, the ionization event should
take place in the first 8h of daily evolution, according to Fig. 1.
Otherwise, there is practically no cellular division in the day
it occurred, and the probability to pass to the next day is only
1/100.

The mean number of bacteria in the first 8h is:

N:ﬁjsdtz“‘o = 215N,, (3)
8 Jo



where N, = 5x10° bacteria, and 2% =100. Each bacterium
occupies a mean volume of around 10 cm?/(21.5 N,), that is,
a cube with sides 45 um long. In the first 0.1 mm =100 um
of the ion shower, only 2 such cubes could be allocated. The
probability that the shower touches a bacterium is, thus:

|2

x45um
(45um)*

where [ is the lateral dimension of the ion shower. I could be
estimated from the Debye screening length of pure water:

12
K.Tee
1 =] Kl ,
b ( o’ J (5)

Shower Volume

(4)
Cube Volume

where k, denotes the Boltzman constant, ¢ = 80 is the relative
dielectric constant of water [10], g = 1 is the charge of the ions
H* y OH" in water, and 7 their concentration:

n=10" x (3x10% molecules/cm?)
15 3 (6)
=3x107ions/cm”.

Taking all these numbers together, we get A = 500 nm = 0.5 um.
And putting [ = A | in Eq. (4), we get a probability of 2.5x10.
Notice that [ is a magnitude of the same order of the E. Coli
dimensions, thus the ion shower may cause strong effects on
a bacterium.

We may compute the rate in which bacteria from a single
population are touched by the BNR ionization events:

for = (25x107*) x (8x107°s™)

7
~2x107°s™, 7
This number is very small, as compared with f_, , Eq. (1).
However, it is consistent with the frequency of deleterious
mutations, with damage in the DNA repair mechanism,
mentioned in section . Indeed, in At ~ 2400 generations ~1
year ~3x10” s, the BNR had a direct incidence on f,, , x At~60
bacteria. Some of them could have experienced damages in
the DNA repair mechanism. The 100 times increase in the
mutation rate could have given this subpopulation, after 100 -
600 generations, the possibility to generate beneficial mutations
that would be fixed, allowing them to become numerically
dominant. The fact that only 4 of 12 populations evolved in
this way could be related to the probability ~1/3 that the BNR
events take place in the first 8h of daily evolution.

Let us notice that we are assuming very fast BNR ionization
events, as compared with the bacterial motion. Only those
bacteria placed along the ion shower are affected by it. We may
estimate the duration of such a event from:
€€
7, ~—2, 8)
o
where 0 = 5.5 x10° Coul/V s m is the conductivity of pure
water [11]. Thatis, 7, = 10*s.

A second estimate for the duration comes from the diffusion

constants of ions in water [12], D =10° pm/s. Taking A, =
0.5 um as a characteristic dimension, results in:

2
7, o 2.5%x10™"s. ©)
D

In both cases, the times are of the order of 10 s. Taking into
account that, at ambient temperatures, the typical speeds of
bacterial motion are around 2 mm/s, only bacteria in contact
with the ion shower, or very close to it, will be affected.

The fact that mutations with damage in the DNA repair
mechanism are deleterious [4] is also consistent with the
nature of BNR ionization processes. Indeed, the electron and
ion shower is highly energetic and may produce such damages
in the DNA, especially in the first steps after the n+p collision.

We shall compare the concentration of produced ions with the
concentration of spontaneous ions in water, Eq. (6). In each of
the first 100 nm steps, the ejected proton creates around 300
ions. The induced concentration is, thus:

- 300
™ 0.5% x 0.1x um®
that is, 4 times higher than 7 given in Ec. (6). The presence of

ions in such high concentrations is also a strong mutagenic
factor.

=1.2x10%ions/cm?,

(10)

CONCLUDING REMARKS

In the present paper, we indicate a possible correlation
between BNR ionization events and the LTEE observed rates
of deleterious mutations with damages in the DNA repair and
edit mechanism. In this way, we are indicating the probable
origin of a class of “spontaneous” mutations.

The experimental confirmation of this possible correlation is
plausible: restart the experiment by using fossils, and shield
some of the evolving populations against the BNR. The shielded
cultures should exhibit much lower rates for deleterious
mutations with damages in the DNA repair mechanism.
In around 1 - 2 years (2500 - 5000 generations), changes in
mutation rates should be manifest.

On the other hand, a comment by Prof. Lenski [4] that
some cancer cells also exhibit damages in the DNA repair
mechanism, motivates us to rise the hypothesis about the
BNR as one os the processes triggering cancer. Other events,
like inhalation of radioactive Radon contained in air through
breathing, are recognized carcinogens [13]. Defficient feeding,
infectious proceeses, etc could be considered as conditions
creating an evolutive pressure over the expossed cells, similar
to the limited amount of glucose in the LTEE. Under these
conditions, the BNR induced deleterious mutations, with
damages in the DNA repair and edit mechanism, and the
subsequent rise in the rate of spontaneous mutations, could
allow the mutators to generate well adapted individuals that
could become numerically dominant. In order to check this

REVISTA CUBANA DE FiSICA, Vol. 31, No. 2 (2014)

ARTICULOS ORIGINALES Ed. E. Altshuler



REVISTA CUBANA DE FiSICA, Vol. 31, No. 2 (2014)

ARTICULOS ORIGINALES Ed. E. Altshuler

hypothesis, a controlled experiment in animals could be
designed, for example in mice, which are widely used as models
of cancer in humans [14].
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Se extiende un estudio previo donde se considerd el efecto del
dopaje con huecos en un modelo simple de las capas CuO, del
La,CuO,. Se reajustan los parametros con el objetivo de fijar los
valores del gap del material en 2 eV y su constante dieléctrica
cercana a 21. De nuevo se obtienen indicios de una transicion
de fase “escondida” dentro del “domo” superconductor. La
transicion es de segundo orden y esta asociada a la coincidencia
energética de un estado basico aislante (AFA) con un estado
excitado paramagnético que muestra un Pseudogap (PPG) en
un punto critico de concentracion de huecos cercano a x, = 0.2.
Se presenta la evolucién con el dopaje de las bandas y las
superficies de Fermi en las fases AFA y PPG. En la zona de bajo
dopaje los huecos comienzan a ocupar los estados situados en
la frontera de la zona de Brillouin, que en el estado AFA son los
que cargan el antiferromagnetismo mas intenso. Alrededor del
dopaije critico los resultados muestran que ambas fases tienden
a coincidir en sus superficies de Fermi y los espectros de energia
de los estados ocupados.

The results of a previous work, where it was considered the
effect of hole doping on a simple model of the CuO, planes in
La,Cu0,, are extended. The parameters are adjusted in order
to fix the known values of the gap of 2 eV for this material
and its dielectric constant of 21. We find again indications of
a “hidden” phase transition inside the superconductor dome.
The transition is a second order one, and is associated with an
energetic coincidence of a ground insulator state (AFA) with an
excited paramagnetic state showing a pseudogap (PPG), at a
critical point of the hole concentration around x_= 0.2. We show
the evolution as a function of doping of the band structures and
the Fermi surface of the system in the phases AFA and PPG.
In the zone of low doping, the holes begin to occupy the states
located at the Brillouin zone, that in the AFA states have the
strongest antiferromagnetic character. Around the critical doping
the results show that in both phases the Fermi surfaces and the
energy spectrum of the filled electronic states tend to coincide.

PACS: Cuprate superconductors 74.72.-h, Strongly correlated electron systems 71.27.+a, Metalinsulator transitions 71.30.+h, La-based cuprates

74.72.Dn, Theories and models of many electron systems 71.10.- w

I. INTRODUCCION

En 1986 Georg Bednorz y Alex Miiller, al investigar compuestos
basados en el 6xido de cobre, descubren los superconductores
de alta temperatura critica (HTSC por sus siglas en inglés)
[1], generando un enorme interés en este tipo de materiales
conocidos como “cupratos”. Estos sistemas cuentan con una
estructura cristalina en la que se observan capas de oxidos de
cobre que controlan el comportamiento del material ante el
paso dela corriente eléctrica. En el estado normal la conduccion
eléctrica en estos planos es aproximadamente cien veces mayor
que en la direccion perpendicular. Por esta razon se dice que,
en cuanto a la conduccidn eléctrica, los cupratos son sistemas
cuasi-bidimensionales [2]. Estos materiales tienen diferencias
notables respecto a los superconductores que habian sido
encontrados no solo por su alta temperatura critica, que no es
explicable por la famosa teoria BCS, sino también debido a sus
no convencionales propiedades fisicas en la fase normal.

En contra de lo esperado a priori, los cupratos son aislantes
de Mott y los electrones localizados se ordenan de forma

antiferromagnética. Un aislante de Mott es un sistema
electronico que se encuentra en una fase en la cual hay un
gap en el espectro de energias de una particula y este gap estd
generado por las fuertes correlaciones electronicas y no por las
caracteristicas de la red como en los aislantes usuales. El paso
dela corriente eléctrica en este tipo de materiales se inhibe para
evitar que haya dos electrones en el mismo dtomo ya que debido
a la fuerte repulsion esto costaria mucha energfa. Por su parte
la fuerte tendencia de los cupratos a tener estados electronicos
ordenados se evidencia de las famosas fases tipo nemdticas
o de stripes las cuales rompen alguna simetria espacial del
sistema. Estas fases han sido intensamente estudiadas en
superconductores de alta temperatura y actualmente pueden
encontrarse en la literatura de distintos trabajos de resumen
acerca del tema [3, 4]. Larelacion entre estos estados ordenados
y los mecanismos que generan la superconductividad de alta
temperatura son en la actualidad uno de los temas de mayor
interés en la Fisica de la Materia Condensada.

Asi, a pesar de la investigacion intensiva y de muchas
ideas prometedoras que buscan explicar la existencia de la
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superconductividad no convencional, aun no se ha logrado un
consenso respecto a la tesis mas apropiada. Una de las teorfas
que parece tener la base necesaria para alcanzar este fin esta
basada en el proceso de dopar con huecos un aislante de Mott,
y en ella la superconductividad se genera directamente de la
fuerte interaccion repulsiva de los electrones.

Dentro delaamplia familia de cupratos se encuentrael La,CuO,
quien figura como uno de los compuestos més estudiados
experimentalmente. Su simple estructura cristalina y regulada
concentracion de huecos sobre los planos bidimensionales
CuO,, en un amplio régimen de dopaje, sugieren que una
posible condensacién de pares de huecos enlazados den lugar
a propiedades de transporte superconductoras guiadas sobre
las capas Cu-O.

Interesante resulta la variedad de fases de este material en la
region de temperaturas cercanas al cero absoluto donde, en
la medida que aumentamos la concentracién de huecos, un
estado AFA, existente a bajo dopaje, evoluciona hacia un estado
superconductor y luego a un metal normal. No obstante, entre
los aspectos mas enigmaticos del diagrama de fases destaca
una posible transicién de fase cuantica dentro del Domo
superconductor que se estima ocurre a cero temperatura
en un punto critico de concentraciéon de huecos [5]. Resulta
asi necesario esclarecer los origenes de la conduccion en
estos materiales y su evolucién en la medida que se dopa
el compuesto con vistas a descifrar la forma compleja que
adopta su estructura. En particular nosotros estimamos
que la existencia de estados ligados de huecos preformados
en la fase AF aislante de Mott y su posterior condensacion
de Bose-Einstein muestran una ruta prometedora hacia la
superconductividad.

Haciendo uso de un modelo de una banda resuelto
en aproximacion a HE en las referencias [6, 7, 8] fue
posible predecir la existencia tanto del estado aislante
antiferromagnético como del estado de pseudogap en este
material. Posteriormente en [13, 14], se introdujo el efecto
de dopaje con huecos en dicho modelo, lo cual permitié
describir varias propiedades de mucho interés del La,CuO,
a T =0 K. Sin embargo, cabe subrayar que los resultados
experimentales fijan el gap del estado basico AFA del
La,Cu0O,a 2.0 eV [9]y su constante diléctrica € a un valor
cercano a 20 [10]. Los pardmetros utilizados en [13], aunque
fueron semejantes no coincidieron con esos valores (1.3 eV
de gap y € aproximadamente igual a 10). De esa manera, la
motivacion central del presente trabajo la constituyd fijar con
mas precision estas dos propiedades con vistas a establecer
mads apropiadamente dichos pardmetros. En consecuencia,
una vez optimizada las bases del modelo, también hicimos
una correccién a los calculos que incluyen el dopaje con
huecos del compuesto. Como se describirda mas adelante,
en este proceso se prefijé nuevamente el ancho de la banda
paramagnética obtenida de la solucion HE al valor del ancho
3.8 eV de la unica banda que cruza el nivel de Fermi en los
célculos de bandas de Matheiss [11].

Describamos a continuacion cémo procede la exposicion. En
la Seccion 2 hacemos de inicio una revision del modelo de una
banda introducido en las referencias [6, 7, 8] y de su solucion de
campo medio. En esta seccion también se realiza la fijacion de
los valores observados del gap (2 eV) y la constante dieléctrica
(e = 21) del material. La solucion de campo medio brinda
entonces los estados aislante y de pseudogap a semillenado (
ausencia de dopaje). Finalmente, en la Seccion 3 se investigan
los estados que predice el modelo para las capas Cu-O en
funcién del dopaje con huecos. Se estudia la evolucion de
la superficie de Fermi y de los estados uniparticulares HF
en las fases AFA y PPG. Todo ello permite profundizar la
argumentacion dada en [13, 14] acerca de la existencia de una
transicion de fase cudntica dentro del Domo superconductor,
tal como indican los datos experimentales [5].

II. MODELO DE TIGHT-BINDING DE LOS PLANOS CuO

En esta seccion describiremos el modelo simplificado del plano
cobre-oxigeno electrénico introducido en las referencias [6, 7,
8]. En la Figura 1, se ilustra el diagrama de bandas asociado
al La,CuO, obtenido mediante técnicas de LAPW (Linear
Aumented Plane Waves) [4]. Describamos a partir de ese
diagrama la construccion del modelo. Puede notarse que
la ultima banda ocupada estd semillena, lo cual predice un
comportamiento metdlico del material (hay una banda que
atraviesa el nivel de Fermi en la Fig. 1). La forma de esta banda
sugiere la validez de un esquema de electrones fuertemente
ligados (TB) para el gas de electrones que la puebla. El
electron menos ligado al compuesto La CuO,, es aquel que
no se encuentra apareado en el Cu®*, que a diferencia de los
O” en el plano, no tiene su ultima capa (3d) cerrada. Estos
electrones en un cuadro cualitativo, pueden estimarse como
los que constituyen la tnica banda del material que corta el
nivel de Fermi en los calculos de la referencia [4]. Por esto es
razonable considerar que esos electrones estin fuertemente
correlacionados a las celdas base CuO, y con especial
preferencia hacia los &tomos de Cu correspondientes, asumida
la completitud de capas del O*". La anterior idea justifica tomar
como la red asociada al modelo TB que daria lugar a la banda
semillena de la referencia [4], como una red cuadrada de
puntos coincidentes con los sitios Cu en el plano CuO..

La presencia de todos los demas electrones que llenan las otras
bandas en conjunto con las cargas nucleares que neutralizan
la electronica, juega un doble papel en el modelo. En primer
lugar: como medio efectivo polarizable al cual asociamos cierta
permitividad dieléctrica e que apantalla el campo producido
por cualquier carga puntual extrafa a él. En segundo lugar: por
su distribucién espacial y magnitud, se considera responsable
en garantizar con su accién el orden periddico del sélido. Esto
se modela a partir de suponer que esos electrones y cargas
nucleares crean un potencial periodico confinante W en la red
puntual. El modelo se completa considerando las interacciones
internas del gas electronico que semillena la banda considerada
yademas su interaccion con el excedente de cargas (jellium) que
los neutraliza F,. A este lo modelamos como una distribucion



gaussiana de cargas positivas alrededor de cada punto de la red,
con radio caracteristico b.
El Hamiltoniano del modelo tiene la forma

. 2
Ho(x) = 3 + W, (x) + Fy(x), (1)

donde se tiene
W, (x) = Wy(x+R), (2)
2
o2 exp(—(y}R) )/7Tb2
F — d2 b
W)= free XR:/ ’ x -yl

donde b << p y los vectores que describen las coordenadas de
los dtomos de Cu se definen

|

; )

(nxlpexl + nl’Qp eCEQ)
) 4)
CON Mgy, Ny € 4

ENERGY (ev)

ZAT XS z

r & U

Figura 1: Estructura de bandas para el La,CuO, calculada por Horsch y
Stephany cols. en 1993 y Matheiss y cols. en 1987. La banda semillena,
predice un comportamiento tight-binding en el plano reciproco al CuO,
(direccién I-X).

siendo ey e los versores que estan sobre las direcciones
definidas por los vecinos més cercanos de esa red. Se conoce
que la distancia entre un atomo de Cu y su vecino mas proximo
es p = 3,82 A [18, 19]. Por otra parte se considera que la
interaccion entre un par de electrones del gas que semillena la
banda electronica en consideracién esta dada por el potencial
de Coulomb:
e? 1
_ — (5)
depe |x — y |
la cual incluye una constante dieléctrica que se asume
determinada por la respuesta electromagnética del gas de
electrones y ntcleos, ya que estos constituyen el medio en que se
mueveel gaselectronico delabandasemillena en consideracion.
En su fase normal el La CuO, es antiferromagnético (Fig. 2 a)
y se tiene que la invarianza de traslacion que lleva de un Cu a

un Cu vecino cercano se rompe. Por ese motivo en [6, 7, 8] se
considerd que los estados de una particula en el tratamiento
HF pudieran romper la invarianza de traslacion. Por tanto el
estado fisico que describe los orbitales de HF debe ser invariante
solamente ante las traslaciones discretas que transforman
una subred en ella misma (Fig. 2 b), pero no ante las que
transformen una subred en la otra. Este grupo de traslaciones
es un subgrupo del conjunto de simetrias del cristal original
y por ende su representaciéon en el espacio inverso k, debe
ser mds reducida en ndmero de estados. Teniendo en cuenta
lo mencionado antes, se definen cada una de las dos subredes
puntuales r =1 0 2 en la forma:

R™ =V2mpqi + vV2napqz + 47,

(r) _ 0, st r = 1, (6)
= pey,, sir=2

donde q, y q, son los versores base de ambas subredes.

(a) (b)

@ -0 -0 -0

Figura 2: (a) Estructura magnética del La,Cu0, en sus planos
bidimensionales Cu-O. El Cu y el O se representan mediante circulos
abiertos y cerrados respectivamente. (b) Red puntual asociada al modelo
de los planos Cu-O. En la busqueda de propiedades de correlaciones
fuertes del gas de electrones fue Util liberar restricciones de simetria
al separar la red puntual absoluta en dos subredes representadas con
puntos coincidentes con los sitios de cobre.

Asi pues, las soluciones que buscamos son autofunciones del
grupo de traslaciones discretas Tg(yy, que transforman una
subred en si misma:

Tr by = exp(ik - RY) gy . )

Si la red puntual fuese infinita, la zona de Brillouin asociada a
Tr( seria la zona sombreada en la Figura 3a, mientras que
el cuadrado continente representa la asociada al grupo de
traslaciones en la red total. Dado que en un estudio numérico
resultaimposible considerar la red infinita, escogeremos dentro
ella una red de estados k que implementen las condiciones de
periodicidad de las ¢, , en las fronteras de la red total x = ~Lp
y Lp, x, = =Lp y Lp (Fig. 3b ). Esta condicién determina los
valores

% (N1 €21 + Nay€a,)

CON Nygy, Nygy € 2L
L L
Y _§§nﬂc1in9€2<§

k:

Luego el nimero de elementos en este subgrupo de traslaciones
es la mitad de la cantidad de elementos que hay en el grupo
de traslaciones en la red puntual absoluta. Trabajemos ahora
en una base que cumpla con (7). Definamos asi la base tight-
binding en aproximacion de una banda
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oA (x.9)

(8)

\/Euaz (5) exp(ik R ) gy (x —R™),
R

o,u’ = o,u’?,

1 x2
P0(%) = = exp(—

Ta?

donde N es la cantidad de electrones en el gas dindmico y
0, el operador de proyeccion de espin en la direccion z, que
para nosotros es la perpendicular a los planos CuO,; .= -1
o0 1, sus autovalores; ¥ = 1 0 2 es el indice de cada una de las
subredes. En la aproximacion de solapamiento pequefio entre
vecinos cercanos, o sea de subredes diferentes, solo se pierde el
caracter ortogonal de elementos correspondientes a distintas
subredes con la misma cuantizacién de espin. Sin embargo, la
ortogonalizacion de elementos distintos correspondientes a la
misma subred, asi como la norma unidad de todo elemento, se
mantiene, ya que solo implican solapamiento entre vecinos no
cercanos.

), a <L p, )

a)
05

0.5

-1

% o5 o0 o5 1 1 95 0 05 1

Figura 3: (a) Se muestra en gris la zona de Brillouin asociada al grupo
Tre Para una red puntual infinita. (b) La red de puntos muestra el
caracter discreto de la zona de Brillouin asociada a Tg(qy cuando la red
puntual es finita con condiciones periédicas en sus fronteras. La escala
unidad significa %

Los orbitales de Wannier aqui propuestos ¢ (x—R") representan
la amplitud de probabilidad de encontrar un electrén en el sitio
R", o sea, en la base CuO, que el representa. Consideramos
aqui solamente una aproximacion de un banda, ya que nuestra
intencion no fue realizar un estudio exacto del problema.
Pretendemos solo considerar sus rasgos principales en vias
de obtener soluciones que reflejen las propiedades fisicas del
material. Siguiendo este principio hemos considerado que el
potencial efectivo sobre cada electron del gas, es cuadratico
en las vecindades de cada sitio Cu, y como referimos
anteriormente, fuertemente confinante a la celda CuO,. Esta
suposicion justifica la forma Gausiana seleccionada antes para
la funcién de Wannier.

I11. SOLUCION DE CAMPO MEDIO

En esta seccion se presenta el problema matricial equivalente,
que resulta de proyectar las ecuaciones de HF asociadas al
sistema, en la base Tight-Binding (8) definida en el capitulo
anterior. Se reajustan aqui los pardmetros del modelo al

fijar en la forma siguiente: el ancho de banda de la solucion
paramagnética metdlica al valor de la banda de Matheiss 3,8 eV
, el gap del estado bésico AFA a 2,0 eV y el valor de la constante
dieléctrica de 21, que es cercano al medido experimentalmente.
Sean los estados de HF de una sola particula a determinar,
escritos en la forma

= 5" BEL o7 (x,5),

02

Pxi(x, 5) (10)
donde ¢, *?(x,5) son los elementos de la base tight-binding
antes deﬁmda, kel vector de onda asociado al espacio reciproco
de la red absoluta y I es el indice de los restantes nimeros
cudnticos necesarios para precisar el estado de una particula
en cuestion.

Las ecuaciones de HF sin restricciones algunas sobre los
orbitales de una particula fueron obtenidas por Dirac [15] y
sus expresiones basicas aplicadas al sistema en consideracion
son discutidase en detalle en las referencias [6, 7, 8]. Después
de proyectar las ecuaciones de HF escritas en la representacion
de coordendas en la base de funciones (8), se puede obtener la
siguiente version matricial del problema autoconsistente (para
los detalles ver [6, 7, 8]):

[EY+ (GE — Gl — R)] - B = 5 (k)L - BX!, (1)
donde las constantes:

me2a? ma?
~ et — s, é k = —¢ k 12
X Amh2eeqp (k) h? 1K), (12)

son adimensionales, al igual que todos los parametros
implicitos en la definicion de las matrices:

0 C _ C
Ek - ‘E (t,r,az,02) axd’ Gk - G k,(t,r,0z,02) dxd
7 _
- HG traz,az) ’4><4 ? Fk - HFk7(t7T7aZ7UZ) ’4)(4 )
Ik = HIk,(t,r,az,az) ‘4><4 :

Los diferentes términos que participan en esta ecuacion son: el
potencial periddico del medio W, los términos de Coulomb
G,“ y de intercambio G, el potencial de interaccion con el
fondo neutralizante F, y la matriz de solapamiento I, entre
vecinos cercanos, respectivamente. La forma de los elementos
matriciales se da explicitamente en los Apéndices de [6, 8].
En esta representacion la energfa HF a T = 0 K del sistema y
la condicién de normalizacién de la funcién de onda de cada
estado uniparticular, toman la forma:

" =200, aulé (k)—%B""*(GE -Gy)B*'],
k.l (13)
1=8*"1, B".

El sistema (11) es no lineal en las variables B kI que son las
cuatro componentes de cada vector B, y que “se interpretan
como amplitudes de probabilidad de encontrar al electrén
en el estado (k,0), en la subred r, con cuantizacién o, del espin
a lo largo del eje z. Con vistas a resolverlo numéricamente
por el método de iteraciones sucesivas, es conveniente



premultiplicarlo por I, para cada k. Nétese que para cada k
se obtendrdn cuatro autovalores (I = 1,2,3,4), o lo que es igual,
cuatro bandas en la ZB. La invariancia de traslacion sobre las
subredes implica que en la representacion (8) el potencial de
interaccion HF y en general el operador de Fock del problema
de HE, son diagonales en bloque respecto a los estados k. Esto
es consecuencia directa de su conmutacion con el grupo de
traslaciones discreta reducido.

(a) (b)

syl
51043

10 5
55 14

Figura 4: (a) Banda de energia doblemente degenerada paramagnética y
metalica. (b) Banda de energia AFA. La unidad de la escala mostrada en
los gréaficos se define como la longitud del lado de la celda de Brillouin
asociada a las subredes: \/§§, luego de ser divididas por 20. Se ha
empleado el mismo convenio en los otros graficos mostrados debajo.

3.1 Ajuste de los parametros libres  En la presente subseccion
ajustamos los parametros libres introducidos en el modelo, e:
constante dieléctrica del medio efectivo; m : masa efectiva del
medio; @: radio en que superviven los orbitales de Wannier
gaussianos; 7: amplitud de probabilidad de salto de un sitio
a otro cercano fijada por el medio efectivo y b : radio en que
supervive la densidad de carga asociada al medio neutralizante.
Con este fin y apoyados en los resultados obtenidos en las
referencias [6, 7, 8], buscamos fijar simultineamente: el
ancho de banda de Matheiss a 3,8 eV (tal y como muestra el
perfil de dispersion de la Figura 1), el gap del estado normal
antiferromagnético aislante del La,CuO, a 2,0 eV y el valor
observado de su constante dieléctrica igual a 21.

Con vistas a obtener un estado paramagnético metalico que
pudiera describir la banda calculada por Mathiess, se busco
primeramente la solucion HF del porblema en un espacio de
funciones de Bloch del grupo maximal de traslaciones, esto es,
que dejan invariante la red puntual absoluta. La base de Bloch
Tight-Binding de una banda para este problema tiene la forma
adoptadaen [6,7, 8],

pg (x,8) = @u@ (s) %: exp(iQ - R)po(x — R), (14)

donde los momenta Q que aparecen se definen por

% (N2, €21 + Nay€a,)

CON Ny, Mgy € 24
L L
-9 S nxlan!xz < 2

Q=

Ademds N = L x Ly R son, respectivamente, la cantidad de
celdas base en la red puntual absoluta y las coordenadas de
la misma. Sean los estados de Bloch que buscamos en la base
antes mencionada expresados en la forma:

7l z
$qQ,(x,s) = ZB?Z PG (%, 5). (15)
Oz
El problema matricial equivalente para las B es esta vez de
segundo orden para cada estado (Q,/), es decir, serdn vectores
de 2 componentes. Asi pues, en forma analoga a como se
derivo (11), se puede obtener el sistema de ecuaciones de HF

en la forma:
[EQ +X(Gg — G — F)] - B = &(Q)Iq - BY',(16)

que constituyen un conjunto de ecuaciones matriciales no
lineales a resolver.

Para comenzar la iteracion se utilizd un estado inicial
paramagnético. En la Figura 4a, se muestra la banda
paramagnética, metdlica y doblemente degenerada obtenida
iterativamente en condicién de semillenado, es decir con N =
20 x 20 electrones.

Para el caso aislante antiferromagnético se llevé a cabo la
solucion del sistema de ecuaciones (11) por el método de
iteraciones sucesivas partiendo siempre de un estado con
caracter antiferromagnético. En la Figura 4b, se muestran el
perfil adoptado en condicién de semillenado obtenido para la
red puntual de 20 x 20 puntos. Evidentemente corresponden a
bandas de estados aislantes.

Los estados correspondientes, resultaron ser los mds estables, o
sea, los de mas baja energfa (HF) entre todos los encontrados.
Asi los valores de los parametros del modelo fijados
resultaron ser: € = 21, m = 2.5m, 4 = 0.09, b = 17.125 - 107 y
7 = -17.125:107. Obsérvese las coincidencias topoldgicas
entre la banda obtenida y la banda de conduccion presentada
en la Figura 1, en ambas el nivel de Fermi en la direccion
I-X pasa a la mitad de los bordes de banda correspondiente,
mientras en la direccion que descansa a 45 grados respecto a
I-X la roza en su extremo superior. Asi quedan argumentadas
las bases del modelo de una banda que presentamos y la

eleccién de parametros realizada.
IV. TRANSICION DE FASE CUANTICA

La evidencia experimental acerca de la existencia de un
punto critico cuantico en el La2CuO4 proviene de un estudio
exhaustivo hecho por Jeffery Tallon y John Loram acerca de las
propiedades fisicas de la fase de pseudogap a partir de un gran
cuerpo de experimentos de termodindmica que ellos mismos
realizaron [5]. Encontraron que el pseudogap se caracteriza
por una energia caracteristica que cae abruptamente a cero
en el dopaje critico de 0.19 huecos, por atomo de cobre en
el plano de conduccién de un variado numero de cupratos.
Propiedades como la capacidad calorifica electronica cambian
abruptamente en el valor del dopaje critico, lo cual indica que
puede existir una transicién a temperatura cero entre dos fases
distintas. Pensando en ello, y una vez precisados los estados
AFA y PPG en condicion de semillenado, para los valores
mejorados de los parametros del modelo, nos propusimos
reconsiderar el estudio presentado en [13, 14], parala evolucion
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con el dopaje de dichos estados a temperatura cero. Se calculd
la energia HF por particula al ir variando la concentracion de
huecos en el rango 0 < x < 0.25 para los estados AFA y PPG
mediante la expresion:

BT = N "0 Eik) -
! (17)
gBk’l*.(Gf — GL).B*4],

En la Figura 5 se muestra como el estado AFA que es el
de menor energia HF a dopaje cero, evoluciona y se hace
degenerado con el PPG para un dopaje critico alrededor de x_=
0.2. A partir del mencionado valor de dopaje, los estados AFA
y PPG tienden a volverse degenerados, compartiendo asi sus
propiedades. Estudiamos también la superficie de Fermi y su
dependencia con el dopaje en el La, Sr CuO, para un amplio
rango de concentracion de huecos de 0 < x < 0.3. En las Figuras
6y 7, se muestra la evolucion de la superficies de Fermi en las
fases AFA y PPG en la medida que la concentracion de huecos
aumenta. Se puede apreciar en el caso AFA, como para una
pequenia concentracion de huecos la superficie de Fermi estd
compuesta de los llamados “arcos de Fermi” en el centro de las
caras de la frontera de la zona de Brillouin ( ZB).

Transicion de fase AFA-PPG
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Concentracién de huecos

Figura 5: Dependencia de las energias HF por particula en los estados
AFA 'y PPG con respecto al dopaje con huecos.

La longitud de estos arcos aumenta proporcionalmente al
dopaje hasta formar unos tipos de bolsas de huecos (hole
pockets) en las esquinas de la ZB. A partir de este punto las
formas de las superficies de Fermi de ambos estados, AFA y
PPG, tienden a acercarse. De acuerdo con nuestros resultados
la superficie de Fermi para x = 0.3 parece ser casi cuadrada
teniendo una larga porcién de rectas paralelas a las caras de la
frontera de la ZB.

Puede entonces argumentarse que en la medida que se dopa
con huecos el La,CuO,, partiendo de su estado normal AFA, su
superficie de Fermi experimenta un cambio drastico al pasar
de una superficie de Fermi de huecos centrada en el nodo (7,7)
del espacio reciproco para 0 < x < 0.1 a una superficie de Fermi
de electrones centrada en (0,0) para 0.1 < x < 0.3.

Debe comentarse que este resultado no coincide exactamente
con lo reportado en la referencia [6].

(b) (d)
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Figura 6: Evolucién de la superficie de Fermi a medida que la
concentracion de huecos aumenta a partir del semillenado para el
estado béasico AFA. Las superficies de Fermi mostradas corresponden
a los valores de dopaje: a) x=0.02, b) x=0.075, c) x=0.095, d) x=
0.3. Las energias de los estados uniparticulares decrecen con el grado
de oscuridad en el gréfico.

En ese trabajo los huecos pasaron de estar centrados en las
caras a las esquinas de la zona de Brillouin, cerca del llenado
x_=0.2. Estimamos que esto pudiera deberse a la diferencia
entre los parametros utilizados en el modelo. Un pardmetro
que puede aun ajustarse es el ancho de las densidades de carga
de jellium, el cual se asumié muy pequeno. El representar la
densidad del jellium en el limite contrario, es decir, como una
distribucion de carga casi homogénea, pudiera cambiar el valor
de dopaje en el que la transicion de los huecos de las caras a
las esquinas ocurra. Esperamos estudiar este efecto en las
proximas extensiones del trabajo.
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Figura 7: Evolucién de la superficie de Fermi a medida que la
concentracién de huecos aumenta a partir del semillenado para el
estado excitado PPG. Las superficies de Fermi mostradas corresponden
a los valores de dopaje: a) x=0.02, b) x=0.075, c) x=0.095, d) x=
0.3. Las energias de los estados uniparticulares decrecen con el grado
de oscuridad en el gréfico.



Figura 8: Evolucion de las energias HF de los estados uniparticulares
en las fases AFA y PPG en la medida que aumenta la concentracién de
huecos desde x =0 hasta x=0.2. El eje vertical refiere a la energia dada
en eV. Note que se hace coincidir el nivel de Fermi del estado AFA con
0 eV. Las autoenergias mostradas corresponden a los valores de dopaje :
a)x=0,b)x=0.1,c) x=0.15,d) x=0.2.

También representamos en un marco comun las energias de
los estados HF uniparticulares en las fases AFA y PPG con
vistas a visualizar su correspondiente evolucion en la medida
que se dopa el material, y asi tener unaidea de la degeneracion
de estados en el sistema. En la Figura 8 puede observarse
como en condicién de semillenado los estados de energias
mas bajos coinciden y la diferencia esencial de energia se
encuentra entre los estados ubicados en las proximidades de
la frontera de la ZB. Al dopar el material, los huecos crean
estados vacios en dicha frontera, tal y como mostramos en
la evolucion de las superficies de Fermi para ambas fases,
perdiendo asi la fase AFA los estados que cargan con un
antiferromagnetismo mas fuerte [6, 7, 13]. Simultaneamente
el numero de estados con energias uniparticulares similares
va aumentando al aumentar el dopaje. Las autoenergias
de los orbitales ocupados asociados a los estados AFA y
PPG tienden a coincidir alrededor de una concentracion
de huecos cercana a x_= 0.2, donde se ha perdido el orden
antiferromagnético [13].

Se observaademds como los estados excitados, ya ocupados por
huecos una vez ocurrida la transicion, no resultan degenerados
dentro de la tolerancia de los célculos del programa. Esto
estimamos que es debido a que en el marco en que trabajamos,
donde imponemos periodicidad sobre una red puntual de
20x20, el numero de grados de libertad del sistema resulta
finito. Es conocido que para un ndimero finito de grados de
libertad no se pueden obtener transiciones de fase discontinuas.
Segtin resultados de la referencia [6], donde los pardmetros del
modelo no estaban aun bien especificados, los indicios de la
transicion se obtuvieron con mayor aproximacion debido a
que diferencia de energia de los estados excitados resulté estar
por debajo de la precision de los célculos numéricos. Esto

sugiere que en extensiones futuras del trabajo, al incrementar
el numero de grados de libertad en la soluciéon del modelo, se
precise més la existencia de una sola solucién cuando el dopaje
supere el valor critico.

CONCLUSIONES

En términos generales, puede concluirse que los resultados
obtenidos en este trabajo apoyan las indicaciones obtendias
en [13, 14] acerca de la existencia de una transicion de fase
cudntica del compuesto La,CuO, controlada por el dopaje
con huecos, en las inmediaciones de x = 0.2. Se realizo
una revision del modelo de una banda introducio en [6, 7,
8]. Los pardmetros del modelo fueron reajustados al fijar
el ancho de banda de Matheiss a 3.8 eV, el gap del estado
normal antiferromagnético aislante del La,CuO, a 2.0
eV y el valor observado de la constante diléctrica de este
material a 21. Se repitio estudio el sistema como funcién
del dopaje con huecos realizado en las referencias [13, 14],
presentando la evolucion de los estados uniparticulares
electronicos y de la superficie de Fermi del sistema en las
fases AFA y PPG para un amplio rango de la concentracién
de huecos. Nuevamente, obtuvimos que en la zona de
bajo dopaje, los huecos comienzan a ocupar los estados
situados en la frontera de la zona de Brillouin y que en el
estado AFA son los que cargan con el antiferromagnetismo
mas intenso. Los estados ocupados en ambas fases tienden
gradualmente a hacerse degenerados cuando el dopaje
crece. La energia total de ambos estados coincide para
una concentracion de huecos cercana a x = 0.2. Los
resultados indican asi la presencia de una transicion de fase
cudntica del compuesto La,CuO, que pasa de un estado
basico aislante con correlaciones antiferromagnéticas a
un estado paramagnético metdlico en un punto critico de
concentacion de huecos que se encuentra dentro del Domo
superconductor. Puede concluirse que el presente estudio,
en conjunto con el realizado en las referencias [13, 14],
contribuye aclarar un importante problema abierto en
la Fisica de los superconductores de alta temperatura: el
relativo a la naturaleza y propiedades del llamado estado de
pseudogap en dichos materiales [5].
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Se analizan los conmutadores optoelectrénicos, basados en
laminas delgadas de VO,, como dispositivos de entrada-salida
(E/S) de respuesta multiple a estimulos de tensién eléctrica,
temperatura y energia de la radiacién electromagnética
incidente. Se utilizan las representaciones de estos dispositivos
sobre la base de su funcién transferencial (TF), en el espacio
de estado (SS) y en la representacién de polos, ceros y ganancia
(ZPK). A partir de ahi, se investiga la estabilidad, observabilidad,
controlabilidad y respuesta a frecuencias de dichos sistemas, lo
cual contribuye a una mejor comprensién del funcionamiento de
los mismos y sus potenciales aplicaciones.

Optoelectronic switches based on VO, thin films are analyzed
as input-output devices (I/0) of multiple responses to stimuli
of electric tension, temperature and energy of the incident
electromagnetic radiation. The representations used are based
on their transfer function (TF), in the space state (SS) and in
the representation of poles, zeros and gain (ZPK). Starting from
there, the stability, observability, controllability and frequency
response of these systems are investigated, which contributes
to a better understanding of the operation of these devices and
their potential applications.

PACS: Optical computers, logic elements, interconnects, switches; neural networks 42.79.Ta, Optical properties of specific thin films 78.66.-w,

Optoelectronic devices 85.60.—q

I. INTRODUCCION

En los dltimos anos se han publicado numerosos trabajos
cientificos, tanto tedricos, como experimentales, referentes
a las caracteristicas fisicas de los compuestos dxidos de
vanadio y sus posibles aplicaciones en la optoelectronica
y la microelectrénica modernas [1-6]. Muchos de esos
trabajos han centrado la atenciéon en las caracteristicas
fisicas de los conmutadores optoelectronicos de respuesta
multiple, basados en ldminas delgadas de VO, [7-14].
Sin embargo, existen varios aspectos técnicos de estos
dispositivos que no han sido aun suficientemente estudiados
y que pudieran brindar mas informaciéon para comprender
mejor sus posibles aplicaciones. Por esas razones, en este
trabajo se analizan los conmutadores optoelectronicos,
basados en ldminas delgadas de VO,, como dispositivos
de entrada-salida (E/S) de respuesta multiple a estimulos
de tension eléctrica, temperatura y energia de la radiacion
electromagnética incidente. Se utilizan las representaciones

de estos dispositivos en base a su funcién transferencial
(TF), en el espacio de estado (SS) y en la representacion de
polos, ceros y ganancia (ZPK) v, a partir de ahi, se investiga
la estabilidad, observabilidad, controlabilidad y respuesta
a frecuencias de dichos sistemas, lo cual contribuye a una
mejor comprension del funcionamiento de los mismos y sus
potenciales aplicaciones précticas.

I1. ANALISIS DEL SISTEMA I-V

Para nuestro andlisis se consideraron ldminas delgadas de
VO,, con orientacion (100), depositadas epitaxialmente sobre
un sustrato de zafiro cortado-R (ALO,) [15]. El dispositivo
de referencia fue considerado como un sistema de entrada-
salida, lineal e invariante-temporal, en el cual la entrada esta
constituida por una secuencia de 25 sefiales de tensién directa
y la salida como una secuencia de 25 intensidades de corriente.
A este sistema lo denominaremos I-V y constituye un sistema
de simple entrada-simple salida (SISO)
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Se aplicd la transformada Z a las secuencias de entrada-salida,
teniendo en cuenta que:

H,(2)= 22 0
X,(2)

donde: H (z) representa la funcién transferencial del sistema
[-V en términos de la transformada Z; Y (z) representa la
transformada Z de la secuencia de intensidades de corriente a
la salida y X (z) representa la transformada Z de la secuencia
de tensiones a la entrada del sistema. A partir de la relacion (1)
se obtuvo:

H,(z2) = (-32/655-11/262/z-89/2620/2"2-19/655/
z"3-3/131/2"4-49/2620/2"5-39/2620/26-3/262/
Z"7-19/2620/z278-7/1310/z2"9-7/2620/z"10-
1/1310/z711+1/655/2"12+2/655/2"13+4/655/
Z"N14+21/2620/z2715+29/2620/2"16+9/655/
z"M17+11/655/2"18+27/1310/z2”°19+63/2620/
z"20+77/2620/z721+23/655/2722+107/2620/
z"23+25/524/z"24)/(-127/181-117/181/z- )
106/181/z272-95/181/z"3-84/181/2"4-72/181/
z"5-62/181/2°6-51/181/z"7-38/181/2"8-27/181/
z"9-16/181/z710-5/181/z°11+6/181/z°12+17/181/
z"13+28/181/z714+39/181/z2~15+50/181/
z"16+61/181/z717+72/181/2~18+83/181/
z"19+94/181/2720+105/181/2"21+116/181/
7/\22+127/181/2"23+138/181/z"24)

Teniendo en cuenta la relacion (2) es posible obtener la
forma explicita del circuito equivalente, que simula el
comportamiento del sistema I-V. Este circuito esta constituido
por amplificadores operacionales, elementos sumadores y
elementos retardadores unitarios de fase, cuyos parametros
de funcionamiento dependen de los pardmetros fisicos del
sistema, es decir: el espesor de la ldmina delgada de VO,, la
morfologia de la superficie, la naturaleza y temperatura del
sustrato, el método utilizado para obtener la lamina delgada y
otras condiciones [16].

b Respuesta temporal
i it T T T T T T T
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=
£
g
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0 . . . . 1 I
o 20 40 (=11] il oo 120 140 160
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Figura 1. Respuesta del sistema |-V a un paso en el tiempo

A manera de ejemplo, en la figura 1 se muestra la respuesta en
el tiempo del sistema I-V a un paso unidad considerando un

tiempo de muestreo de 0,1 s para la funcién transferencial del
sistema. Se puede apreciar que dicha respuesta diverge para
la zona proxima al extremo superior del rango temporal, lo
cual indica la inestabilidad asintdtica que presenta el sistema
considerado para esa region.

- Diagrama de Bode

Magnitud (db)

Sdebadiityood oy
107" 107 107 10°
Frecuencia rad/s

Figura 2 Diagramas de amplitud y fase de Bode para el sistema |-V

En la figura 2 se muestran los diagramas de amplitud y fase
de Bode para el sistema I-V. La linea vertical continua en el
extremo derecho corresponde con la frecuencia de Nyquist,
n/Ts, que depende del tiempo de muestreo empleado (Ts)
para el sistema discreto en el tiempo. Para un caso general
cualquiera el programa de computacion desarrollado realiza el
grafico para un rango de frecuencias y un numero de puntos
escogidos automaticamente. En este caso se utilizé el valor Ts
= 0,1 s, pero de lo contrario, si no se especifica, el programa
toma por defecto el valor Ts =1 s. Se aprecia que los gréficos
se distorsionan para frecuencias proximas a la de Nyquist
para este sistema. Por otra parte, en la figura 3 se muestra
similarmente la carta de Nichols para el sistema analizado.
Adicionalmente la figura 4 indica la forma que adopta, para el
sistema considerado, el diagrama de Nyquist.
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Figura 3 Carta de Nichols para el sistema |-V

Estos tres diagramas: Bode, Nichols y Nyquist, ofrecen de
formas distintas el comportamiento de la funcion transferencial



que representa al sistema y permiten comprender mejor el
comportamiento del mismo y, en particular, su respuesta a
frecuencias.

Diagrama de Nvquist
T : T T

Eje imaginario

Eje real
Figura 4 Diagrama de Nyquist para el sistema |-V

En lo senalado anteriormente, el analisis del sistema I-V se
ha basado en las relaciones entrada-salida (representacion
TF), lo cual se conoce como descripcién externa del sistema.
Sin embargo, es posible también aplicar el método de
representacion de los sistemas en el espacio de estado (SS),
lo cual se conoce como descripcién interna de los sistemas.
La utilizacién de este segundo método de trabajo permite:
una vista interior sobre el comportamiento del sistema; una
manipulacion sistematica de los sistemas con entradas y salidas
multiples, como ocurre en general en este caso y una posible
extension al caso de sistemas no-lineales.

Para obtener la representacion SS del sistema I-V se escogieron,
como variables de estado, a las senales de salida de cada uno de
los elementos retardadores de fases correspondientes al circuito
equivalente del sistema [16]. De esta forma se obtuvieron las
expresiones:

[aln +1]]=[ A1][q[n]]+[B1]x[n] (3)
y[n]=[C1][aln]] +[D1]x[n] (4)

en las cuales [Al] es una matriz cuadrada de orden N y
constituye la matriz del sistema; [B1], [C1] y [D1] son otras
matrices que caracterizan la representacion; [g[n]] es el
vector de las variables de estado y x[n] y y[n] representan las
secuencias de las sefiales de entrada y salida respectivamente.
N corresponde a la dimension de la representaciéon. En nuestro
caso se tomd N=24. De manera que las expresiones (3) y (4)
constituyen las ecuaciones de la representacion en el espacio
de estado de nuestro sistema I-V. Del andlisis realizado de
la matriz del sistema se pudo confirmar que dicho sistema
no es asintdticamente estable, lo cual se corresponde con las
expectativas fisicas, ya que no seria factible que este sistema I-V
tuviera una respuesta estable frente a un incremento ilimitado
de la senal de entrada y esto es comprensible por las propias
limitaciones del modelo utilizado. Sin embargo, el mismo
andlisis de la matriz del sistema I-V conduce a la afirmacién

de que dicho sistema es completamente observable, es decir,
que no existe algin estado inicial del sistema g(0) = g, # 0y
una entrada x[k]=0 para k > 0 para la cual y[k]=0 para k > 0.
Igualmente, el analisis de la matriz del sistema I-V conduce a la
afirmacion de que dicho sistema es completamente controlable,
es decir, que cualquier estado inicial del sistema g, # 0 puede
ser conducido al origen, en algun tiempo finito, utilizando la
entrada x[n]. Las propiedades de inestabilidad asintética y de
observabilidad y controlabilidad completas del sistema I-V
se corresponden completamente [7] con el comportamiento
practico de este sistema.

El comportamiento fisico del sistema I-V también es posible
analizarlo utilizando la representacion en polos, ceros y
ganancia (representacion ZPK) de la funcién transferencial
de dicho sistema. En la figura 5 se muestra el diagrama de
ubicacion en el plano complejo z de los polos y ceros de la
funcién transferencial del sistema I-V. Los circulos indican los
ceros y las cruces indican los polos

La totalidad de los polos se encuentran ligeramente fuera del
circulo unitario |z|]=1, lo cual se corresponde con el resultado
de inestabilidad que obtuvimos del andlisis de la matriz del
sistema en la representacion SS.

A continuacion mostraremos los resultados obtenidos en el
andlisis correspondiente al sistema que denominaremos ro-T
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Figura 5 Diagrama de polos y ceros de la funcién transferencial del
sistema |-V

I1I. ANALISIS DEL SISTEMA ro-T

En este caso para nuestro analisis se consideraron laminas
delgadas de alta calidad de VO,, con caracteristicas fisicas
similares a las utilizadas para el andlisis del sistema I-V [17].
El dispositivo de referencia fue considerado como un sistema
de entrada-salida, lineal e invariante temporal, en el cual la
entrada esta constituida por una secuencia de 25 valores de
temperatura(T) y la salida como una secuencia de 25 valores
de resistividad eléctrica(p). A este sistema lo denominaremos
ro-T y constituye un sistema de simple entrada-simple
salida (SISO). En lo que sigue en todo este trabajo, todas las
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secuencias de valores de las magnitudes de entrada y salida
estan consideradas con un tiempo de muestreo de 0,1 s.

Utilizando un procedimientosimilaralempleado paraelanalisis
del sistema I-V, se puede hallar, en este caso, el comportamiento
del sistema ro-T por medio de la representacion TF del sistema
considerado.

En la figura 6 se muestra la respuesta en el tiempo del sistema
ro-T a un paso unidad considerando un tiempo de muestreo
de 0,1 s para la funcion transferencial del sistema. Se puede
apreciar que dicha respuesta diverge para la zona préxima
al extremo superior del rango temporal, lo cual indica la
inestabilidad asintotica que presenta el sistema considerado
para esa region.

w10’ Respuesta temporal
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-
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Figura 6 Respuesta en el tiempo del sistema to-T a un paso unidad

En la figura 7 se muestran los diagramas de amplitud y fase
de Bode para el sistema ro-T. En este caso, de nuevo la linea
vertical continua en el extremo derecho corresponde con la
frecuencia de Nyquist, que depende del tiempo de muestreo
empleado (Ts). Para frecuencias préximas a la de Nyquist para
este sistema se aprecian distorsiones en los graficos, tanto de
amplitud, como de fase, lo cual es caracteristico de este tipo
de graficos para el andlisis de las funciones transferenciales de
ciertos tipos de sistemas.

Diagrama de Bode

Magnitud (db)

10°

Frecuencia (rad/s)
Figura 7 Diagramas de amplitud y fase de Bode para el sistema ro-T

Por otra parte, en la figura 8 se muestra similarmente la carta
de Nichols para el sistema analizado. En este caso se aprecia
una oscilacion de la ganancia alrededor de un valor constante,
lo cual esta relacionado con el tipo de funcion transferencial
que corresponde a este sistema fisico.

Carta de Nichols

Ganancia de lazo abierto (db)
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-4320 -3960 -3500 -3240 -2880 -2520 -2160 -1800 -1440 -1080 -720 -360 0
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20 | |

Figura 8 Carta de Nichols para el sistema ro-T

Los marcadores empleados en la figura 8 son diferentes a loa
empleados en las figuras 3 y 12 para que se ajusten mejor a
los resultados obtenidos en este sistema ro-T y resulte mds
ficil poder apreciar las diferencias respecto a los gréficos
similares correspondientes a los sistemas I-V y alfa-energia
respectivamente.

En este caso el ancho de banda del sistema es infinito, lo cual
indica que dicho sistema no presenta una frecuencia para la
cual se pueda considerar que la respuesta cae al 70,7 % del valor
correspondiente a CD.
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Figura 9 Diagrama de polos y ceros de la funcién transferencial del
sistema ro-T

La representacion en el espacio de estado del sistema ro-T se
puede obtener utilizando un procedimiento similar al que
condujo a las expresiones (3) y (4). De esa manera se pudieron
obtener las expresiones de las matrices [A2], [B2], [C2] y
[D2], que determinan la representacion SS del sistema ro-T
en este caso. Del analisis de estas matrices se pudo confirmar
que, al igual que el sistema I-V, el sistema ro.-T no tiene un



comportamiento asintdticamente estable, pero resulta ser un
sistema completamente observable y controlable.

A ‘Respuesta temporal
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Figura 10 Respuesta del sistema alfa-energia a un paso unidad en el
tiempo

La representacion ZPK del sistema ro-T se obtuvo a partir de
las caracteristicas de su funcion transferencial. En la figura
9 se muestra el diagrama de ubicacién en el plano complejo

z de los polos y ceros de la funcion transferencial del sistema
ro-T.

También en la figura 11 se pueden apreciar las graficas de
Bode para las respuestas de amplitud y fase del sistema ahora
analizado.

Para frecuencias proximas a la de Nyquist para este sistema, al
igual que en los sistemas anteriormente analizados, se aprecian
distorsiones en los gréficos, tanto de amplitud, como de fase.
La figura 12 muestra la carta de Nichols para el sistema alfa-
energia.
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Figura 11 Diagramas de amplitud y fase de Bode para el sistema alfa-
energia

Como se puede apreciar de la figura 9, todos los polos de la
funcién transferencial del sistema ro-T se encuentran fuera
del circulo de médulo unitario en el plano complejo z, lo cual
se corresponde con las caracteristicas de inestabilidad de este
sistema, ya apuntadas anteriormente.

Carta de Nichols
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Figura 12 Carta de Nichols para el sistema alfa-energia

IV. ANALISIS DEL SISTEMA ALFA-ENERGIA

Entre las principales aplicaciones de los dispositivos basados
en ldminas delgadas de diéxido de vanadio se encuentran su
utilizacion como rdpidos conmutadores optoelectronicos
[18,19]. Para el andlisis de la respuesta a estimulos Opticos que
presenta este dispositivo, igual que en la respuesta a estimulos
eléctricos, se consideran ldminas delgadas de VO,, con
orientacion (100), depositadas epitaxialmente sobre un sustrato
de zafiro cortado-R(ALO,) [15]. En este caso el dispositivo
se considerd con una secuencia de entrada correspondiente
a 25 valores de las energias (E), en eV, de los fotones de la
radiacion electromagnética incidente y la secuencia de salida
se tomo como correspondiente a los 25 valores, en cm™!, del
coeficiente («), tomado a 340 K, de absorcion de la radiacion
electromagnética incidente. A este sistema le hemos llamado
sistema alfa-energia.

En este caso utilizaremos el mismo procedimiento empleado
para el analisis de los sistemas I-V y ro-T, de manera que nos
limitaremos a exponer los resultados obtenidos.

Mapa de polos ¥ ceros
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Figura 13 Diagrama de polos y ceros de la funcién transferencial del
sistema alfa-energia.

Enlafigura 10 se muestra la respuesta temporal del sistema alfa-
energia en el cual, al igual que en los sistemas anteriormente
analizados en este trabajo, se evidencia cierta inestabilidad de la
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respuesta en la zona superior del rango temporal seleccionado.
En el sistema alfa-energia también ocurre en la carta de Nichols
una oscilacion alrededor de un valor constante de ganancia,
similarmente a la observada en el grafico correspondiente para
el sistema ro-T.

) Diagrama de Nyquist
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Figura 14 Diagrama de Nyquist para el sistema alfa-energia.

El diagrama de polos y ceros de la funcion transferencial
del sistema alfa-energia se muestra en la figura 13. Para este
sistema también se manifiesta el hecho de que los polos de
su funcion transferencial se encuentran fuera del circulo de
modulo unidad en el plano complejo z, lo cual habla acerca
de la inestabilidad de este sistema, similarmente a lo senialado
para los sistemas I-V y ro-T.

De forma analoga, el diagrama de Nyquist para el sistema alfa-
energia se ilustra en la figura 14. Las figuras 11, 12, 13 y 14 se
corresponden completamente con el comportamiento practico
del sistema alfa-energia.

V. ANALISIS DEL SISTEMA MIMO

Teniendo en cuenta los resultados anteriores correspondientes
a los sistemas SISO (I-V, ro-T y alfa-energia) y considerando
igualmente que cada uno de esos sistemas cumplen las
condiciones de linealidad e invarianza temporal, es posible
representar el sistema MIMO correspondiente y obtener su
funcidn transferencial H, a partir de una concatenacion, segtiin
la diagonal por bloques, de las funciones transferenciales H1,
H2y H3 correspondientes a los sistemas SISO en cuestion [20].
Esta situacion se ilustra en la figura 15.

H
v I
° H1 °
T ro
o H2 o
energia alfa
o H3 ta]

Figura 15 Concatenacion de los sistemas SISO para obtener el sistema
MIMO.

Cuando este sistema MIMO se lleva a la representacion (SS)
en el espacio de estado, las matrices [A], [B], [C] y [D] de
este sistema se pueden obtener como las sumas directas
respectivamente de las matrices [Aj], [Bf], [Gj] y [Dj] (j =1, 2,
3) de los diferentes sistemas SISO considerados en este trabajo,
es decir:

[AI=[AL] @ [A2] @ [A3] (5)
[B]=[B1] @ [B2] ® [B3] (6)
[CI=[C1]® [C2]® [C3] 7)
[D]=[D1] @ [D2] @ [D3] (8)

En las expresiones (5)-(8), [A] es una matriz cuadrada 72x72,
[B] es una matriz 72x3, [C] es una matriz 3x72 y [D] es una
matriz 3x3. En su conjunto [A], [B], [C] y [D] constituyen
las matrices de la representacion de dimensién 72 del sistema
MIMO en el espacio de estado.

CONCLUSIONES

Se analizaron los conmutadores optoelectrénicos de respuesta
multiple, basados en ldminas delgadas de VO, teniendo en
cuenta las representaciones de estos dispositivos en base a su
funcién transferencial (TF), en el espacio de estado (SS) y en la
representacion de polos, ceros y ganancia (ZPK) y, a partir de
ahi, se obtuvo la estabilidad, observabilidad, controlabilidad y
respuesta a frecuencias de cada sistema.

La estabilidad en el funcionamiento de este tipo de dispositivos
es vital si se piensa, sobre todo, en sus posibles aplicaciones
en circunstancias muy diversas que se suelen presentar en la
practica y que, en ocasiones, requieren lograr velocidades
ultra-altas de conmutacién (#<<50 ps) y conmutacion eficaz en
labanda de microondas, como las que se utilizan en las antenas,
asi como para aplicaciones de radar. Igualmente resulta de
suma importancia la respuesta a frecuencias del dispositivo,
para conocer sus posibles distorsiones de la sefial conmutada,
lo cual puede ser de suma importancia en aplicaciones médico-
bioldgicas. En general, el analisis partié de un conjunto de
datos experimentales obtenidos por otros investigadores y
debidamente referidos en este trabajo. Ademas, se utilizé como
instrumento de anadlisis un modelo fisico-matematico y un
circuito equivalente del conmutador optoelectrénico basado
en ldminas delgadas de VO,, que fueron desarrollados por el
autor de este trabajo y que fueron publicados en un volumen y
numero anteriores de esta revista [16].

Todo el trabajo de simulacion se ha desarrollado considerando
que los sistemas SISO que se analizan son sistemas lineales
e invariante-temporales (LTI). Esto, indiscutiblemente, es
un elemento de aproximacion, pero que resulta, a la vez,
simplificador para el analisis final.

El trabajo aqui desarrollado permite otro acercamiento a la



comprensién del funcionamiento de este tipo de dispositivos
optoelectronicos, al poder comparar los resultados
experimentales ya existentes, con los resultados tedricos
ahora obtenidos, incluso utilizando diferentes vias y métodos
de andlisis. Los resultados alcanzados en cada sistema
analizado en este caso concuerdan satisfactoriamente con
los obtenidos en la prictica y que se encuentran reportados
en la literatura internacional, todo lo cual contribuye a una
mejor comprension del funcionamiento de los mismos y sus
potenciales aplicaciones practicas [21].
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En este trabajo se utilizéd un sistema de Microscopia Holografica
Digital en configuracion de reflexion (MHD-R), iluminado con
diodo laser para estudiar parametros fisicos de la superficie
de aceros ferromagnéticos de Fe-Si. En tales muestras se
obtuvo informaciéon utilizando la imagen de contraste de
fase correspondiente a la superficie, lograndose el contorno,
las dimensiones de los granos y otras irregularidades de la
superficie del material, tales como la profundidad de la frontera
de separacién entre granos. La calidad de la superficie fue
investigada mediante la determinacién de las fluctuaciones del
error en el contorno del mapa de fases y de la altura en cada
punto de la imagen, a partir de los hologramas de imagen y
videos clip holograficos capturados. Para la evaluacién del
error se uso la correccién de los saltos de fase 2 y del fondo.
Los resultados muestran, que la profundidad de la frontera de
separacién entre los granos esta en el orden de 10 - 45 nmy
que tales fronteras son la interseccion de las superficies que
limitan a los granos. A partir del campo de fases calculado se
representa la imagen pseudo 3D de la superficie de la muestra.
Los resultados muestran un error en la determinacién de las
alturas del orden de 10 nm.

A digital holographic microscopy system configured by reflection
(MHD-R) and illuminated by a laser diode was used to study the
physical parameters of the surface of Fe-Si ferromagnetic steels.
In such samples information was gathered using the image by
phase contrast of the surface. Contour, grains dimensions and
other irregularities of the material surface, such as the depth
of the boundary between grains, was obtained by this method.
The surface quality was analyzed through the determination of
error fluctuations in the contour of the phase map and in the
height of each point of the image, from the image holograms
and holographic video clips recorded. The error was evaluated
using the correction of 21 phase jumps and background. Results
showed up that the depth of the boundary between grains was
around 10 - 45 nm and such boundaries were the intersection
of the surfaces delimited by the grains. 3D pseudo image of the
slice surface was achieved from the phase field computed. The
errors in the calculations of the heights were closed to 10 nm.

PACS: Digital Holographic Microscopy by Reflection (DHM-R), 42.40.-i; digital reconstruction, 42.30.Wb. slice study hold from the achieved

I. Introduccion

La Microscopia Holografica Digital (MHD) registra los
hologramas mediante un sensor fotoeléctrico de imagen
y la reconstruccion numérica del campo objeto se realiza
mediante la simulacién del proceso de difraccion de la onda
reconstructora en el holograma. Mediante el registro de la fase
y la intensidad del frente de ondas, la holografia permite la
reconstruccion de imdgenes tridimensionales de objetos [1].

Enla holografia digital (HD), la iluminacion del holograma con
la onda reconstructora conduce a la difraccion y propagacion
de la luz, de tal forma que se reproducen dos imdgenes del
objeto original y una onda directa no difractada (orden nulo).

La propagacion del campo Optico es completamente
descrita mediante la teorfa de la difraccion, que permite la

reconstruccion de la imagen como un arreglo de nimeros
complejos [2]. Adicionalmente a la habilidad de la adquisicion
rapida de la imagen vy la obtencion de las imdgenes de
contraste de amplitudes y de fase, la HD ofrece las facilidades
de las técnicas de procesamiento digital de imdgenes, las cuales
pueden ser aplicadas al campo complejo, lo que no es realizable
en la holografia analégica de imagen espacial real.

Diferentes métodos han sido desarrollados para la
reconstruccion numérica, incluyendo la transformacion de
Fresnel, el método de Convolucién de Huygens, espectro
angular [3- 5] y el de Doble propagacion [6].

Las caracteristicas mds importantes de la MHD, son la
posibilidad de generar imagenes de contraste de fase 3D [7-9]
y el re-enfoque virtual. Para la implementacion de esta técnica
la lente objetivo de un microscopio produce una imagen



aumentada del objetola cual interfiere conla onda de referencia,
lo que se logra mediante la incorporacién de un objetivo de
microscopio en uno de los brazos de un interferometro.

La MHD ha sido utilizada para muchas aplicaciones tales
como el estudio de muestras bioldgicas [6-9], dindmica celular
[10] y otras aplicaciones metrologicas [11].

La MHD-R por reflexion, ha sido aplicada para resolver tareas
como analisis estandar de superficies reflectoras, investigacion
de polvos [12, 13] y estudio de micro lentes [14], pero para la
determinacion de pardmetros de la superficie de aceros no ha
sido utilizada.

En este trabajo presentamos la aplicaciéon de la MHD-R para
estudiar la frontera de separacion entre granos y observar las
imédgenes pseudo 3D de la superficie de los aceros, utilizando
un sistema micro holografico basado en un interferémetro de
Michelson.

II. PRINCIPIOS GENERALES DE LA HOLOGRAFIA DIGITAL

En HD el proceso de reconstruccion de la imagen es
realizado mediante la multiplicacion del holograma digital
por la descripcion numérica de la onda de referencia y por la
convolucion de este resultado con la funcidn respuesta impulso
del sistema. El campo de difraccion en el plano imagen estd
dado por la féormula de difraccion de Rayleigh-Sommerfeld:

ol y)= -] nEn)rEn)

o (1)
X f(x Y ,f,n)cosadxdy
con
Co ikp)
f(x,y,f,n):%plp’ 2)

donde p = \/d 24 (é"— x')Z + (77 - y')2 y d’ es la distancia
de reconstruccion, h(&n) es el holograma capturado, r(&,n)
representa el campo de la onda de referencia, k denota el
nimero de ondas y A es la longitud de onda de la fuente ldser.

La aproximacion de Fresnel sustituye el factor p por la distancia
d' en el denominador de la Eq. (2) y la raiz cuadrada en el
argumento de la funcién exponencial es remplazado por el
primer término de la expansion binomial. Esta aproximacion
es valida ya que la dimension del chip del CCD es pequena en
comparacion con la distancia d'[15]. Con esta aproximacion la
Eq. (1) toma la forma:

z//(x', y',d') = exp[ind '/1(1/2 +ﬂ2)]”h(§, n)
xr(&n)g(&n)exp[ -2iz(Ev+nu)|d&dn

Donde la funcion cuadratica de fase g(&,77) es la funcion
respuesta impulso:

exp(i2zd /A :
_ %exp[%(g‘z + 772)]

©)

9(&m)

y las frecuencias espaciales son v= X y U= Y Laforma
finita discreta dela Eq. (3) se obtiene a través de laf dimensiones
del pixel (A,An) del CCD, que es diferente de las dimensiones
del pixel (AX',Ay' en el plano de la imagen (X' - y') y estan
relacionadas como sigue:
. dA AV = da

MAE® NA7R
donde M y N son los numeros de pixeles del arreglo del CCD
en las direcciones X ey respectivamente.

AX

Para el cédlculo numérico répido se aplica una formulaciéon
discreta de la Eq. (3), la cual utiliza el algoritmo de la
transformada rapida de Fourier bi-dimensional (FFT), como
se muestra en la Eq. (4):

_exp(2xd /) I:'_” 2002 | 2 '2]

y(m,n,d)= o exp 1 (m AX +n°Ay )
FET 41, (j,0)r (]! IZ (1272 412007 v

X n (30 (d.0)exp l_d(J & +1°an7)

donde j, |, m, n son enteros (-M/2 < j, [ < M/2), (-N/2 < m, n <
N/2) y I, es el holograma digital.

I11. INSTALACION EXPERIMENTAL

La instalacion experimental utilizada es mostrada en la figura 1.
CCD

Figura 1: Esquema 6ptico para reflexion.

La luz emitida por el Diodo Laser (DL) es expandida por el
objetivo O1; pasa a través del condensador Cl1 y por el divisor
de haz BS, la luz reflejada constituye el haz iluminador el cual
después de ser reflejado en la muestra S, vuelve como imagen
de la superficie de la muestra para BS y de ahi para el CCD
constituyendo el haz objeto.

El haz transmitido por BS serd el haz de referencia E, después
de ser reflejado en el espejo E1 y reflejado de nuevo por BS.
Ambos haces interfieren en la superficie del CCD generando
el holograma digital de imagen. E1 permite el ajuste del angulo
de incidencia del haz de referencia sobre el CCD y P1y P2 son
polarizadores para la regulacion de la intensidad de los haces
interferentes.

Para la captura del holograma y la reconstruccion de la imagen
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fue usado un programa en MATLAB denominado Holodig
[16], ademas fue desarrollado un software para el célculo del
error de medicion de la fase. El objetivo usado MO es corregido
para oo y el pixel del CCD es cuadrado con 4.65 um x 4.65 (m.

En este diagrama es importante destacar que el sistema de
iluminacién es muy simple, el cual consiste de un DL con el
lente colimador removido y un objetivo de microscopio de
pequeno aumento (plan 10x0.30 Carl Zeiss), utilizando su
abertura relativa como pinhole sin uso de filtro espacial.

El ldser es situado en el punto focal del objetivo generando un
haz paralelo que llega al condensador C1 y que es enfocado en
el plano focal posterior del objetivo MO (Plano acromatico
40x0.60), lograndose una correcta iluminacion de la muestra.
La muestra S es iluminada por una onda plana y un objetivo de
microscopio, el cual produce un frente de ondas llamado frente
objeto E, el cual incluye la luz reflejada.

En la pupila de salida del interferometro los dos haces son
recombinados mediante el divisor de haz BS formandose en el
plano del CCD el patrén de interferencia entre la onda objeto
E, v la onda de referencia E_, el cual es registrado como el

holograma de intensidades 1, (£,7).

La distribucion de intensidades del holograma I, (j,I) se
expresa por:

H(j,l)=|H(§,n)rect[é" n]

L'M
M/2 N/2 . (5)

x 2, 206~ jadn-1an)

j==M 21=—N/2

donde j,| son enteros que definen la posicion de los pixeles
del holograma y A= An=4.65um define el intervalo de

muestreo en el plano del holograma.
IV. RECONSTRUCCION DIGITAL

Para la reconstruccion numérica de la imagen usamos el
Algoritmo de Doble Propagacion [6]. La distribucion de
intensidades l//(x y.d ) en el plano de reconstruccion
X',y ) es obtenida a partir de la expresién para el campo:

W(X',y',d')=3{ { (¢ ﬂ)eXp[ (&+n )}}
xexp(id'M)}

donde G= Aexp[ (U?>+v%)] denota un factor de
fase constante, d’ es la distancia de reconstruccion,
D es la distancia entre el plano del CCD y el plano
focal posterior del lente objetivo, 37 es el operador
de la transformada inversa de Fourier, k=27/A4
; Ky v K, son las frecuencias espaciales respectivas
correspondientes a u y vy 1(&,77) es el holograma filtrado
que contiene solamente las componentes de la imagen real.

(6)

Aplicando un filtro espacial al espectro del holograma, son
seleccionadas separadamente las componentes de frecuencia
de la imagen real. Calculando la transformada inversa de
Fourier de esa region espectral seleccionada vy filtrada, puede
obtenerse el holograma complejo filtrado H,' (£,7)= E E,

Aplicando métodos numéricos de reconstruccion al holograma
H, , se obtiene la distribucién compleja y{x ,y ) en el plano
de reconstruccion:

Vora(X.Y'.d)=SHGS{HY (&)

exp[/il—’é)(.»;2 + 17 |bexp(idyk* + kZ +k?))

Como Y. (X', y',d') es un arreglo de numeros complejos
podemos obtener la imagen 2D de contraste de amplitudes
calculando las intensidades

I(x',y',d'): R[WDPA(X',y',d')]2+
+ Im[y/DPA(x', y',d')]2

Y la imagen 2D de contraste de fase calculando:

Im[l//DPA(XI’yI’d|)]
Re[V/DPA(X‘ay'vd')]

El factor que mads reporta al error de la fase puede ser
considerado el causado por las inestabilidades del laser. El error
de la fase (o) puede ser definido [17,18] como la diferencia
entre el valor experimental de la distribucion de fase obtenida
@,(n,m) y el valor de la distribucion real @5 (n,m), el cual es
calculado a partir de @, (n,m), aplicando un filtro promedio of
21x21 pixeles vy la transformacion Sin ¢, (n,m)/cosg,(n,m)
para preservar los saltos de fase 27, proceso que conduce a la
distribucién g, (n, m).

Pppa (X', y'd’)=arctan

A partir de estas distribuciones se calcula la desviacion estaindar
usando Ag,(n,m) y para la eliminacién de los valores sobre
estimado es aplicado un criterio de discriminacion mostrado
en la ecuacion (8):

@ (nm)-g,(n m)V|¢0 (n,m)—gy(n, m)| T

275—|(_00(n’m)_(/’0

A%(”'m):{

(n,m)|¥ | (n.m) - gy (n,m)pz
(8)

Y finalmente

- \/;%Acoé(n,m) ©)

La superficie del objeto es descrita por su mapa de altura
topografica map h(X y) el cual esta determinado por el mapa
de fases @ppnix,y,d =d J) resultado de la reconstruccion
para una longitud de onda dada, calculado por reflexion:

p) o
h(x,y)=—ﬂ¢DPA(X,y,d =d,) (10)



V.RESULTADOS

En la figura 2 son mostradas la imagen de intensidades y la
imagen 2D de contraste de fases sin unwrapping y con este
algoritmo aplicado para la muestra M2 de acero Fe-Si. Como
sera mostrado mas adelante esta imagen contiene informacion
3D sobre la superficie estudiada.

& l; h?
Figure 2: a) holograma de la muestra M2; b) imagen de intensidades; c)
imagen de fase; d) imagen de fase con unwrapping.

Tabla |
Medicién del error para la muestra M1
Desviacién | Holograma Holograma Video sin Video con
estandar sin correccién | con correccion | correccién | correccion
o . (rad) 1.48 0.0003 0.0004 0.0004
O,y (NM) 1470 0.33 0.0003 0.0003
o . (rad) 0.018 0.049 0.033 0.029
o, .. (nm) 18 49 38 26

Error de la fase A partir de la imagen de fase reconstruida
es calculado el error de la fase usando la expresién (10),
la cual permite encontrar el error topogrifico de la altura
h(x,y) de la superficie, para lo cual seguimos lo propuesto
en [17,18], tomando en consideracion la correcciéon de los
saltos 277 de fase, para lo cual se utiliza un holograma o un
video clip holografico usando solo los primeros 25 hologramas
capturados con resolucién de 1024 x 76 pixeles.

Tabla 11
Medicién del error para el espejo de FP
Desviacién | Holograma Holograma Video sin | Video con
estandar sin correccion | con correccion | correccién | correccion
o (rad) 0.31 0.0007 0.0008 0.0008
& gt (nm) | 308 0.7 0.9 0.9
o (rad) 0.023 0.129 0.156 0.157
0, (NM) | 28 128 155 156

La desviacion estandar de fase, es calculada para toda la
superficie capturada en el holograma y para una ventana de 4 x 4

pixeles y a partir de ellas las respectivas desviaciones estandar
para h(x,y). Las siguientes tablas muestran los resultados
para el error, evaluando hologramas de dos muestras reales y
de un espejo plano de un interferémetro de Fabri-Perot.

Tabla Ill
Medicion del error para la muestra M1 (zona-3)
Desviacién | Holograma Holograma Video sin | Video con
estandar sin correccién | con correccion | correccién | correccion
o (rad) 1.19 0.0034 0.0003 0.0004
o, . (nm) 1185 0.32 0.29 0.0003
o . (rad) 0.041 0.009 0.0378 0.029
o, (nm) |40 9 38 26

De estos resultados se puede decir que la desviacion estandar
calculada en una ventana de 4x4 pixeles no es un buen indicador,
realmente su valor depende de la posicion del cursor cuando
el programa realiza los calculos, la que puede ser seleccionada
arbitrariamente y por “default” aparece situado en el centro de la
imagen, sien esa region aleatoriamente hubiera discontinuidades,
este valor sera grande, por esto en las tablas con correccion
algunas veces el error es mayor que sin correccion.

Como las muestras de acero presentan discontinuidades reales
en la region de frontera entre granos, siempre debe resultar
mayores valores para 040 €0 l0s aceros que en los espejos
de un interferémetro de FP, pero este error esta aleatoriamente
distribuido en la imagen reconstruida, por lo que este
parametro es local, de pobre valor para la evaluacion del error
de medicion de la fase.

Debe notarse que los valores de Oy reportados para
un holograma sin correccion de los saltos, son muy grandes
en relacion a los valores obtenidos para un holograma con
correccion.

Determinacion de la profundidad de la frontera inter-
granos Para que sea posible ver la frontera de separacion
entre granos en la imagen de fase con buena definicion, es
aplicada la correccion de los saltos de fase 2m. En la imagen de
fase se aplica la correccion utilizando el algoritmo expresado
en la ecuacion (8).

Después se realiza una inversion de los signos de la fase y se
activa la calibracion lateral, la cual fue realizada mediante
la utilizacién de una escala con resolucion de 0.010 mm y la
calibracién axial, la mds importante y dependiente del valor de
la longitud de onda usada.

A continuacion podemos obtener un contorno de la frontera
inter granos construyendo una linea contorno o seccion
transversal a través de la frontera o realizar unwrapping 1D en
la misma trayectoria. La Figura 3a muestra las imdgenes del
mapa de fases corregido he invertido con la linea que sigue el
unwrapping 1D senalizada en rojo.

La Figura 3b muestra el contorno de la frontera en la misma
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trayectoria para un holograma de la muestra h6_ M2 en una
region arbitraria de la frontera.

Mediciones repetidas demuestran que la profundidad de las
fronteras entre las superficies de los granos varia en el intervalo
10-40 nm. Como sera mostrado mas adelante, la existencia de
las superficies de las paredes laterales de los granos presentadas
en la figura 4d, es la causa de la discontinuidad de las fronteras
de los granoggn la imagen mostrada en la figyra 3a.

0.03

Figura 3: a) imagen de fase con correccion de saltos; b) seccion
transversal 1D a través de la frontera.

Podemos afirmar de los resultados mostrados, que fue
posible determinar la profundidad de las fronteras entre los
granos debido a la correccion de los saltos de fase 27, ya que
permite reducir el error de medicion. Este resultado podria
ser usado para estudios de deformacion si el proceso quimico
fuera estandarizado para afectar siempre a la superficie de las
muestras de acero en la misma medida.

Reconstruccion de la estructura 3D del grano ~ Los resultados
mostrados en la figura 4 fueron obtenidos del procesamiento
del holograma h4 de la muestra estudiada M2.

Figura 4: a) holograma h4; b) fase unwraped c) fase inv_unw_con
correccion de fondo; d) fase_inv_unw_correcion de fondo_pseudo 3D.

Puede observarse de la representacion pseudo 3D de la imagen
de fases de los cristales en la figura 4d, que solamente es posible
hablar sobre fronteras de los granos en la superficie superior de
la muestra, como una proyeccion de la imagen de los granos

sobre la superficie 2D horizontal capturada por el objetivo del
microscopio.

Las fronteras de los granos mostradas en la figura 3a, 4a, 4b y
4c son las intersecciones de las superficies laterales que limitan
alos cristales o granos, las que en general no estdn en el mismo
plano, por eso el desenfoque de esa linea superior observada
que da la idea de una curva poligonal.

La unica posibilidad de observar la superficie de las fronteras
de los granos es haciendo una representacion 3D como
la presentada en la figura 4d con el fondo de la imagen
corregido. De los resultados de esta figura puede afirmarse
que la profundidad de las fronteras medidas suministra poca
informacion, ya que siempre fue utilizada lalinea de la frontera
superior que es la mds definida.

La profundidad de ese valle es variable, dependiendo del lugar
donde se estd realizando la medicion, para este caso mostrd
un valor maximo es 0.8 wm, valor que depende del grado de
pulido de la superficie de la muestra.

VI. CONCLUSIONES

La instalaciéon de MHD-R para reflexion usada en este trabajo,
permite la obtencion de hologramas de la superficie de objetos
reflectores metalicos, después que su superficie es refinada y
tratada con agentes quimicos para revelar la estructura del
material.

La region del rectdangulo marcada en la figura 1, fue construida
en un aditamento 6ptico compacto el cual puede ser acoplado
a cualquier microscopio bioldgico convirtiéndolo en un
microscopio holografico, el que ademads requiere del software
de captura del holograma y reconstruccion de la imagen.

Como fue demostrado con la informacién de la imagen 3D,
las fronteras fisicas del grano del acero pueden ser observadas
en tal estructura sdlida, en especial en este tipo de acero
ferromagnético de Fe-Si, se observan las intersecciones de las
superficies que conforman al cristal como se muestra en la
figura 4d. Esta técnica podria servir para la identificacion del
tipo de acero, considerando la imagen 3D de sus granos.
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Understanding  electric and magnetic properties  of
superconducting tapes and coatings has been a major concern
in developing applications. The presence of certain defects, like
micro-cracks caused by bending strain [1, 2, 3, 4] or created
during the rolling process of fabrication of the tapes [5], which
interrupt the transport of supercurrent in the longitudinal
direction, has been well established. Such defects forces the
current to flow in the direction transverse to the long dimension
of the composite and may determine the fate of a transmission
line. However, the transverse transport has been rarely studied
[6, 7, 8] in composite superconductors: most efforts have been
focused on the transport in the main direction.

In the present paper we study the magnetoresistance
through resistive transitions in the transverse direction of
Bi,Sr,Ca,Cu 0, /Ag (Bi-2223/Ag) tapes, which allows to
know, for example the critical temperature and the activation
energy dependencies with the applied magnetic field.

The original tape was prepared with the powder-in-tube
method [9]. It was 4.32 mm wide and 0.23 mm thick, and
contains 61 filaments as seen from the cross-section displayed
in Fig. 1(a). Each filament is 0.3-0.4 mm wide and a few
microns thick. The engineering critical current of the tape
was 65 A at 77 K, equivalent to a critical current density of
approximately 6540 A cm?

In order to force the current to flow in the transverse direction,
a thin bridge was cut from a Bi—2223/Ag tape as it is shown in
Fig. 1(b). The bridge was 0.64 mm wide. A magnetic field, in
the interval 0-70 mT, was generated by a long solenoid, and
applied perpendicular to the wide face of the bridge.

Transport measurements were performed using the four-probe
technique. Voltage was measured using a Scitec Instruments
500 MC lock-in amplifier at 90 Hz, with a bias current of 1 mA
through the sample, provided by a GW audio generator with a
1 kQ) resistor in series.

0.64 mm/i

y R b
=== aso)

Longitudinal

Transverse bridge
direction

4.32 mm

Figure 1: (a) Micrograph of the cross-section of the Bi—2223/Ag tape.
(b) Sketch showing the transverse bridge cut from the tape.

In Fig. 2(a) is shown the resistive transitions of the transverse
bridge for different values of the applied magnetic field. The
resistivity was obtained from the measured resistance, R, using
the formula <p> = RS/l where S is the cross-section area of the
bridge and [ is the distance between the voltage contacts. The
voltages probes were put symmetrically /=2.01 mm apart from
each other.

The slope observed before the resistive transitions to the
normal state can be attributed to the effects of the self-field
of the transport current, which weakens the superconducting
properties of the filaments when the sample close enough to the
transition. The inset represents the dependence between the
critical temperature and the applied magnetic field. The critical
temperature (1) was defined as the value of temperature that
corresponds to the middle value of resistivity in the transition.
As we can see, T_decreases when the applied magnetic field
increases and is very sensitive to it (magnetic field changes of
the order of mT provoke measurable variations in the critical
temperature). This may be related to two factors: first, the quality
of the superconducting filaments and second, the morphology
of the Bi-2223/Ag composite. Below we will explain our



experimental results based on these two possibilities.

It is well known that as the motion of fluxons is a thermally
activated process, the resistance shows an exponential increase
with temperature [10, 11], which follows the law:

R =R,exp(-U /KT), (1)

where U is the activation energy and depends on the applied
magnetic field. Due to the fact that resistance and resistivity
are proportional, the last one exhibits the same temperature
dependence given by equation (1).

Figure 2(b) presents the Arrhenius plot that allows to calculate
the activation energy, U. The black lines follow equation (1).
A decrease of the activation energy with the applied magnetic
field is shown in the inset of Fig. 2(b). The resulting values of
activation energy are very similar to those obtained for single
crystals and thin films of the BiSrCaCuO compound [10, 12].
On the other hand, if we fit the relation between the activation
energy and the applied magnetic field with a power law:

U=AB", (2)

we find # = 0.31£0.05 (the continuous curve in inset in Fig.
2(b) shows the fit). This value agrees very well with those
reported for superconducting polycrystals [11], but it is
different to the ones reported for thin films of BiSrCaCuO
where n = 0.5 [10]. Therefore, although the activation energy
for our sample is similar to the activation energy for single
crystals and thin films, its dependence with the magnetic field
is closer to the one typical of superconducting polycrystals. It
is not strange that the absolute value of the activation energies
are close to the pinning energies measured in crystals or
films, since the superconducting filaments are expected to be
well oriented with most of the current flowing along the a-b
planes of the structure, coincident with the wide surface of
the tape [1]. It is puzzling, however, that the exponent of the
magnetic field dependence of the activation energy is closer
to the analogous one in Bi-2223 polycrystals. This may be
related to the morphological and microstructural details of
the superconducting-metal composite, which are not well
understood in the literature. This relation will be the subject
of future work.

In summary, we have obtained by the first time the dependence
of the activation energy and critical temperature with the
applied magnetic field in the transverse direction of a multi-
filamentary Bi-2223/Ag superconducting tape. We found
that both decrease with the increase of the magnetic field. The
activation energy shows interesting behavior which can be
due to the morphology of Bi—2223/Ag composite: its values
correspond to the ones obtained in single crystals and thin
films, but the dependence with the magnetic field is like the
one typical of polycrystals. These results are novel and may
be potentially relevant to understand the behavior of multi-
filamentary tapes in the presence of transverse cracks, when the
current is forced to flow perpendicular to the main direction of
the tape.

09 | 0 10 20 30 40 50 60 70
B [mT]

OI <
0.0096
1/T [1/K]

Figure 2: (a) Resistive transitions of a Bi—-2223/Ag transverse bridge for
different values of the applied magnetic field (B =0, 5, 10, 20, 30, 40,
50 and 70 mT from right to left). The inset shows the dependence of the
critical temperature with the applied magnetic field. (b) Arrhenius plot

of the data shown in Fig. 2(a). The dependence of the activation energy
with the applied magnetic field is shown in the inset.
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The development of dielectric materials with high recoverable
energy-storage density and high efficiency has attracted
increasing attention. To design a proper material, three
requirements have to be satisfied simultaneously at least: high
electric breakdown field, large saturated polarization, and small
remanent polarization [1]. Although, linear dielectrics usually
possess higher breakdown field and lower energy loss, their
smaller polarization value makes them not suitable for high
energy-storage application. Ferroelectrics often have larger
saturated polarization and moderate electric-field endurance,
but their larger remanent polarization lead to a smaller energy-
storage density and lower efficiency. Relaxor ferroelectrics
(RFE) and antiferroelectrics (AFE) are more likely to be
used for high energy storage because of their larger saturated
polarization, smaller remanent polarization and moderate

breakdown field.

Antiferroelectrics are nonlinear materials that exhibit high
polarization and store large energy density in an electric-
field-induced phase transition [2-3]. In these systems, the
adjacent dipoles are aligned in opposite orientation, and
under sufficient high dc electric-field the orientation of
dipoles could be re-arrayed along direction of dc field and
be changed into ferroelectric state, because of the smaller
free energy between antiferroelectric and ferroelectric
phase. Lead-containing ceramics, such as lead zirconate and
modified lead zirconate titanate (PZT), are the most important
reported antiferroelectrics [4-7]. On the other hand, relaxor
ferroelectrics have attracted continued attention because of
their peculiar properties, such as high dielectric permittivity
and high piezoelectric coefficients, which make them potential
candidates for applications in microelectronic devices. These
materials are characterized by a high frequency dependence
of their dielectric parameters [8-10], which is believed to be

originated from polar nano-regions (PNR). These PNR appear
below certain temperature, so-called the Burns’ temperature,
which is typically hundreds degrees above the temperature of
the maximum real dielectric permittivity (T ). On cooling, the
number, size (some of them) and the interaction of the PNR
increase. The increasing of such interactions promotes the
freezing of some regions around certain temperature below T,
known as the freezing temperature. Several relaxor ferroelectric
materials have been reported until today, but the nature of their
dielectric response still remains open [10-13].

The present work shows the study, which has been carried on
lanthanum modified PZT antiferroelectric ceramics and lead-
free relaxor ferroelectric ceramics under high electric fields.
The analysis is focused on the energy-storage characteristics
of AFE and RFE compositions whose results have not been
previously reported even when interesting achievements
have been obtained in high energy-storage materials. The
energy-storage characteristics will be presented and discussed,
which will show promising ceramics for high energy-storage
applications.

(Pb, La)(Zr,,Ti, ), O, antiferroelectric ceramic
samples were prepared by the traditional solid state reaction
method [14] considering x=4, 5, 6 at% (PLZT x/90/10). The
stoichiometric mixture of powders was prefired at 800°C in
air for 1 hour. The calcined powders were milled and formed
into disks by cold-pressing and sintering in air at 1250°C for 1
hour in a well-covered platinum crucible in order to minimize
the evaporation of reagents. Lead-free relaxor ferroelectric
ceramics were prepared by the same method [15] considering
a nominal composition Sr; Ba Bi Nb,O,, where x=50, 70, 85
at% (SBBN-x). The oxide mixtures were calcined in air at 950°C
for 2 hours. The sintering was carried out at 1100°C for 1 hour



in a well-covered alumina crucible. Conductive electrodes
were applied to the ceramic specimens using Ag-loaded
paste fired on at 590°C. The hysteresis loops were obtained by
using a precision ferroelectric analyzer (Premier II, Radiant
Technologies Inc.) combined with a high voltage power supply
(TReK Model 663A). The measurements were made at room
temperature and 10Hz.
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Figure 1. Hysteresis loops for PLZT x/90/10 antiferroelectric ceramic
samples at room temperature.
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Figure 1 shows the hysteresis loops for the PLZT x/90/10
antiferroelectric ceramic samples. Double-hysteresis loops
have been obtained, which is typical of antiferroelectric
behavior under a strong electric field. Table I shows the
backward switching electric field (E,, ,..), the forward
switching electric field (E,.. ) and the hysteresis loop
width [AE=(E,,, ..-E.. ;»)]s for the studied AFE samples.
E,. . is the electric field at which the reverse ferroelectric
(FE) to antiferroelectric (AFE) transition occurs while E,
.. is the electric field which forces the AFE to FE transition,
respectively. For simplicity, E,  has been taken as the
electric field that causes the polarization to increase up to
half of its maximum value and E__, . as the electric field that
reduces the polarization down to half of its maximum value,
respectively. It can be seen that the increasing of lanthanum
concentration has an important influence on the hysteresis
characteristics, i.e. the antiferroelectricity and switching
electric field values are enhanced with the replacement of
Pb?* by La**ions. For lanthanum modified PZT materials [4],
the stability of the long-range interactions is suppressed by
decoupling effects caused by the incorporation of La** into
the A-site of the perovskite structure providing a stabilized

AFE state.

Table |
Backward switching electric field (£ ,.), the forward switching
electric field (E,. ) and the hysteresis loop width (AE), for the

studied AFE samples.

AFE Samples (kf/féﬁffl) <k€/.\§r}§5) (kV.Actr;TI)
PLZT 4/90/10 22.28 63.32 41.04
PLZT 5/90/10 32.29 86.99 54.70
PLZT 6/90/10 38.03 102.96 64.93

Table Il
Recoverable electrical energy density (J,), loss electrical energy density
(J,) and energy-storage efficiency () for the studied samples at room
temperature.

Samples J.(J.cm?) J,(J.cm3) i

PLZT 4/90/10 1.23 1.52 0.45
PLZT 5/90/10 1.30 1.43 0.48
PLZT 6/90/10 1.37 1.40 0.49
SBBN-50 1.02 0.89 0.54
SBBN-70 1.13 0.61 0.65
SBBN-85 1.15 0.42 0.73

Table IT shows the recoverable electrical energy density (/,),
the loss electrical energy density (/) and the energy-storage
efficiency (1) for the studied samples. The energy-storage
efficiency is calculated by using equation 1.

‘]R
- R __ (1)
g Jg +Jg

The AFE samples show lower ], values than that of other similar
AFE materials based on PZT but the energy-storage efficiency
(1) is higher because the lower ], values [16]. The ], values are
higher than that of typical PbZrO, AFE ceramic [17] and also
similar to PLZT thick films [18]. The results suggest potential
AFE ceramics for energy-storage.

36
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Figure 2. Hysteresis loops for relaxor ferroelectric ceramic samples at
room temperature.
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Figure 2 shows the hysteresis loops for SBBN-x samples.
Slim loops are observed, which are typical of relaxor
ferroelectric materials [15]. It can be seen that the increasing
of the barium concentration has an important influence
on the hysteresis characteristics, i.e. the loop area decreases
when the barium concentration increases. It is associated to
the relaxor characteristics which are enhanced by the barium
concentration [15]. Table IT also includes the J,, J, and h for the
relaxor samples, showing similar values than those for PLZT
relaxor ferroelectric thin films for the same applied electric
field [19]. The energy-storage efficiency is higher than 50% in
all compositions, which show promising relaxor ceramics for
high energy-storage applications.
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It is known that the bulk ceramic materials show lower
breakdown strengths than those in thin films, which prevents
the recoverable electrical energy density. Higher values have
been achieved in thin film forms but the thickness limitation
not always meets the practical requirements. Thus, the
development of bulk ceramics continues receiving special
attention in order to obtain materials with higher breakdown
fields in order to increase the energy-storage density.

As summary, antiferroelectric and relaxor ferroelectric
ceramics have been studied under high electric fields. The
characteristics of the hysteresis loops have been discussed
considering the doping concentration. The energy-storage
characteristics have been also analyzed showing high energy-
storage efficiency values.
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interactions

Photosynthetic primary production is dependent on the
amount of electromagnetic radiation reaching phototrophic
organisms [1]. Ultraviolet radiation (UVR) in most of the cases
inhibits photosynthesis, while visible (400-700nm) and some
part of infrared radiations are useful. Therefore, the latter are
often called photosynthetically active radiation (PAR) [2]. The
balance of UVR and PAR incident on a phytoplankton cell,
combined with the ability of the species to protect from UVR
and use PAR will determine the actual photosynthetic rates and
consequently most of the primary production in ocean basins.

Therefore, environmental changes modifying radiation transfer
in atmosphere and hydrosphere will impact ocean primary
production. To account for this and other modifications of
radiation transfer in terrestrial like planets, we calculate the
photosynthesis rates and thus estimate variations in primary
productivity.

In order to analyze the transport of radiation in the ocean, we
considered changes of 10% in ocean transparency. Where:

- Specific K is equivalent to typical attenuation coefficients
of radiation (k(1)) of water type I and III as reported in
Penate et al. 2010 [3].

- Increased K is equivalent to these coeflicients increased in
10% for PAR and UVR.

- Decreased K is equivalent to these coefficients decrease in
10% for PAR and UVR.

- Crossed K is equivalent to these coefficients decrease
in 10% for UVR and increased in 10% for PAR. This case
resembles the current situation with the climatic change.

We assume two solar zenith angles: 0 and 60 degrees,
representing two extremes of solar irradiation. To account for
the reflected light we apply Fresnel formulae to the interface
air-water:

2
n, cosé —n,, cosé,
n, cosé +n,, cosé,

2
n, cosg, —n,, cos 6,
n, cos g, +n,, cosé;

Rp

2)

R, and R, are the reflexion coeflicients for s- and p-polarized
lights. For non-polarized light the reflexion coefficient R is:

2
Refraction angles 6, are found using Snell’s law:
n,sin@ =n,siné, (4)

Spectral irradiances just below the interface air-water are
found through:

E(4.07)=[1-R]E(4,07) (5)

Spectral irradiances at depth z are found using Lambert-Beer’s
law:

E(4,2)= E(/l,O‘)exp[—K(;t).z] (6)
Total irradiances of PAR at depth z are found using:
700nm
Epar (2)= 2, E(4,2)A )
400nm

Spectral irradiances of UVR are convolved with a biological
action spectrum for photosynthesis inhibition &(1). Then,

biologically eftective UV irradiances at depth z are:
399nm

Eov (2)= Y, &(1)E(4,2)A1 8)

200nm

Photosynthesis rates at depth z are found through the so-called
E model [4]:
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i(z) _ 1—exp[ ~Eppr (2)/Es |
Ps 1+Ejy (2)

Where, E is the characteristic irradiance for the saturation of
the light.
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Fig. 1 Relative photosynthesis rate (%) at the photic zone, for water type
I. Solar zenith angle O degree. (a) Eg= 2 W/m?. (a) Eg= 100 W/m™?

The quantification of UVR and PAR effects in photosynthetic
primary production, depending on the angle of incident
of solar light, with changes of 10% in ocean transparency, is
shown in Fig. 1 - 3.
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Fig. 2 Relative photosynthesis rate (%) at the photic zone, for water type
I11. Solar zenith angle O degree. (a) Eg =2 W/m?. (a) £, = 100 W/m?
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Fig. 3 Relative photosynthesis rate (%) at the photic zone (a) Solar
zenith angle O degree. (b) Solar zenith angle 60 degree.

The absorption of UV and PAR radiations by the oceanic
waters turns out to be differential for mentioned variations
in ocean transparency, the optical ocean water types and the
angle of incident of solar light.

The conditions where photosynthesis was less inhibited was for
type water I, with organisms that have a high photosynthetic
efficiency (Eg = 2 Wm) and when solar radiation influenced
with 6, = 0°.

The greater inhibition of photosynthesis was recorded for
type waters III, with organisms that have low photosynthetic
efficiency (Eg =100 Wm™) and when solar radiation influenced
with 6 = 60°.

With respect to the four types of K that were defined, the lowest
values in photosynthesis rates were observed for the crossed K
and increased K. These results can be related to the alteration of
global biogeochemical cycles, which alter ocean transparency.
Alteration of global biogeochemical cycles in the context of
current climate change seems to make the atmosphere and
hydrosphere more transparent to UVR and less so to PAR.
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Elcancer esunaformagenéricadenombraraungrupode células
malignas que han perdido el control normal del crecimiento y
su especializacion, en comparacion con las células normales,
y que se auto-organizan fuera del equilibrio termodindmico
caracterizadas por exhibir una alta complejidad, robustez y
adaptabilidad [1,2,3].

El cancer en la actualidad constituye, segtin reporte de la OMS,
la primera causa de muerte a nivel mundial [4], por lo cual, la
busqueda de nuevas terapias mas efectivas y menos invasivas
representa un propdsito bdsico en las investigaciones del
cancer.

La gran mayoria de las células tumorales muestran una
acelerada velocidad glicolitica comparada con células normales
- acunado en la literatura como “efecto Warburg” - sin que esto
sea consecuencia de una afectacién en el ciclo de los acidos
tricarboxilicos (CAT) o la cadena de transporte electrénica
(CTE) [5]. Esto es una consecuencia de un desbalance entre
maximas velocidades de glicdlisis y minimas de oxidacién de
piruvato. Durante la rapida proliferacion celular la velocidad
glicolitica puede exceder la velocidad méxima de la Piruvato
deshidrogenasa. Para evitar la acumulacion del producto
las células convierten el mismo en lactato por el lactato
deshidrogenasa (LDH) oxidando el NADH a NAD+. Puesto
que el lactato puede ser secretado al medio extracelular y el
NAD+ es requerido para la glicdlisis, la expresion de la LDH
permite a las células en proliferacion continuar recogiendo los
beneficios de una alta velocidad glicolitica [5,6].

En los tltimos afos la glicolisis del cancer ha constituido una
de las dianas fundamentales para su tratamiento [6]; por lo
cual resulta de gran utilidad conocer, de todas las reacciones
que conforman el mecanismo glicolitico, aquellas que
representen objetivos potenciales para el desarrollo de terapias
anticancerigenas [7].

En trabajos anteriores, hemos mostrado como la produccion

de entropia por unidad de tiempo, puede emplearse para
seleccionar los pasos fundamentales en un mecanismo de una
red compleja de reacciones quimicas - como la reaccion de
Belousov-Zhabotinsky [8,9] - y a su vez, como ésta representa
un comportamiento distintivo asociado a la robustez del
cancer [2], asociado con la capacidad de prondstico.

El objetivo de la presente comunicacién es determinar las
reacciones fundamentales del mecanismo de glicolisis en la
linea tumoral HeLa, a través del cilculo de la velocidad de
produccion de entropia, las cuales serian en principio, dianas
potenciales en el tratamiento del cancer.

Para este proposito se empled el modelo metabolico propuesto
por Marin et al. [7] a partir de estudios experimentales
realizados en la linea tumoral HeLa, bajo condiciones de
normoxia e hipoxia respectivamente. Para la modelacion de
la red metabdlica fue utilizado el software COPASI v. 4.6.32,
disponible en el sitio web http://www.copasi.org y fueron
utilizados los valores de los parametros y las concentraciones
reportadas por Marin et al. [7].

La produccién de entropia por unidad de tiempo S; = %, a
T, p contantes y despreciando efectos difusivos y viscosos, de
cada una de las reacciones del proceso de glicélisis se evalué
sin pérdida de generalidad [10] como

. 1 .
Si __?AGkgk (1)

donde: & representa el flujo generalizado, la velocidad de
reaccion 9¢ = £,y £ AG, la fuerza generalizada, o sea la
variacion de la énergia libre de Gibbs, de la reaccion k-ésima
del proceso de glicdlisis.

La energia libre de Gibbs, de la reaccion K-€sima se expresa
[2] como

AG, = AG{ +RT Y v;Ing;, 2)
i
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Donde: v;,C; representan los coeficientes estequiométricos
y las concentraciones respectivamente de las especies que
involucradas en cada una de las reacciones y AG,. esla energia
libre de Gibbs estandar, la cual se corrige, considerando

su dependencia con la temperatura, él PHy la fuerza

idnica | [11,12], a las condiciones fisiologicas, utilizadas
experimentalmente [7]: T =310,15K, 1=0,18M, y
pH=7.

El postulado fundamental, segin hemos mostrado en trabajos
anteriores [8,13], que se sigue es: aquellas reacciones que
exhiban un mayor valor de produccién de entropia por unidad
de tiempo, son consideradas fundamentales en el proceso,
lo cual, puede considerarse como una extension del llamado
“principio de maxima entropia” [14].

Debido a que no existe ningdn criterio fisico que permita
establecer un valor minimo para la velocidad de produccion de
entropia, se normalizo en porciento a partir del mayor valor y
se tomd como criterio empirico el 10% como cuantia minima,
tal y como se muestra en la tabla 1.

Por una parte, se aprecia (ver tabla 1) que la produccion
de entropfa por unidad de tiempo del proceso gligolitico
practicamente se duplica en condiciones de hipoxia, lo cual es
indicativo, de cdmo se favorece el proceso bajo condiciones de
privacion de oxigeno. Se conoce que bajo estas condiciones, los
tumores se hacen mas resistentes y mas agresivos [15].

Por otra parte, de las 20 reacciones (ver tabla 1), se identifican
ocho fundamentales (II, III, IV, VI, VII, X, XI, XII). Es
interesante senalar que de las ocho reacciones identificadas,
tres de ellas, II, IV y XI, son denominadas puntos de control
debido a que sus enzimas son alostéricas y regulan la velocidad
de la via [16]. Estas se han identificado por muchos autores
como dianas fundamentales para el tratamiento del cancer
[6,17].

Ademds, se observa como, para el caso particular de las
reacciones II y XI, crece su importancia relativa dentro del
proceso glicolitico en condiciones de hipoxia.

Sin embargo, no aparece identificada la reaccion XIII (la
degradacion del glucdgeno) que es la reaccion principal que
sirve para controlar tanto el flujo como la concentracion de
ATP en el proceso de glicolisis, al parecer es debido a que
la misma es una reaccion directa lo cual constituye una
de las limitaciones fundamentales del método propuesto.
Por lo cual, sugerimos en trabajos futuros, complementar
el estudio con el uso de los métodos de analisis de control
metabdlico (MCA) y el anilisis de sensibilidad de ecuaciones
diferenciales [18].

Estos resultados, no obstante, muestran la eficacia del empleo
de la velocidad de produccion de entropia, por una parte en
la identificacion de dianas fundamentales en el proceso de
glicolisis del cancer.

Tabla 1.
Velocidad de produccién de entropia y su valor normalizado (%) con
respecto al valor maximo, en el modelo de glicélisis [7] de células
tumorales del tipo (HelLa)

Normoxia Hipoxia
Nimero/Reaccién 3 J o : J o
$ o] | @0 8 [m] (%)

I. Gluout = Gluin 0.088 5 0.102 4
[l. Gluin + ATP = G6P

+ ADP 0.367 20 0.939 34
I1l. GBP = F6P; Ery4P,

FBP, 6PG 0.435 24 0.334 12
IV. F6P = FBP; ATP 0.680 37 0.932 34
V. FBP = DHAP + G3P -0.692 - -1.017 -
VI. DHAP = G3P 0.527 29 0.782 28
VII. NAD + G3P + Pi =

1,3BPG + NADH 1.822 100 2.751 100
VIIl. 1,3BPG + ADP =

3PG + ATP 0.039 2 0.058 2
IX. 3PG = 2PG -0.347 - -0.515 -
X. 2PG = PEP 0.777 43 1.155 42
XI. PEP + ADP = Pyr +

ATP; FBP 0.075 4 2.410 88
XIl. NADH + Pyr = Lac

+ NAD 0.188 10 0.285 10
XIIl. glycogen + Pi ->

G6P 0.006 0 0.006 0
XIV. ATP -> ADP + Pi 0.025 1 0.035 1
XV. ATP + AMP = 2 *

ADP =0 0 =0 0
XVI. NADH = NAD 0.017 1 0.017 0
XVIIl. G6P -> 6PG =0 0 ~0 0
XVIIl. G6P + ATP ->

glycogen + ADP + 2 * =0 0 =0 0
Pi

XIX. Pyr + 13 * ADP + 5 _

13 *Pi-> 13 * ATP ~0 0 ~0 0
XX. Xy5P + Ery4P -> B B

G3P + F6P ~0 0 ~0 0
TOTAL 4,01 8,27
Glu,, —glucosa extracelular, Glu, - glucosa intracelular, ATP-

Trifosfato de Adenosina, G6P- glucosa 6 fosfato, ADP- Bifosfato de
Adenosina, F6P- Fructosa 6 fosfato, Ery4P- Eritrosa 4 fosfato, FBP-
Fructosa bifosfato, 6PG- 6 fosfoglicerato, DHAP- Dihidroxiacetona
fosfato, G3P- gliceraldehido 3 fosfato, NAD- Nicotinamida adenina
dinucliotido (oxidado), NADH- Nicotinamida adenina dinucliétido
(reducida), P~fosforo inorganico, 1,3BPG-1,3-bifosfoglicerato, 3PG-
3-fosfoglicerato, 2PG-2-fosfoglicerato, PEP-fosfoenolpiruvato, Pyr-
piruvato, Lac- Lactato, AMP- monofosfato de adenosina, Xy5P- xilosa
5 fosfato

Por otra parte, el hecho de que, en la glicdlisis del cancer
en condiciones de hipoxia, la velocidad de produccion de
entropia es mayor en comparaciéon con la normoxia, es
decir, mayor complejidad y robustez [1,2,3], conducen
a la tesis de que cualquier tipo de terapia que se pretenda
emplear debe ser por tanto en condiciones de normoxia,
lo cual representa un factor clave de cara a perfeccionar las
terapias del cancer.
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During the last decades, the investigation of dynamical
processes at the molecular scale have being largely dominated
by the application of Classical Molecular Dynamics (CMD)
simulations. In physical and chemical phenomena, classical
mechanics often provides an adequate description of
underlying nuclear motion, which can be extended up to
thousands of atoms and up to the nanosecond or microsecond
time-scales [1]. However, an accurate knowledge of the relevant
intermolecular interactions is a prerequisite for dynamical
calculations, and ab initio electronic structure calculations
for relatively large molecular systems continue to pose a
tremendous challenge to modern computational physics.
As a consequence, assessing the performance of force-fields
determined in advance, regarding their ability to reproduce
the structural and thermodynamic properties measured in the
experiment, is one of the main goals of the molecular dynamics
scheme. The united-atom scheme [2-4] leads to a major
simplification of the parametrization of the potential energy
surface. Within this model, large molecules are replaced by
pseudo-atoms located at positions selected according to the
symmetry of the molecules.

Simple organic molecules are among the systems for which
the application of the united-atom strategy is more interesting,
since the representations of intermolecular forces validated
for these molecules are expected to be directly transferable
to the simulation of the physical properties of a wide range
of organic compounds [5-8]. On the other hand, the smallest
hydrocarbons are key elements in biological and industrial
processes. Moreover, when used as solvents in molecular
spectroscopy studies, some substances like n-octane exhibit
remarkable properties for which a satisfactory explanation
is still lacking. For example, the absorption and fluorescence
spectra of some molecules solved in n-octane, present bands
whose intensities do not match each other [9]. Due to the

practical importance of these substances, it is highly desirable
to count with fairly simple representations of intermolecular
forces for the calculation of observables in the liquid phase,
without compromising accuracy. In particular, n-octane has
many applications in organic synthesis and distillation, and it
is one of the fundamental components of gasoline and other
oil derivatives.

The purpose of present work is to attain an atomistic description
of intermolecular interactions in liquid n-octane, which will be
applied to the CMD simulation of this substance. The model
introduced here disregards the structure of the molecule,
though it is incorporated implicitly in the interaction potential
derived from this assumption. The thermodynamics properties
of n-octane are evaluated for a wide range of thermodynamic
conditions.

We will consider that the microscopic structure of liquid
n-octane, as well as its physical properties, can be mimicked by
a Lennard-Jones (L]) fluid with suitable energy, ¢, and length,
o, parameters. The Lennard-Jones fluid is defined by the pair
potential:

12 6
Uy, (r) = 4e (('—f) —(%) . (1)

Another useful model for liquids consisting in featureless
particles is that of the hard sphere (HS) fluid. In this case, the
interparticle interaction potential is given by

o, r<d
UHS(r):{O (>4 (2)

where d is a hard sphere diameter.

Contrary to the Lennard-Jones fluid, the thermodynamic



properties of a system of hard spheres admit analytical
representation. Therefore, the HS liquid is very amenable as
a starting point for the fitting of empirical data, in order to
produce a simple pairwise model of interactions in n-octane.
In this work, we have considered the Barker-Henderson
perturbation theory [10,11], to the aim of computing the
properties of a Lennard-Jones fluid from that of a reference
hard sphere liquid. The properties of the HS fluid can be
expressed as functions of the packing fraction

T 3
== d?, 3)
n 6'0

where p is the average density of the liquid at a given pressure
P and temperature T.

The Helmholtz free energy of the L] system can be expressed
as [12]:

i .
Fly =Fus + e‘”’zkaAB2 + eZC”T 2 (paS)J, (4)
i
where F,is the Helmholtz free energy for the fluid of hard
spheres, defined by
77(34 — 3377 )
6(L-n)° |

The quantity AB, is the residual second virial coefficient, i.e., it
denotes the difference between the second virial coefficients of
the LJ and HS fluids:

Fus =KT gln(l— n+ (5)

2r
AB, =B, , —?dE‘. (6)

Both the hard sphere diameter d predicted by the Barker-
Henderson theory and the residual second virial coeflicient AB,
are expressed in terms of rapidly converging series expansion in
powers of T"2 Explicit expressions of the dependence of both
quantities with respect to the temperature, and the values of
the coeflicients of the power expansion can be found elsewhere
[12].

Other thermodynamic properties are derived from the
Helmbholtz free energy (Eqn. (4)):

Jd (F
U, =-T?—| ]|, 7
L BT( T ) (7)
Py =pkT +P2@: (8)
ap
1
S —?(U L~ Fu )’ )
ouU
(C), = aTU (10)

The above expressions are used to derive the optimal
parameters € and o for the Lennard-Jones potential employing

the least squares method, that is, by minimizing the following
cost function:

i i )2
YL.] (81 O-) - Yexp

D= z i (11)
i Yexp
Here YiL] =U,,P,S, (C )L[ stands for the calculated internal

energy, pressure, entropy and heat capacity while Y’ denotes
the corresponding experimental values.

The application of this procedure, at normal conditions of
pressure and temperature (corresponding to a liquid density p,
=703 kg-m?), yields e =230 cm” and 0= 3.4 A. These optimized
parameters are used to evaluate the thermodynamic properties
of liquid n-octane via CMD simulations. The cubic simulation
cell contained 864 L] particles resembling the molecules of
n-octane, and its volume was adjusted to match the prescribed
density. Different values of density and temperature were
considered, within the limits corresponding to liquid-solid and
liquid-vapour transitions of n-octane. The simulations were
performed in the canonical ensemble (NVT). For simplicity,
the particles were initially placed according to the points in a
f.c.c. lattice, though the characteristic order of the crystalline
phase was found to disappear after relatively few iterations.
The initial velocities of the particles were assigned randomly,
following a Boltzmann distribution and enforcing the total
linear and angular momenta of the system to vanish. To reduce
the calculation time, both a cut-off radius (r, = 50) and a
neighbor list (comprising all particles within a sphere of radius
70 centred at the target particle) were introduced. The forces
were computed according to the minimum image convention.
Periodic boundary conditions were imposed along the three
spatial directions. The equilibration of the system at the desired
temperature (illustrated in Figure 1) typically required ~10*
iterations. Once the average kinetic energy of the system was
stabilized, the root mean square of this quantity amounts to
3% of its value, in agreement with the theoretical prediction for
the average amplitude of fluctuations corresponding to the size
of the system.
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Figure 1. Time evolution of the instantaneous temperature during the
equilibration phase.
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Figure 2. Pressure (P) dependence of the dimensionless density
p/p, of the liquid, for different temperatures T = 250K, 300K, 350K.
The solid curves represent the results obtained via CMD simulations,
whereas the experimental points are indicated by the square markers.
The characteristic density p, = 703 kg-m~2 is taken to be that of n-octane
at standard ambient temperature and pressure.

The classical equations of motion for the L] particles were
integrated using the velocity-Verlet algorithm [1]. A time step
At =11fs was used as the interval between successive updates of
the dynamical state of the system.

250 T T T T T T T T T T
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Figure 3. Temperature dependence of the heat capacity C, at different
densities p = 600 kg-m=3, 703 kg-m=3, 750 kg-m=. The solid curves
represent the results of CMD simulations, whereas the corresponding
experimental data points are indicated by the square markers.

Observables were computed as time averages (over ~100 ps) in
the equilibrium state. For example, the pressure P and the heat
capacity C, are given by

N
PV = NkgT +% YR ), (12)

i=1
(12)=(T)* =gNT2(1— 32'\'C'(B).
v

In Figure 2, the dependence of the pressure on the density
of the system is shown, for different temperatures in the
neighborhood of room temperature. At low pressures (P
<15 atm), the liquid state can be regarded to exist between
the melting point (216.35K) and the normal boiling point
(398.77K). Thus, the three selected values (T = 250K, 300K,
350K) reasonably span the temperatures range of liquid
n-octane. It can be seen, that the isotherms p(B T) of n-octane
are rather linear for these thermodynamic conditions. Such
linear behavior can be anticipated from the small values
of the packing fraction (n~ 0.1-0.2) for the effective hard

(13)

spheres resembling the liquid. The dependence p(B T) plotted
in Figure 2 agrees with the empirical equation of state of
n-octane [13].

On the other hand, the temperature dependence of the heat
capacity is shown in Figure 3. Again, the values obtained
from the CMD simulations, carried out with the optimized
interaction potential parameters, reproduce the experimental
data reported for this liquid [13]. The variations of the heat
capacity with respect to the density reflect the shape of the
intermolecular potential well (at the density p, = 703 kg-m™, the
average interparticle separation approaches the equilibrium
distance, r, = 20, of the effective Lennard-Jones potential).
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Figure 4. a) Helmholtz free energy, F,,, as a function of density p and

temperature T, as obtained from the CMD simulations of the effective LJ
fluid. b) Absolute difference AF =IF - Fexpl between the simulated and
the experimental values of the free energy.

The free energy (per particle) in the fluid is represented in
Figure 4. It becomes apparent, that the results of the CMD
simulations can be used to construct an accurate free energy
functional F(RT). Indeed, the deviations of the calculated
values of the Helmholtz free energy, F,, with respect to
the corresponding empirical data [13] is always lower than
0.5 kJ-mol"!. The detailed knowledge of the temperature-
and pressure-dependence of the free energy would allow
a continuous treatment of the solvent effects of liquid
n-octane, based in distribution function theories such as
the Density Functional Theory. The latter would be a more
efficient approach to the modelling of dynamical processes
taking place in this medium and involving a large number of
particles, as it would be the case of time-resolved spectroscopy
experiments.



In this work, we have applied the CMD method to the study
of the thermodynamic properties of liquid n-octane, subject
to a wide range of conditions of pressure and temperature.
The methodology introduced here is based in the Barker-
Henderson perturbation theory for a Lennard-Jones fluid.
The values obtained for pressure and the heat capacity, are
in correspondence with the measurements reported for this
system. As an outlook, we plan to incorporate progressively
the most important molecular degrees of freedom
(rotational,vibrational) to determine a priori the physical
properties of liquid n-octane, and to analyze the spectroscopy
properties of organic molecules embedded in this medium.
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The remarkable progress experienced during the last decade
by the set of experimental techniques known as femtosecond
spectroscopy, has significantly stimulated the investigation
of dynamical processes at the molecular scale, especially via
computer simulations. Ultrafast spectroscopy experiments
provide direct information on the evolution of molecular
phenomena in the femtosecond time-scale. On the other
hand, theoretical studies allow to translate the experimental
information into an explicit representation of atomic motion.
These data may be used to design control strategies to
manipulate the dynamics of the molecular systems in order
to optimize, for instance, the formation of a target molecule.
Computer simulations exhibit some additional advantages,
such as the possibility to address the calculation of observables
that can not be accessed empirically. It is also useful to carry
out an artificial separation of the different components of the
intermolecular interactions (e.g., the isotropically averaged
potential, anisotropic contributions, local minima, etc.), and to
evaluate the influence of each one of these contributions on the
calculated observables.

Reactive collisions, i.e., those where bond breaking and
formation occur, constitute examples of dynamical processes
that can not be treated properly within the standard scattering
theory. For example, for triatomic systems, the change in
the bonding character enforces it to be treated explicitly
as a three-body problem. Because of the rapid increase of
the computational resources necessary to undertake the
simulations of a molecular system as its size becomes larger,
it is very important to find a representation of the molecular
motion that enables the solution of the resulting equations of
motion to be handled efficiently.

The purpose of this paper is to discuss the advantages of
hyperspherical coordinates for the study of molecular
dynamics, with emphasis on the case of triatomic systems.
Hyperspherical ~ coordinates  constitute  alternative
representations of the molecular motion [1-6]. These

generalized coordinates transform the problem of n particles
moving in a D-dimensional space, after the elimination of
the motion of the centre of mass, into that of a single particle
of mass = \/mambmc /(m, +my +m,) that moves in
a d-dimensional hypersphere (d=(n-1)D) whose variable
(hyper)radius is p. The position on the hypersurface is specified
by d-1 hyperangles.

There are many different angular parametrizations, such as
the asymmetric (or Fock), symmetric (or Smith) and Johnson
coordinates [3]. The freedom to choose the parametrization
which is better suited for every possible application is one
of the more appealing features the method. The majority of
the investigations carried out so far in the hyperspherical
framework are based on the time-independent scattering
theory. Therefore, the unique perspective emerging from the
time-dependent approach to quantum dynamics has remained
practically unexplored. The study of the time evolution
of reactive collisions in the hyperspherical formalism to
be addressed here, is performed by means of the Classical
Molecular Dynamics method. As it will be explained bellow,
the deviations arising from neglecting quantum effects are
alleviated by the particular choice of the potential energy
surface.

As a numerical example, we will focus our attention in
the F + HCl » FH + Cl exchange reaction. Owing to the
availability of experimental and theoretical results, this kind
of reactive collisions constitute an ideal benchmark to test
novel algorithms, for which an application to the numerical
simulation of dynamical processes of molecular systems in
the gas phase is envisaged. From the practical point of view,
this reaction also has potential applications in the design and
fabrication of chemical lasers [8,9].

Jacobi vectors are the most widely used set of dynamical
variables to specify the configuration of polyatomic systems.
This preference is due to the simplicity of the classical and the



quantum equations of motion in this configuration space,
since the kinetic energy is a homogeneous quadratic form of
the conjugate momenta. The Jacobi coordinates for a triatomic
system are defined as follows:

MaTa + MyTh

£ = g Malatmun
e Mg + My W
T = Tp—Tq (2)
X i
¢ = arccos <_,:f> (3)
X[

Figure 1. Definition of Jacobi coordinates.

One of the key ingredients for the solution of any dynamical
problem is the evaluation of the interaction potential, which
demands to express the interparticle distances as a function of
the generalized coordinates. For Jacobi coordinates, this can
be achieved without too much effort by using the cosine law.
However, one of the main difficulties associated to the use of
Jacobi’s vectors is that they depend on the preselected order of
the particles, i.e., they depend on how do we chose A, B and
C. Albeit some strategies have being devised to overcome this
problem [11], such asymmetry often affects the numerical
convergence of quantum mechanical calculations on exchange
processes. This situation can be avoided by introducing the
hyperspherical coordinates, which are defined in terms of the
rescaled Jacobi’s vectors T and R [10, 11].

In the following, we will make use of the so called Smith
hyperspherical coordinates p, ©, @, defined as:

VB2 + |72 (4)

p =
sin (20) = 2'1227:1 (5)
tan (20) = 2T (6)
|R|? — |r]?

These coordinates can describe the time evolution of the
internal degrees of freedom, after decoupling them from
the motion of the centre of mass and from the rotations of
the whole system. The hyperspherical coordinates present
some properties that make these generalized coordinates
very attractive for the description of reactive collisions. For
example, the hyperradius p is independent of the way of
choosing the Jacobi vectors. It also provides an intuitive time-
evolving description of the process, that is, this quantity takes

large values for the asymptotic rearrangement regions of the
reactants and the products, whereas the small values of the
hyperradius correspond to the three atoms located within the
strong interaction region. Moreover, the two hyperangles ©
and O are related to the area of the triangle formed by the three
particles and the geometric shape of this triangle, respectively.
In this work, the equations of motion are solved in an
effective Cartesian configuration space, defined through the
transformation:

& = pcos(20)sin (29) (7)
n = psin(20) (8)
¢ = pcos(20)cos(29) . 9)

In this configuration space, the equations of motion for the
variables s = &, #, ( take the form:

i = ;[4135 3] (10)
. 3w ov
P, = T[Ps - Ws] - D5 (11)
P, +yP, + P,
W = L Yly . (12)

2 + Y2 + 22

The analysis of the structure of the system of equations (10)
makes the pragmatic advantage of introducing this new
configuration space to become striking: the numerical solution
of these differential equations is only slightly more difficult
than integrating the equations of motion of a single particle in
the ordinary three-dimensional space. Nevertheless, because
of the abstract nature of the generalized Cartesian coordinates
(7), it is simpler to generate the initial conditions in the
phase space associated to the Jacobi coordinates. The initial
values of the intramolecular distance | F'| and its conjugate
momentum |I5r| are generated by sampling the ground state
initial wave function and its Fourier transform, respectively.
A similar procedure was used to generate the coordinates |R|
(distributed following a Gaussian centred at a sufficiently large
separation, 15A, with a standard deviation of 0.5A), while the
momenta |P | were selected according to a Boltzmann velocity
distribution corresponding to the temperature of 300K.
The initial angular momentum quantum number was also
chosen according to a Boltzmann distribution. The rotational
eigenstate corresponding to this quantum number was used to
generate the initial value of the Jacobi angle ¢.

Finally, the potential energy surface of the triatomic system
was modelled using a London-Eyring-Polanyo-Sato (LEPS)
function:

Q1+Q2+Q3—
P B = D= T = oy

V(ry,re,m3) =

(13)

This functional expression consist in a superposition of both
coulombic (Q) and electron exchange (J) terms. Explicit
equations specifying the dependence of each of these terms
on the interatomic distances have been given elsewhere [10].
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The parameter values, which determine the shape of the
LEPS potential energy surface, were taken from the literature
[4]. This particular potential energy surface was designed to
optimize the correspondence between the results of Quasi-
Classical Trajectory (QCT) calculations and the experimental
data available for the F+HCI reaction. The resulting potential
landscape does not show any significant barrier, thus the
possible role played by tunnelling at low collision energies
can be disregarded. Because of the fitting of the experimental
results, any other quantum effects are masked in the interaction
potential. This feature guarantees the validity of the results
presented bellow, which were computed using the QCT
method.

InFigures2and 3, thetimeevolution ofthe Smith hyperspherical
coordinates is illustrated by three representative trajectories,
corresponding to different collision energies. From top to
bottom, they are shown the cases of collisions taking place at
small, intermediate and large incident energies. In Figure 2,
the differences in the initial energy of the F atom impinging
on the HCI molecule become striking from the shortening of
the elapsed time before the collision takes place. The collision
times corresponds to the point in time when the hyperradius
attains its minimal value.
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Figure 2. Time evolution of the hyperradius for representative trajectories
in the hyperspherical configuration space corresponding to low
(E_, = 0.4 kcal-mol-!, top panel), intermediate (E, =15 kcal-mol-1,

col
middle panel) and high (E_, = 5.0 kcal-mol!, bottom panel) collision

energies.

On the other hand, the time evolution of the coordinates ®
and O, plotted in Figure 3, reveal the connection between the
shape of trajectories in the hyperspherical configuration space
and the physical characteristics of the scattering process. For
example, the oscillations in the hyperangular coordinates are
a fingerprint of molecular vibrations. The hyperangle © is

related to the area of the triangle formed by the three particles
(Eqn. (5)), so the amplitude of ® oscillations enlarges when the
atoms are closer (for such configurations, the distortions of the
shape of the triangle are more pronounced), as it can be seen
in Figure 3.

Moreover, the relationship between the hyperangle ® and the
particles ordering can be exploited to describe the process of
HCI bond breaking and the formation of the HF molecule
in terms of the time evolution of ®. Discontinuities in ®(t)
happens whenever the F atom crosses the plane perpendicular
to the HCI molecular axis. Likewise, the comparison between
the initial and final values of this coordinate allows to identify
the reactive and the non-reactive trajectories. It can be seen,
that the three trajectories represented in Figure 3 correspond
to scattering events without exchange.

Finally, at high and intermediate collision energies, the
variations of the hyperangles ® and @ are noticeable during
a narrow time interval of about 100 fs centred at the point
in time when collision occurs. At small incident energies,
however, the oscillations of the hyperangles take place during
a larger interval of around 300 fs. Hence, the trajectory in
the hyperspherical space provides a way to differentiate
quantitatively between direct reactions from those proceeding
through an insertion mechanism, i.e., with the formation of an
intermediate triatomic complex.
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Figure 3. Time evolution of the hyperangles and , for representative
trajectories corresponding to low (E_, = 0.4 kcal-mol™, top panel),
intermediate (E_, = 1.5 kcal-mol, middle panel) and high

col

(E,,, = 5.0 kcal-mol*, bottom panel) coIIision energies.

The overall behaviour of the triatomic system can be described
by the average trajectory {p)(t), (®)(t), represented in Figure
4. It can be noticed, that there is only a slight variation of the
average hyperangle A® ~ 11/50. This small shift indicates that
the exchange reaction is unlikely to occur at T' = 300K. It is



also apparent that the change of (®) does not take place in a
single step, but the system visit configurations with smaller
hyperangles instead, as it is shown in Figure 4 (inset).
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Figure 4. Average trajectory (o)(1), (®)(f) of the triatomic system.

Summing up, we have developed an algorithm for the
application of the Classical Molecular Dynamics method to the
study of the time evolution of reactive collisions in triatomic
systems. The methodology was applied to the particular case
of the F + HCl > HF + Cl exchange reaction. We have shown
that this formalism provides a geometrical representation of
the molecular motion in the hyperspherical configuration
space, that can be interpreted to retrieve information on
the dynamical properties of the system. The probability of
occurrence of the exchange reaction is found to be negligible
at room temperature. As an outlook, we plan to carry out the
study of the state-to-state reaction probabilities for different

initial vibrational and rotational quantum numbers for low
collision energies, for which the particle exchange is more
likely to occur. In addition, the symmetric hyperspherical
coordinates allow to establish quantitative criteria in order to
distinguish between different types of reactions (e.g., reactive
and non-reactive scattering, direct or insertion reactions, etc).

[1] V. Aquilanti, S. Cavalli, J. Chem. Soc., Faraday Trans. 93,
801 (1997)

[2] S. K. Gray, G. G. Balint-Kurti, J. Chem. Phys. 108, 950
(1998)

[3] V. Aquilanti, S. Cavalli, D. De Fazio, J. Chem. Phys. 109,
3792 (1998)

[4] P. Palmieri et al., Mol Phys. 98, 1835 (2000)

[5] D. De Fazio, V. Aquilanti, S. Cavalli, J. Chem. Phys. 125,
133109 (2006)

[6] D. De Fazio et al., J. Chem. Phys. 129, 064303 (2008)

[7] B. R. Johnson, J. Chem. Phys. 79, 1906 (1983)

[8] H. Kornweitz, A. Persky, J. Phys. Chem. A 108, 140
(2004)

[9] H. Kornweitz, A. Persky, J. Phys. Chem. A 108, 8599
(2004)

[10] L. Alfonso Hernandez, Diploma thesis, Universidad de
la Habana (2010)

[11] D. De Fazio, Ph.D. thesis, University of Perugia (1996)
[12] S. Lahmar et al. (eds.), Topics in the Theory of Chemical
and Physical Systems, (123D146. Springer, 2007)
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AND WHITE LIGHT WAS CREATED

Y SE HIZO LA LUZ BLANCA

M. SANCHEZ

Facultad de Fisica, Universidad de La Habana, Cuba. maruchy@fisica.uh.cu

(Recibido 30/10/2013 ; Aceptado 6/11/2014)

The 2014 Nobel Prize for Physics has been awarded to Isamu
Akasaki; Hiroshi Amano; and Shuji Nakamura, “for the invention
of efficient blue light-emitting diodes which has enabled bright
and energy-saving white light sources". This article contains a
brief summary of the history of the obtention of blue and white
light diodes, as well as an analysis of the problems that still has
this technology.

El premio Nobel de Fisica 2014 fue otorgado a Isamu Akasaki,
Hiroshi Amano y Shuji Nakamura, “por la invencion de diodos
emisores de luz eficientes, que hicieron posible la fabricacion
de fuentes de luz blanca brillantes de alta eficiencia”. En
este articulo se presenta un breve resumen de la historia de la
obtencién de diodos azules y blancos, analizando los problemas
que aun presenta esta tecnologia.

PACS: Light-emitting diodes (LEDs), 85.60.Jb. Optoelectronic devices, 85.60

INTRODUCTION

Thisyear the Royal Swedish Academy of Sciencesannounced that
the Nobel prize in physics had been awarded to Professor Isamu
Akasaki at Meijo University, Nagoya, and Nagoya University,
Japan; Professor Hiroshi Amano at Nagoya University, Japan;
and Professor Shuji Nakamura at University of California, Santa
Barbara [1]. The winners (see Figure 1) are rewarded for the
invention of the blue light-emitting diode (LED).

Light-emitting diodes are part of our everyday life; they are
used in application ranging from traffic lights, remote-control
transmitters, and mobile phones, to TV screens. Thanks to
the blue LEDs, today we have efficient white solid-sate lamps
for general illumination. Compared with incandescent and
fluorescent sources, LEDs have higher reliability, longer
lifetime, and lower power consumption.

The first commercial LEDs were fabricated in the 1960s and
emitted red light. Through the 1970, additional colors became
available and the most common materials used were GaP for
green and red, and GaAsP for orange and yellow. In the 807,
red an infrared LEDs based on AlGaAs were developed and a
rapid growth in their use started.

In the 1990s AlInGaP based LEDs with life times over 100,000
hours appeared in the market. By changing the ratio of the
component materials one can get a range of colors from red
to yellow.

Researchers struggled to create blue LEDs, but despite the great
efforts carried out in the research community as well as in the
industry, blue light remained a challenge for more than two
decades.

Figure 1: The three Japanese Nobel Prizers in Physics 2014. From left to
right: Isamu Akasaki, Hiroshi Amano and Shuji Nakamura (image taken
from http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/physics/)

Gallium nitride (GaN) was always assumed as a good
candidate for fabricating ultraviolet and blue LEDs because its
band-gap energy of 3.4 eV. In 1971 Pankove [2] conceived a
metal-insulator-semiconductor LED based on GaN, but he did
not succeed in obtaining the p-doping necessary to fabricate a
p-n junction LED, and it was not until 1993 that the first GaN
based blue LED was released.

WHAT IS A LED?

In incandescent bulbs, electric current is used to heat a wire
filament, making it shine. In fluorescent lamps, a gas discharge
is produced, creating the light.

A light-emitting diode functions in an entirely different way:
it is a semiconductor device that converts electrical energy
into light. A LED is no larger than a flea and is basically a p-n
junction diode, in which under forward bias, electrons and
holes recombine emitting a monochromatic (single color)
light (see Fig. 2). The emitted wavelength depends on the
semiconducting material used.

THE BATTLE TO OBTAIN BLUE LIGHT

After Haase et al. [3] reported the first ZnSe based laser diode
emitting at 490 nm at 77K, the hopes of obtaining blue light



were focused on II-VI semiconductors and most of researchers
had given up gallium nitride as a hopeless material. ZnSe
emerged as a promising candidate to fabricate blue emitting
devices because it has a bandgap of 2.7 eV and is easily grown
onto GaAs substrates given the similarity between their lattice
constants. However, despite the large number of theoretical and
experimental work aimed at the subject, the expected results
were not obtained and devices based on ZnSe still have severe
stability problems and rapid degradation, making commercial
applications impossible.

Figure 2: Illustration of a LED, showing its operating principle.

Meanwhile Akasaki and Amano at Nagoya University, and
Nakamura, working alone at Nichia Chemicals in Tokushima
continued systematic work on gallium nitride, GaN.

THE GaN MYSTERY

There were two major obstacles preventing the fabrication
of GaN based LEDs. One was the poor crystalline quality of
the GaN layers and the other the difficulty to achieve p-type
doping in that material.

The difficulty of growing good quality GaN films is due to the
lack of high quality crystalline substrates with the same lattice
parameter as GaN. This problem was overcome by Akasaki
and his doctoral student Hiroshi Amano. They succeeded in
obtaining high-quality GaN layers growing a thin AIN buffer
layer [4] onto sapphire substrates by metalorganic vapour
phase epitaxy (MOVPE) technique.

Later, Nakamura used GaAIN and GaN buffer layers with
a different growth sequence from that used by Akasaki and
developed a new ‘two-flow’ MOCVD system which allowed
him to growth high quality GaN layers [5].

The problem of the p-doping was solved when Akasaki and
Amano discovered that a p-type conducting GaN layers can be
obtained using Mg and irradiation with low energy electrons.
This led to the first demonstration of a GaN based blue LED
in 1989 [6]. This process was later explained and improved
by Nakamura who achieved p-type GaN materials with very
high conductivity [7] by thermal annealing in a nitrogen
atmosphere, a process much faster and reliable as compared to
the irradiation technique. Nakamura was then able to create the

first high-brightness blue GaN based LED and in November
1993 Nichia announced commercial blue InGaN LEDs.

Next year, Nakamura defended his PhD thesis at the University
of Tokushima

THE WHITE LIGHT

There are two ways to generate white light: by mixing red, green
and blue LEDs (known as Red-Green-Blue, RGB process) or
by using a blue LED to pump a phosphor.

The majority of today’s white LEDs solid-state lamps use an
InGaN blue LED, covered by phosphor. In this process, the
blue photons are absorbed by the phosphor and re-emitted in
the yellow part of the spectrum. The idea is similar to that of
the fluorescent lamps where a narrow band UV light is down-
converted in phosphor to a rather broad emission spectrum
of visible light (a little red, some green, and a lot of yellow).
The mix of the residual blue photons and yellow light provides
a good approximation of white light to the eye. The specific
composition of the phosphor determines the spectrum.

Usually, phosphor is doped with rare earth elements, whose
existence is limited, and the extraction process is expensive
and polluting. Even though the combination of blue LED
and phosphor is an established technology with a good
performance, it is not perfect.

One critical aspect in illumination is “the quality” of the light
emitted, which is measured by the color rendering indices
(CRI). The higher the CRI value, the closer a light source is able
to reproduce the colors of an object illuminated by a sunlight
(which has a CRI of 100). For example, incandescent bulbs,
despite their other obvious disadvantages, have a CRI around
95. In comparison, white phosphor LEDs lamps have lowers
CRI, of about 70 to 80. This is because phosphor produces
white light with little red component in the systent’s output.

Improvements in the CRI of LEDs white lamps using phosphor
can be achieved by mixing the different types of phosphor that
add red wavelengths. Also, substituting a blue LED for an
ultraviolet one we can make further improvements to the CRIL
However this goes against the device efficiency.

The RGB process produces white light with much improved
CRI values. In this process the white light is replicated by
direct emitting LEDs. However, to date, RGB lamps have not
produced high quality white light because of a lack of efficient
green LEDs. This is known as the “Green Gap, referring to
the incapacity to produce efficient green devices (wavelength
bigger than 500 nm). To obtain green emission with InGaN it is
necessary to add too much indium, and it reduces the radiative
recombination rate.

Another general problem is that InGaN-based LEDs exhibit
a significant efficiency loss when operating at high injected
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current densities, the origin of which remains as an open issue

[8].

Despite these problems Cree announced this year a white high-
power LED with 300 lumens per watt, which increases the
potential for the solid-state-lighting industry.

InGaN LASERS

Not only the fabrication of blue LEDs has had a huge
technological impact: the creation of blue lasers diodes (LDs)
has been of great importance too. For example, the storage
density in digital video disks (DVDs) is bigger for shorter
wavelengths of the laser used to write and read the information,
since the focused light diameter decreases (more precisely, the
storage density is inversely proportional to the square of the
wavelength). So, blue-based InGaN lasers allow to increases
the data-storage density in modern digital video disks (DVDs).
Previous DVDs, used red AlInGaP semiconductor lasers and
had a data capacity of about 4.7 gigabytes.

The first nitride based violet LDs with an emission wavelength
of around 400 nm at room temperature were developed
by Nakamura in 1996 [9]. Finally, in January 1999 the first
commercial violet laser entered the market. More details can
be found in ref. [10].

A FINAL REMARK

As has been said, Alfred Nobel would have been quite pleased
with the 2015 Physics prize. The invention of the blue LED

means a great benefit to mankind, and there are good reasons
to think that we are just contemplating the tip of the iceberg.
That is definitively in the spirit of Nobel’s legacy.

[1] The Nobel Prize in Physics 2014 - Nobelprize.org. http://www.
nobelprize.org/nobel_prizes/physics/laureates/2014/

[2] ]. I Pankove, E. A. Miller and ]. E. Berkeyheiser, RCA Rev.
32,383 (1971).

[3] M. A. Hasse, J. Qiu, J. M. De Puydt and H. Cheng, Appl.
Phys. Lett. 59, 1272 (1991).

[4] H. Amano et al., Appl. Phys. Lett. 48, 353 (1986).

[5] S. Nakamura and T. Mukai, Jpn. .J. Appl. Physics 31, L1457 (1992).
[6] I. Akasaki, H. Amano, Y. Koide, K. Hiramatsy and N.
Sawaki, J. Crvst. Growth 98, 209 (1989).

[7] S. Nakamura, N. Iwasa, M. Senoh and T. Mukai, Jpn. J. Appl.
Phys., 31, 1258. (1992).

[8] G. Verzellesi, D. Saguatti, M. Meneghini, E Bertazzi, M.
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[9] S. Nakamura, M. Senoh, S. Nagahama, N. Iwasa, T. Yamada,
T. Matsushita, H. Kiyoku and Y. Sugimoto, Jpn. J. Appl. Phys.
35, 174 (1996).

[10] S. Nakamura, S. Pearton, G. Fasol. The Blue laser Diode.
2nd Ed. (Springer-Verlag Berlin Heidelberg, 2000)
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VOLVIENDO A LA CIMA

Tras una inusual ausencia de medallas por varios anos —en
parte asociada a delegaciones incompletas debido a problemas
financieros— Cuba ha vuelto a hacer el papel acostumbrado
en la XIX Olimpiada Iberoamericana de Fisica (OibF) recién
clausurada el pasado 6 de octubre de 2014, que constituye
uno de los m&s importantes eventos en el campo de la Fisica
preuniversitaria.

El examen de la competencia barrié un variado nimero de
temas: desde la estimacion de la energia solar que alcanza a la
Tierra, hasta el cdlculo de la eficiencia de un ciclotrén, pasando
por la medicion experimental del médulo de Young de una
varilla.

En la olimpiada, que tuvo lugar en Asuncion, Paraguay,
participaron por Cuba los estudiantes Michel Romero
(Cienfuegos), Miriel Alberto Avila (Las Tunas), José Luis
Sanchez (Las Tunas) y Hernan Herndndez (La Habana),
escoltados por los experimentados profesores Rafael Elpidio
Rodriguez-Pino (Camagiiey) y José M. Mora (Matanzas).
Michel, Miriel y José Luis obtuvieron medalla de oro, bronce
y mencion, respectivamente, para sustentar la destacada
actuacion cubana.

Esperamos que estudiantes con el talento de nuestros
participantes en la competencia contribuyan a engrosar las
matriculas de la carrera de Fisica, que se ve hoy amenazada por
la eliminacion de los exdmenes de requisitos especiales —los

cuales contribufan a seleccionar a estudiantes con aptitudes
para la Fisica y a motivarlos a estudiar la disciplina.

Jubilo al cierre de la XIX Olimpiada |beroamericana de Fisica. De

izquierda a derecha: Rafael Elpidio Rodriguez-Pino (profesor, Centro
Mixto “Méximo Goémez”, de Camagliey), Michel Romero-Rodriguez
(estudiante de 11no grado del IPVCE “Carlos Roloff” de Cienfuegos,
medallista de ORO), José L. Gonzalez-Géngora (estudiante de grado
12mo grado, IPVCE “Luis Urquiza”, Las Tunas, MENCION), Miriel Avila-
Winta (estudiante de 12mo grado, IPVCE “Luis Urquiza”, Las Tunas,
medalla de BRONCE), Hernan Hernandez-Garcia (estudiante de 12mo
grado, IPVCE “V. I. Lenin”, La Habana), y José M. Mora-Hernandez
(profesor, IPVCE “Carlos Marx”, Matanzas).

José M. Mora-Hernandez (profesor, IPVCE “Carlos Marx’,
Matanzas).

NUESTRA FISICA EN NOTICIAS

LUZ EN EL HOTEL NACIONAL DE CUBA

Organizada por la Sociedad Cubana de Fisica, y por el Comité
Territorial Cubano de la Comision Internacional de Optica
(ICO), y dedicada principalmente a la América Latina, dentro
del Ao Internacional de la Luz y las Tecnologias Basadas en
la Luz (IYL 2015), la Conferencia Internacional de Optica,
Foténica y Fotociencias (CIOFF), tuvo lugar en el Hotel
Nacional de Cuba, del 14 al 17 de Octubre de 2014.

Grupo de participantes en CIOFF, en el jardin del Hotel Nacional de Cuba. Al fondo, una vista de parte de la ciudad de La Habana.

Con un alto nivel cientifico, CIOFF proporcioné un foro comin
alos investigadores, ingenieros y cientificos que trabajan en los
problemas relacionados con la luz y sus aplicaciones.

Ochenta participantes de trece paises presentaron sus
trabajos e intercambiaron sus experiencias en sesenta y ocho
contribuciones cientificas. Se presentaron veintiocho charlas
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invitadas, incluidas seis conferencias plenarias, ademas de
nueve contribuciones orales y treinta carteles.

El multidisciplinario evento abarcé una amplia agenda de
temas, incluyendo diversas areas de la Fisica, la Quimica,
y la Biologia, asi como distintas aplicaciones tecnoldgicas.
Las aplicaciones en las inter-ciencias estuvieron en la linea
principal, y se enfatizaron de forma especial los nuevos
desarrollos y tecnologfas, y las investigaciones dirigidas hacia
las dreas de las ciencias naturales, ciencias de la vida, salud,
ambiente, y el uso de la energfa solar.

Como parte de la conferencia, y extendida desde el 14 hasta el
31 de Octubre, tuvo lugar en la galeria Mariano Rodriguez de la
Villa Panamericana, en La Habana, la exhibicion internacional
Imdgenes en las Ciencias y en la Artes: Luz y Universos
Interdimensionales. La exposicién, de gran complejidad,
estuvo compuesta por 46 obras; 20 realizadas por medios
digitales, 6 piezas que combinan fotografias digitales del
micromundo, tomadas a través de un microscopio electronico,
con intervenciones artisticas, y por 20 hologramas artisticos
y cientificos de diferente tipo y tecnologia, creadas todas por
artistas y cientificos nacionales y extranjeros, algunos de ellos
de gran prestigio internacional.

Es preciso destacar que por primera vez en Cuba se combinan,
en un evento cientifico de amplio espectro, y en una exposicion
unica, elementos tan diversos, constituyendo una muestra de
las estrechas relaciones arte-ciencia-tecnologia y de lo que
puede alcanzarse en funcién de un objetivo comun.

La conferencia estuvo coauspiciada por la Comision
Internacional de Optica (ICO), el Centro Internacional de

Fisica Tedrica Abdus Salam (ICTP), los laboratorios Ldser
BRALAX, el Instituto de Ciencia y Tecnologia de Materiales
(IMRE) y la Facultad de Fisica de la Universidad de La Habana,
y el Centro de Aplicaciones Tecnoldgicas y Desarrollo Nuclear
(CEADEN).

Luz y Universos Multidimensionales. En la imagen, se aprecia una de
las obras presentadas en una exposicién de imagenes asociadas a la
Conferencia Internacional de Optica, Foténica y Fotociencias (CIOFF),
que tuvo lugar entre los dias 14 y 31 de Octubre de 2014, en la galeria
Mariano Rodriguez de la Villa Panamericana. La muestra incluyé obras
de Dieter Jung, artista plastico aleméan especializado en técnicas
holograficas, Reima Nurmikko, artista plastico finlandés especializado
en técnicas hologréaficas, Gert von Bally, cientifico aleman que expuso
hologramas arqueolégicos, asi como de un conjunto de artistas y
cientificos cubanos.

Dr. Angel G. Augier
Presidente del Comité Organizador
Comité Territorial Cubano ICO
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INTENSA ACTIVIDAD DE LA SOCIEDAD CUBANA DE FISICA EN HOLGUIN

Elgrupo dela Sociedad Cubana de Fisica en Holguin desarrollo
el PRIMER SIMPOSIO PROVINCIAL DE FISICA el 6 de
diciembre de 2013 en la Sala 25 Aniversario de la Universidad
de Holguin "Oscar Lucero Moya".

Foto de grupo de los participantes en el Primer Simposio Provincial de
la Sociedad Cubana de Fisica en Holguin, celebrado el 6 de diciembre
de 2013.

El simposio fue convocado por el grupo coordinador de la SCF
y coauspiciado por la Universidad de Holguin "Oscar Lucero
Moya", la Universidad de Ciencias Pedagogicas "José¢ de la
Luz y Caballero” y la Delegacion Provincial del Ministerio de
Ciencia, Tecnologia y Medioambiente (CITMA).

Se presentaron 20 trabajos, que fueron expuestos en forma de
comunicaciones cortas. Los organizadores las agruparon en
tres temadticas: ensefianza de la Fisica escolar, ensefianza de
la Fisica universitaria, y Fisica y sus aplicaciones, que fueron
coordinados en ese mismo orden por los doctores Nelsy Pérez
Ponce de Ledn, Francisco Machin Armas y Pedro Marifo
Castellanos.

Los ponentes proceden de la Universidad de "Holguin Oscar
Lucero Moya", la Universidad de Ciencias Pedagogicas
"José de la Luz y Caballero”, del Instituto Superior Minero
Metalurgico de Moa, del MINED, de la Delegacién Provincial
del CITMA y del Hospital General Universitario “V. I. Lenin”



La conferencia inaugural estuvo a cargo del Dr. Cs. Ricardo
Abreu Blaya, profesor de la Universidad de Holguin y
Académico de la ACC, vy se titulé Algebras de Clifford en
la Fisica. Teoria y aplicaciones. El Segundo Simposio se
convoco a menos de un ano del primero, los dias 30 y 31 de

octubre de 2014

Dr. C. Segifredo Luis Gonzalez Bello
Presidente Comité Organizador
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METROLOGIA EN EL PALACIO DE LAS CONVENCIONES

La Oficina Nacional de Normalizaciéon (NC) y el Ministerio
de Ciencia, Tecnologia y Medio Ambiente (CITMA)
convocaron el 9no Simposio Internacional Metrologia 2014,
que se celebro los dias 12 y 13 de junio de 2014 en el Palacio
de Convenciones de La Habana. Durante la cita, se propici6
el intercambio de experiencias entre ejecutivos, expertos,

especialistas y personal técnico relacionados directamente
con la metrologia.

Comité Organizador
Metrologia 2014
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SE RENUEVA EL VINCULO CUBANO CON LA ALAGE

Foto de grupo de la X Conferencia LatinoAmericana de Geofisica Espacial, Cusco, Pert (septiembre 2014)

En la X COLAGE (Conferencia LatinoAmericana de
Geofisica Espacial) celebrada en Cusco, Perti en septiembre
2014, se re-organizo y actualizé la membresia de la ALAGE
(Asociacion LatinoAmericana de Geofisica Espacial). En la
reunion se eligio a Dr. Adolfo L. Méndez Berhondo (Instituto
de Geofisica y Astronomia, IGA) como representante de los

miembros cubanos ante la ALAGE. Ademads, el Dr. Méndez
Berhondo result6 también electo para el Comité de Premios
de la ALAGE.

E. Altshuler
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LA REVISTA CUBANA DE FISICA ENTRA A WIKIPEDIA

Gustele a quien le guste, pésele a quien le pese, la enciclopedia
libre Wikipedia constituye hoy dia la fuente de informacion
mas popular en la red... y quizas también fuera de ella. En sus
paginas —construidas mediante la contribucién de numerosos
autores “free lance” organizados en cierta medida por un grupo de
moderadores— podemos encontrar informacion sobre temas que
van, desde la anatomia del mds insignificante de los coledpteros,

hasta la teorfa de cuerdas. Una gran parte de las revistas cientificas
mas conocidas y prestigiosas tienen su articulo “wiki” en un
formato bastante estandarizado, y la Revista Cubana de Fisica,
para no ser menos, posee ya su propia entrada (tanto en inglés
como en espanol), desde fines del mes de octubre de 2014.

E. Altshuler
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COMENTARIOS

CARTA AL EDITOR: SOBRE EL ARTICULO “LA

CULTURAC
DE

ENTIFICA'Y LA DESFACTUALIZACION
A ENSENANZA DE LA FISICA”

LETTER TO THE EDITOR: ON THE PAPER “SCIENTIFIC CULTURE AND THE DE-FACTUALIZATION

OF PHYSICS TEACHING”

F HERRMANN

Karlsruhe Institute of Technology

(Recibido 20/8/2013 ; Aceptado 23/8/2014)

Senor editor,

Lef recientemente el articulo titulado: La cultura cientifica
y la desfacturizacion de la ensefianza de la Fisica, de los
autores Horta Rangel F. A. y Gonzalez Arias A., publicado en
el Vol. 29, No. 2 (2012). Quiero centrarme en algunos de los
comentarios que hacen los autores sobre “el enfoque entrépico
de la termodindmica’, ya que en ellos se me referencia y se
emiten juicios de valor sobre un proyecto que comenzé hace
aproximadamente 40 anos, y que hoy se encuentra plasmado
en un curso (Curso de Fisica de Karlsruhe - CFK) y varios
libros y publicaciones. Durante ese tiempo varias decenas
de millares de estudiantes de secundaria (Liceo), y también
muchos estudiantes de Fisica de la Universidad han aprendido
termodindmica (y en general Fisica) siguiendo dicho enfoque.
Los resultados han sido positivos y segtin conocemos, ninguno
de los profesores que ha aplicado el curso quiere regresar
al enfoque tradicional. Son multiples las publicaciones y
ponencias en diversas revistas y eventos en las cuales se han
presentado en detalle las bases y alcances del curso; hace un
tiempo se realizé un estudio comparativo entre nuestro curso
y el enfoque tradicional en el marco de un doctorado.

Se puede comprender el punto de vista de los autores del
articulo si se supone que en el enfoque propuesto se tiene
que introducir la entropia por medio de la ecuacién que ellos
transcriben:
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No cabe ninguna duda de que es imposible exigir a un

principiante comprender esta ecuacién y aun mds hacerse
una idea intuitiva de lo que es la entropia. Francamente no se
entiende el porqué los autores sugieren introducir o utilizar
esta relacion funcional en cualquier curso de termodindmica, a
menos que se esté hablando de estudiantes de nivel avanzado.
Esta ecuacién caracteriza un sistema particular y es por
consiguiente una ecuacion de estado. Es diferente para otros
sistemas y, ademads, esta basada en una eleccion particular de
las variables. Se podrian escribir ecuaciones similares con otra
eleccion de variables independientes: otras intensivas como la
presion o el potencial quimico o variables extensivas.

Sugerir que se debe introducir la entropia con ese tipo de
ecuaciones seria equivalente a sugerir que la energia se debe
presentar de manera analoga. Es posible plantear ecuaciones
de la misma complejidad para calcular la energfa de un
sistema particular, pero dificilmente alguien tendria la idea de
introducir la energia de este modo, y tampoco argumentaria
que la energia no se puede presentar a estudiantes que inician
el estudio de la Fisica.

Para juzgar sobre si es adecuado o no introducir la entropia al
comienzo de un curso de termodinamica (a cualquier nivel)
habria que referirse a otro enfoque (por ejemplo el del CFK) y
no a una introduccion obviamente tan fuera de lugar.

Ya que este no es el momento nilugar para explicar extensamente
como se introduce la entropia en nuestro enfoque, quiero
limitarme a mencionar dos detalles del CFK, y recomendar
algunas de las publicaciones, en particular el curso mismo,
cuya version en espanol desgraciadamente no estd completa.

1. La ecuacién mds importante del curso que relaciona la
entropia con otras magnitudes es: P = T - I, donde P es la
potencia (o el flujo de energfa), T la temperatura absoluta, e I
el flujo de entropia. Esta ecuacion es considerablemente mas
sencilla que la transcrita arriba.

REVISTA CUBANA DE FiSICA, Vol. 31, No. 2 (2014)

COMENTARIOS



122

REVISTA CUBANA DE FiSICA, Vol. 31, No. 2 (2014)

COMENTARIOS

2. Se presenta un método de medicién de la entropia que no
requiere utensilios diferentes a los que se pueden encontrar en
cualquier hogar.

Puede encontrarse amplia bibliografia en varios idiomas en el
siguiente sitio:

http://www.physikdidaktik.uni-karlsruhe.de/

Material en espariol:
http://www.physikdidaktik.uni-karlsruhe.de/publication/

termodinamica.pdf

Version incompleta del curso en espaniol:
http://www.physikdidaktik.uni-karlsruhe.de/kpk/spanisch/

kpk estud.pdf

Sobre la medicion de la entropia:
http://formacionvirtual.redp.edu.co/mod/resource/view.

php?id=184
http://www.physikdidaktik.uni-karlsruhe.de/publication/

pub_fremdsprachen/spanisch.html

Bases generales de la parte termodindamica del curso:
http://www.physikdidaktik.uni-karlsruhe.de/publication/job-

Historical burdens/30 Measuring entropy.pdf

Trabajo de evaluacion del curso (tesis de doctorado):
http://www.logos-verlag.de/cgi-bin/buch/isbn/823
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CARTA AL EDITOR: RESPUESTA AL COMENTARIO

DE F. HERRMANN

LETTER TO THE EDITOR: REPONSE TO F. HERRMANN'S COMMENT

A. GONZALEZ ARIAS Y F. A. HORTA RANGEL

(Recibido 22/10/2014 ; Aceptado 25/10/2014)

Estimado editor de la Revista Cubana de Fisica:

Somos de la opinion de que ya es hora de que la Pedagogia
asuma el papel de Ciencia que usualmente se le atribuye.
La ciencia no es cuestién de criterios y opiniones, sino de
demostraciones basadas en la evidencia. Si es mediante el
experimento controlado, mejor.

El Dr. Herrmann menciona un proyecto que afirma lleva 40
anos de existencia, plasmado en un curso, libros y publicaciones
(posiblemente de su creacion o como profesor principal) con
resultados positivos. Desafortunadamente, no cita 0 menciona
estadisticas que muestren que este enfoque resulta mejor para
el estudiante que el tradicional (o, por ejemplo, resultados de
evaluaciones realizadas por profesores independientes).

En su comentario el Dr. Herrmann tampoco toma en cuenta
que el aprendizaje depende de forma muy importante de la
historia o preparacion previa del estudiante. Estd fuera de
discusion que no se obtendran los mismos resultados cuando
aplique su método a estudiantes alemanes o a estudiantes de
Hait{ o de Sierra Leona. Aparentemente, en su opinion, su
método es igualmente eficiente para todos.

Otro aspecto a mencionar es que en repetidas ocasiones
hemos visto que el afan por simplificar la fisica en la ensefianza
media conduce a serios errores conceptuales. Se le imparten
al estudiante conceptos mas simples de comprender, pero
erréneos, que obviamente seran muy dificiles de corregir en
el futuro.

El Dr. Herrmann malinterpreta nuestros comentarios sobre
la entropia cuando afirma que nosotros proponemos que se
introduzca el concepto mediante una ecuaciéon compleja, para
después criticar lo que no hemos dicho. Lo que se dice alli
es precisamente lo contrario: que la entropia es una magnitud
compleja (y para eso se muestra como ejemplo la ecuacion
citada) y que no parece adecuado comenzar el estudio de
la Termodindmica a partir de la entropia, justamente por la
complejidad del concepto.

No deseamos repetir los argumentos que aparecen en la
pagina 65 de nuestro articulo, que reafirmamos. Guste o no,
la entropia es una funcién de estado del sistema. Eso hay que
decirlo de alguna manera para no incurrir en la imparticion
de conceptos incorrectos al estudiante. Y, desde luego, no es
la tnica funcién de estado. Si no se muestra de antemano por
qué es una funcién de estado, no quedara mds remedio que
dibujar alguna ecuacion y decirle al estudiante que eso es una
funcion de estado, cayendo de lleno en la desfactualizacion de
la ensefianza de la fisica, tema principal del articulo.

Por otro lado, el Dr. Herrmann no comparte la vision moderna
de conceptos como calor (transferencia de energia en forma
microscépica y desordenada) pues critica el concepto cldsico
del calor, no el moderno, ya que incluso no menciona este
ultimo en su libro Conceptos obsoletos en Fisica, Coleccion
Tierray Vida, Ed. UD, Colombia, 2011 (p.93) o el de "funcién de
estado del sistema", que denomina "magnitud de estado” (p.77).
Solamente recomienda eliminarlas por no ser necesarias (lo
cual equivale, en nuestra opinion, a negar el primer principio
y la vision microscopica del universo). Al analizar la medicion
de la entropia, aparentemente no le preocupan aspectos tales
como la entropia de mezcla o la ecuacion de Planck-Boltzmann.
Podriamos decir que, calentando agua con una resistencia
resuelve el problema del clculo de la entropia (p. 83).

La entropia tampoco es un fluido que se transmite de un
sistema a otro -criterio que lamentablemente atin se maneja en
algunos lugares, en forma figurada al parecer- sino algo mas
complejo, imposible de comprender mediante un ejemplo
muy particular, que creemos tiende a oscurecer la riqueza y
complejidad del concepto. En la ciencia la inmensa mayoria
de las veces (y especialmente en la Termodinamica) el
experimento viene primero; la teoria, después. Segtn el Dr.
Herrmann, la ecuaciéon mds importante del curso es la que
relaciona la entropia con otras magnitudes es P =T - I. Los
abajo firmantes seguimos creyendo que la ley cero, la 1ra, 2da
y 3ra leyes conducen a las ecuaciones mds importantes en un
curso de Termodindmica, junto a la imposibilidad de crear
moviles perpetuos: estas ecuaciones no han pasado de moda,
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y es crucial transmitirlas a las nuevas generaciones. Por otra
parte ;las leyes no surgieron por un proceso de induccion?

La entropia tiene tres acepciones diferentes, cada una con sus
especificidades y descripcion matematica cuya relacion no es
evidente, ni mucho menos:

1. Es una medida de la pérdida de capacidad de un sistema
para convertir su energfa en trabajo util (degradacion de
la energia).

2. Esunamedida del ‘grado de orden’ de un sistema.

3. Es una medida de la espontaneidad de un proceso y del
estado de equilibrio de un sistema.

Reducir todo esto a un criterio de flujo, tratando de imitar
los conceptos alegéricos de la termodinamica de los procesos
irreversibles, nos parece poco feliz como elemento educativo.
En todo caso, quien propone el enfoque novedoso es quien
deberia demostrar su validez.

Reconocemos que es probable que los alumnos memoricen
mejor los ‘nuevos conceptos propuestos y que algunos
profesores se sientan muy a gusto con los resultados, pero
pensamos que también es seguro que al final del curso los
estudiantes sabrdn mucho menos fisica que los que reciben
los cursos tradicionales. A nuestro modo de ver, no hace falta
realizar experimentos controlados para llegar a esta conclusion.
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