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Editorial

Este niimero especial de la revista Contac-
tos esta enfocada a la conmemoracion del
50 Aniversario del Departamento de Fisi-
ca. En este niimero se muestra la riqueza y
diversidad del trabajo de investigacion y de
difusion de la cultura que se realizan den-
tro del Departamento de Fisica. En este nu-
mero especial se muestra la interdisciplina
pues hay una clara conexion entre la fisica y
la biologia en varios trabajos que se presen-
tan en este nimero especial, el autoensam-
blaje de de capsides virales, la liberacion
controlada de farmacos en fibras electrohi-
ladas asi como el potencial de la espectros-
copia Raman para caracterizar este tipo de
fibras electrohiladas. Se presentan trabajos
en donde el polipirrol sintetizado por plas-
ma es aplicado a la reconeccién in vivo en
lesiones medulares, en rata y coneja. Tam-
bién se da una vision de los polimeros en la
medicina. Se abordan problemas clasicos de
la Fisica como el funcionamiento de maqui-
nas térmicas que transforman el trabajo en
energia 1til, en el campo de la generacion
de energia se presenta el trabajo titulado
De TMI a Fukushima: retos y realidades en
la estabilidad de reactores nucleares.

Se aborda el fascinante mundo de las parti-
culas elementales, donde el polariton se ha
constituido no sélo cémo una herramienta
para la comprension de fenémenos funda-
mentales en la optica cuantica, la materia
condensada y la fisica atomica, y el diseio
de nuevas tecnologias cuanticas.

Se presentan articulos que tienen alto in-
terés social como, uno aborda el tema de
La inteligencia artificial puede contribuir a
mejorar la calidad del aire y el otro relacio-
nado con la calidad del Agua purificada en
la Alcaldia de Iztapalapa.

En el campo de la mécanica clasica se pre-
sentan los trabajos que abordnan las orbitas
periodicas y el Caos Hamiltoniano, también
se determina la érbita del a tierra alrede-
dor del Sol usando matematicas basicas. Se
hace uso de las trampas i6nicas para poder
capturar un atomo y jugar con él.

Dr. Juan Morales Corona
Jefe del Depto. de Fisica
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Abstract:

Viruses, despite their diminutive size, un-
doubtedly play an important role in hu-
man life and history. Nowadays, virology
constitutes a prominent and interdisci-
plinary research field with diverse appli-
cations within disciplines such as biology,
biomedicine, and public health. The fasci-
nating and uncommon properties of viru-
ses, as well as the intricate mechanisms
they follow in the replication cycle, have
captured the attention of physics and the
basic sciences, giving rise to the emerging
and promising field of physical virology.

This article addresses the collaborative
efforts of the Department of Condensed
Matter Physics at Universidad de Barce-
lona (UB) and the Physics Department
at Universidad Auténoma Metropolitana
Iztapalapa (UAM-I), to unravel, using sta-
tistical physics methodologies, one of the
fundamental steps in the viral replication
cycle: the assembly of the protein capsid
that protects viral genetic material. It pro-
vides an overview of the theoretical fra-
mework employed to model Viral Capsid
Self-Assembly (VCSA), rooted in Classi-
cal Nucleation Theory (CNT), focusing on
viruses whose capsids exhibit spherical
symmetry. This framework incorporates
key physical factors, such as protein con-
centration, temperature, and edge energy,
which are critical determinants of the as-
sembly process. Within this context, the
role of bending energy is analyzed, as it
can potentially alter assembly pathways
and open the door to novel strategies to in-
terfere with virus formation. This article
further explores the utility of Molecular
Dynamics (MD) simulations as a power-
ful computational tool to characterize the
interactions between capsid proteins of
specific viruses, such as the Human Pa-
pillomavirus (HPV). By analyzing the-

se simulations, valuable insights can be
obtained into the mechanisms of capsid
assembly and disassembly, which are fun-
damental for a deeper understanding of
viruses and the development of innovative
antiviral strategies.

Resumen:

Esindudable que, a pesar de ser entidades
biolégicas diminutas, los virus juegan un
papel primordial en la vida y el desarrollo
de la historia de la humanidad. Por ello
su estudio despierta un gran interés en
diversas disciplinas cientificas del ambito
de la biologia, la biomedicina y la salud
publica. Sus fascinantes y poco comunes
propiedades, y los intrincados mecanis-
mos que utilizan durante su ciclo de repli-
cacion también han atraido la atencion de
la fisica y las ciencias basicas dando lugar
al emergente y prometedor campo de la
virologia fisica.

Este articulo describe los esfuerzos de
colaboracion entre el Departamento de
Fisica de la Universidad Auténoma Me-
tropolitana Iztapalapa (UAM-I) y el De-
partamento de Fisica de Materia Conden-
sada de la Universidad de Barcelona (UB)
para desentranar, utilizando metodologias
de la fisica estadistica, uno de los pasos
fundamentales en el ciclo de replicacion de
los virus: el ensamblaje de la capside de
proteinas que protege el material genético
viral. Se proporciona una descripcion ge-
neral del marco teérico utilizado para mo-
delar el Autoensamblaje de Capsides Vi-
rales (AECV), basado en la Teoria Clasica
de Nucleacion (TCN), centrandose en cap-
sides con estructuras esféricas. Este mar-
co incorpora factores fisicos clave, como la
concentracion de proteinas, la temperatu-
ray la energia de borde, que son criticos en
el proceso de ensamblaje. Dentro de esta
descripcion, se incluye y analiza el papel
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de la energia de flexion, que altera el re-
sultado del ensamblaje y podria abrir una
nueva ruta para interferir con el proceso
de formacion de virus. Finalmente, se dis-
cute como las simulaciones de Dinamica
Molecular (DM) pueden emplearse como
una potente herramienta computacional
para caracterizar las interacciones entre
las proteinas de la capside de virus espe-
cificos, como el Virus de Papiloma Huma-
no (VPH). A través del andlisis de estas
simulaciones, se podria obtener informa-
cién sobre los mecanismos de ensamblaje
y desensamblaje de la capside, fundamen-
tales para una mejor comprension de los
virus y el desarrollo de novedosas estrate-
gias antivirales.

Keywords: viral capsids, self-assembly,
physical virology, Molecular Dynamics

Palabras clave: capsides virales, au-
toensamblaje, virologia fisica, Dinamica
Molecular

Introduccion

¢Por qué son importantes los virus?

Los virus, entidades biolégicas nanométri-
cas que no poseen vida auténoma y requie-
ren de una célula para replicarse, han sido
objeto de intensa investigacion debido a sus
variadas aplicaciones en campos cientificos
que abarcan desde la biologia y la biotec-
nologia hasta la medicina, y mas reciente-
mente, en ciencias basicas como la quimica
y la fisica (Dimitrov, 2004; Shirbaghaee y
Bolhassani, 2016; Buzon et al., 2020).

Estos agentes invasores han estado pre-
sentes a lo largo de la historia de la huma-
nidad, y las consecuencias de su interac-

cion con bacterias, animales y humanos
han marcado grandes acontecimientos
historicos, como las pandemias, que en
diversas ocasiones han marcado el rum-
bo de la sociedad en el mundo entero. La
pandemia de la gripe espafiola, que co-
menzo6 en 1918 debido al virus de la gripe
A del tipo HIN1, se destaca como una de
las mas mortiferas de la historia (Smith,
1963). Mas recientemente, la pandemia
desencadenada por el virus SARS-CoV-2
en 2019 afect6 a millones de personas en
todo el mundo en muiltiples aspectos. Es-
tos eventos, entre muchos otros, subrayan
la importancia de comprender a fondo
qué son y como funcionan los virus con el
fin de idear estrategias innovadoras para
prevenir y tratar enfermedades virales,
e.g., a través de la creacién de particulas
similares a virus con el propésito de de-
sarrollar vacunas y sistemas controlados
de liberacién de farmacos (Mejia-Méndez
et al., 2022); o impidiendo directamente la
replicacion de los virus en el organismo al
interferir con alguno de los pasos en su ci-
clo de replicacion.

Los virus, sus componentes

y el ciclo de replicacion

Un virus, en su forma mas simple, se com-
pone de una cadena de material genético,
que puede ser ADN o ARN, y una capside
proteica (Mateu M. G., 2013) formada tipi-
camente por multiples copias de un tipo, o
unos pocos tipos, de proteinas organizadas
alrededor del acido nucléico.! El conjunto
formado por los acidos nucleicos y la cap-
side recibe el nombre de nucleocapside.
En algunos casos, los virus estan recu-
biertos adicionalmente de una envoltura
membranosa, que se adquiere al salir de

! Estas proteinas reciben el nombre de subunidades proteicas y, junto con el genoma viral, se replican

utilizando la maquinaria biolégica de la célula infectada, también llamada célula huésped.
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(v) ensamblaje

(i) adsorcion (iii) desensamblaje N 7
‘ (‘ (vi) maduracion
\ Rl i .
% (iv) replicacion , a
(i1) penetracion \/ \/ 0

(vii) liberacion

Figura 1: Representacion esquemdtica del ciclo de replicacion de un virus.

Los pasos clave de este proceso incluyen la union del virus a la célula huésped, la entrada

del genoma viral (ADN o ARN), la sintesis de proteinas virales, el ensamblaje
de la nucleocdpside y la liberacién de nuevas particulas virales.
Tlustracion generada con GIMP, GNU Image Manipulation Program, un software de cédigo abierto.

la célula huésped y, por lo tanto, esta com-
puesta de los mismos ingredientes que los
de la membrana celular. Es decir, los virus
envueltos (recubiertos con una envoltura
membranosa) estan rodeados de una bica-
pa lipidica que les brinda proteccion y en
algunos casos también de unas proteinas
accesorias que les facilita la entrada a una
célula susceptible.

Uno de los aspectos mas sorprendentes de
los virus es que, a pesar de su aparente
sencillez biolégica, tienen una alta capaci-
dad para replicarse de un modo muy efi-
ciente en una amplia variedad de células
(Dimitrov, 2004). Las células infectadas
son utilizadas como fabricas de proteinas
y acidos nucleicos para la nueva progenie
viral. Desde la perspectiva de la virologia
fisica, el proceso de replicacion viral obe-
dece a una serie de mecanismos en mu-
chos casos espontaneos (Luque y Reguera,

2013) que son capaces de generar mul-
tiples copias de un virus, preservando y
protegiendo la integridad del material ge-
nético, especialmente frente a condiciones
ambientales extremas como variaciones de
presion, fuerza ionica y temperatura.

La replicacion de los virus difiere entre es-
pecies y categorias de virus. Sin embargo,
el ciclo de replicacion viral, esquematizado
en la Figura 1, puede categorizarse gene-
ralmente en siete etapas® (i) adsorcion,
(ii) penetracion, (iii) desensamblaje, (iv)
replicacion, (v) ensamblaje, (vi) madura-
cion y (vii) liberacion.

Durante las diferentes etapas de la infec-
cion, la capside viral puede sufrir cambios
drasticos en las condiciones ambientales
de presién, fuerza idnica, temperatura y
niveles de pH que difieren notablemente
de las condiciones de ensamblaje, y que

2 Es importante mencionar que no todos los virus siguen todas las etapas. Por ejemplo, los virus que

infectan bacterias generalmente no se desensamblan ni penetran en la célula huésped, sino que inyectan

el material genético a través de su membrana, permaneciendo en el exterior.



Autoensamblaje de capsides virales: Teoria y Simulacion. 9

hacen que pase de estados de alta esta-
bilidad, en los que la capside representa
una coraza que protege el genoma, a esta-
dos inestables, que permiten la liberacion
del material genético en la célula huésped
(Mateu M. G., 2013). Es evidente enton-
ces que las capsides desempenan un papel
esencial en el ciclo de replicacion viral y
por eso el estudio de su formacién y pro-
piedades es tan relevante.

Autoensamblaje de Cdpsides Virales

En condiciones adecuadas, la capside de
un virus puede ensamblarse de tres ma-
neras distintas: (i) exclusivamente con
subunidades proteicas, (ii) en combina-
cion con el material genético, o (iii) con
proteinas de andamiaje. En todos los ca-
sos, el ensamblaje sigue ciertos patrones
generales que han sido identificados para
ser modelados usando ideas de la fisica
estadistica (Zandi et al., 2006; Luque y
Reguera, 2013; Aznar y Reguera, 2016).
Por ejemplo, el ensamblaje de numero-
sos virus de forma esférica como el Virus
del Papiloma Humano (VPH), ocurre de
forma espontanea sin ayuda de agentes
externos, guiandose por la minimizacion
de la energia libre asociada a las interac-
ciones entre las subunidades proteicas
(Luque y Reguera, 2013).

La estructura supramolecular resultan-
te de ésta capside tiene una arquitectura
especifica, en la mayoria de los casos es-
férica con simetria icosaédrica, en don-
de la precision en la estructura y en las
propiedades mecanicas, e.g., elasticidad,
dureza, fatiga del material y resistencia
al estrés osmotico, son esenciales para
garantizar que el material genético se
mantenga en condiciones éptimas mien-
tras el virus flota sin rumbo hasta encon-
trar un huésped susceptible.

De acuerdo con los registros histéricos
(Smith, 1963), en 1955, el autoensambla-
je viral se replicé por primera vez in vitro
para el Virus del Mosaico de Tabaco (VMT)
(un virus helicoidal con forma de bastén)
a partir de su genoma purificado y las
subunidades proteicas. Posteriormente,
en 1967, se informé sobre el primer en-
samblaje in vitro de un virus icosaédrico,
el Virus del Moteado Clorético del Caupi
(VMCC). Estos experimentos demostra-
ron que se podian estudiar procesos vira-
les complejos en condiciones artificiales
controladas, pero similares a las fisiologi-
cas, abriendo nuevas posibilidades para
estudiar los mecanismos de autoensam-
blaje desde una perspectiva fisicoquimica.
Lo que resulta atin mas sorprendente es
que en las condiciones adecuadas, y para
ciertos virus, las subunidades proteicas se
agregan espontaneamente incluso en au-
sencia de material genético para producir
capsides vacias que pueden ser de tama-
fios distintos a los del virus nativo.

El principal objetivo de este articulo es
brindar una revision a los fundamentos
fisicos esenciales para estudiar el Autoen-
samblaje de Capsides Virales (AECV)
esféricas mediante modelos teéricos y si-
mulaciones computacionales de Dinamica
Molecular (DM). Por un lado, los modelos
tedricos describen, en términos de mag-
nitudes experimentalmente medibles, la
formacién de una capside a partir de su-
bunidades proteicas individuales. Por otro
lado, la implementacién de simulaciones
de DM permiten estimar el valor de los
principales ingredientes del modelo tedrico
para virus reales, abriendo la puerta a ha-
cer predicciones del ritmo y las condicio-
nes a las cuales se forman. Estos esfuerzos
conjuntos tienen como objetivo arrojar luz
sobre los aspectos menos comprendidos del
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AECV y asi brindar informaciéon valiosa a
la comunidad cientifica, particularmente
en el campo de la biotecnologia, la salud
publica y el desarrollo de antivirales.

En la siguiente seccion se exponen los méto-
dos y resultados de la Teoria Clasica de Nu-
cleacion (TCN) de capsides virales, que ofre-
ce predicciones del mecanismo y del ritmo
al cual se ensamblan las capsides esféricas,
asumiendo que el radio es constante. Ade-
mas, se discute la influencia de la energia
de flexién en el AECV y sus consecuencias
en el proceso de formacion de las capsides.

Teoria de Autoensamblaje

de Capsides Virales

Teoria Cldsica de Nucleacion

de Cdpsides Virales

La formacion de la capside ocurre median-
te un proceso de nucleacion (Zandi et al.,
2006), en el cual el efecto de competicion
entre la energia que favorece la union de
las proteinas y el coste energético asociado
a la tension lineal en el borde de la cap-
side genera una barrera de energia, AG*,

l(n,8)

que debe superarse para conseguir espon-
taneamente el autoensamblaje de una
capside cerrada (ver Figura 2). En las con-
diciones ambientales adecuadas, es decir,
concentraciones apropiadas de subunida-
des libres y factores como la salinidad, pH
y temperatura, las fluctuaciones térmicas
inducen la formacién de pequenos agre-
gados de proteinas. Estas capsides par-
cialmente formadas son energéticamente
desfavorables y tienden a disolverse es-
pontaneamente a menos que alcancen un
tamarnio critico, n*. Mas alla de este tama-
o, la adicion progresiva de subunidades,
que podrian ser, dependiendo del virus,
proteinas de capside individuales, dime-
ros, trimeros, pentameros o hexameros, es
favorable y la capside crece hasta cerrar-
se. En la Figura 2, se ilustra y describe en
términos simples, el AECV.

En la descripcion estandar de la TCN
para modelar el AECV se asume que la
capside se forma y crece a radio constante.
En este contexto, la energia libre de Gibbs
de formacion de una capside parcial que

Hoer

R

Figura 2: Representacion esquemdtica del AECV. El proceso de autoensamblaje se despliega
de izquierda a derecha: Inicialmente, las subunidades libres, previamente dispersas en la solucion,
comienzan a asociarse por fluctuaciones térmicas formando pequerios agregados que actiian como
embrion de la capside. Estas cdpsides parciales pueden crecer o decrecer en tamario
y se caracterizan por tener un borde expuesto de longitud l(n), cuya magnitud depende del niimero
de subunidades instantdneas, n. Cuando la cdpside en formacion supera un tamario critico n’*
su crecimiento es favorable y al culminar, la cdpside completa consta de n.,, subunidades, siendo
n.g-el niimero de agregacion. Durante todo el proceso, los agregados intermedios presentan
un radio R, el cual, en el tratamiento cldsico, se asume como constante.
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contiene n subunidades, se puede formu-
lar como sigue (Zandi et al., 2006):

AG(n) =ndu + 13 l(n) = ndu+1 ’n(nugr—n),
(1)

en donde n es el niimero instantdneo de su-
bunidades,Au la diferencia de potencial qui-
mico?, [(n) la longitud del borde de una cap-
side parcial (ver Figura2)y A =4 nR t;/n,,,
la constante de energia de borde que de-
pende de la tension lineal 7;. Esta dltima
cantidad puede estimarse en términos de
la energia de enlace efectiva entre subuni-
dades, i.e., Ag (un parametro que se pue-
de evaluar experimentalmente y a través
de simulaciones computacionales como se
muestra mas adelante)!. La energia libre
del sistema se compone de un primer tér-
mino que impulsa el autoensamblaje, n Ay,
y un segundo término que representa una
penalizacion a la energia asociada al borde
delacapside,; I(n). La competicion de estas
dos contribuciones opuestas da lugar a la
barrera de energia, AG* que ha de superar-
se para formar una capside. Para calcular
la altura de esta barrera AG* es necesario
localizar el punto en el que AG(n) es maxi-
ma, es decir, el tamario critico del niicleo,
n*. A tal efecto, resulta conveniente intro-
ducir la supersaturacion I' definida como:
I'=-Au/A. Al establecer que (%Q)H_HEO
y resolver para n* se encuentra el tamafo
minimo o critico que una capside parcial
ha de alcanzar por fluctuaciones térmicas

para poder comenzar a crecer de manera
espontanea. Haciendo uso de este procedi-
miento se obtiene que (Zandi et al., 2006)

n
n*=

agr ( 1 _ F )
2 v+ 1) (2
Al sustituir este resultado en la Ec. (1), se
encuentra la altura de la barrera de ener-
gia, a saber,

Para n<n*, la energia libre crece a medida
que mas subunidades se unen al agrega-
do (dAG(n) /on>0), lo que implica que los
intermediarios de tamafio I<n< n*" tien-
den a disolverse espontaneamente en su-
bunidades libres. En contraste, los agre-
gados con n>n* tendran una reduccién
de energia libre cuando se anadan mas
subunidades (JAG(n) /dn<0) y tenderan a
crecer espontaneamente hasta completar
la capside con n,, subunidades.

La importancia de la barrera de nuclea-
cion AG* es que es el factor determinante
en el ritmo de formacion de capsides o/, i.e.
el namero de capsides que se forman por
unidad de volumen y tiempo, que como en
cualquier otro proceso activado va como
J ~exp(-BAG*) (Vehkamaiki, 2006). Las
Ecs. (2) y (3) predicen que tanto el tama-
no critico como la altura de la barrera,

3 Fisicamente, la diferencia de potencial quimico indica el cambio de energia asociado con la adicién de

una molécula o particula a un sistema mientras se mantiene constante la temperatura, la presion y el

numero total de particulas. En el contexto de la TCN de capsides virales, A indica la diferencia entre la

energia de una subunidad libre en la solucién o formando parte de una capside. En sintesis, si la diferen-

cia de potencial quimico es menor a cero, las subunidades “prefieren” formar parte de una agregado en

vez de mantenerse libres en solucién.

4 La diferencia de potencial quimico depende de la concentracion de subunidades proteicas en la solucion

de autoensamblaje y la energia de enlace efectiva entre subunidades de factores como la salinidad y pH.
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exhiben un decaimiento monétono al in-
crementar la supersaturacion, I, tal como
se observa en las lineas discontinuas de la
Fig. 3, indicando que la formacion de cap-
sides es mas rapida y favorable (Luque y
Reguera, 2013).

Influencia de la energia

de flexion en el AECV

Como se dijo anteriormente, la descrip-
cion continua del AECV que formula la
TCN asume que la capside se forma a
radio constante. Sin embargo, debido a
la curvatura natural que adquiere la cap-
side, y a la existencia de un angulo pre-
ferido de interaccion entre las piezas de
ensamblaje, la acumulacién de energia
elastica debe ser también considerada en
la formulacién de la energia libre, AG, con
el objetivo de capturar los mecanismos de
AECV de manera mas adecuada. La pe-
nalizacion por efectos de curvatura puede
incluirse directamente en la energia libre
de autoensamblaje, Ec. (1), como un tér-
mino adicional , G,,, i.e.,

AG= n Au+Al(n,R)+G,,, (4)
siendo G, = Gpigno + G ¥ U(n,R) la lon-
gitud del borde de la capside, ahora en
términos del nimero instantaneo de su-
bunidades, n, y el radio instantdneo de
curvatura, R. La contribucion elastica G,,
est4 asociada tanto a la compresion en el
plano, G, como a la energia de flexién,
G..- Esta contribucion elastica puede lle-
gar a generar un mecanismo de autoen-
samblaje autolimitante que conlleva la
formacion de capsides parciales abiertas
atrapadas en un tamafo finito y que no
pueden cerrarse (Hagan M. y Grason G.,
2021). También puede alterar cual es la
forma preferida por la capside, llegando
a generar estructuras cilindricas o tiras

curvadas en vez de capsides esféricas, que
comprometerian la viabilidad del virus
(Mendoza y Reguera, 2020).

Este articulo se enfoca en analizar la in-
fluencia de la energia de flexion, Gy, en el
AECV en el limite en el que la energia de
compresion en el plano puede ser ignorada.

La forma mas simple de modelar esta con-
tribucion es introduciendo una energia de
flexion similar a la de una membrana (Ha-
gan M. y Grason G., 2021)

e (1 1
Gflex — gf!) (E - R_T) 2 dA, (5)

en donde x es el mddulo de flexion, R el
radio de curvatura preferencial (asociado
al angulo de interaccion preferido entre
las subunidades de la capside) con un
niimero de agregacion preferencial nyy €2
la superficie de la capside en formacion,
la cual se asume como un casquete esfé-
rico de radio uniforme R. Incorporando la
energia de flexion en la Ec. (4), y escribien-
do la longitud de borde en términos de n y
R, finalmente se encuentra que la energia
de formacion toma la siguiente forma:

f, (E-1)-r]+ [, (1 —%__)]Anr.

(6)

AG(n,R) = {nr

en donde se ha definido la constante de
flexion, f.=2m k/An;, y las cantidades
n, =n/nyy R.=R/R;. Debido a que ahora
la energia libre de autoensamblaje tiene dos
grados de libertad, el nicleo critico tendra
dos componentes, i.e., (n*, R*), que corres-
ponden al tamano y el radio criticos, y que
se calculan haciendo que las primeras deri-
vadas de AG, respecto a n y a R, sean cero.
Este procedimiento da como resultado:
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— (—1+4fr[l'+ fir ((—4frI'-3)] n

n *

8¢(fr=I)* y
I CR/-I)-C
R»= 8f(fr—T) T (7)

en donde ( EJ}+8fr[2fr(f+F-’)—F]_
Mas aun, al sustituir estas coordenadas
criticas en la Ec. (6) se obtiene la altura
de la barrera de energia para este caso
de AECV con energia de flexion. En la
Figura 3, se muestra el comportamiento
de AG* y n* en funcion de I" para dife-
rentes valores de f,, ambos en su forma
escalada. De estos graficos se puede con-
cluir que el efecto de competicion entre la
energia caracteristica de borde A4 y la de
flexion x, representada por el parametro
adimensional f,, disminuye la altura de la
barrera de energia y el tamaiio critico del
nucleo. Mientras mas rigida sea la capsi-
de (mientras mayor sea f,) mas dificil es
para un agregado intermedio desviarse
de la curvatura preferencial R;. En el li-
mite cuando f,—«, domina la energia de
flexion que penaliza cualquier desviacion
de la curvatura respecto al radio prefe-
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rencial R, y se recuperan los resultados
del modelo clasico de AECYV, i.e., aquellos
descritos por las Ecs. (2) y (3).

Como el ritmo de nucleacién depende
de manera exponencial con la altura de
la barrera, J ~exp(-BAG*) (Vehkamaiki,
2006), esto se traduce en que el ritmo al
que se ensamblan los capsides aumenta,
en comparacion con el modelo que se des-
cribe con la Ec. (1), si la energia de flexion
es considerada. El mecanismo fisico que
explica este fenomeno es el siguiente. Si
el coste de flexion es pequefio comparado
con la energia de borde, una capside par-
cialmente formada con un nimero dado
de subunidades puede reducir su energia
de borde disminuyendo ligeramente el
radio a costa de una pequena penaliza-
cion en energia de flexion. La principal
consecuencia de este mecanismo es que
conduce al cierre prematuro de la capside
con un radio de cierre, R, y nimero de
subunidades n,mas pequeno que los valo-
res optimos R,y n, (Hagan M. y Grason
G., 2021). Se pueden calcular matemati-
camente estos valores de cierre a partir

0.20¢
0.15

0.10
0.0

0.2 0.4

I

0.6 0.8 1.0

Figura 3: Altura de la barrera de energia (panel izquierdo) y el tamario critico (panel derecho),

ambos en su forma escalada, en funcién de
de la constante de flexion, f,. En ambos casos,

la supersaturacion, I, para distintos valores
se observa la aproximacion al resultado cldsico

de las Ecs. (2) y (3) en el limite f <. Las dos grdficas se generaron con los siguientes valores
de la constante de flexion: f,= 0.5 (linea azul) ,f,= 1.0 (linea amarilla), f,= 2.0 (linea verde),
f. = 56.0 (linea naranja) y f. = 10.0 (linea morada,).
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de la trayectoria de minima energia en
el paisaje de energia determinado por
(R,n), obteniendo

8 2

ne = Gy Re = e
Es importante mencionar que tanto n,
como R, dependen tunicamente de f,, es
decir, el efecto de competicion entre la
penalizacion energética del borde y de
las desviaciones de curvatura preferen-
cial. Por ejemplo, para una capside T=4,
cuyo numero de agregacion preferencial
es n=120, y que tiene asignados los valo-
resAg=-15k T,Au=-1.0k Ty k=100 k
T, se encuentra que I'=2.78 y f,=7.30. En
estas condiciones, el nimero de cierre y
el radio de cierre resultan ser n.=0.62 n,
y R=0.79 R;, respectivamente. En otras
palabras, la inclusiéon de la energia de
flexion en estas condiciones hace que la
capside se cierre cuando tiene aproxima-
damente un 60% de las subunidades de la
capside nativa, en este caso, alrededor de
72 subunidades. En estas circunstancias,
el radio de la capside comprimida es apro-
ximadamente un 20% menor que el radio
preferencial de la capside.

8)

Los dos modelos de autoensamblaje pre-
sentados en esta seccién (véase las Ecs.
(1) y (6)) dependen de parametros fisicos
y quimicos del entorno en donde se reali-
za el autoensamblaje. Estos parametros
son esencialmente: (i) la energia de enlace
efectiva Ag, (ii) la diferencia de potencial
quimico, Au, (iii) el médulo de flexion, ¥ y
el radio de curvatura preferido R,. La di-

ferencia de potencial quimico esta direc-
tamente relacionada con la concentracion
de subunidades libres en la solucion de
autoensamblaje, de manera que se puede
controlar experimental y computacional-
mente. Pero la energia de enlace efectiva,
el médulo de flexion y el radio preferencial
son datos que deben extraerse de resul-
tados experimentales y computacionales
(Buzon et al., 2020). No obstante, deter-
minar estas cantidades es complicado y
actualmente no se cuenta con una esti-
macion precisa de estos elementos para
virus concretos. En la siguiente seccion,
se explica como la simulaciéon atomistica
mediante DM puede utilizarse para deter-
minar estos ingredientes de la interacciéon
efectiva entre capsémeros®.

Dinamica Molecular para determinar
las interacciones efectivas

que controlan el Autoensamblaje

de Capsides Virales

La DM es una técnica computacional que
permite reproducir la evolucién en el tiem-
po de un sistema fisico compuesto por una
gran cantidad de particulas. En esta téc-
nica se resuelven de manera numérica las
ecuaciones de movimiento de Newton para
un sistema compuesto por muchas parti-
culas que interactian entre si. Para resol-
ver estas ecuaciones es necesario utilizar
un algoritmo de integracion e introducir
campos de fuerza que describan la forma
en como interactian estas particulas.

Con esta herramienta es posible determi-
nar el comportamiento dinamico de siste-
mas moleculares con un alto nivel de preci-

5 Los capsémeros son las unidades morfologicas observables en una capside, es decir, los bloques de

construccién compuestos de una o mas subunidades proteicas. Por ejemplo, la capside del VPH se

autoensambla a partir de capsémeros compuestos por cinco subunidades proteicas. Es decir, los capsé-

meros del VPH son pentameros.
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sion, ademas de ser muy util para explorar
condiciones experimentales que pueden
ser dificiles de replicar en el laboratorio.
Esto permite realizar experimentos vir-
tuales in silico, lo que acelera el proceso
de investigacion y puede guiar la planifica-
cion de experimentos reales.

La precision y el detalle a nivel atémico que
ofrecen estas simulaciones es vital para la
comprension de las distintas etapas del ci-
clo de replicacion de los virus. Sin embargo,
estos calculos generan una gran demanda
computacional que aumenta significativa-
mente con el namero de particulas en el
sistema, con la complejidad de las interac-
ciones modeladas y con la escala de tiempo
del proceso que se quiere estudiar. Es por
ello que las simulaciones atomisticas del
proceso de ensamblaje, en el que estan in-
volucradas millones de atomos inmersos en
un entorno acuoso y que requiere alcanzar
escalas de tiempo que pueden llegar a ser
de minutos u horas, siguen siendo inacce-
sibles incluso para los virus mas pequenos.

Una alternativa a los modelos atomis-
ticos, son los Modelos de Grano Grueso
(MGG). Estos modelos reducen la comple-

jidad de las interacciones moleculares al
agrupar atomos y moléculas en unidades
estructurales efectivas que interactian a
través de potenciales relativamente sim-
ples. Con esto se consigue reducir signifi-
cativamente el nimero de particulas del
sistema, los grados de libertad e ignorar
los detalles atomisticos que suelen ser in-
necesarios para modelar las propiedades
macroscopicas mas relevantes. En conse-
cuencia, estos modelos son simples, com-
putacionalmente eficientes y ofrecen una
valiosa comprension de los mecanismos
fisicos basicos, a menudo dificiles de ob-
tener mediante otros métodos.

Las simulaciones basadas en los MGG se
pueden realizar a diferentes niveles de re-
solucion (Luque y Reguera, 2013). Existen
los modelos a base de residuos (ver Figura
4), en donde los aminoacidos de la estructu-
ra proteica, son reemplazados por unidades
efectivas de interaccion. Este enfoque per-
mite reducir la complejidad de las protei-
nas mientras se conservan las caracteristi-
cas estructurales y funcionales clave.

Otro nivel de resolucion son los MGG de
baja granularidad (ver Figura 5). En estos

b)

Figura 4: Representacion esquemdtica de un MGG a base de residuos, aplicado a un capsémero
del Virus de Papiloma Humano tipo 16 (VPH-16). a) En el panel izquierdo, se aprecia
la representacion atomistica de las proteinas que conforman el capsémero, tomada del Protein
Data Bank (cédigo: 7kzf). b) En el panel derecho, se muestra el MGG, donde cada uno de los
aminodcidos que componen a la proteina se reemplaza por una unidad efectiva de interaccion.
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modelos, las proteinas y/o capsémeros se
representan como particulas individuales
o agregados de particulas y se simula su
interaccion y difusién en funcién de poten-
ciales simplificados. Son ttiles para estu-
diar c6mo las proteinas virales se encuen-
tran y se unen durante el proceso de AECV
y pueden capturar las caracteristicas esen-
ciales sin la necesidad de simular cada ato-
mo individualmente, permitiendo estudiar
el proceso de ensamble en escalas de tiem-
po mas grandes y realistas. Sin embargo,
se pueden utilizar simulaciones atomisti-
cas de DM para determinar los ingredien-
tes esenciales que aparecen en la descrip-
cion tedrica del AECV y en los modelos de
grano grueso. Por ejemplo, mediante DM
es posible reconstruir los Potenciales de
Fuerza Media (PMF) entre las subunida-
des estructurales que forman la capside, y
a partir de él, extraer la energia de enlace
efectiva entre capsémeros, a saber Ag, uno
de los parametros clave en el AECV.

Figura 5: Representacion esquemdtica de un
MGG de baja granularidad, aplicado a la cdpside
del VPH-16. a) En el panel izquierdo, se aprecia la

superficie de la cdpside real del VPH-16, tomada
del Virus Particle Explorer. b) En el panel derecho,
cada capsomero del VPH-16 es reemplazado por
una unidad efectiva de grano grueso. Imagen
adaptada de Aznar y Reguera, 2016.

De manera similar, se pueden implemen-
tar simulaciones para evaluar cual es el
angulo de interaccion preferido entre subu-

nidades y cudl es el coste de flexion reque-
rido para desviarlas de este angulo. Estas
propiedades son de gran interés para la co-
munidad cientifica debido a su importan-
cia en la formacion de capsides virales y no
son faciles de obtener experimentalmente.
En nuestro grupo de trabajo se estan de-
sarrollando métodos que combinan simu-
laciones atomisticas para determinar estos
ingredientes de la interaccion con modelos
de grano grueso para simular el proceso de
autoensamblaje a escalas de tiempo gran-
de. Con ello se pretende obtener una mejor
comprensién del AECV, estudiando como
caso particular, el VPH-16.

Conclusiones

Usando las herramientas de la TCN, el
fenémeno de AECV puede ser concebido
como una transicion de fase de primer or-
den entre el estado de las proteinas libres
en solucion y el estado agregado donde for-
man parte de la capside. Las cantidades
clave para describir este fenémeno son el
trabajo de formacién de un agregado con
n subunidades, Ec. (1), el tamafio critico
del ntcleo, Ec. (2) y la altura de la barrera
energética, Ec. (3), que se ha de superar
para formarlos. En términos simples, la
barrera de energia cumple varias funcio-
nes cruciales: (i) Previene la formacion de
capsides hasta que se haya alcanzado una
concentracion suficiente de proteinas (ii)
Evita la formacion de agregados interme-
dios (energéticamente desfavorables) que
podrian consumir todas las subunidades
proteicas y conducir al arresto cinético o
presentar malformaciones que no cum-
plen con los requisitos del virus para em-
pacar el material genético. (iii) Impide la
disoluciéon de una capside completamente
formada, dado que la barrera que dificulta
su formacion espontanea también previe-
ne su desensamblaje.
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Los efectos fisicos mas importantes que se
observan debido a la inclusién de la ener-
gia de flexion son la reduccion del tamario
del nicleo critico y de la altura de la barre-
ra de energia que requiere su formacion
(véase la Figura 3). Esto se debe a la com-
peticion efectiva entre las penalizaciones
energéticas de borde y flexion, que hace
que la capside se cierre a un tamano mas
pequeiio que el 6ptimo. El tamafio sub6p-
timo de la capside se puede determinar
usando la Ec. (8). Como consecuencia,
seria potencialmente posible fomentar la
formacion de capsides de tamarios sub6p-
timos que podrian impedir o interferir con
la correcta replicacion de virus especificos.
Esto podria resultar especialmente util
para disenar experimentos en condiciones
que impidan la formacion de virus o ga-
ranticen la produccion eficiente de capsi-
des en escalas de tiempo razonables para
distintas aplicaciones nanotecnolégicas.

Las simulaciones por computadora consti-
tuyen una herramienta muy valiosa para
determinar los parametros fisicos que
aparecen en la teoria de AECV y poder
predecir las condiciones y la cinética del
ensamblaje de virus especificos. En par-
ticular, las simulaciones de DM son una
pieza fundamental para el avance de la
virologia. Permiten modelar virus en am-
bientes extracelulares y simular procesos
activos de su ciclo de replicacion. Ademas,
estas simulaciones ofrecen perspectivas
para la planificacion de experimentos rea-
les y contribuyen en la caracterizacion de
los virus. Gracias a la creciente disponibi-
lidad de datos experimentales y el poder
de computacion, las simulaciones de DM
ofrecen un conocimiento mas profundo de
los mecanismos fisicos que controlan el
funcionamiento de los virus y permiten

desarrollar estrategias para combatirlos.

Referencias

[1] Aznar, M. y Reguera, D., Physical in-
gredients controlling stability and struc-
tural selection of empty viral capsids. The
Journal of Physical Chemistry B, 120[26],
6147-6159, 2016.

[2] Buzén P., Maity S. y Roos W. H.,Phy-
sical virology: From virus self-assembly to
particle mechanics, Wiley Interdiscip Rev
Nanomed Nanobiotechnol, 12(4):e1613,
2020.

[3] Dimitrov D., Virus entry: molecular
mechanisms and biomedical applications,
Nat Rev Microbiol., 2(2):109-22, 2004.

[4] Hagan M. y Grason G., Equilibrium
mechanisms of self-limiting assembly. Rev
Mod Phys. 93(2):025008, 2021.

[6] Luque A. y Reguera D., Theoretical
Studies on Assembly, Physical Stabili-
ty and Dynamics of Viruses, en Structu-
re and Physics of Viruses: An Integrated
Textbook, ed. por Mateu M. G., Springer
Netherlands, Dordrecht, pp. 553-595,
2013.

[6] Mateu M. G., The Structural Basis of
Virus Function, en Structure and Physics
of Viruses: An Integrated Textbook, ed.
por Mateu M. G., Springer Netherlands,
Dordrecht, pp. 3-51, 2013.

[7] Mendoza, C. I. y Reguera, D., Shape
selection and mis-assembly in viral capsid
formation by elastic frustration. Elife, 9,
e52525, 2020.

[8] Mejia-Méndez, J. L., Vazquez-Duhalt,
R., Hernandez, L. R., Sanchez-Arreola,



18 Contactos, Revista de Educacién en Ciencias e Ingenieria, Ntumero Especial, 50 Aniversario, No. 139

E., y Bach, H., Virus-like particles: funda-
mentals and biomedical applications, In-
ternational journal of molecular sciences,
23(15), 8579, 2022.

[9] Smith, K. M., Viruses, Cambridge Uni-
versity Press, 1963.

[10] Shirbaghaee, Z. y Bolhassani, A., Di-
fferent applications of virus-like particles
in biology and medicine: Vaccination and

delivery systems. Biopolymers, 105: 113-
132, 2016.

[11] Vehkamaiaki, H, Classical Nuclea-
tion Theory in Multicomponent Systems,
Springer Berlin, Heidelberg, 2006.

[12] Zandi R, van der Schoot P, Reguera
D, Kegel W, Reiss H. Classical nucleation
theory of virus capsids. Biophys J., 90[6],
pp.1939-48, 2006.



Macquinas Térmicas Brownianas

Pinzas opticas: las delicadas manos de la luz

50
Dr. J. 1. Jiménez Aquino AN

Departamento de Fisica, Universidad Auténoma Metropolitana Casa abierta al tiempo

Foto proporcionada por los autores



20 Contactos, Revista de Educacién en Ciencias e Ingenieria, Numero Especial, 50 Aniversario, No. 139

Resumen

En este trabajo de divulgacién, se pre-
senta un breve bosquejo histérico sobre
como los conceptos tedricos y las leyes
de la termodinamica clasica, fueron for-
mulados para explicar el funcionamiento
de las maquinas térmicas o dispositivos
que transforman energia en trabajo tutil.
Como estos conceptos han podido exten-
derse para explicar también el funciona-
miento de tales dispositivos dentro de un
contexto tedrico mas realista. Hoy en dia,
dichos conceptos también son muy impor-
tantes para el desarrollo y construccion
de maquinas de tamano microscépico.
Los cientificos contintian con esta labor
en el marco de una disciplina llamada
termodindmica estocdstica.

Palabras clave: Maquinas térmicas, ci-
clo de Carnot, eficiencia a maxima poten-
cia, maquina térmicas brownianas.

Abstract

In this dissemination work, a brief his-
torical sketch is presented of how the
theoretical concepts and laws of classi-
cal thermodynamics were formulated
to explain the operation of heat engines
or devices which transform energy into
useful work. How these concepts have
also been extended to explain the opera-
tion of such devices within a more realis-
tic theoretical context. Nowadays, such
concepts are also very important for the
development and construction of micros-
copic-sized machines. Scientists conti-
nue this work within the framework of
a discipline called stochastic thermody-
namics.

Keywords: Heat engines, Carnot cycle,
efficiency at maximum power, Brownian
heat engines.

1. Introduccion

Para poder entender un poco mejor el es-
tudio de las maquinas térmicas macro y
microscépicas, en opinion del autor del
presente articulo de divulgacion, es con-
veniente hacer un breve bosquejo histori-
co sobre el origen y desarrollo de las ma-
quinas térmicas que conocemos y usamos
en la vida cotidiana. Y para el lector que
desee profundizar mas en la parte histo-
rica, se recomienda el ejemplar de divul-
gacion publicado por el fondo de cultura
econémica y que lleva por nombre: De la
mdquina de vapor al cero absoluto (calor
y entropia), cuyo autor es el Dr. Leopoldo
Garcia-Colin Scherer (1936-2012) (Gar-
cia-Colin, 1986).

Muchos de los dispositivos con los que
tenemos contacto en nuestra vida dia-
ria, son capaces de transformar una for-
ma de energia en otra, usualmente en
trabajo util. Los ejemplos son diversos
que van desde los focos, lamparas venti-
ladores, refrigeradores, calentadores de
agua en el hogar, hasta los automoviles,
ferrocarriles, buques de vapor, etc. Por
ejemplo, el foco en nuestras casas, trans-
forman la energia eléctrica en ener-
gia luminica, el motor de un automévil
transforma la energia eléctrica prove-
niente de la bateria, en energia meca-
nica mediante el proceso de combustion
de la gasolina, permitiendo al automévil
ponerse en movimiento, etc. la pregunta
que surge de inmediato seria entonces
la siguiente: para estos dispositivos que
transforman cierta clase de energia en
otra, jexisten leyes o principios capaces
de explicar como se llevan acabo dichos
procesos de transformaciéon? Una rama
fascinate de la Fisica encargada de dar
respuesta a la pregunta es la llamada
Termodindmica, cuyas bases tedricas
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comenzaron a establecerse casi al final
del primer cuarto del siglo XIX.

Es muy importante destacar que los dispo-
sitivos que transforman energia térmica en
trabajo til, conocidos como mdquinas tér-
micas, tuvieron un auge en su desarrollo a
mediados del siglo XIX, sin que hubiera una
explicacion cientifica de su funcionamiento.
Asi, mientras los buques surcaban los mares
y las locomotoras transportaban grandes
cargamentos y pasajeros de una poblacion
a otra, una teoria que guiara su camino, es-
taban ain en espera de su aparicion. Fue el
brillante ingeniero francés N. Sadi Carnot
(1796-1832) en dar los primeros pasos en la
explicacion sobre los principios que rigen el
funcionamiento de las maquinas térmicas.
En su memoria publicada en 1824, con el ti-
tulo: Reflexiones sobre la potencia motriz del
calor y sobre las mdquinas apropiadas para
desarrollar esta potencia (Carnot, 1824),
Carnot propone la interrogante de cémo
producir trabajo mecanico (potencia motriz)
a partir de fuentes que producen calor, su
idea es la siguiente: cuando una maquina
térmica opera entre dos fuentes de tempe-
ratura y extrae una cierta cantidad de calor
de la fuente caliente de cierta temperatu-
ra, y cede otra cantidad de calor a la fuente
fria de cierta temperatura, de modo tal que
ambas temperaturas sean iguales, es decir,
hasta restaurar el equilibrio térmico, enton-
ces dicho proceso debe ocurrir sin producir
trabajo 1util, luego entoncs este proceso se
considera como una pérdida real. Toman-
do en cuenta esta situacion, Carnot sugiere
que, para que una maquina térmica sea efi-
ciente debe disenarse de tal forma que no
todo el calor absrobido sea desechable du-
rante su operacion. Es decir, se le ocurre di-
senar un proceso ciclico en el que la maquina
térmica extrae una cierta cantidad de calor
Q), de la fuente caliente de temperatura 7,

de tal manera que una parte de este calor
es utilizado por la sustancia operante (en
este caso el aire) para convertirla en trabajo
util =W, y la otra parte del calor no aprove-
chable Q. sea desechada a la fuente fria de
temperatura T , véase una representacién
esquematica en la figura 1 (por convencion,
el calor es positivo cuando la maquina ab-
sorbe calor de una fuente y negativo cuando
la maquina cede calor a su enterno, igual
para el trabajo). Carnot demuestra también
que no puede existir una maquina térmica
mas eficiente operando entre dos fuentes de
calor que la maquina de Carnot y establece
la siguiente proposicion: la fuerza motriz del
calor es independiente de las fuentes que la
producen; su cantidad sélo depende de las
temperaturas de las dos fuentes entre los
cuales ocurre el flujo de calor.
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Figura 1. Operacion de una mdquina térmica
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Las ideas expuestas por Carnot en su tra-
bajo, sirvieron de base para el desarrollo
de toda la teoria moderna de las maqui-
nas térmicas y por primera vez se pone de
manifiesto la relacion que existe entre ca-
lor y trabajo. También se establece que no
pueden existir maquinas de movimiento
perpetuo, es decir, mdquinas que traba-
Jjando en ciclos, cuya tinica finalidad sea
convertir calor integramente en trabajo,
que por ende es una forma de enunciar la
segunda ley de la termodinamica debido
a Lord Kelvin y Max Planck (Garcia-Co-
lin, 1986, p. 90). El trabajo de Carnot fue
ignorado por sus colegas franceses, sin
embargo, fueron los cientificos alemanes
e ingleses quienes utilizaron el trabajo de
Carnot, para impulsar el desarrollo de
la teoria moderna del calor. Asi, durante
la tercera década del siglo XIX, las ideas
de Carnot estaban listas en el escenario
cientifico para el surgimiento de las leyes
de la termodinamica.

Veamos cudles son estas leyes y sus
consecuencias. Por ejemplo, los experi-
mentos realizados por el fisico britanico
James Joule en 1843, fueron decisivos
para demostrar de forma contundente la
equivalencia entre el trabajo mecanico y
el calor. Los resultados de Joule fueron
la base para establecer la primera ley de
la termodinamica, y posteriormente el
principio de conservacion de energia, a
saber: cuando un sistema termodinamico
intercambia energia con sus alrededores
en forma de trabajo W y calor , enton-
ces el cambio de su energia interna AU,
debe cumplir que AU = U; -U,= W + Q,
donde U;y U, son la energia interna en
el estado de equilibrio final e inicial del
sistema, respectivamente. Por su parte,
la segunda ley de la termodinamica se
puede enunciar de otra forma distinta al

enunciado de Kelvin y Planck, es decir,
mediante otro postulado debido a Rudolf
Clausius, a saber: Toda transformacion
ciclica cuya tinica finalidad sea transferir
una cierta cantidad de calor de un cuer-
po frio a uno caliente, es imposible. Fue
precisamente Clausius quien en su tra-
bajo publicado en 1840, pudo mostrar de
manera explicita que la eficiencia de una
maquina de Carnot, depende inicamente
de las temperaturas T, y T}, de las fuentes
fria y caliente respectivamente, entre las
cuales opera la maquina de Carnot y no
de los fuentes encargados de producir di-
chas temperaturas. Para poder calcular
dicha eficiencia, Clausius supuso que la
sustancia operante, en este caso el aire,
se comporta como un gas ideal del cual
ya se conocia su ecuacion de estado (Gar-
cia-Colin, 1986, p. 84). La hipétesis mas
importante que Clausius tuvo que hacer
fue, suponer que el proceso ciclico que
realiza el gas ideal de la maquina de Car-
not es un proceso ideal, esto es, un proce-
so quasiestdtico o sucesion de estados de
equilibrio, o lo que es lo mismo un proceso
reversible, un proceso que puede realizar-
se en un sentido y en sentido opuesto del
ciclo. En la figura 2, se muestra esquema-
ticamente un ciclo reversible de Carnot,
repesentado por dos procesos isotérmi-
cos a temperaturas T, y T, unidos por
dos procesos adiabaticos (lineas en azul).
Este ciclo se lleva a cabo muy lentamente
por una sucesion de estados de equilibrio.
El ciclo que realiza toda maquina térmica
real siempre estan presentes las pérdidas
de energia por friccion.

Veamos ahora la forma en que Clausius
obtiene la eficiencia de una maquina tér-
mica de Carnot. Para ello adoptamos las
siguientes convenciones: se considera
que el calor y el trabajo absorbidos por el
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sistema son positivos. Por lo tanto, toda
maquina térmica que realiza un ciclo de
Carnot, transforma una cierta cantidad de
calor @, absorbida de una fuente caliente
a temperatura T, en una cantidad de tra-
bajo —W, y la energia restante es evacuada
en forma de calor Q.= — Q,— W a una fuen-
te fria de temperatura T,. La eficiencia n se
define como el cociente entre la cantidad
de trabajo producido y la cantidad de calor
que se absorbe de la fuente caliente, esto
esn =-W/Q, ,la cual también se demues-
traque esigualn =1+ Q./Q, . Sin embar-
go, por ser la sustancia de trabajo un gas
ideal y de acuerdo con la primera ley, se
concluye que la eficiencia de una maquina
térmica de Carnot no,=1-T./T), .

Este resultado es el que Carnot no pudo
demostrar en su trabajo, sin embargo
planteé la posibiladad de expresarla en
términos de las temperaturas de los cuer-
pos entre los cuales opera la maquina, y no
de los agentes que las producen. Debemos
notar varios puntos importantes de los re-
sultados anteriores. En primer lugar, la
eficiencia definida en términos de los ca-
lores es completamente general, en tanto
que la eficiencia de Carnot es iinicamente
para procesos reversibles Se podria inferir
casi de inmediato que la eficiencia de cual-
quier otra maquina térmica cuyo ciclo no
sea reversible (debido a las pérdidas por
friccion), debe ser menor que la de Carnot,
y por tanto 7. es el maximo valor de la efi-
ciencia de toda maquina térmica, es decir
n <nc [Garcia-Colin, 1986, p. 91]. Tam-
bién es claro que n.<1, puesto que 7.,< T},
luego entonces, no existe ninguna maqui-
na térmica cien por ciento eficiente.

2. Maquinas térmicas a tiempo finito
Para abordar el tema sobre las maqui-
nas térmicas brownianas, es necesario

hacer una breve introduccion sobre las
maquinas térmicas macroscopicas cuyas
sustancias de trabajo pueden operar en
ciclos en un tiempo finito, y que ademas
el proceso ciclico se realiza fuera de equi-
librio, es decir, un proceso ciclico irrever-
sible. La termodinamica dedicada a este
estudio se le conoce comunmente como
termodindmica de tiempos finitos. Recor-
demos que las ideas de Carnot también
sirvieron de base para el desarrollo de la
termodinamica, en este sentido el concep-
to de eficiencia de una maquina de Car-
not desempeni6 un papel fundamental.
Sin embargo, las implicaciones practicas
de esta eficiencia estan muy limitadas;
puesto que para lograr un proceso ciclico
reversible, uno necesita trabajar con ci-
clos infinitamente lentos, de manera tal
que la potencia de salida es practicamen-
te nula, es decir, la potencia de salida P
=-W/t —= 0, cuando ¢t >, contrario a
lo ocurre con una maquina térmica real
cuyo proceso ciclico no es reversible con
una potencia de salida finita. En una ma-
quina térmica reversible el intercambio
de calor con sus fuentes se consideran
instantaneas, mientras que en un proceso
ciclico irreversible, la transferencia de ca-
lor ocurre en un tiempo finito. Al parecer,
los primeros trabajos que fueron reporta-
dos en el contexto de la termodinamica
de tiempos finitos, estan los articulos de
Chambadal (Chambadal, 1957) y Novi-
kov (Novikov, 1958). Sin embargo, el tra-
bajo de Curzon y Ahlborn (CA) (Curzon,
1975) con el titulo: Eficiencia de una Mad-
quina de Carnot a Mdxima Potencia de
Salida, es el mas citado en la literatura.
CA consideraron una maquina de Carnot
operando entre dos fuentes térmicas de
temperaturas fria y caliente. El proceso
ciclico irreversible, consiste de dos proce-
sos isotérmicos de no equilibrio unidos
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por dos procesos adiabaticos reversibles.
Durante la expansion isotérmica a tem-
peratura constante T3, el flujo de calor
entre la sustancia operante con la fuen-
te caliente ocurre en un tiempo finito ¢,
mientras que durante la compresion iso-
térmica, el flujo de calor con la fuente fria
de temperatura T',, ocurre en un tiempo Z,,
de tal manera que el tiempo total del ciclo
L= t.+ t,. Con la hipétesis de reversibi-
lidad de los procesos adiabaticos CA es-
tablecieron una relacion que les permitio
obtener una expresién para la potencia
de salida. Derivando la potencia con res-
pecto a una variable apropiada e igualan-
do a cero, fueron capaces de demostrar
que la eficiencia 6ptima de una maquina
de Carnot operando a maxima potencia
entre dos fuentes térmicas a tiempo fi-
nito esta dada por ney= 1 —/T,/T}, la
cual evidentemente cumple que nca <7,
de acuerdo con lo establecido por Carnot.
Después de la publicacién del trabajo de
CA, un numero importante de trabajos
sobre el desempeno de dispositivos con-
vertidores de energia (transferencia de
calor en un tiempo finito), han sido re-
portados en la literatura (Angulo-Brown,
1990, Berry, 2000, Gonzalez-Ayala, 2013,
Hoffman, 1997, etc.)

Llama la atencion el interesante articulo
publicado en 2010 en la revista Physical
Review Letters por Esposito el al. con el ti-
tulo: Eficiencia a Mdxima Potencia de Md-
quinas de Carnot a baja-disipacion (Espo-
sito, 2010). En dicho trabajo, los autores
calcularon la eficiencia a maxima potencia
de la maquina térmica de Carnot irrever-
sible en condiciones de baja-disipacion. La
idea central del método es muy simple,
consiste en suponer que los efectos de las
irreversibilidades presentes en el ciclo de
una maquina térmica real tipo Carnot, se

consideran no muy alejados del ciclo re-
versible de Carnot. En otras palabras, las
perturbaciones alrededor del ciclo reversi-
ble son pequenas. El método sélo conside-
ra los efectos irreversibles presentes sélo
en los dos procesos isotérmicos, mientras
que los procesos adiabaticos se asume que
son instantaneos. Aunque esta hipdétesis
resulta un tanto cuanto custionable, la
eficiencia obtenida con este método esta
de acuerdo con las eficiencias observadas
de varias plantas de potencia térmica (Es-
posito, 2010). Luego entonces el punto de
partida del método de baja-disipacion, es
una maquina de Carnot reversible, lo que
significa que el sistema siempre permane-
ce muy cercano al equilibrio y el tiempo
del ciclo es muy grande. Si el proceso ci-
clico ya no es reversible sino irreversible a
tiempo finito, entonces los procesos disipa-
tivos juegan un papel muy importante du-
rante el ciclo. Los autores propusieron que
sit, yt, son los tiempos durante los cuales
el sistema esta en contacto con la fuentes
fria y caliente respectivamente, entonces
la produccién de entropia (variacién de la
entropia por unidad de tiempo) a lo largo
de las isotermas fria y caliente, son inver-
samente proporcionales a sus respectivos
tiempos, es decir 2./t, y 2,/t, , donde los
parametros X, y 2, dan informacioén acerca
de las irreversibilidades (procesos disipati-
vos) presentes en cada isoterma.

Para el ciclo de Carnot reversible, se pue-
de calcular el calor absorbido de la fuen-
te caliente de temperatura T}, asi como
el calor cedido a la fuente fria de tempe-
ratura T,. Ambos calores se pueden ob-
tener en funcién del cambio de entropia
respectivo, de acuerdo con la definicion del
cambio de entropia definida por Clausius
(Garcia-Colin, 1986, p. 101). Tomando en
cuenta que el cambio de entropia total del
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sistema durante el ciclo es AS = AS, + AS,,
=0, es decir AS,= - AS, = AS, entonces los
calores absorbidos y cedidos de manera re-
versible seran Q= T, AS y Q:¢=-T.AS.
Asi, la cantidad de calor que la maquina
de Carnot intercambia con las fuentes
fria y caliente durante el ciclo irreversi-
be estan dadas por Q.= T, (-AS 2./t ) y
Q,=T, (AS -X,/t, ), respectivamente.

Igualando a cero la derivada de la poten-
cia de salida P= -W /(t, + t,), con respecto
a los tiempos ¢, y ¢, los autores mostraron
que la eficiencia 6ptima »* a maxima po-
tencia, se puede escribir en términos de la
eficiencia de Carnot y de la razén 2./,
de la siguiente manera

n* = nc (1+yTe 2c /ThEn)
(1+v‘ Tc Ec /Thzh)z"'(Tc/Th)(l_Zc/Eh)
Es evidente que cuando 2. = X, la efi-
ciencia a maxima potencia se reduce a la
eficiencia de Curzon y Ahlborn, es decir,
n'=nca=1-,/T./T}. Este es el caso de
baja-disipacién simétrica que se podria
interpretar como la misma proporcién de
efectos irreversibles que se disipan en cada
proceso isotérmico. Se puede verificar fa-
cilmente que cuando X./X), = 0, entonces
n'=nc/(2-nc),y paral, /X, se tie-
ne que n =1nc/2, los cuales corresponden
a la cota superior e inferior de n”, respec-
tivamente. En la figura 3, se muestra el
comportamiento de la eficiencia a maxima
potencia como funcion de la eficiencia de
Carnot. La linea en color negro es la cota
maxima y la linea punteada en azul la
cota minima. La linea en color rojo la efi-
ciencia de CA. Los puntos en color negro
representan las eficiencias observadas de
varias plantas de potencia térmica (PPT).
Los puntos fuera de las cotas maxima y
minima, podrian representar a las PPT

que no operan a maxima potencia

nc/(2—nc) f

(1X1) 0.2 04 0.6 0.8 1.0
Mc

Figura 3. Eficiencia a mdxima potencia
como funcion de .

3. Maquinas térmicas brownianas

La nanociencia, es una rama del conoci-
miento cientifico que permiten entender
como funciona la naturaleza cuando es
observada a pequena escala, del orden
de micras o nanémetros (1 micra=10° m,
y un nanémetro, 1 nm=10° m). Con los
avances sorprendentes de la micro-nano
tecnologia los cientificos intentan vencer
los retos para lograr construir nano ma-
quinas artificiales, capaces de realizar
multiples tareas inaccesibles para las
maquinas macroscopicas tales como, el
transporte de carga dentro de las células
o a lo largo de microcanales, aniquilan-
do células de manera selectiva (Hanggi,
2009, Sanchez, 2015). También mediante
pinzas épticas, ya es posible atrapar, con-
trolar y manipular biomoléculas, particu-
las coloidales, controlar el doblamiento y
desdoblamiento de proteinas, construir
microrobots con fines terapéuticos, etc.
Una pinza o6ptica es un instrumento que
usa un rayo laser para proveer una fuerza
atractiva o repulsiva tipo oscilador armé-
nico, para atrapar y manipular fisicamen-
te objetos microscopicos, véase la figura 4.
Las pinzas opticas han sido particular-
mente exitosas en el estudio de una varie-
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dad considerable de sistemas biolégicos.
Fue Arthur Ashkin, un fisico estadouni-
dense el inventor de las pinzas épticas en
1986, y galardonado con el premio Nobel
de Fisica en 2018 por sus contribuciones
en la fisica del laser (Ashkin, 1987).

Figura 4. Trampa optica tipo
oscilador armoénico

El principio del funcionamiento de los mi-
cro y nano motores artificiales, es la con-
version de energia térmica o quimica en
energia mecanica o trabajo (similar a las
maquinas térmicas mencionadas en las
secciones anteriores). La caracteristica
principal de estas nano maquinas es la pre-
sencia inevitable de las fluctuaciones de su
entorno, cuyos o6rdenes de magnitud son
comparables con el flujo de energia prome-
dio producido por dichas maquinas; luego
entonces la eficiencia de una maquina de
tamario pequeiio depende fuertemente de
las propiedades de sus alrededores.

Bajo estas condiciones, es inmediato pre-
guntarse acerca de la construccion de

maquinas térmicas brownianas median-
te el uso de pinzas épticas. Las particu-
las brownianas, son particulas del orden
de micras inmersas en un fluido (liqui-
do, gas, etc.) que realizan un movimiento
continuo pero muy irregular en forma de
zigzag, debido a las constantes colisiones
que estas particulas experimentan con los
atomos y/o moléculas del fluido. El interés
radica entonces en la posibilidad de cons-

truir una maquina térmica browniana,
también conocida como maquina estocas-
tica (estocastica es una palabra en griego
que significa aleatorio), que sea capaz de
realizar ciclos tipo Carnot o cualquier otro
mediante la conversion de energia térmica
en trabajo util. Debido a las fuctuaciones
térmicas (fluctuaciones estocasticas) que
experimenta la particula browniana (PB),
ésta se encuentra fuera de equilibrio, lue-
go entonces para la construccion de dicha
maquina son necesarias las técnicas de
atrapamiento y manipulaciéon mediante
pinzas oOpticas, para que la PB puede lle-
var a cabo cualquier tipo de proceso ter-
modinamico. En este sentido, gracias a las
técnicas de micro manipulacién los cien-
tificos han podido construir diferentes ti-
pos de motores y maquinas micrométricas
(Valero, 2018). En 2016 fueron galardona-
dos con el premio Nobel de quimica a los
cientificos, Jean-Pierre Sauvage (Fran-
cia), Sir J. Fraser Stoddart (Reino Unido)
y Bernard L. Feringa (Holanda), por el di-
sefo y sintesis de maquinas moleculares.
Se trata de moléculas con movimientos
controlables que pueden realizar una ta-
rea cuando se les afiade energia.

Por otra parte, hasta donde se sabe, la
construccion de las primera maquina
térmica estocastica tipo Stirling fue re-
portada por Blickle y Bechinger (Blickle,
2012), y la primera maquina estocastica
tipo Carnot por I. Martinez y su equipo
de trabajo (Martinez, 2015). Inmediata-
mente después I. Martinez y sus colegas
(Martinez, 2016), disenaron un mode-
lo experimental de pinzas épticas para
atrapar y manipular a una particula
browniana, mediante el control externo
de dos parametros relacionados con el
control de la rigidez de la trampa 6pti-
ca y con el control de la temperatura del
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fludio en la que se encuentra inmersa la
PB. Estos paramtros son los potenciales
externos V, y V,, como se muestra en la
figura 5. Con la manipulacion externa de
dichos parametros, se permite que la PB
pueda llevar a cabo cualquier tipo de pro-
ceso termodinamico. La luz laser de cier-
ta intensidad, genera el potencial 6ptico
tipo oscilador armonico que permite atra-
par a la particula browniana. Una varia-
cion del voltaje V, aplicado directamente
al laser, induce una variacion lineal en la
rigidez de la trampa optica, lo que a su
vez controla el grado de confinamiento de
la PB. El voltaje externo V, es la respon-
sable de controlar la intensidad del ruido
que siente la PB, y que a su vez tiene que
ver con el control de la temperatura del
medio (agua) en la que esta inmersa.

Laser

ll'I 980 nm

L3
CcCpD
B ..

Laser

SA2nm

Figura 5. Disefio experimental de pinzas opti-
cas: V, controla la rigidez del potencial dptico

y V, controla la temperatura
del fluido en la que la PB estd inmersa.

Por la naturaleza misma de las maquinas
brownianas, nos preguntamos, ;Hasta
donde es posible extender las leyes de la
termodinamica al estudio de estos siste-
mas de tamafio pequeno? ;Qué expresio-
nes adoptan en este caso las leyes de la
termodinamica? El interés creciente del
estudio de estos sistemas ha dado lugar a
lo que hoy se conoce como termodindmica

estocdstica, iniciada por K. Sekimoto, en
su libro Energética estocdstica (Sekimo-
to, 2010). A partir de la definicion de los
conceptos termodinamicos como el calor,
trabajo, entropia, potencia, etc; a lo largo
de una trayectoria estocastica que descri-
be una PB, la termodinamica estocastica
pretende establecer leyes similares a las
de la termodinamica convencional, luego
entonces es un campo de investigacion en
desarrollo para la fisica, quimica, biologia,
medicina, ingenieria, etc. Existen en la li-
teratura, dos métodos equivalentes para
estudiar la energética de las maquinas es-
tocasticas. Una es a través de la ecuacion
de Langevin y la otra mediante la ecua-
cion de Fokker-Planck, siendo la ecuacién
de difusion de Einstein (Einstein, 1956)
un caso particular. La ecuacién que des-
cribe la dindmica de una PB inmersa en
un fluido se conoce como ecuacion de Lan-
gevin (Langevin, 1908) y fue formulada en
el contexto de la segunda ley de Newton,
mi =—-1yv + f(t), donde -yv es la fuerza de
fricciéon de Stokes (fuerza determinista o
sistematica) y f (¢) es una fuerza de natu-
raleza fluctuante dependiente del tiempo,
también conocida como fuerza aleatoria o
estocastica, o simplemente ruido.

Para concluir, quiero comentar en este ul-
timo parrafo sobre un articulo reciente de
investigacion, relacionado con la eficiencia
a maxima potencia de tres maquinas tér-
micas bownianas con el titulo: “Mdquinas
térmicas de Carnot, Stirling y Ericsson:
Eficiencia a mdxima potencia” (Contre-
ras-Vergara, 2023). En este articulo se lo-
gra extender el método de baja-disipacion
discutido anteriormente en la Sec. 2, al es-
tudio de las tres maquinas térmicas brow-
ninas. Como se puede ver en dicha seccion,
este método es muy simple. Sélo se necesi-
ta construir las propiedades de equilibrio
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de la maquina y después perturbar los ca-
lores absorbidos @, y cedidos @, por la sus-
tancia de trabajo (en este caso la PB) alre-
dedor del equilibrio para después calcular
la eficiencia a maxima potencia para el co-
rrespondiente ciclo irreversible. En el caso
macroscopico las cantidades de equilibrio
se pueden calcular mediante la ecuacién
de estado de un gas ideal, mientras que en
el caso browniano las propiedades de equi-
librio se pueden obtener de una ecuacién
“tipo ecuacion de estado”. Este tipo ecuacion
de estado esta asociado con el promedio de
(x?),, donde x es la posicién de la PB, y que
puede obtenerse de la ecuacién de Lan-
gevin asociada a PB ligada a una trampa
de potencial armonico V(x) = k () x°/ 2,
siendo k(2) la rigidez de la trampa que de-
pende del tiempo. La ecuacion de Langevin
en este caso sera ahora mi = — yv — k(t)x
+ f (t). Esta ecuacion no se puede resolver
explicitamente pero puede obtenerse sus
propiedades estadisticas, a través de las
propiedades estaditicas del ruido. Sin en-
trar en los detalles técnicos, se puede mos-
trar que a partir de esta ecuacién de Lan-
gevin (Contreras-Vergara, 2023), el valor
promedio (x? ),, = kg T'/k, siendo kp la cons-
tante de Boltzmann y T'1a temperatura del
fluido. Esta ecuacion es muy parecida a la
ecuacion de estado del gas ideal en termo-
dinamica, es decir,p ~ T / V, donde p es la
presion y V el volumen. En la figura 6 se
muestra esquematicamente el ciclo de Car-
not reversible, representada por dos isoter-
mas (trayectorias en color rojo y azul) y dos
adiabaticas (trayectorias en color verde y
negro). El ciclo irreversible se realiza con
la manipulacién de la trampa arménica en
cada proceso. Los resultados obtenidos en
(Contreras-Vergara, 2023), son muy simi-
lares a los reportados por Esposito et al,
para la maquina de Carnot. Es importante
destacar que, similar al caso macroscépico,

también en condiciones de baja-disipacién
simétrica, la eficiencia 6ptima a maxima
potencia es la misma que la de Curzon y
Ahlborn, es decir ey =1 — ‘/TC /Ty que
ya ha sido obtenida en otros trabajos re-
lacionados con maquinas brownianas por
otros métodos de solucion (Plata, 2020, Sh-
miedlt, 2008, Zamudio, 2019).

Figura 6. Diagrama del ciclo tipo Carnot
de una PB. (i) A-B expansion isotérmica,
(i1) B-C expansion adiabdtica,

(iii) C-D compresion isotérmica,

(iv) D-A compresion adiabdtica

En conclusién, debemos destacar que los
cientificos contintian desarrollando las ba-
ses cientificas para dar sustento teérico a
la construccion de maquinas microscopi-
cas, asi como a la manipulacion mediante
pinzas épticas, de atomos, moléculas, célu-
las vivas y demas, para fines terapéuticos.
En este contexto, la termoninamica esto-
castica juega un papel fundamental y sin
duda alguna, ofrece un campo fructifero
de investigacion.
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Resumen

En este trabajo se describe la técnica de
electrohilado que da origen a la formacién
de fibras hechas a base de acido polilacti-
co que se usan para embeber en ellas dos
diferentes farmacos: curcumina y cafeina.
La liberacion controlada de estos se estu-
dia en base al modelo de Krosmayer-Pe-
ppas. Se muestra que para los casos que
se estudiaron el coeficiente de la ecuacion
es menor a 0.5, indicando un mecanismo
combinado entre la liberacién del farmaco
que sigue la ley Fick junto con otro que ac-
tda simultaneamente.

Abstract

This work describes the electrospinning
technique that gives rise to the formation
of fibers made from polylactic acid that
were used to dose two different drugs: cur-
cumin and caffeine. The controlled release
is studied based on the Krosmayer-Peppas
model. It is shown that for both cases the
equation coefficient was less than 0.5, in-
dicating that the release of the drug fo-
llows the Fick law together with another
mechanism that acts simultaneously.

Palabras Clave: Electrohilado, libera-
cioén controlada, Curcumina, Cafeina.

Keywords: Electrospinning, controlled
release, Curcumin, Caffeine.

1. Introduccion

Los farmacos por lo general son compues-
tos quimicos que se suministran para ayu-
dar al organismo en sus funciones, esto se
hace en forma oral a través de pastillas,
tabletas o jarabes, aunque hay algunos
que se inyectan al paciente. Estas formas
de dosificar el farmaco definen su eficien-
cia ya que cuando llegan a la zona donde
son requeridos pueden estar en concen-

traciones menores o mayores a las necesa-
rias y pueden tener una accién no deseada
(Saes, 2003). Una forma de contrarrestar
estos efectos es la liberacion controlada
del farmaco, tratando de eliminar o redu-
cir los efectos inadecuados. La liberacion
controlada (Bajpai, 2008) consiste en:

1. Mantener una concentracién cons-
tante del principio activo en la zona
a tratar.

2. Conseguir una liberacién predecible
y reproducible por largos periodos de
tiempo.

3. Reducir los efectos secundarios produ-
cidos por los residuos de los farmacos.

El objetivo de los sistemas de liberacion de
farmacos es dosificar adecuadamente en
tiempo y en el lugar necesario para no pro-
ducir dano celular. Para este fin se han in-
vestigado una gran cantidad de materiales
y formas de sintetizar matrices poliméricas
en las cuales se puedan embeber farmacos
para ser liberados de forma controlada.
Los polimeros que mas se han usado son
poliésteres biodegradables como el acido
polilactico, acido poliglicdlico, la caprolac-
tona y el polihidroxilbutirato. Por medio
de su procesamiento se pueden controlar
sus caracteristicas morfolégicas. En los
altimos 20 afios, una técnica que permite
controlar la forma y tamano de los poliés-
teres es el electrohilado, con esta técnica se
pueden procesar diferentes polimeros obte-
niendo fibras con diametros nanométricos
y/o micrométricos (Renatha Jiffrin, 2022-
Andrea, 2021), este tipo de fibras forman
matrices que pueden ser usadas en siste-
mas de liberacion controlada, también se
pueden usar como andamios en ingenieria
de tejidos, su afinidad a diferentes tipos de



Fibras Electrohiladas aplicadas en la liberacién controlada de farmacos

33

células se incrementa cuando son tratadas
superficialmente (Flores-Sanchez, 2021,
Cortés-Ortiz, 2021).

El proceso de electrohilado.

En 1908 J. F. Cooley patento un aparato
electrostatico donde a una solucion fluida
(polimérica) se le aplicaba un campo eléc-
trico intenso para formar fibras delgadas
que eran atraidas a un electrodo moévil
(Cooley, 1902). En 1994 a este proceso se le
dio el nombre de Electrohilado (Electros-
pinning). Esta técnica se utiliza para la
formacion de andamios. Las fibras tienen
una proporcion superficie-volumen muy
alta formando andamios con una estruc-
tura porosa. Estas caracteristicas permi-
ten su aplicacion en ingenieria de tejidos,
membranas de filtracion, y dispositivos de
liberacion controlada de farmacos.

by
' N
il
i

En el proceso de electrohilado se parte de
una solucién polimérica a la que se le apli-
ca un campo eléctrico intenso, 20-25 kV,
esta solucién polimérica se pone en una
jeringa cuya aguja se conecta al polo po-
sitivo de la fuente de alto voltaje y el ne-
gativo se aterriza en un colector metalico,
este proceso genera fibras delgadas que
son atraidas al colector. La maquina de
electrohilado, “Nanofiber Elctrospinning
Unit” marca NaBond y una Bomba de In-
yeccion modelo TCI-IV, con que cuenta el
area de polimeros de la UAMI se muestra
en la Fig 1. Consta de una bomba de in-
yeccion, con la cual se administra de ma-
nera controlada la solucién polimérica.
Una fuente de alto voltaje, de 0-30kV, un
rodillo giratorio (Figura 1a) que sirve para
recolectar las fibras que se generan cuan-
do la solucion polimérica se inyecta hacia

Fig 1. Mdquina de electrohilado del laboratorio de polimeros UAMI. Camara de electrohilado
para la fabricacion de fibras poliméricas con didmetros que van de micrometros a nanometros,
la cual consta de una manguera para trasladar la solucion polimérica de la bomba de inyeccion
a la aguja a la que se le suministra un voltaje para que la solucién sea expulsada en forma de hilos.
En la parte superior se observa una bomba de inyeccion que se encarga de controlar el suministro
de solucion polimérica. a) Colector cilindrico de velocidad variable, b) Colector plano estdtico.
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el colector y por la influencia del campo
eléctrico intenso genera pequeiios chorros
que salen de la aguja que se fragmentan
en multiples fibras que pierden el solvente
y son atrapadas en el colector. Esta maqui-
na cuenta con multiples colectores como el
de placa plana (Figura 1b) que se aprecia
en la imagen, en los cuales se pueden reco-
lectar fibras distribuidas aleatoriamente.

Durante el proceso de electrohilado se
debe de cuidar las variables experimenta-
les como la razon de inyeccion, la distancia
colector-aguja, la temperatura en el inte-
rior de la camara, el voltaje empleado, la
velocidad angular del rodillo, entre otras,
todas estas variables influyen en la cali-
dad de las fibras depositadas.

2. Andamios Electrohilados

Un polimero de partida para la fabrica-
cion de los andamios electrohilados podria
ser el acido polilactico (PLA), por ser un
material biodegradable, biocompatible,
bilégicamente inerte, y aprobado por la

Administraciéon de Alimentos y Farmacos
de Estados Unidos de América (FDA). Es
facil de preparar en soluciones ya que es
soluble en cloroformo. La solucién polimé-
rica se prepara mezclando 1.2g de PLA, en
9mL de cloroformo, antes de inyectar a la
solucion se le agrega 1mL de etanol. En la
Fig 2 se observan fibras que se obtuvieron
a una concentracion de 10% masa/volu-
men (m/V) de PLA, Estas fibras se carac-
terizan por las técnicas estandares para
polimeros, una de las caracterizaciones es
por medio de Microscopia Electronica de
Barrido (SEM) y muestra la presencia de
protuberancias esféricas en las fibras (per-
las) de material lo que depende de las con-
diciones de operacion. Estas perlas estan
unidas por fibras delgadas entre si, lo que
da una estructura tipo rosario (Figura 2a).
Un acercamiento a esta imagen nos mues-
tra que las “perlas” tienen una cierta ru-
gosidad, posiblemente por su interaccién
con el aire al viagjar hacia el colector (Figu-
ra 2b). En las Figuras 2c¢ y 2d se muestra
la distribucién de diametros de perlas y fi-
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Fig 2. Distribucion de tamario de “perlas” (a, ¢), fibras (b,d).
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Fig.3. En 3(a) se muestran fibras libres de perlas. (b) se muestra la distribucion
de didmetros, teniendo un promedio de 0.45 um.

bras con promedio de (11.54 + 0.45) ym y
(0.33 £ 0.07) um respectivamente (Frago-
s0, 2018). Por la superposicion de las fibras
se aprecia una estructura tridimensional.
Una de las metas es obtener andamios sin
perlas, no obstante, si se manipulara la
formacion de perlas, el conteniendo de far-
maco en su interior se podria aumentar.

Controlando las variables del proceso de
electrohilado se pueden obtener fibras li-
bres de “perlas” y se puede determinar la
distribucién de didmetros, como se mues-
tra en la Fig 3. En 3. (a) se muestra la
fotografia de un andamio con el 12% de
concentracion m/V de PLA, se observan
fibras sin “perlas” y una distribucién de
diametros uniforme, se aprecia que for-

man una red tridimensional, la distancia
colector aguja fue de 15cm, el voltaje de
25 kV, y la razéon de inyeccion 3mL/min,
el diametro promedio es de (0.447 + 0.124)
um (Fragoso, 2018).

En la Fig 4. Se puede apreciar fibras de
PLA en las cuales se han embebido nano-
tubos de carbdn, en 4(a) hay nanotubos de
carbon (NC) diseminados por toda la zona
de observacion, se aprecia que los NC tie-
nen diferentes longitudes. A los andamios
con los nanotubos embebidos se le realizo
un corte criogénico y el resultado se mues-
tra en 4(b) se aprecian los NC saliendo de la
fibra y unidos a la matriz de PLA. La ima-
gen sugiere que es posible embeber otros
componentes en las fibras electrohiladas,

Fig 4. Nanotubos de carbon embebidos en la matriz polimérica de PLA.
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por lo que se probo usarlos con farmacos
embebidos en las fibras electrohiladas.

3. Liberacion de farmacos.

En el laboratorio de polimeros de la UAM
se ha trabajado en la liberaciéon controla-
da de dos famacos: curcumina y cafeina.
El modelo usado para ajustar los datos
de liberacion controlada es el de Korsme-
yer-Peppas. Este modelo es utilizado para
estudiar la cinética de liberacion del far-
maco debido a su aplicabilidad y simpli-
cidad. El modelo se utiliza generalmente
para estudiar el mecanismo de liberacion,
incluye parametros que ayudan a inter-
pretar los mecanismos de liberaciéon para
estructuras porosas como andamios nanos
y micro métricos. La ecuaciéon que sigue
este modelo es:

&:ktn
M

o

donde M, es la cantidad acumulada de far-
maco al tiempo “4”, M_es la cantidad total
cargada del farmaco, £ es una constante de
dosificacion y “n” es el exponente de Kors-
meyer-Peppas que se relaciona con el me-
canismo de liberacion, si n = 0.5 indica una
liberacion de farmaco clasicamente contro-
lada por difusion tipo Fick (caso I). Valores
de “n” entre 0.5 y 0,89 indican que ademas
de esta ultima difusion se presenta otro
mecanismo. A esto se le llama comtinmen-
te transporte anémalo. En el caso de n =
1, el mecanismo de transporte se produce
a velocidad constante, si no cambia la geo-
metria del sistema durante el proceso de
liberacion (Lina Ahmed, 2019).

3.1. Liberacion controlada

de Curcumina.

La curcumina es un producto natural
que tiene propiedades antioxidantes, an-

tiinflamatorias, es anticancerigeno, neu-
roprotector, ayuda a prevenir trombosis
y protege de infartos cardiacos. Para
preparar las fibras cargadas con curcu-
mina se disolvié 1.2 g de PLA en 10 mL
de una mezcla cloroformo/etanol en pro-
porcién de 2:1 en volumen, con agitaciéon
magnética por 12 horas a temperatura
ambiente hasta obtener una mezcla ho-
mogénea. Después se prepararon 3 so-
luciones de 1, 3 y 5% de curcumina con
respecto al peso del PLA.

Liberacién de Curcumina

Liberacién (h)

Tiempo (h)

Fig 5. Curvas de liberacion de curcumina.

Matriz-farmaco k n 2

PLA-Cur 1% 68.4 0.19 094
PLA-Cur 3% 47.6 0.17 0.93
PLA-Cur 5% 31.8 023 097

Tabla 1. Pardmetro del modelo
de Kosmayer-Peppas para la liberacion
controlada de la curcumina.

En los tres casos estudiados se encontré
que el coeficiente de difusién es menor a
0.5, entonces en el mecanismo de libera-
cion esta involucrado simultaneamente
otro mecanismo diferente al proceso de
difusion, que puede estar asociado al pro-
ceso de erosion que sufre la fibra al estar
en contacto con la soluciéon a pH de 7.4, lo
cual ocasiona su descomposicién y libera-
cion de la curcumina.
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3.2 Liberacion de Cafeina

La formula quimica dela cafeinaes: 1,3,7-tri-
metilantina, se encuentra de forma natural
en las hojas del té, café, cacao, guarana y en
las nueces. Este farmaco puede estimular al
sistema nervioso central poniéndolo en un
estado de vigilia y estimulando la actividad
mental. Se ha mostrado también que la ca-
feina es un antagonista de los receptores de
adenosina en la prevencion de problemas
neurodegenerativos como el Parkinson.

Para preparar los andamios electrohilados
con cafeina se utiliz6 1.2 g de PLA disueltos
en 9.0 mL de cloroformo, la solucion se agito
por 12 horas a temperatura ambiente, an-
tes de iniciar el proceso de electrohilado, se
agreg6 1 ml de etanol. La adicion de etanol
hace que el solvente se evapore mas facil-
mente. La concentracion de cafeina agre-
gada a la soluciéon fue de 10, y 50% (m/m)
en relacion con el peso de PLA. La Fig 5
muestra las imagenes obtenidas con un
microscopio confocal acoplado al equipo Ra-
man la imagen distingue entre componen-
tes de la fibra asignandoles color, el verde
corresponde a PLA y el azul a la cafeina. La
intensidad del color esta ligada a la concen-

tracion del componente. En los andamios de
10% de cafeina se observa una distribucion
del farmaco en las fibras dado por la colo-
racion azul- verdosa, predominado el color
verde del PLA. En la imagen (B) con 50% de
cafeina se aprecia la formacion de cimulos
distribuidos sobre todas las fibras, se puede
apreciar que no hay un tono verde predomi-
nante en la imagen, hay zonas de PLA y de
cafeina (Martinez, 2018).

La liberacion de la cafeina se muestra en
la Fig 7. Las fibras con 10% de cafeina tie-
nen una liberacion inicial rapida cercana
al 25% en las primeras 5 horas, después
su liberacion es muy lenta, hasta el 40%.
Las fibras cargadas con 50% tienen una li-
bracién rapida a las 8 horas llegan al 60%
y alcanzan una liberacion maxima del
80% a las 72 horas y luego es muy lenta,
la liberacion de cafeina de las matrices con
10% y 50% se ajust6 matematicamente
mediante el modelo de Korsmeyer-Peppas.
Por el coeficiente de correlacion (R), el per-
fil de liberacion de cafeina de las matrices
con 10% y 50%. La Tabla 2 muestra los va-
lores de los parametros encontrados para
el ajuste de Kosmayer-Peppas.

Fig 6. Imagen Raman de las fibras electrohiladas de PLA con Cafeina (a) 10%, (b) 50%.
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Figura 7. Liberacion de la cafeina

Matriz-farmaco K n R"2
PLA-Cafeina 10% 17.7 0.21 0.98
PLA-Cafeina 50% 36.5 0.19 0.98

Tabla 2. Pardmetro del modelo
de Kosmayer-Peppas para la liberacion
controlada de la cafeina.

4. Conclusiones

En el caso de la curcumina al inicio del pro-
ceso de libracion del farmaco muestra una
liberacién rapida en las primeras 2 horas,
después su liberacion llega a una asintota lo
que indicaria es que el resto del farmaco de-
pendera de la biodegradacion del polimero.
Los perfiles de liberacién con las tres dosis
de curcumina siguen el modelo semiempirico
de Kosmayer-Pepas indicando que hay dos
procesos simultaneos de difusion y degrada-
cion de la matriz polimérica. La microscopia
Confocal-Raman muestra una distribucion
homogénea de cafeina sobre las fibras con
10% de cafeina, en el caso del 50% de cafei-
na hay formacion de agregados del farmaco.
El ajuste por el modelo de Krosmayer-Papas
muestra también una liberaciéon combinada.
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Abstract

Today, the demand for more clean electri-
cal energy has increased. One of the solu-
tions is nuclear energy, whose detractors
put special emphasis on the safety of nu-
clear power plants. However, during the
last past 50 years, important efforts have
been made in order to maintain high le-
vels of security in Boiling Water Reactors,
especially in the core inside, keeping in
reasonable high-power levels of operation
with no problems in the controlled fission
reactions. Although there is a new gene-
ration of nuclear power plants with reac-
tors called Generation IV, in the practice
the total replacement of Boiling Water
Reactors is still a long way off. For these
reasons, we present in this work, a brief
introduction of different approaches or
methods used to establish or implement
real stability monitors in nuclear power
plants based on Boiling Water Reactors.
The goal of this work is not to be exhaus-
tive but just to introduce general ideas or
realities about the problem of stability in
this kind of reactors.

Keywords: Boiling Water Reactors, Stabi-
lity Monitors, Density Wave, Decay Ratio

Resumen

Hoy en dia, la exigencia de tener mas
energia eléctrica limpia se ha incremen-
tado. Una de las soluciones es la energia
nuclear, cuyos detractores ponen especial
énfasis en materia de la seguridad de las
centrales nucleares. Sin embargo, durante
los dltimos 50 anos se han realizado im-
portantes esfuerzos para mantener altos
niveles de seguridad en los tipos de reac-
tores que operan actualmente en la gran
mayoria de las centrales nucleares, deno-
minados Reactores de Agua en Ebullicion,
especialmente en el interior de sus nucleos,

manteniendo niveles razonables de opera-
cion a altas potencias y sin problemas en
las reacciones de fisiéon controladas que
ocurren al interior de los mismos. Aunque
existe en proceso una nueva generacion de
centrales nucleares con reactores denomi-
nados Generacion IV, aun dista mucho la
sustitucion total de los Reactores de Agua
en Ebullicién. Por estas razones, presen-
tamos en este trabajo, a modo de breve in-
troduccion, diferentes enfoques o métodos
utilizados para establecer o implementar
monitores reales de estabilidad en las cen-
trales nucleares basadas en Reactores de
Agua en Ebullicién. El objetivo de este tra-
bajo no es ser exhaustivo sino simplemen-
te introducir ideas generales o realidades
sobre el problema de la estabilidad en este
tipo de reactores.

Palabras Claves: Reactores de Agua en
Ebulliciéon, Monitor de Estabilidad, Onda
de Densidad, Razén de Decaimiento

1. Motivacion

Las actividades humanas son las prin-
cipales causas del cambio climatico por
la quema de combustibles fésiles como
el carbon, el petrdleo y el gas. Las alter-
nativas energéticas que incluyen las re-
novables y la energia nuclear, son atrac-
tivas por la baja o nula emision de gases
de efecto invernadero (biéxido de carbono:
CO,), durante la generacion de energia
eléctrica. No obstante, ante la inminente
transicion energética para la descarboni-
zacion queda demostrado que las energias
renovables no son suficientes para hacer
frente a las necesidades humanas, por la
intermitencia que las ubica con factores de
carga muy bajos (aprovechamiento de la
capacidad instalada). Este dltimo aspecto
no esta presente en la energia nuclear, que
ademas de que su funcionamiento no pro-
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duce emisiones de gases contaminantes;
es una tecnologia segura y continua con
una amplia experiencia operativa.

Cuando ocurre un accidente en una cen-
tral nuclear, el impacto en la opiniéon de
la sociedad es importante, por ello las
centrales nucleares de generaciéon de po-
tencia son mas seguras que las centrales
convencionales. En este sentido, el desa-
rrollo de metodologias predictivas son una
herramienta crucial para evitar acciden-
tes, como por ejemplo las posibles inesta-
bilidades en Reactores Nucleares de Agua
en Ebullicion (BWR). En México la Cen-
tral Nuclear Laguna Verde tiene operando
2 reactores nucleares en forma segura y
eficiente, desde hace mas de 60 afios entre
las dos, y después de la modernizacién y
del incremento en su potencia, éstas esta-
ran operando otros 60 afios.

La energia nuclear en el mundo representa
en 70 afnos representa 19170 anos-reactor.
Usaremos el término de accidente severo
para referirnos al dafio del reactor nuclear
con liberacion de material radiactivo. His-
toricamente se han registrado tres de uso
comercial: Three Mile Island (TMI, Esta-
dos Unidos) en 1979 y Cherndbil (Ucrania)
en 1986, debido principalmente a errores
humanos, y el tercero en 2011 debido a un
terremoto que originé un maremoto con
olas de mas de 14 metros en Fukushima
(Japodn). Solo se registran pérdidas huma-
nas, debido a las fallas en uno de los cuatro
reactores, en Chernobil. Estos eventos han
generado lecciones aprendidas, que sirvie-
ron para replantear la seguridad en las
centrales nucleares del mundo.

La nueva tecnologia de reactores nuclea-
res, denominada Generacion IV, esta dise-
fnada contra accidentes severos y algunos

de ellos operan practicamente a presion
atmosférica, y con eficiencias cercanas
o superiores al 40%. Los pequeiios reac-
tores (potencias instaladas inferiores a
300MWe), basados en estas tecnologias
son de interés para un despliegue nuclear
en Europa y Asia, después que la energia
nuclear se declaré como limpia.

A través de décadas la aceptacion publica
de los reactores nucleares es mayor, debi-
da su confiabilidad y a los grandes benefi-
cios que ésta ha aportado al mundo, y se
sabe cientificamente que es una energia
que puede contribuir de forma positiva, en
un plazo menor en el problema del calen-
tamiento global y sus consecuencias. Exis-
ten paises donde la aceptacion nuclear
de la poblacién es mayor al 50% (Estados
unidos y Francia). En cambio, México es el
segundo lugar con menor aceptacién con
el 19% y el promedio es de 38% en 28 de
31 paises que tienen operando reactores
nucleares (Kartono et al., 2023).

2. {Qué es un reactor nuclear?

Los reactores nucleares producen reaccio-
nes nucleares de fision controladas, du-
rante este proceso se producen fragmen-
tos de fisiéon y neutrones que son ttiles
para mantener una reaccién en cadena.
Los fragmentos de fision son atomos pesa-
dos que poseen la mayor parte de energia
generada en la fisién en forma de energia
cinética. La energia cinética se disipa en
los combustibles nucleares incrementan-
do su temperatura y se hace circular un
refrigerante que puede ser agua, metales
liquidos o0 un gas, para remover el calor
generado en los combustibles nucleares.
Para controlar la potencia del reactor se
utilizan barras de control con alta absor-
cion de neutrones, dependiendo del arre-
glo las barras se pueden insertar de arri-
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Figura 1. Nucleoeléctrica de Laguna Verde, Veracruz, México.

ba hacia abajo o viceversa, o también son
de tipo giratorias. El comportamiento de
los neutrones se encuentra en equilibrio
con las condiciones “ambientales” del re-
actor, algan cambio de éste repercute en
la disminucién o produccién de reacciones
de fision. En la Figura 1, se muestra una
foto de los dos edificios que albergan los
dos reactores (unidades) en la central nu-
clear de Laguna Verde y se representa un
reactor nuclear en forma esquematizada.
En el nicleo es donde se llevan a cabo los
procesos antes mencionados.

3. (Es seguro un reactor nuclear?
Existen dos factores importantes en el dise-
o de los reactores nucleares, que los hacen
imposibles de producir una explosion de
tipo atomico. En primer lugar, es la geome-
tria y en segundo lugar la cantidad de ma-
terial fisionable que en los reactores comer-
ciales es despreciable comparado con un
artefacto nuclear para propdsitos bélicos.

Entonces jqué pasé en TMI, Chernobil y
Fukushima? En todos ellos fue la falta de
refrigerante por diferentes causas, lo que

ocasioné un sobrecalentamiento de nucleo,
llegando al punto de fusién de algunos ma-
teriales criticos generado una explosion de
tipo quimico por las altas concentraciones
de hidrégeno.

En el caso de Fukushima, las detonaciones
de hidrégeno fueron controladas. Ademas,
es importante mencionar existen 5 barre-
ras de contencion de material radiactivo
(pastilla de combustible, las barras de
combustible, vasija del reactor, contencién
primaria y edificio del reactor)

4. La Onda de Densidad en BWR

y su importancia en la estabilidad
del reactor

Una de las preocupaciones principales es
determinar con anticipacion una posible
inestabilidad del reactor, en especial de su
nucleo. El tipo de inestabilidad mas comun
que se ha observado en los reactores BWR
comerciales es la denominada inestabilidad
de onda de densidad (OD) (Prieto-Guerrero
y Espinosa-Paredes, 2019). En forma muy
breve a continuacién se describe el meca-
nismo que generan este fenémeno.
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Figura 2. a) El mecanismo de onda de densidad introduce un retraso.
El efecto de un pulso de potencia se ve unos segundos después en la caida de presion del canal.
b) Onda de densidad al interior del niicleo.

Una reduccion estacional del flujo de en-
trada en un canal o nucleo calentado au-
menta la tasa de aumento de la entalpia,
lo que reduce la densidad promedio. Esta
perturbacion afecta la caida de presion y el
comportamiento de transferencia de calor.
Para ciertas combinaciones de disposicién
geométrica, condiciones de operacion y
condiciones limite, la perturbacion puede
adquirir una fluctuacion de presion fuera
de fase de 180° en la salida, transmitida
inmediatamente al caudal de entrada y
volverse autosostenida. Para los sistemas
de ebullicion, las oscilaciones se deben a
multiples retroalimentaciones regenerati-
vas entre la velocidad de flujo, la tasa de
generacion de vapor y la caida de presion.

Dado que los retrasos en el transporte son
de suma importancia para la estabilidad
del sistema, también se ha utilizado la
frase “oscilaciones de retardo de tiempo”.
Hablando de forma practica, se trata de
oscilaciones de baja frecuencia (centradas
alrededor de 0.5 Hz) en las que el perio-
do es aproximadamente una o dos veces
el tiempo requerido para que una par-
ticula de fluido viaje a través del nucleo.

En consecuencia, las oscilaciones de onda
de densidad y el mecanismo de efecto de
densidad también se utilizan para descri-
bir los fenémenos. La Figura 2 ilustra los
mecanismos que generan la OD, donde los
circulitos representan la fase gaseosa.

5. (Como detectar de forma
temprana la Onda de Densidad?

5.1 Sistema de Monitoreo

En términos generales, los reactores BWR
cuentan con un sistema de instrumenta-
cion especial para el monitoreo de flujo de
neutrones al interior de sus nicleos. Dicho
sistema monitorea la potencia del reactor
y genera senales de accion automaticas
para la proteccion de éste.

A lo largo y ancho del nicleo, se instalan
pequenas camaras de fision que, al inte-
ractuar con los neutrones originados en
las reacciones de fision, generan particulas
alfa. Estos detectores, llamados monitores
locales del rango de potencia o simplemen-
te LPRM, generan un pulso eléctrico (por
efecto de ionizacion de las particulas alfa)
que se procesa con amplificadores. Tales
amplificadores de flujo convierten la sefial
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Figura 3. Localizacién axial y radial de los LPRM al interior del niicleo de un BWR.

de corriente en una senal de voltaje analé-
gica. Hay un amplificador para cada detec-
tor LPRM. La ganancia del amplificador se
puede ajustar en funcién del agotamiento
del uranio dentro del detector. La salida
del amplificador esta calibrada para dar
lecturas en unidades de Watts/cm2 (flujo
de calor por unidad de area). Las sefiales
LPRM también se utilizan para controlar
el sistema de proteccion del reactor (RPS)
para la seguridad del reactor.

Los LPRM se colocan verticalmente dentro
del nucleo, separados entre si por una dis-
tancia predeterminada a lo largo del nucleo,
como se muestra en la Figura 3. El primer
LPRM se encuentra a una distancia por
encima del fondo del combustible activo. De
abajo hacia arriba, los detectores se desig-
nan con las letras A, B, C y D. El cable de
cada detector termina debajo del recipiente
del reactor que se conecta al conector. Hay
cables coaxiales que transmiten la senal
del reactor a través de la contencion prima-
ria hacia el gabinete de monitoreo.

Los LPRM se colocan en niveles que se
distribuyen en la direccion radial del nu-

cleo como se muestra en la Figura 3. Esta
figura muestra con puntos rojos un total de
36 LPRM de un piso o nivel de reactor. En
especifico, el reactor de la nucleoeléctrica
de Laguna Verde (LV), localizada en el es-
tado mexicano de Veracruz, tiene un total
de 4 niveles conteniendo 24 LPRM en cada
uno de estos niveles. Eso hace un total de
96 LPRM que se alimentan a 4 monitores
APRM, cada APRM es el promedio de los
24 LPRM de cada nivel del reactor.

5.2 Parametro de estabilidad: DR
Actualmente, el parametro mas comun
para evaluar la estabilidad de un BWR
se conoce como razon de decaimiento o
simplemente DR (del inglés Decay Ratio).
Para entender el resultado de la onda de
densidad y las mediciones obtenidas en
los LPRM, en la Figura 4, se muestra una
senal real de inestabilidad tipica ocurrida
en un BWR.

Aqui puede observarse como al final de
la sefial, enmarcada en rojo, la onda de
densidad esta claramente presente e in-
crementandose con el tiempo. Cabe men-
cionar que, dado el aumento significativo
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de la potencia de ésta, el reactor se apa-
g6 manualmente antes de que actuaran
los sistemas automaticos de apagado. La
parte enmarcada en color verde muestra
un comportamiento completamente dife-
rente: amplitudes aleatorias alrededor del
valor nominal de la potencia de trabajo del
reactor. En esta zona el reactor esta en es-
tado estable. La parte marcada en ama-
rillo podria considerarse como una zona
de transicion donde, como lo muestran al-
gunos analisis, la OD empieza a aparecer.
Por ello, la importancia de detectar la OD
al momento de su apariciéon y poder apli-
car las medidas de seguridad para evitar
que ésta crezca. De aqui la importancia de
la implementacion de monitores de estabi-
lidad en los reactores nucleares.

; *"‘“mlwwwm
. .\ 1 ,‘“‘\“\ n
\ N
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Figura 4. Inestabilidad en uno de los reactores
de LV ocurrida en noviembre de 1995.

Un monitor sencillo podria ser implemen-
tado simplemente midiendo directamente
los cruces por cero en el tiempo para con-
firmar la presencia de la senal que se repi-
te (periodica) alrededor de los 0.5 Hz (pe-
riodo de 2 s) confirmando la aparicién de
la OD después de N periodos consecutivos
(T)) y al mismo tiempo detectar los incre-
mentos en los cambios de amplitud (DR)

en las senales obtenidas con los LPRM,
como se muestra en la Figura 5.

Figura 5. (a) Definicion del pardmetro
de estabilidad DR y (b) confirmacién
de la frecuencia de la OD a través de la
repeticion de ésta a lo largo del tiempo.

Este método tiene la desventaja que solo
puede detectar la inestabilidad cuando
ésta ya esta en fase creciente. Ademas, si
las senales recibidas de los LPRM no es-
tan lo suficientemente “limpias”, el método
puede fallar al no detectar adecuadamente
los cruces por cero y de esta forma perder
uno o mas periodos consecutivos de la OD.

6. 50 anos de investigacion

en la estabilidad de reactores
nucleares: realidades y retos futuros
El DR originalmente no se define direc-
tamente sobre la sefial monitoreada a
través de los LPRM, si no a través de un
modelo que aproxima el comportamiento
dinamico del nicleo del reactor. El vinculo
que liga la entrada (flujo neutrénico) y sa-
lida (potencia de las senales LPRM) en un
sistema (nucleo del reactor) se denomina
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Figura 6. Esquema para determinar si el niicleo estd estable
o inestable a partir de las sefiales obtenidas con los LPRM y el DR.

funcion de transferencia. A partir de este
vinculo y considerando un modelo sencillo
(denominado lineal de segundo orden), el
DR esta ligado con los parametros de esta
funcién de transferencia y es una medida
confiable para monitorear la estabilidad
de este tipo de sistemas.

Las primeras propuestas para obtener el
DR, basado en este modelo, aparecen en
los anos 70. Posteriormente en los afios 80
aparece una nueva propuesta de modelo
mas complejo (denominado no lineal) que
incluia elementos mas complejos de la di-
namica de los procesos que ocurren al in-
terior del nucleo de los BWR. A finales de
los 80 y en los 90, pero principalmente a
principios de este siglo (2000’s) aparecen
otras propuestas que quitaban la idea del
modelo, tanto sencillo como complejo, e in-
troducian métodos alternativos para anali-
zar directamente las sefiales de los LPRM,
extrayendo informacién importante conte-
nida en ellos que serviria de base para el
calculo del DR. Estas técnicas o métodos se
denominan genéricamente como técnicas
de procesamiento (digital) de senales. La
idea en general es la misma que la de los

modelos: extraer parametros que permi-
tan identificar o calcular el DR. El esque-
ma presentado en la Figura 6 es muestra
de esto. Al final todas las propuestas per-
miten determinar si el nicleo esta estable
0 no, como resultado de la deteccion de la
onda de densidad. En la Figura 7, algunas
de estas técnicas empleadas del procesa-
miento de sefiales son mencionadas.

Para la validez del DR es de suma impor-
tancia suponer que el BWR se comporte
como este modelo sencillo (o incluso como
el modelo complejo). Esta suposicion es
irreal en la practica, los BWR reales son
un sistema con un comportamiento muy
complejo bajo inestabilidad, por lo tanto,
un modelado simple lineal no es suficiente
para evaluar la estabilidad de éste. Debi-
do a esto, es relevante estudiar y proponer
otros indicadores (parametros) de estabili-
dad mas sofisticados para evaluar la esta-
bilidad de un BWR y sobre todo detectar
una incipiente onda de densidad.

Las propuestas en este sentido, de utilizar
un nuevo parametro de estabilidad, han
sido relativamente pocas debido a la reti-
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Figura 7. Esquema para determinar si el niicleo estd estable o inestable a partir
de las seriales obtenidas con los LPRM vy otros indicadores de estabilidad diferentes al DR.

cencia al cambio en la industria nuclear.
Sin embargo, esto no significa que desde el
punto de investigacion de punta estos es-
fuerzos no sean relevantes. Los parametros
de estabilidad propuestos entran dentro
de una categoria denominada no lineales.
En la Figura 7 se esquematiza de nuevo
el proceso para determinar si el nicleo es
estable o no. La diferencia con la Figura 6
es de cambiar el DR por algin indicador
de estabilidad no lineal como las denomi-
nadas entropias (Shannon, Muestral, de
Aproximacion, etc.) o como el exponente de
Lyapunov o la Dimensién Fractal de Higu-
chi. Sin embargo, en una implementacién
practica en una central nuclear, algunos de
estos parametros pueden ser no ttiles de-
bido al poder de computo necesario para su
calculo, o a la cantidad de muestras de la
senal analizada, o incluso que no permita
diferenciar correctamente cuando la onda
de densidad esta creciendo en potencia.
Por supuesto, que la deteccién correcta de
la OD es prioritaria en todos los casos, por
ello es necesario emplear métodos sofisti-
cados de procesamiento de senales como
los que se indican en la figura. Estas pro-

puestas de investigacion han tomado auge
en los dltimos 20 afios.

(Hacia dénde vamos? Dado la cantidad de
datos de que disponen todas las centrales
nucleares al monitorear constantemente
los nucleos y capacidad de computo y pro-
cesamiento de datos, entonces es factible
suponer que los grupos de investigacion
que se dedican a la parte de estabilidad es-
tén trabajando con técnicas de inteligencia
artificial, en especifico en el denominado
aprendizaje automatico (machine lear-
ning), en especial la utilizacién de las redes
neuronales a través del aprendizaje profun-
do (deep learning). Estas redes de ultima
generacion requieren de una cantidad de
datos enorme para “aprender” e identificar
patrones especificos, en este caso de detec-
tar la OD incipiente como se muestra en la
Figura 8. La diferencia entre una red “cla-
sica” y una de “aprendizaje profundo” esta
en el nimero de capas que las integran, las
primeras generalmente tienen una o dos
capas ocultas y las otras requieren mucho
mas para poder identificar adecuadamen-
te los patrones estudiados. El problema de
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Figura 8. Las redes neuronales y su aplicacion en la estabilidad de BWR.

ambas es el entrenamiento que requiere
una gran cantidad de datos (senales LPRM
de larga duracion) para su correcto funcio-
namiento. En el caso de los BWR, podrian
funcionar adecuadamente si se entrena a
la red y los parametros obtenidos, que con-
forman los nodos de las capas ocultas, no
varian durante todo el tiempo que se esté
utilizando esta red. Asi solo se tendrian
dos salidas posibles estable o inestable. Las
entradas a la red pueden ser directamente
la sefial LPRM (no recomendable) u otros
parametros alternativos obtenidos previa-
mente con alguna técnica de procesamien-
to de senales.

Desafortunadamente estos datos reales
no estan disponibles, por cuestiones de
alta seguridad nacional, al publico en ge-
neral, por eso es importante generar mar-
cos de referencias (benchmarks) a nivel
internacional con muchos datos actuales
para poder procesar y proponer nuevas
herramientas basadas en la inteligencia
artificial. Este esfuerzo de los marcos de
referencias ya fue hecho originalmente en
los afios 1996 y 2001, cuando se hicieron
pruebas controladas de inestabilidad en
dos reactores nucleares suecos: Ringhals

(Lefvert et al., 1996) y Forsmark (Verdu et
al., 2001). Estos marcos de referencias en
la actualidad no son suficientes para pro-
bar técnicas como el aprendizaje profundo
porque los datos recabados representan
relativamente pocos segundos de estudio.
Este es uno de los enormes retos en la in-
dustria nuclear y la investigacion.

7. Conclusiones

La necesidad de generar cada dia mas
energia eléctrica “verde” o “limpia”, nos
confronta sobre la decision de escoger so-
bre las actuales energias renovables que
presentan intermitencia en el servicio y
la clasica generacién basada en combus-
tibles fosiles. Esta disyuntiva, nos lleva a
la alternativa de la energia nuclear. Esta
energia, aunque considerada limpia, re-
presenta un reto en la aceptacion por par-
te de la poblacion en general debido a la
idea de un posible accidente que genere
una radiacién nuclear que se disperse en
la Tierra. En este articulo, se pretende ha-
cer énfasis en el uso de la energia nuclear
en la generacion de energia eléctrica y los
elementos de seguridad que conlleva la
generacion de la misma. Por esto, se pre-
sentan los elementos de implementacion y
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de investigacion en el tema de seguridad
en los principales reactores que existen
actualmente en operacion en centrales
nucleoeléctricas, a saber, los reactores de
agua en ebullicién.

Por supuesto, la nueva generacion de re-
actores nucleares, cuya puesta en mar-
cha apenas comienza, lleva como primicia
evitar ante todo un accidente severo. Sin
embargo, el riesgo cero no existe y siem-
pre debemos estar innovando en técnicas
y procedimientos que permitan detectar a
tiempo una posible inestabilidad en este
tipo de sistemas.
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Resumen

Las purificadoras de agua aparecieron a
principio de la década de los 2000 y se han
expandido a lo largo de todo el pais, con
un precio mucho menor al ofertado por las
empresas transnacionales y se han arrai-
gado de forma considerable, ya que han
encontrado un nicho de oportunidad en
los hogares de bajos ingresos, gracias a la
nueva rama de la industria de bebidas que
abrieron las transnacionales. También han
contribuido de manera exitosa al reforza-
miento de la creencia de la mala calidad del
agua potable en México, aun cuando ellas
mismas no venden, en muchos casos, agua
de mejor calidad. A pesar de que en esta
purificadoras se da un tratamiento al agua
antes de ser embotellada para garantizar
su mejor calidad, las condiciones con las
que se maneja del agua no aseguran ser las
mejores. Recientemente en nuestro grupo
se ha realizado una evaluacién de 58 puri-
ficadora de agua de la Alcaldia de Iztapala-
pa. Dentro de nuestra investigacion hemos
evaluado los parametros que se describen
en la norma oficial mexicanas (NOM-201-
SSA-2915). Los principales contaminantes
encontrados fueron los metales pesados,
haciendo énfasis en el hierro y el manga-
neso, toxicos en valores superiores a los li-
mites maximos permitidos por la Norma.
Se presentan dos propuestas de filtros para
mejorar la calidad de agua potable. Adicio-
nalmente la presencia de coliformes fecales
y microplasticos sugieren una purificacién
mas avanzada para evitar problemas de
salud a los consumidores.

Abstract

Water purifiers appeared in the 2000s
and have expanded throughout the coun-
try, with a much lower price than that
offered by transnational corporations, and
have taken root considerably, as they have

found a niche of opportunity in low-income
households, thanks to the new branch of
the beverage industry opened by transna-
tionals. They have also successfully contri-
buted to reinforcing the belief of the inade-
quate quality of drinking water in Mexico,
even though they themselves do not sell,
in many cases, better quality water. Even
though in this purifier the water is trea-
ted before being bottled to guarantee its
best quality, the conditions with which the
water is handled do not ensure that they
are the best. Recently, our group has con-
ducted an evaluation of 58 water purifiers
of Iztapalapa. As part of our research, we
have evaluated the parameters described
in the official Mexican standard (NOM-
201. SSA-2915). The main contaminants
found were heavy metals, with emphasis
on iron and manganese, which are toxic in
values higher than the maximum limits
allowed by the norm. Two proposals for fil-
ters are presented to improve the quality
of drinking water. Additionally, the pre-
sence of fecal coliforms and microplastics
suggests a more advanced purification to
avoid health problems for consumers.

Palabras claves: agua potable; purifica-
doras; calidad del agua; filtros de zeolita

Introduccion

El agua es un liquido incoloro e insipido que
cubre aproximadamente el 71% de la tie-
rra. Es evidente que, a pesar de contar con
enormes cantidades de agua en el planeta,
no toda se encuentra disponible en para
ser aprovechada directamente por los seres
vivos (<0.3%), ya que encuentra principal-
mente en agua subterranea y en los casque-
tes polares. El agua es un derecho humano
plasmado desde 2012 en el articulo cuarto
de la constitucion mexicana y tiene valor
econdmico, social y ambiental. Se debe ha-
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cer conciencia que el recurso hidrico es cada
vez mas escaso tanto en la superficie como
subterranea e imprescindible como soporte
de cualquier forma de vida en la naturale-
za. Es un gran impulsor para el desarrollo
economico e industrial de un pais, pero este
crecimiento trae consigo una mala gestion,
ya que excluye la proteccion al medio am-
biente que se ha visto afectado por las malas
practicas en estos sectores. El problema es
la cantidad de materia organica, los metales
pesados, los aditivos que se adicionan a los
plasticos, colorantes, pesticidas, farmacos,
fertilizantes, etc., por lo cual el agua dispo-
nible para uso consuntivo se encuentra alta-
mente contaminada y sobreexplotada.

Calidad del agua

La calidad del agua es fundamental para
el consumo humano y debe estar normado
para la estrategia del desarrollo sostenible,
entendido éste como una gestion integral que
busque el equilibrio entre crecimiento econo-
mico, equidad y sustentabilidad ambiental a
través de un mecanismo regulador que es la
participacion social efectiva. En la actuali-
dad se vive una gran presion sobre el
vital liquido en la Ciudad de México ya
que este recurso escasea y la gran ma-
yoria viene de acuiferos sobreexplota-
dos (70-80%) y el resto (20-30%) se debe
importar de otras cuencas (como del
Sistema Cutzamala) para satisfacer la
demanda de agua potable. Este recurso
distribuido en toda la republica debe cumplir
con las normas mexicanas que garanticen su
adecuada calidad para el consumo humano.

La Secretaria de Medio Ambiente y Recur-
sos Naturales (SEMARNAT) promulga las
Normas Oficiales Mexicanas NOM-001-SE-
MARNAT-2021que establece los limites
de contaminantes en las descargas de
aguas residuales en aguas y bienes na-

cionales. y NOM-002-SEMARNAT-1996,
que establece los limites maximos
permisibles de contaminantes en las
descargas de aguas residuales a los
sistemas de alcantarillado urbano o
municipal para regular los niveles de me-
tales pesados en efluentes industriales; la
primera para descargas a mares o rios y la
segunda a los sistemas de alcantarillado
urbano o municipal. También la Secretaria
de Salud expide la Norma Oficial Mexicana
NOM-127-SSA1-2021, Agua para uso y
consumo humano. Limites permisibles
de la calidad del agua. Estas normas son
reguladas y controladas por la Comision Na-
cional del Agua (CONAGUA) para proteger
las aguas nacionales en México. Finalmen-
te, la Norma oficial NOM-201-SSA1-2015,
norma oficial que establece las carac-
teristicas y especificaciones sanitarias
que debe cumplir el aguay el hielo para
consumo humano que se comercializa
preenvasado o a granel, etc.

La problematica del agua se ha extendido
a lo largo del territorio abordando muchos
temas, tanto de cantidad como de calidad,
ya que en muchas poblaciones se padece
de escases y/o mala calidad, por lo cual no
es adecuada para uso humano, entiénda-
se como consumo directo o indirecto. En la
Ciudad de México, sobre todo en la zona
oriente, que incluye la alcaldia de Iztapa-
lapa, no se cumple con las caracteristicas
organolépticas por lo que la poblaciéon de
dicha alcaldia tiene incertidumbre acerca
de su calidad y ha dado lugar a la comer-
cializacion de agua embotellada por in-
dustrias transnacionales y por pequefios
negocios de purificadoras.

Agua embotellada y purificada
El agua embotellada es consumida por un
gran numero de mexicanos debido a la in-
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certidumbre que tienen sobre la calidad del
agua potable que llega diariamente a sus
hogares. La industria del agua embotella-
da es la rama de mayor crecimiento en el
sector de bebidas en México. Somos el pri-
mer pais en consumo per capita de agua
embotellada a nivel mundial, en promedio
390 litros por persona al ano en la Ciudad
de México (CONAGUA, 2021). Tan solo el
gasto anual de los hogares de la Ciudad de
Meéxico en la compra de agua embotellada
es de mas de cuatro mil millones de pesos.
La alcaldia de Iztapalapa es la que mas
consume agua embotellada (590 litros por
persona al ano) en la Ciudad de México y
posiblemente en el pais (Montero, 2019).

En la actualidad el agua purificada y
embotellada se ha convertido en una al-
ternativa para el consumidor, sobre todo
en la zona oriente de la ciudad, donde el
agua extraida del subsuelo (casi el 80%)
no garantiza la calidad necesaria para ser
consumida por los pobladores. Haciendo
un estimado, de acuerdo con el INEGI
(2023), en la Alcaldia de Iztapalapa
existen alrededor de 933 plantas de Pu-
rificaciéon y embotellado de agua, siendo la
delegacion con la que mayor concentracion
de estas plantas en la Ciudad de México.

Como parte de la alta demanda de agua
embotellada en México podemos citar
algunos factores que convergieron para
arraigar esta nueva conducta de consumo
de agua, como fue el caso del sismo de 1985
y en 1990 la pandemia del célera, cuando
se sugirié a la poblaciéon no consumir el
agua que provenia del sistema de agua po-
table por miedo a que ésta estuviera conta-
minada con aguas residuales. La falta de
certeza de la calidad del agua modifico los
habitos de consumo, desplazandose hacia
otros supuestamente mas seguros como el

agua embotellada, invadiendo el mercado
nacional en un lapso de 30 anos.

Las purificadoras de agua surgieron a
principio del 2000 y se han expandido a
lo largo de todo el pais, con un precio mucho
menor al ofertado por las empresas trans-
nacionales; se han arraigado de forma con-
siderable, y han encontrado un nicho de
oportunidad en los hogares de bajos ingre-
sos; también han contribuido de manera
exitosa al reforzamiento de la creencia de
la mala calidad del agua potable en Méxi-
co, aun cuando ellas mismas no venden, en
muchos casos, agua de la mejor calidad.

Por otro lado, las botellas de polietile-
no tereftalato (PET) llegaron a México a
mediados de la década de 1980 con gran
aceptacion entre los consumidores. Los en-
vases producidos con base en este polime-
ro se utilizan principalmente en la indus-
tria alimentaria y del agua. En particular,
resultan especialmente adecuados para
contener liquidos a presion, siendo el en-
vasado de bebidas carbonatadas su princi-
pal aplicaciéon. Ademas, la disminucién en
los costos de fabricacion y el desarrollo de
tecnologias que mejoran substancialmente
las propiedades de las botellas de PET, han
permitido un crecimiento notable en el nu-
mero de aplicaciones, ademas que México
ocupa el segundo lugar en consumo de bo-
tellas de PET para bebidas carbonatadas,
después de Estados Unidos. Sin embargo,
un gran problema en México es que estos
garrafones se utilizan hasta 100 veces, por
lo cual no es dificil encontrar microplasti-
cos en el agua purificada que consumimos.

Estudios recientes en México han demos-
trado la presencia de contaminantes qui-
micos y microbiolégicos en agua embotella-
da y purificada, donde sugieren se realicen
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programas de monitoreo que garantice la
calidad e inocuidad de éstas, pues la pre-
sencia de tales elementos puede ser un pe-
ligro para la salud humana (Arévalo-Pérez,
Martinez-Leén, Lemus-Pérez, & Rodri-
guez-Susa, 2014). Por otro lado, Montero
(2019) reporto la percepcion del agua pota-
ble en la alcaldia de Iztapalapa y como esta
influyo, entre otros aspectos, en el consumo
masivo del agua embotellada y purificada.

Se ha demostrado la presencia en agua
potable, agua embotellada y purificada de
metales pesados, tales como el arsénico, plo-
mo, hierro, manganeso, cadmio, cromo, etc.
los cuales pueden causar afecciones a los
organismos acuaticos, al ambiente y al ser
humano. Algunos compuestos con metales
pesados como el cromo, el cadmio y el plomo
se utilizan en la produccién de colorantes,
estabilizadores y plastificantes. Pueden li-
berarse de los desechos contaminados en
los sistemas de agua e ingresar a la cadena
alimentaria para causar la bioacumulacion
de toxinas en los organismos vivos.

Pocos estudios se han realizado en la Ciu-
dad de México sobre la calidad del agua de
estos pequefios negocios de purificadoras.
Villegas (2018) present6 en su trabajo de
tesis una evaluacién microbiolégica de 104
establecimientos distribuidos en la ciudad
de México, encontrando los siguientes re-
sultados: coliformes totales se obtuvo que
69 establecimientos (62.2%) no cumplian
la norma 201 y 23 de ellas (21%) conte-
nian coliformes fecales; ambas se utilizan
como indicadores de la calidad sanitaria
del agua y los productos alimenticios.

A pesar de que en la Alcaldia de Iztapa-
lapa hay 49 % de las purificadoras de las
2540 que existen en la CDMX (INEGI,
2023), poca informacion se tiene sobre la

calidad del agua que se expende en estas
purificadoras de la Alcaldia.

Dentro de los métodos mas utilizados
paralaremocion de microcontaminantes
o contaminantes emergentes se encuen-
tran los tratamientos fisicoquimicos: coa-
gulacion-floculacion, electrocoagulacion,
adsorcion, carbon activado, 6smosis in-
versa, fotodegradacion, electro-Fenton
y nanofiltracion. Sin embargo, se ha re-
portado que los métodos mas eficientes
son la adsorcion y la nanofiltracion (Foo
y Hameed 2010). El método de adsorcion
demostroé su eficiencia en la generacion
de efluentes tratados seguros y menos
toxicos; mostrando asi su potencial como
método avanzado para el tratamiento de
aguas purificadas. Para el caso especifi-
co de los microorganismos, que incluye a
las bacterias, virus, hongos, etc., los méto-
dos mas frecuentemente utilizados, y que
normalmente se encuentran en el tren
de tratamiento de muchas purificadoras,
son las lamparas de luz ultravioleta o sis-
temas de ozonizacion que destruye a es-
tos microorganismos, aunque no siempre
se encuentran en 6ptimas condiciones.

De acuerdo con lo anterior, el objetivo de este
proyecto es determinar la calidad del agua,
considerando principalmente los con-
taminantes fisicoquimicos, de purifica-
doras distribuidas en la Alcaldia de Iztapa-
lapa y proponer alternativas para mejorar la
calidad de esta agua para consumo humano.

Estudio de la calidad

del agua en purificadoras

de la Alcaldia de Iztapalapa

En total se analizaron 58 muestras de las
diferentes purificadoras existentes en la
Alcaldia de Iztapalapa, las cuales se mues-
tran en la Figura 1.
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Figura 1. Imagen de la Alcaldia de Iztapalapa de la Ciudad de México,
con los diferentes puntos de muestreo

Algunos parametros fisicoquimicos de-
terminados para las muestras de estas
purificadoras fueron los siguientes, y se
referenciaron con respecto a la NOM-
201- SSA-2015: el cloro residual libre en
la mayoria de las muestras no se detec-
to su presencia, lo que indica que o no
adicionan cloro para su purificacién o no
se adiciona en la cantidad requerida y se
consume rapidamente por la oxidacion
de microorganismos o materia oxidable.
Lo mismo sucede con los nitratos que en
su determinacién no se detect6 presencia
a excepcion de 2 muestras que no rebasa-
ron el LMP (10 mg/L). La turbiedad no
rebasé los limites maximos permitidos
que son menores a 5 NTU. La determi-
nacién de la demanda quimica de oxi-
geno (DQO) mostraron valores de 1-12
mg/L, indicando agua de calidad acepta-
ble, pero que puede mejorarse.

En contraste, la determinaciéon de meta-
les pesados mostré valores superiores a los
maximos permitidos en la normatividad
senialada. En la Tabla 1 se indican los
promedios de los valores obtenidos,

expresandolos en porcentaje, de las pu-
rificadoras estudiadas, donde se resalta que
las purificadoras que no cumplen con la nor-
ma fijada para el arsénico y el cromo excede
al 90%, por lo cual el agua en muchos casos
no seria adecuada para el consumo humano.

Parametro !'Io. De % Purificadoras

P an o | PUrTesdorse | aue o cumpln
201)

Antimonio  (0.05) 32 55
Arsénico ™ (0.01) 58 100
Bario (0.7) 0 0
Cobre ™ 0 0
Cromo total** (0.05) 53 91
Mercurio  (0.001) 34 59
Niquel (002) 0 0
Plomo*™* (0.01) 51 88
Selenio (0.01) 0 0
Hierro®* (0.03) 28 48
Fluoruro (0.7) 0 0
Coliformes totales 38 66
(NMP/100 mL)
DQO (<1.1) 23123 No Apta
Color (Pt/Co) 2 3%

‘LMP se refiere a los limites maximos permitidos; **Posiblemente
cancerigenos; ***obtenido de Norma 127

Tabla 1. Parametros indicados en la
Norma-SSA1-201-215 obtenida de 58
purificadoras en la Alcaldia de Iztapalapa
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En la Tabla 1 se muestran los principa-
les parametros determinado en las puri-
ficadoras analizadas indicando calidades
variables en ellas, excepto en los metales
pesados donde varios de ellos se encuen-
tran presentes y serian un peligro para la
salud de los consumidores.

Propuesta de soluciones

La mayor preocupacién que existe hoy en
dia se debe al contenido de metales que
se han encontrado en el agua tratada de
muchas de estas purificadoras, y se resal-
ta la pobre calidad y baja eficiencia de los
métodos de tratamiento de agua de pozo,
por parte de estas purificadoras. El hecho
de encontrar estos metales pesados en la
mayoria de ellas, como se ha presentado
anteriormente, resalta que el agua trata-
da provenientes de pozos, se pudiera com-
partir a niveles freaticos, acuifero y aguas
libres con caracteristicas geolégicas simi-
lares; e incluso iguales. De esta forma, se
propuso el desarrollo de una tecnologia
sostenible para poder resolver esta proble-
matica presente en la mayoria de las puri-
ficadoras de la alcaldia Iztapalapa

Filtrado fisico con zeolitas

Una de las ventajas que se pudieran con-
templar para esta agua tratada proveniente
de las purificadoras es que no requiere de
las etapas de tratamiento primarios y se-
cundarios, donde se remueven aceites, gra-
sas, arenas y solidos gruesos, y el contenido
biolégico (residuos organicos) del agua resi-
dual, respectivamente. Ademéas de que no
presenta una elevada dureza (iones calcio y
magnesio), y la mayor parte de los contami-
nantes se encuentran en concentraciones
bajas de partes por millén (ppm= mg/L),
por lo cual se pueden emplear métodos eco-
nomicos de filtracion. La eficiencia de estos
procesos es bastante conocida; sin embargo,

se encuentran escasamente investigados
para este tipo de aplicaciones con una gama
de metales pesados. Bajo este esquema, se
ha considerado el tratamiento empleando
material filtrante convencional (arena si-
lice, zeolita y carbén activado). Brevemen-
te se describe esta técnica de tratamiento,
denominada como sistema 1 y se muestra
en la de la Tabla 1. Se emplea tipicamen-
te una cama doble (en algunas ocasiones
triple), empaquetando una cama de arena
silice (d=1-2 mm) y posteriormente seguido
de una capa de grava. Tedricamente la capa
superior de la cama realiza filtracion, mien-
tras que la capa inferior provee soporte ne-
cesario y asiste en la hidraulica considera-
da en el ciclo de retrolavado (remocion de
los contaminantes de los filtros). La arena
de silice es el medio granular filtrante mas
utilizado, y puede ser obtenida con gran fa-
cilidad a nivel nacional. La cama inferior
de grava sera empleada como soporte para
contener los medios filtrantes superiores
(previniendo que se escapen y tapen la sa-
lida del filtro) y evitar el acanalamiento del
agua. En esta direccion, el uso de la zeolita
(1-2 mm) tiene propoésitos especificos: ab-
sorbedor aniénico, absorbente de cationes
de metales pesados, sorciéon de biocidas en
el agua, reduce la concentraciéon de hidro-
carburos clorados, adsorbe los malos olores,
ajusta los valores de pH, reduce el conteni-
do total de nitrégeno, entre otros.

Los resultados de utilizar este sistema 1
se muestran en la Tabla 2, donde se inclu-
ye un esquema del prototipo utilizado. Las
dimensiones del filtro utilizado a ni-
vel laboratorio son de 1 m de alto por
20 cm de diametro, con entrada del
fluido en la parte superior y salida en
la parte inferior. De los datos mostra-
dos se considera que el pH sufre una lige-
ra variacion pero aun se encuentra dentro
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Parametro/LMP Agua de Agua
entrada Filtrada
pH 16.5-8.5 7.7 8.18
TDS (mg/L)/<1000 872 2
Conductividad (pS/cm) 1740 3
Turbiedad (NTU)/ <5 18.12 6.76
Hierro (mg/L)/<0.3 0.48 0.03
Manganeso 1.0 0.7
(mg/L)<0.15

Salida agua
para filtro 2

d=1-2 mm
d=2-5 mm
d= imm

Evita paso
: m material

Zeolita 1-2 mm

[Rizjia para el 30pane del
maleral

Sistema 1 (dimensiones: h=1m,
d=20 cm)

Propuesta del sistema de filtros

(tomada de la tesis de Casiano, 2024)

Agua de entrada

Malla y rejilla para el soporte

Agua de salida

Sistema 2 (dimensiones; h= 38 cm d= 18 cm)

(tomada de la tesis de Casiano, 2024)

Tabla 2. Resultados del tratamiento del agua de la llave con el sistema
de filtrado 1y 2 propuesto (se anexa un esquema de éstos).

de los LMP (6.5-8.5); hay una remocion de
los sélidos disueltos totales (TDS, por sus
siglas en inglés) del 99.8%. La turbiedad
disminuy6 un 62 %, pero aun asi sigue sin
cumplir la norma mexicana 127 (<5 NTU).
Debido a que en el subsuelo de la Alcaldia
de Iztapalapa su geologia tiene alta con-
centracion de compuestos de hierro y de
manganeso (Dominguez y col., 2015) es
importante analizar estos elementos. Los
resultados muestran que este sistema eli-

mina exitosamente al hierro (concentra-
cion menor a 0.3 mg de Fe/L), pero solo
se logré eliminar un 30% del manganeso
(concentraciéon maxima permitida en agua
potable de 0.15 mg Mn/L).

De la Tabla 2 se muestra que el manga-
neso no llega el limite maximo que indica
la norma 201. Considerando lo anterior, se
propuso utilizar adicionalmente un tren
de tratamiento en serie para eliminar al
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Fe y al Mn consistiendo en zeolita natural
clinoptilolita (1-2 mm) y zeolita con un re-
cubrimiento de 6xido de manganeso, con
tamano de particula de 0.16-1.4 mm
y un recubrimiento con MnO2 (10%),
que esta disponible comercialmente, se
etiqueto sistema 2. Adicionalmente,
se utilizara en cada sistema de ad-
sorcion carbén activado, para la remo-
cion de compuestos organicos que produ-
cen olor, sabor, color o generan toxicidad,
ademas de algunos iones. Este material
se puede obtener de diversos residuos que
contengan una gran cantidad de material
carbonoso (cascara de coco, fibras de la
cana de azucar, entre otros); sin embargo,
su bajo costo y gran disponibilidad permi-
ten que sea adquirido comercialmente.

Analizando nuevamente el agua con este
nuevo prototipo (sistema 2) desarrollado
en una tesis de maestria por una alumna
del Programa de Energia y Medio Am-
biente, se obtuvieron los siguientes resul-
tados: a un pH de 9 tanto el hierro como el
manganeso se eliminé el 100% resultando
un agua con buena calidad para consumo
humano, considerando solo el aspecto
de sus propiedades fisicoquimicas.
(ver tesis de Casiano, 2024).

De acuerdo con los resultados de am-
bos filtros, se sugiere que para tener
una mejor calidad de agua, los siste-
mas 1y 2 se deberian de poner en se-
rie y, como sugerencia adicional, un
tercer filtro de carbon activo. Este
arreglo no fue probado aun (ver es-
quema en el cuadro de la Tabla 2).

Finalmente, en estudios de Microscopia
Electronica de Barrido (MEB) se identi-
ficaron en 4 purificadoras estudiadas la
presencia de coliformes fecales. Se observo

la presencia de una bacteria que presunta-
mente se trata de E. coli; también se encon-
tré una particula de forma ovalada la cual
comparando con la literatura, se encontro
similitudes con una bacteria llamada Giar-
dia muris, que la infecta los roedores, paja-
ros y reptiles. Su ciclo de vida es simple, de
trofozoito a quiste y con dos importantes
tipos de diferenciacion: el enquistamiento
que es necesario para su sobrevivencia en
el medio externo y el enquistamiento ne-
cesario para la infeccion. Adicionalmente,
se visualizaron microplasticos, de los cua-
les la mayoria son inocuos para los seres
humanos, pero pueden servir como so-
porte para algunos microorganismos y al
encontrar cantidad importante de ellos en
las muestras, suponen un gran riesgo al
consumirlos y se requiere una purificacion
mas avanzada como el uso de lampa-
ras de luz ultravioleta y/o de ozoniza-
cion para evitar problemas de salud a
los consumidores.
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Conclusiones

En estos estudios se demostré la calidad
del agua potabilizada en las purificado-
ras de la alcaldia de Iztapalapa, donde un
alto porcentaje de ellas no cumplen con las
normas oficiales mexicanas (NOM-201-
SSA1-2015) principalmente en los me-
tales pesados y metaloides altamente
toxicos para el ser humano.

Como una posible solucién para me-
jorar la calidad del agua que se co-
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mercializa en las purificadoras, y
considerando principalmente la re-
mocion de estos componentes meta-
licos toxicos, se empleé un prototipo
de filtro utilizando arena silice y zeo-
lita (sistema 1). La remocion de me-
tales pesados de hierro y manganeso
seleccionados como representativos
de los contaminantes metalicos que
se encuentran presentes en las puri-
ficadoras de agua de la Alcaldia de 1z-
tapalapa y que le confieren una colo-
racion amarillenta, mal olor y sabor,
se eliminaron utilizando un segundo
filtro en serie con zeolitas naturales y
comerciales logrando una remocion
del 100% de ambos metales. Estos sis-
temas de filtracion pueden instrumentar-
se tanto en negocios de purificadoras como
en hogares de la comunidad de la Alcaldia
de Iztapalapa.
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Resumen

Abordamos el método de lineas de simetria
que permite encontrar 6rbitas periddicas
en sistemas Hamiltonianos tanto integra-
bles como no integrables. Los sistemas no
integrables tienen frecuentemente solucio-
nes caoticas. Las orbitas periodicas actian
como estructuras de referencia alrededor
de las cuales se organiza la dindmica del
sistema. Usualmente se entienden como
anténimos la periodicidad y el caos, pero
aqui veremos con un ejemplo como coexis-
ten las orbitas periddicas, cuasi-periddicas
y caoéticas en los sistemas Hamiltonianos
auténomos no lineales, lo que nos permite
ilustrar la complejidad y riqueza de estos
sistemas y su estructura del espacio fase.

Palabras Clave: Orbitas Periédicas;
Caos Hamiltoniano; Sistemas no integra-
bles; Lineas de Simetria.

Abstract

In this discussion, we explore the method
of symmetry lines to identify periodic or-
bits in both integrable and non-integra-
ble Hamiltonian systems. The primary
focus is on non-integrable systems, which
often exhibit chaotic behavior. These pe-
riodic orbits serve as reference structures
around which the system’s dynamics are
organized. While periodicity and chaos
are usually seen as opposites, we demons-
trate through examples how periodic,
quasi-periodic, and chaotic orbits coexist
in autonomous nonlinear Hamiltonian
systems. This coexistence illustrates the
complexity and richness of these systems,
as well as the intricate structure of their
phase space.

Keywords: Periodic Orbits; Hamiltonian
Chaos; Non integrable systems; Symme-
try Lines.

Introduccion

Las orbitas periddicas, cuasi-periddicas y
el caos parecen definirse como anténimos
en casi todos los contextos, pero veremos
en este trabajo que no es asi. Tratandose
de sistemas dinamicos, el caos se caracte-
riza por una alta sensibilidad a las condi-
ciones iniciales, es decir, dos trayectorias
vecinas tienden a divergir a medida que el
sistema evoluciona en forma determinis-
ta. Esta propiedad es comin en sistemas
Hamiltonianos no integrables. A diferen-
cia de esto, la periodicidad es una propie-
dad en la cual el sistema evoluciona de tal
manera que, después de un tiempo finito,
retorna a un estado idéntico al estado ini-
cial. Pero ;qué entendemos por sistemas
no integrables?

Para responder a esta pregunta vamos a
centrarnos en una clase muy especial de
sistemas dinamicos, los sistemas Hamil-
tonianos auténomos (aquellos que no de-
penden explicitamente del tiempo), que
constituyen un formalismo matematico
para describir la evolucion de un sistema
fisico, similar a como lo hacen las leyes
de Newton pero con mejores propiedades
geométricas reflejadas en las ecuaciones
de Hamilton. Un sistema Hamiltoniano y
su evolucion se define en un espacio abs-
tracto llamado espacio fase, donde cada
punto representa un estado del sistema,
definido por sus variables dinamicas de
coordenadas y momentos candnicos. La di-
mension de este espacio es el doble (2n) del
numero de grados de libertad (n), que co-
rresponde al namero de coordenadas ne-
cesarias y suficientes para definir la con-
figuracion del sistema fisico Hamiltoniano
(espacio de configuracion).

Las curvas solucion ( q(t), p(t) ) de las ecua-
ciones de Hamilton contienen la informa-
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cion del estado del sistema en funcion del
tiempo. Esta dinamica en el espacio fase
de 2n dimensiones es dificil de visualizar.
Afortunadamente tenemos el concepto de
constantes de movimiento o primeras inte-
grales, que son funciones matematicas de
las 2n coordenadas del espacio fase que se
mantienen invariantes a lo largo de la evo-
luciéon del sistema, como mostré Noether
en 1918. Las constantes de movimiento
resultan de las simetrias del sistema en
cuestion. Por ejemplo, la invariancia de la
dinamica Hamiltoniana bajo la traslacion
en el tiempo que tiene lugar en los Hamil-
tonianos auténomos, llamada homogenei-
dad del tiempo, tiene asociada la conser-
vacion de la energia! (Hand, 1998; Arnold,
2006). Cada constante de movimiento res-
tringe la dinamica del punto fase en una
dimension (Arnold, 2006; Jiménez, 2016),
y contar con ellas nos facilita encontrar la
solucion del sistema (por ello también se
llaman integrales primeras).

Decimos que un sistema Hamiltoniano
con n grados de libertad es integrable si
existen n constantes de movimiento C; ,
..., C, independientes? y en involucién?.
Como H es una de esas constantes, pode-
mos escribir C; =H.

Si un sistema no tiene al menos el mismo
numero n de constantes de movimiento
que de grados de libertad, no va a ser po-
sible hallar funciones matematicas cono-
cidas para determinar el estado futuro de
las coordenadas del espacio fase. Esto es
lo que se conoce como un sistema no in-
tegrable, que por su estructura compleja

en cuanto a su evolucion en el espacio fase,
genéricamente presenta caos. Una carac-
teristica de los sistemas no integrables es
que pueden coexistir soluciones periodicas
y caoéticas. Encontrar orbitas periddicas
puede ser una tarea dificil, pero veremos
en este trabajo como las simetrias discre-
tas o de reflexion nos permiten calcular-
las con relativa facilidad en sistemas de
2 grados de libertad. Veremos aqui como
calcular las lineas de simetria, cuyas in-
tersecciones son condiciones iniciales de
soluciones periddicas.

Mapeos de Poincaré

En este trabajo vamos a mostrar cémo cal-
cular las o6rbitas periédicas utilizando un
sistema Hamiltoniano de dos grados de
libertad

1
H(x,5,pxpy) =5 (0 +1y*) + V(%)

cuya dinamica esta determinada por las
ecuaciones de Hamilton

dx OH dy OH

dt  op,’ dt  dp,’
dpy  OH dpy  OH
dt  ox’ dt 0y

Al no tener H dependencia explicita en el
tiempo, H es una constante de movimien-
to, es la conservacion de la energia.

El potencial que utilizaremos para ejem-
plificar este método es el célebre potencial
de Hénon-Heiles (Henon,1964; Contopou-

! En realidad la cantidad que se conserva es H misma, que en la gran mayoria de los casos es la energia.

2 Dos funciones F y G son independientes en el espacio fase si sus vectores gradientes son independien-

tes en el espacio fase, excepto en un conjunto de medida cero.

3 En involucién significa que su paréntesis de Poisson [C;,C; ] = 0 para toda ij=1,...n.
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Figura 1: Grdfico de Potencial V (x, y). Cerca del origen es prdcticamente
un oscilador armdénico, pero cuanto mds nos alejamos aumentando la energia,
cada vez son mds importantes los términos ctibicos no lineales.

los,1966) que rompe la simetria asociada a
rotaciones

1 y3
Vie,y) ==(x?+y?) + x%y — —.

2 3
Este sistema surgié histéricamente cuan-
do los astrénomos Michel Hénon y Carl
Heiles querian estudiar la dinamica de
una estrella en un potencial gravitacional
promediado producido por una galaxia con
simetria axial. Ellos realizaron un estudio
numérico en busca de una constante de
movimiento extra a la energia, pues era
dudoso que existiera, ya que tener eviden-
cia de su existencia, o mejor atin encontrar-
la, implicaria la integrabilidad del sistema
y la existencia de su solucion analitica.

Cerca del punto de equilibrio (x, y) = (0, 0),
el potencial V (x, y) de Hénon-Heiles se
reduce al oscilador armonico isotrépico
en dos dimensiones, lo que indica que en
el espacio fase cerca del origen (energias
muy pequeiias) tenemos soluciones oscila-
torias parecidas a las del oscilador armo-
nico, véase la Figura 1.

Este sistema de dos grados de libertad, y
por tanto el espacio fase de dimension cua-

tro, tiene la constante de movimiento de
energia, que es el valor del Hamiltoniano
que permanece constante H (x, y, p., p,).
Las simetrias espacio-temporales tradicio-
nalmente conocidas son energia, momento
lineal y momento angular, pero dado que ni
el momento lineal ni el angular se conser-
van, no es claro que exista una constante
de movimiento ademas de la energia. Hé-
non y Heiles se interesaron en buscar evi-
dencia numérica sobre la existencia o no
de una segunda constante de movimiento.

La existencia de la constante de energia
restringe la dindmica a una superficie 3-D
dentro del espacio fase, pero atn es com-
plicado visualizar las soluciones en 3-D.
Poincaré ide6é una ingeniosa e interesante
técnica que simplifica el estudio y visuali-
zacion de la dinamica a mapas discretos
del plano en el plano; él propuso tomar
un corte de la superficie de energia 3-D
donde ocurre el movimiento, con un plano
2-D fijo llamado superficie de seccion o
de Poincaré, tal que todas las soluciones
crucen transversalmente ese plano; esto
define un mapeo que genera un nuevo
punto cada vez que la solucién lo cruce. El
mapeo asi definido reduce la visualizacién
de la dinamica continua 3-D sobre la su-
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perficie de energia del sistema dinamico,
a una discreta en el plano transversal al
flujo. A este método se le conoce como ma-
peos de Poincaré.

Mas especificamente, el mapeo de Poinca-
ré discreto se obtiene integrando numé-
ricamente las ecuaciones de movimiento
de Hamilton para una condiciéon inicial
sobre la superficie de seccion y graficando
las intersecciones sucesivas con la seccién
transversal, repitiendo este proceso con di-
ferentes condiciones iniciales; la evolucion
de cada condicién inicial la graficaremos
de un solo color para distinguir los pun-
tos que pertenecen a la misma solucién o
condicion inicial. En estos calculos utiliza-
mos el plano x=0. Cuando el punto vuel-
ve a cruzar el plano, obtenemos un mapeo
sobre la superficie, y asi sucesivamente,
generando un conjunto de puntos discre-
tos que conforman el mapeo. Este nos ayu-
da a comprender la dinamica del sistema
Hamiltoniano en el espacio fase sobre la
superficie de energia, pues estamos grafi-
cando los cortes de las soluciones. Si todas
las soluciones caen sobre curvas suaves,
sera un indicio de que hay una constante
de movimiento extra (la interseccion de
su conjunto de nivel con el de la energia).
Pero si al menos una soluciéon ocupa una
region 2-D en la seccion transversal (ver
Figura 2), sera un indicio de que no existe
otra constante de movimiento en esa re-
gion de la superficie de energia. Como las
integrales de movimiento deben ser glo-
bales, si hay una region, por pequefia que
sea, donde una condicién inicial evolucione
ocupando una region con area positiva, no
podra existir la segunda constante de mo-
vimiento buscada y el sistema debe ser no
integrable. Estas trayectorias solucion de-
ben ocupar una region de volumen positivo
en la superficie de energia constante.

En la Figura 2 mostramos el mapeo de Poin-
caré con un valor de E=0.1649 jpara una
sola condicién inicial! no puede haber una
segunda integral de movimiento global (la
primera es la energia), pues las soluciones
caerian sobre curvas suaves (la interseccion
de las dos constantes si las hubiera). Esto se
debe a la ruptura de la simetria rotacional
del potencial no- lineal de Hénon-Heiles.
Esta solucion muestra un comportamiento
muy complejo que lo identificamos con caos,
“desparramandose” en una regiéon muy am-
plia de la superficie de energia ya que no
existe la segunda constante de movimiento.

0.6
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Figura 2: Mapeo de Poincaré en x=0
para una sola condicién inicial, con E=0.1649.

-0.6

En la Figura 3 mostramos tres mapeos de
Poincaré. En un valor pequeio de la ener-
gia (E=0.0016), vemos que las soluciones
son muy regulares, sugiriendo que pro-
bablemente existe una constante de mo-
vimiento extra. Un estudio mas profundo
muestra que no es asi.

Lo que ocurre en general se ve en el segun-
do mapeo de Poincaré: la solucién es una
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Figura 3: Mapeos de Poincaré en x=0 para el sistema de Hénon-Heiles con E=0.0016,
E=0.125y E=0.1666. Se integraron 80 condiciones iniciales aleatorias dentro de la region
de Poincaré permitida por la ecuacion de la energia.

mezcla de los dos tipos de comportamien-
to, y es no integrable. Que en el primer
mapeo no se vean las soluciones comple-
jas con caos (el “mar” de puntos) es porque
ocupan un volumen insignificante en el
espacio fase, o equivalentemente, un area
insignificante en el plano de Poincaré.

De esta forma, los mapeos de Poincaré nos
revelan informacion sobre la dindmica del
sistema y la estructura del espacio fase: la
existencia de drbitas cadticas, en las cuales
una sola condicién inicial puede visitar re-
giones de volumen positivo de la superficie
de energia constante sin un orden aparen-
te (Tabor, 1989; Reichl, 1992; Lichtenberg,
1992). También hay soluciones cuasi-perio-
dicas, que son las soluciones sobre curvas
suaves, como se ve en las dos primeras gra-
ficas de la Fiigura 3; note que las soluciones
caoéticas y cuasi-periddicas coexisten, y que
al aumentar la energia y por tanto hacer
que los términos no lineales predominen, las
orbitas cuasi-periddicas van desapareciendo
y conformando una region cada vez mas pe-
quena de la region de Poincaré permitida. Si
bien estos experimentos numéricos nos dan
mucha informacién, no son una demostra-
cion matematica de la no integrabilidad.

Lineas de Simetria

y Orbitas Periodicas

Pero ;qué hay de las orbitas periédicas?
Estas drbitas son una cadena de puntos
que regresan al punto inicial después de n
iteraciones en las superficies de seccion. A
n se le llama el periodo de la érbita perio-
dica discreta.

Las érbitas periddicas pueden ser estables
o inestables. Las estables son los centros
de las islas del mapeo de Poincaré y las
inestables estan en el mar de puntos caé-
ticos (Tabor, 1987). Desde luego, la canti-
dad de condiciones iniciales que se pueden
elegir para hacer un mapeo de Poincaré
es infinita y la mayoria de estas corres-
ponden a orbitas ya sea cuasi-periddicas
o caoticas, por lo que lograr encontrar una
condicion inicial periédica, que en nimero
representan una cantidad completamente
insignificante (de medida cero) compara-
da con las otras dos, es practicamente im-
posible sin una guia. Una forma de poder
encontrarlas ha sido estudiada por Pina y
Jiménez (Pina, 1987) a partir de las sime-
trias discretas del sistema: se construyen
las lineas de simetria, y sus intersecciones
son Orbitas periddicas. La demostracion



Orbitas Periédicas y el Caos Hamiltoniano

67

-p2 0.0 02 04 0.6

Figura 4: Lineas de simetria en la seccion de
Poincaré para el sistema de Hénon-Heiles. Las
orbitas periddicas son las intersecciones de las
lineas de simetria. Las intersecciones que estdn
en el centro de las islas son estables (parecen los
centros de las “flores”), y las inestables son las
intersecciones que se encuentran en el mar cadtico.

de lo que explicamos en esta seccion se pue-
de consultar esa referencia.

El sistema de Henon-Heiles tiene la sime-
tria de reflexion con respecto al eje y, es
decir el eje p,=0, como puede verse en los
mapeos de Poincaré. Este eje de simetria
del sistema es la linea fundamental de si-
metria y la denotamos por I',. Hay otra linea
de simetria fundamental, I';, que se obtiene
“trayendo” (mediante integraciéon numéri-
ca) hasta la seccién transversal a todos los
puntos que inician con velocidad cero en el
espacio fase, llamada la curva de velocidad
cero. Estos puntos tienen la particularidad
de ser soluciones que se regresan sobre si
mismas: cuando se detienen y su energia ci-
nética se anula, asi que la energia potencial
es la energia total. La curva de velocidad
cero es la superficie equipotencial V (' x, y

0.4 1 //-__,_.-3

0.2 /

~0.4 ekl

-0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

Figura 5: Interseccion de la linea fundamental
(horizontal en azul) T con la linea T, (naranja),
obteniendo orbitas de periodo 4, 20 1.

) = E y se puede graficar en el espacio de
configuraciones (x, y ).

Se llaman lineas fundamentales porque ge-
neran a todas las lineas de simetria del sis-
tema: la linea Iy genera a todas las lineas
pares I';; mapeando j veces a I'j, mientras
que I'; genera a todas las lineas impares I'y;,;
mapeando j veces a I'; (Pifia, 1987). Para
calcular numéricamente las lineas de sime-
tria dividimos la linea horizontal en 10000
puntos y le aplicamos el mapeo de Poincaré
T una vez, para obtener I',=TI', y mapeando
ésta nuevamente I',=TT, se obtienel,,y asi
sucesivamente. Analogamente se obtienen
I'; y las lineas impares a partir de T';.

La propiedad importante de estas lineas de
simetria es que al intersectarlas obtenemos
las coordenadas de las condiciones iniciales
de las orbitas periddicas. Especificamente,
los cruces de las lineas Iy I', son Or-
bitas periddicas simétricas de periodo
|-k | o un divisor (Pifia, 1987]. Finalmen-
te, las lineas de indice negativo son simple-
mente la reflexién sobre el eje p,=0 de las
de indice positivo. La Figura 5 nos muestra
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Figura 6: Soluciones periddicas en el espacio de configuracion para las condiciones iniciales de periodo
2de la Figura 5. La linea morada es la curva de velocidad, cero.

0.4 4

la interseccion de dos lineas I'yn T, que se
cruzan en 3 puntos, lo que da lugar a 3 6r-
bitas periddicas de periodo 4, 2 o 1. Si las
graficamos en el espacio de configuracion,
son las orbitas periddicas mostradas en la = oo
Figura 6 izquierda. El mapeo de Poincaré 014
se muestra a la derecha, las condiciones ini-

0.3 4

0.2 4

0.1 4

=0.2
ciales de las orbitas periédicas se muestran
-0.3 1
con dos puntos verdes y uno negro.
-0.4 1
. —-Dl.2 0.’0 0:2 0:4 0.‘6
Como es de esperarse las soluciones en el y
espacio de configuracion son cerradas por Figura 7: Interseccién de lineas T'; y T
ser perioddicas. Después de cierto tiempo obteniendo orbitas de periodo 2.
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Figura 8: Izquierda: Soluciones en el espacio de configuracion para las érbitas periédicas de
periodo 2 de la Figura 7. Todas ellas tocan la curva de velocidad cero (se detienen) en 2 puntos y
regresan sobre si mismas. Derecha: mapeo de Poincaré y las condiciones iniciales de las orbitas
periodicas (marcadas con puntos).
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regresan a su condicién inicial y vuelven
a trazar la misma trayectoria. En la sec-
cién transversal son un conjunto finito de
puntos, ver Figura 6 y 8.

En la Figura 7 mostramos las lineas I';
y I'; y sus intersecciones. Son 5 oérbitas
periodicas de periodo 2. Sus trayectorias
en el espacio de configuracion (x, y ) asi
como los mapeos de Poincaré se mues-
tran en la Figura 8.

La importancia de las drbitas periédicas es
que determinan el tipo de movimiento en su
cercania: las estables o elipticas tienen solu-
ciones de tipo oscilatorio y estan rodeadas
de islas en el mapeo de Poincaré. Alrededor
de las soluciones periddicas elipticas hay
soluciones cuasi-periddicas; de hecho, la
estructura cualitativa del espacio fase con
orbitas periddicas, islas y mar de puntos
caéticos, se repite alrededor de las orbitas
periddicas elipticas. Las orbitas periddicas
inestables son de tipo hiperbdlico y son el
origen del comportamiento caético del mar
de puntos (Tabor, 1989; Jiménez, 2016).

Al obtener resultados de forma numérica, la
precision de las coordenadas de las orbitas

Espacio de Configuacién
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periddicas no es infinita. Si la 6rbita perio-
dica es estable, este error numeérico es irre-
levante, y la solucion se mantiene siempre
cerca de la orbita periédica. En cambio, si la
orbita periédica es inestable y se encuentra
en el mar de puntos caéticos, se separa ra-
pidamente de la periodicidad. Para mostrar
esto, tomamos como ejemplo la orbita en
rojo de la Figura 7. Esta o6rbita es inestable
y encuentra dentro del mar de puntos caé-
ticos, por lo que una ligera variacion, o en
este caso falta de precision numérica, nos
separa rapidamente (de hecho exponen-
cialmente) de la solucion periddica. En la
Figura 9 mostramos este comportamiento:
graficamos en el espacio de configuracién la
evolucion de una condicién inicial periédi-
ca obtenida mediante la interseccién de las
lineas de simetria para tiempos cortos (iz-
quierda) y para tiempos grandes (derecha).

La orbita periédica inestable evoluciona
abarcando gran parte del espacio de con-
figuracion, debido a que el error numérico
de la orbita periddica inestable se mag-
nifica exponencialmente, aunque inicial-
mente se encuentre muy cerca de la 6rbita
periddica calculada. El exponente de la di-
vergencia exponencial de dos trayectorias
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Figura 9: Solucion en el espacio de configuracion con tiempos de evolucion cortos y grandes.
Por ser una 6rbita inestable, cualquier error numérico hace que la solucién se separe
exponencialmente de la orbita periddica.
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muy cercanas es el exponente de Lyapu-
nov, y es una medida del caos en esa re-
gion caotica. En las regiones regulares de

movimiento, el exponente de Lyapunov es
cero (Arnold, 2006).

Aunque los sistemas no integrables care-
cen de un conjunto completo de constantes
de movimiento, lo que a menudo conduce
al caos, también suelen tener érbitas perio-
dicas y cuasi-periddicas. La coexistencia de
orbitas periddicas, cuasi-periodicas y caos
en sistemas no integrables ilustra la com-
plejidad y riqueza de los sistemas dinami-
cos no lineales. La no integrabilidad no im-
plica la ausencia total de orden. Las érbitas
periédicas son esenciales para comprender
la dinamica del sistema, ya que pueden ac-
tuar como estructuras de referencia alrede-
dor de las cuales se organiza el comporta-
miento regular y el caédtico. Esta dualidad
resalta que, incluso en sistemas dominados
por el caos, el orden y la previsibilidad pue-
den surgir en ciertas condiciones. Este fe-
nomeno es fundamental en diversas areas
de la fisica, astronomia, ingenieria y otras
ciencias, donde entender las dinamicas
caéticas y periddicas es crucial para mode-
lar y predecir el comportamiento de siste-
mas complejos no lineales.
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Abstract

Since Human Beings can see the stars in
the sky, they have wanted to understand
and describe their movement. Currently
we can mathematically describe the mo-
vement of celestial objects, as well as other
objects in nature. However, this knowledge
seems to be restricted to physicists and ma-
thematicians who are experts in the field.
In this text we briefly present in an accessi-
ble way some ideas and developments that
allow us to describe the movement of cer-
tain physical systems that we can find in
nature, including the movement of celestial
objects, using only the mathematical tools
regularly taught in secondary education.

Keywords: solvability, Hamiltonian sys-
tems, conserved quantities, Kepler problem.

Resumen

Desde que el ser humano puede ver las estre-
llas en el cielo ha querido comprender y des-
cribir el movimiento de estas. Actualmente
podemos describir de manera matematica el
movimiento de objetos celestes, ademas de
otros objetos de la naturaleza. Sin embargo,
este conocimiento parece estar restringido
a solo fisicos y matematicos expertos en el
tema. En este texto presentamos de manera
breve y accesible algunas ideas y desarrollos
que nos permiten describir el movimiento
de ciertos sistemas fisicos que encontramos
en la naturaleza, entre ellos el movimiento
de objetos celestes, usando solo las herra-
mientas matematicas que se ensenan regu-
larmente en secundaria.

Palabras clave: solubilidad, sistemas
Hamiltonianos, cantidades conservadas,
problema de Kepler.

1. Introduccion
Desde antes de la Grecia antigua el ser hu-

mano ha sentido una curiosidad (;Por qué
ocurren el dia y la noche?) y una fascina-
cion innata (basta ver una aurora boreal
o las constelaciones) por los fenémenos de
la naturaleza que ocurren a su alrededor.
Se han y siguen formulandose preguntas
para tratar de entender los fenémenos
naturales donde los conceptos de energia,
tiempo y espacio aparecen una y otra vez.
Esencialmente, estamos hablando de la Fi-
sica. Es en este sentido que al plantearnos
alguna interrogante acerca de la naturale-
za nos convertimos en fisicos. La principal
tarea de los fisicos es hacer preguntas.

El cémo y el porqué del movimiento de los
objetos de la naturaleza, desde diminu-
tas particulas de polvo o granos de arena
hasta cuerpos celestes como planetas y
estrellas, fue establecido por primera vez
de manera clara y precisa por Sir Isaac
Newton (1642-1727) en su célebre libro de
Philosophize naturalis principia mathe-
matica. El trabajo de Newton se resume
principalmente en lo que hoy dia conoce-
mos como las tres leyes de Newton y sento
las bases del campo de estudio que hoy co-
nocemos como la Mecanica Clasica.

Figura 1. Movimiento de la Luna alrededor
de la Tierra. La trayectoria de la Luna
es aproximadamente una elipse
con la Tierra en uno de sus focos.

Fuente: https: | | www.tercerplaneta.
net /2022 /05 /la-orbita-de-la-luna.html
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En Mecanica Clasica, el objetivo primor-
dial es encontrar como cambia la posicién
del sistema (por ejemplo, una particula)
cuando transcurre el tiempo. En otras
palabras, queremos determinar su dina-
mica y, por ende, poder predecir en dénde
se va a encontrar el sistema en un tiempo
posterior (sabemos cuantos anos hay que
esperar para ver pasar otra vez al cometa
Halley). En este texto mostramos de una
manera simple y didactica, como encontrar
la trayectoria de ciertos sistemas fisicos re-
solviendo inicamente ecuaciones algebrai-
cas que involucran sumas, restas, multi-
plicaciones, divisiones, operaciones con
exponentes y radicales. Es oportuno men-
cionar que, para encontrar trayectorias ge-
neralmente es necesario resolver ecuacio-
nes donde aparecen derivadas (ecuaciones
diferenciales) y, por ende, son mas dificiles
de resolver que las algebraicas.

A continuacion, se describe el contenido del
presente trabajo. En primer lugar, hacemos
un breve repaso de la segunda Ley de New-
ton, que dicta como se mueven los objetos
clasicos, con su correspondiente formula-
cion matematica (seccion 2) a un nivel ele-
mental. Enseguida pasamos a describir un
formalismo equivalente de la Mecanica de
Newton, la llamada Mecanica Hamiltonia-
na (seccion 3). Esta formulacion moderna
permite desarrollos que serian muy com-
plicados con la teoria clasica de Newton.
En la seccion 4 se aborda un tema funda-
mental en fisica, la conservacion de la ener-
gia, como preambulo al estudio de otras
cantidades fisicas que no cambian durante
la evolucién temporal (cantidades conser-
vadas). Se pondra énfasis en el uso de las
cantidades conservadas para encontrar las
trayectorias de aquellos sistemas que po-
seen un numero suficiente de las mismas
(seccion 5). Finalmente, para ilustrar las

ideas, en la seccion 6 se resuelve un siste-
ma fisico relevante conocido bajo el nombre
de problema de Kepler (en honor al famoso
astronomo aleman Johannes Kepler 1571-
1630). Un caso particular de este sistema
describe el movimiento de la Tierra alrede-
dor del Sol, asi como el movimiento de la
Luna alrededor de la Tierra (Figura 1). La
terminologia cientifica se describe o explica
en el texto de forma autoconsistente.

2. La Mecanica de Newton

En relacién con el movimiento de los ob-
jetos, la segunda ley de Newton es un blo-
que fundamental de la Mecanica Clasica,
y establece que la aceleracion de una par-
ticula es proporcional a la fuerza total que
se le aplica y donde la constante de pro-
porcionalidad es su masa. Esto significa
que una particula se mueve en la misma
direccion de la fuerza aplicada sobre ella,
y su masa desempena el papel de una sus-
ceptibilidad, es decir, representa una me-
dida de qué tan facil o dificil es cambiar el
estado de su movimiento. Es mas sencillo
mover una silla que un camion estaciona-
do, porque la silla es mas susceptible des-
de el punto de vista Mecanico.

Observacion: La segunda ley de Newton la
dictan los resultados experimentales. Es una
expresion matematica que se verifica en la
descripcion de los fenémenos de la naturaleza.

Para aterrizar las ideas, pensemos en el
caso mas simple de la dindmica de una
particula que se mueve sélo en una sola di-
mension (a lo largo de una recta). Matema-
ticamente este movimiento se describe en el
espacio Euclidiano unidimensional R (el eje
real), y entonces la segunda ley de Newton
se representa simplemente con la ecuacion

(1

F=ma,
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donde F es la fuerza (total) ejercida sobre
la particula, m es la masa de la particula y
a es su aceleracion. En este caso todas las
cantidades toman valores numéricos reales.
De forma mas especifica, la posicion de la
particula sobre el eje real R se denota con la
letra x 1a cual depende del tiempo ¢, asi que
escribimos x ('t ) para dejar indicacién ex-
plicita de la dependencia temporal. La fun-
cion x ( t ) proporciona toda la informacion
dinamica de la particula. Surge la pregunta
natural ;Cémo se obtiene esta funcién x (¢)
?, lo veremos enseguida. La velocidad de la
particula es la razén de cambio (instanta-
nea) de la posicion con respecto del tiempo,
matematicamente escribimos:

dx

V=3 ®)

(la velocidad es la derivada de la posicion

respecto al tiempo). Analogamente, la ace-

leracion es la razon de cambio de la veloci-
dad respecto al tiempo, asi que:

dv d dx\ d%x

()= ®)

“Tae T ar\at) T e

y, por lo tanto, la segunda ley de Newton
tiene la forma:

d?x

F=ma=m—r171,
dt?

(4)
la cual es una ecuacion diferencial ordinaria
de segundo orden en la variable dependien-
te x (t ) de la variable independiente ¢ (una
ecuacion diferencial ordinaria es una ecua-
cion que involucra la derivada de alguna
variable dependiente con respecto de una
variable independiente). Resolviendo esta
ecuacion determinamos la posicion de la
particula para cualquier tiempo ¢ y con ello
diriamos que hemos resuelto el problema.

Si pensamos ahora en una situacion mas
general, como lo es el movimiento de una
particula en el espacio tridimensional (una
pelota de Ping-Pong en el Laboratorio), en-
tonces matematicamente el movimiento se
describe en el espacio Euclidiano R?, ya que
se requieren 3 coordenadas para especificar
la posicién de la particula (ver Figura 2). En
este caso la fuerza y la aceleracion son canti-
dades vectoriales, y la posicién se denota por
el vector 7 = (x,y, z) donde cada componen-
te es una funcion dependiente del tiempo.

En consecuencia, ahora la segunda ley de
Newton es un sistema de tres ecuaciones
diferenciales ordinarias (una ecuacion para
cada variable (x, y, z) del vector posicion).
En general, un sistema fisico puede estar
compuesto de varias particulas y la descrip-
cion completa del sistema significa describir
el movimiento de cada una de ellas. Asi que
describir la trayectoria de un sistema fisico
en el tiempo, es decir, encontrar el vector de
posicion de cada particula, equivale a resol-
ver un sistema de ecuaciones diferenciales
ordinarias, dichas ecuaciones se llaman
ecuaciones de movimiento del sistema.

a=4v

dt vy
\ v
m dr__ m
*\bv _dr

dt

dv

r//r+dr

Figura 2. Descripcion esquemdtica
del movimiento en tres dimensiones
de una masa puntual m.
Fuente:https: /| en.wikipedia.org [wiki /
Position_%28geometry%29# | media /
File:Kinematics.svug
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Hemos mencionado que el campo de estu-
dio que inicié con el trabajo de Newton se
conoce como la Mecanica Clasica. Hay dos
formulaciones de la Mecanica Clasica, am-
bas equivalentes a la formulacion de New-
ton, con herramientas matematicas dife-
rentes que permiten desarrollos que con la
formulaciéon de Newton serian imposibles
o dificiles de obtener o presentar. Nos re-
ferimos a la formulacion Lagrangiana y la
formulacion Hamiltoniana. En este escrito
nos enfocamos en la formulacion Hamilto-
niana, desarrollada por Sir William Rowan
Hamilton (1805-1865) (ver figura 3), la cual
describimos en la siguiente seccion.

3. Una reformulacion
de l1a Mecanica de Newton:
La Mecanica Hamiltoniana

Fue un fisico-matemdtico irlandés que
hizo importantes contribuciones a
desarrollo de la éptica, la dinamica, y
el dlgebra. Su reformulacién de la
Mecdnica Clasica, donde ulpnrm:a el

concepto fundamental del
Hamilteniane, fue decisiva en el
desarrollo de la mecdnica cudntica.

Figura 3. La Mecdnica de Newton y la de
Hamilton son dos formulaciones equivalentes.

El movimiento de un sistema fisico en
la formulacion Hamiltoniana es descri-
to por una trayectoria en el llamado espa-
cio fase, en el que cada punto tiene coor-
denadas de posicién y velocidad, o para
ser mas exactos, de posicion y momento
lineal (el momento lineal es la masa de la
particula multiplicada por su velocidad),
las cuales se denotan generalmente por
(qLQ%....Q"PuPs. - ,Pn ), aqui el nimero n se

denomina nimero de grados de libertad del
sistema y viene determinado por el niimero
de particulas del sistema y el espacio donde
se mueven, por ejemplo, consideremos un
sistema con cuatro particulas moviéndose
en el espacio tridimensional, en este caso ne-
cesitamos tres coordenadas de posicién para
cada particula, asi que el nimero de grados
de libertad del sistema seria n = (4) (3) = 12.

Las ecuaciones de movimiento en la for-
mulacion Hamiltoniana son las llamadas
ecuaciones de movimiento de Hamilton
(Abraham, 2019), éstas forman un sistema
de 2n ecuaciones diferenciales ordinarias
de primer orden en las variables depen-
dientes (9L4%,....,q".pups...,p, ) de la varia-
ble independiente t, de forma explicita:

¢ -1 ol
q - {)pl )
‘N ol
9 = 3,
S . B (5)
P1 = dql?
s oHd
\ pﬂ. - aqn

Ecuaciones de Hamilton

En las ecuaciones de Hamilton, el pun-
to arriba de cada variable denota la
derivada con respecto del tiempo y
H = H(q,q%,...,q",pnPs...,p»t) €s una fun-
cion llamada la Hamiltoniana del sistema.

Para un sistema fisico la Hamiltoniana
es la energia total del sistema, es decir, la
suma de la energia cinética y la energia
potencial, explicitamente

1
H=-— (pf +pi+...+p3) +V(gh 4% ....q™),
(6)
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donde la primera parte de la suma corres-
ponde a la energia cinética y la segunda par-
te es la energia potencial del sistema (Golds-
tein, 2011). Por ejemplo, para una particula
en caida libre (n =1,q' =y,p; = m%) la
energia potencial es mgy (m es la masa de
la particula, y es la variable altura y g es la
constante gravitatoria).

4. La energia no se crea

ni se destruye, solo se transforma
Existe un principio fundamental en la
Fisica, el principio de la conservacion de
la energia, el cual establece que la ener-
gia total de un sistema cerrado (sin in-
terferencia externa) se conserva, es decir,
no cambia a lo largo de la trayectoria del
sistema. En el caso de la formulacion Ha-
miltoniana, si la energia potencial V(q) no
depende del tiempo, entonces la Hamilto-
niana del sistema es una cantidad conser-
vada (Arnold, 2006).

Observacion: la existencia de cantidades
conservadas para un sistema fisico permi-
te resolver de forma mas sencilla las ecua-
ciones de movimiento, o al menos permite
reducir el nimero de ecuaciones a resolver
(ver secciones 5y 6).

5. Encontrando trayectorias con
operaciones algebraicas elementales
Para la formulacion Hamiltoniana, se es
tableci6 que la existencia de suficientes
cantidades conservadas para un siste-
ma fisico permite resolver las ecuaciones
de movimiento con operaciones algebrai-
cas (sumas, restas, multiplicaciones, di-
visiones, raices) y calculando integrales
de ciertas funciones conocidas. El mar-
co tedrico que establece el resultado an-
terior se conoce como integrabilidad de
sistemas Hamiltonianos (Arnold, 2006;
Azuaje, 2022; Escobar-Ruiz, 2024); a con-

tinuacién, haremos un desarrollo un poco
mas formal de este marco teérico. Con-
sideremos un sistema fisico con funcién
Hamiltoniana H (qLq%...,q"puPs---,Pnt).
El paréntesis de Poisson, nombrado asi
en honor del matematico Frances Si-
méon Denis Poisson (1781-1840), entre
dos cantidades f (qL,q@>%...,q".P1P2--»Pwl) ¥
g (qLq%...,q"pLPs...,.put) se define por:

=2 () () - () G5 @

Decimos que las dos cantidades /'y g estan
en involucion si{f, g/ = 0. Se tiene que una
cantidad f es conservada si:

af_
ot

{f .H} + 0. €2))
El resultado principal de la teoria de in-
tegrabilidad de sistemas Hamiltonianos
establece que, si para un sistema se tie-
ne el mismo nimero de grados de libertad
que cantidades conservadas en involucién
entonces el sistema es integrable, es decir,
las ecuaciones de movimiento se pueden
resolver con operaciones algebraicas (su-
mas, restas, multiplicaciones, divisiones,
raices) y calculando integrales de ciertas
funciones conocidas.

La teoria de integrabilidad de sistemas
Hamiltonianos representa un hito enor-
me para la resolucion de las ecuaciones de
movimiento de un sistema fisico, ya que en
general resolver un sistema de ecuaciones
diferenciales ordinarias puede ser un tra-
bajo tan complicado que incluso puede ser
imposible. Pero resulta que hay un marco
que permite ir mas alla en simplicidad, en
el que se pueden encontrar soluciones de
las ecuaciones de movimiento de un siste-
ma fisico solo con operaciones algebraicas,
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iguau! Esto es increible, si creias que solo
un doctor con anos de estudios en ecuacio-
nes diferenciales, geometria, y otras areas,
era capaz de describir matematicamente el
movimiento de planetas, satélites u otros
objetos de interés, te decimos que no es asi.

La integrabilidad de un sistema Hamilto-
niano con n grados de libertad requiere la
existencia de ese mismo numero de can-
tidades conservadas, pero ;qué pasa si es
posible encontrar mas cantidades conser-
vadas? Esta idea ya ha sido estudiada y es
la base para el marco de la superintegrabi-
lidad. Consideremos un sistema Hamilto-
niano con n grados de libertad, se dice que
el sistema es superintegrable si tiene mas
de n cantidades conservadas independien-
tes (Miller, 2013). El caso mas interesante
es el caso particular en el que se tienen 2n —
1 cantidades conservadas independientes,
en este caso se dice que el sistema es maxi-
malmente superintegrable. Es justamente
para el caso de sistemas maximalmente
superintegrables que es posible encontrar
soluciones de las ecuaciones de movimien-
to solo con operaciones algebraicas (en lu-
gar de resolver ecuaciones diferenciales).

6. El problema de Kepler en dos
dimensiones: movimiento de la Luna,
planetas y estrellas

El problema de Kepler estudia un sistema
fisico que consiste en dos cuerpos que in-
teractian entre si con una fuerza que es
inversamente proporcional al cuadrado de
la distancia entre ellos. Un caso particular
es el de dos cuerpos celestes, como plane-
tas, estrellas o incluso galaxias, atrayén-
dose mutuamente. Aqui presentamos este
problema en dos dimensiones para el sis-
tema Tierra-Sol. Debido a la gran diferen-
cia en magnitud que hay entre la masa de
la Tierra y la del Sol vamos a considerar

para fines practicos que el Sol tiene masa
infinita y, por ende, esta en reposo.

En coordenadas cartesianas (q’=x, g°=1y)
en el espacio Euclideano dos dimensional
R? (n =2), la energia potencial es:

—a

Jxz+ y2’
con a > 0 una constante real. Por lo tanto, la

funcion Hamiltoniana que describe el mo-
vimiento de la Tierra alrededor del Sol es:

Hzi(p2+p2)_L
2m T 2 y?

donde p;=p, y p:= p, son los momentos
canodnicos a las variables x y y, respectiva-
mente, y m denota la masa de la Tierra.
Este es un sistema Hamiltoniano super-
integrable, en efecto, se tienen tres canti-
dades conservadas algebraicamente inde-
pendientes entre si (Miller, 2013). Estas
cantidades son: la propia funciéon Hamil-
toniana H, el momento angular L,

Vix,y) = 9)

(10)

LZ: xpy_ypx) (11)
y la ultima cantidad conservada es la com-
ponente x del llamado vector de Lapla-
ce-Runge-Lenz (fisicamente describe la
forma y orientacion de las 6rbitas)

Ay = pyly — (12)

x? + y? .

Tomando valores constantes de las tres
cantidades conservadas, digamos

H=CI 5 Lz=c2 s Ax=c3 s (13)
quedan tres ecuaciones algebraicas de las
cuatro variables (x, y, p,, p, ), asi que pode-
mos eliminar dos variables usando dos de
las ecuaciones. Como queremos encontrar
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la orbita del sistema, la cual se encuentra
en el espacio Euclideano dos dimensional
R? que tiene coordenadas (x,y), entonces
eliminamos las variables de momento p, y
Dy, ¥ nos queda la siguiente ecuacién uni-
camente de las variables x y y:

2 +y?) + 2megaxx2+y? + 2 + (max)?
- 26§(c3x + cmy? + ma,/x2+y2) = 0.
(14)

La ecuacion anterior parece muy compli-
cada, pero es una ecuacién algebraica y
se puede resolver (jinténtalo!) sin mucha
dificultad mediante operaciones sencillas
(Hint: en lugar de despejar y despejemos
y?). De esta manera podemos obtener fa-
cilmente la funcién y = y (x). La ecuacion
(14) es uno de los resultados principales
de este trabajo. Es importante mencionar
que el presente desarrollo (basado en la
superintegrabilidad) no aparece en los Li-
bros estandar de Mecanica Clasica.

Al resolver las ecuaciones de Newton o de
Hamilton para el problema de Kepler que
estamos estudiando, obtendriamos las dos
funciones x = x (¢), y =y (), a partir de las
cuales podriamos determinar la funcién
y =y (x). Sin embargo, resolver las corres-
pondientes ecuaciones diferenciales de Ha-
milton no es tan sencillo y, por supuesto, no
es algo que se ensefie a nivel secundaria.

Vemos que, gracias a la existencia de las
cantidades conservadas, en lugar de resol-
ver ecuaciones diferenciales, es posible cono-
cer a partir de la ecuacion (14) la trayectoria
y =y (x) usando solo mates de secundaria.

Ademas, la ecuacion (14) representa una
seccion conica, es decir, una circunferen-
cia, elipse, parabola o hipérbola; el tipo de
seccion conica depende de los valores de

las constantes c;, ¢, c3, es decir, depende
de los valores que tomemos de las cantida-
des conservadas H, L,, A..

Concretamente, tomando los valores m = 1,
a = 1 se tiene lo siguiente:

1. Si el valor de la cantidad conservada H=c;,
es positivo entonces la ecuacion (14) repre-
senta hipérbolas (Figura 4):

Cantidades conservadas

1 3
c1=4 ; c2=:1: C_'gZ—Z

15

10

-0.7 -0.6 -05 -0.4 -03 -0.2

-5
=10

-15
Figura 4. Cuando la energia H=c;> 0
es positiva las trayectorias son hipérbolas.

2. Si el valor de la cantidad conservada
H = c¢; es cero entonces la ecuacion (14)
representa parabolas (Figura 5):

Cantidades conservadas

0.2

0.1

-0.2

Figura 5. Cuando la energia H=c;=0
es cero las trayectorias son pardbolas.
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3. Finalmente, si el valor de la cantidad
conservada H = c; es negativo entonces la
ecuacion (14) representa elipses (Figura 6):

Cantidades conservadas

cy=-2;

0.4

=0.%,

-0.2

-0.3

Figura 6. Cuando la energia H=c;<0
es negativa las trayectorias son elipses.

Veamos un caso especial del problema de
Kepler, pensemos en el sistema constitui-
do por nuestro planeta Tierra y el Sol. Sa-
bemos que la 6rbita de la Tierra alrededor
del Sol forma una elipse, esto se explica con
el desarrollo anterior debido a que en este
caso el valor de la cantidad conservada H
es negativo; en efecto, recordemos que la
cantidad conservada H representa la ener-
gia total del sistema, es decir, la suma de la
energia cinética y la energia potencial. En
el caso general de movimiento de cuerpos
celestes, la energia potencial es la energia
gravitacional, la cual es negativa y, en el
caso particular del sistema Tierra-Sol, di-
cha energia potencial es mayor (en valor
absoluto) a la energia cinética. Por lo tanto,
la energia total del sistema es negativa. Po-
driamos pensar en que pasaria si la energia
cinética de la Tierra fuera mayor o igual al
valor absoluto de la energia potencial, en ese
caso, la energia total seria positiva o cero y,
por lo tanto, la 6rbita seria una hipérbola o
una elipse. Esto significa que la Tierra es-

caparia en algin momento de la atraccion
gravitacional del Sol y, en consecuencia,
nuestro planeta dejaria de girar alrededor
del Sol. Algo similar ocurre con el sistema
luna-Tierra. Seria interesante explorar las
consecuencias de que nuestro planeta esca-
para de la atraccion gravitacional del Sol y,
también de no tener una luna girando al-
rededor de nuestro planeta, aunque eso ya
no es parte del objetivo de este escrito, por
lo que lo dejamos como una pregunta para
pensar e investigar sobre ella.

Existen sistemas superintegrables en Me-
canica Cuantica que pueden ser consulta-
dos en (Miller, 2013; Escobar-Ruiz, 2021,
Turbiner, 2023).

7. Conclusiones

Gracias a la existencia de cantidades con-
servadas es posible obtener la trayectoria
de ciertos sistemas fisicos sin tener que
resolver ecuaciones diferenciales como la
ecuacion de Newton, las ecuaciones de Eu-
ler-Lagrange o las de Hamilton. En particu-
lar, en este texto se ha mostrado que es posi-
ble calcular la érbita de la Tierra alrededor
del Sol con el uso de herramientas matema-
ticas que regularmente se ensefian en se-
cundaria (operaciones algebraicas elemen-
tales como sumas, restas, multiplicaciones,
divisiones, exponenciales y radicales).

También se ha presentado una breve in-
troduccion a la formulacion Hamiltoniana
de la Mecanica Clasica, la cual sirve como
fundamento para el desarrollo de la Meca-
nica Cuantica, asi este texto podria ser un
pequeiio punto de partida para los lecto-
res interesados en los fenémenos fisicos a
niveles atéomicos.
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Resumen

La locomocion es un comportamiento fun-
damental que permite a los animales des-
plazarse en distintos ambientes y direc-
ciones. El desplazamiento es regulado por
circuitos sensomotores a nivel de médula
espinal, especificamente en los segmentos
lumbares. Una de las lesiones que afectan
estos segmentos es la separacion de la mé-
dula espinal de las raices nerviosas. Si la
separacion ocurre en el asta ventral de la
médula espinal, se denomina avulsion de
raiz ventral (ARV). Debido a la compleja
fisiopatologia que se desencadena después
de la ARV, resulta necesario desarrollar es-
trategias eficientes para reparar y regene-
rar las fibras nerviosas avulsionadas. En
los ultimos afios, el uso de implantes crea-
dos a partir de materiales poliméricos ha
ganado relevancia en el ambito biolégico y
meédico. El polipirrol es uno de los polimeros
mas estudiados y, debido a sus propiedades
semiconductoras, es un biomaterial de in-
terés para la regeneracion axonal. Esto ha
llevado a proponer el uso de implantes de
polipirrol como tratamiento para el dafio
axonal causado por la avulsion.

Palabras clave: Avulsion de raiz ventral,
polipirrol, médula espinal, regeneracion
axonal.

Abstract

Locomotion is a fundamental behavior that
allows animals to move in different environ-
ments and directions. Movement is regula-
ted by sensorimotor circuits at the level of
the spinal cord, specifically in the lumbar
segments. One of the injuries that affect
these segments is the separation of the spi-
nal cord from the nerve roots. If the sepa-
ration occurs in the ventral horn of the spi-
nal cord, it is called a ventral root avulsion
(VRA). Due to the complex pathophysiology

of VRA, it is necessary to development effi-
cient strategies to repair and regenerate the
avulsed nerve fibers. In recent years, the
use of implants created from polymeric ma-
terials has gained relevance in the biologi-
cal and medical field. Polypyrrole is one of
the most studied polymers and, due to its
electroconductive properties, is a biomate-
rial of interest for axonal regeneration. This
has led to the proposal of using polypyrrole
implants as a treatment for axonal damage
caused by avulsion.

Keywords:Ventral root avulsion, polypyrro-
le, spinal cord, axonal regeneration.

Introduccion

La médula espinal es una estructura im-
portante del sistema nervioso que integra
la informacién que regula las conductas
de locomocion y postura. En distintas es-
pecies de animales ambas conductas son
esenciales para desplazarse y obtener ali-
mento. En ambas conductas, el manteni-
miento del tono muscular, la postura y el
estiramiento de los ligamentos se regulan
mediante la interaccion entre la médula
espinal, los nervios y los musculos estria-
dos (Deliagina et al., 2007; Farley et al.,
2014). La comunicacién eficiente entre
estas estructuras resulta fundamental y
cualquier alteracion o dafo provocara la
interrupcion entre la médula espinal, las
vias nerviosas y la musculatura estriada,
lo que resultara en un deterioro de la fun-
cién motora.

Los accidentes automovilisticos son una
de las principales causas de dafio en la
interaccion entre la médula espinal, los
nervios y la musculatura estriada. Debi-
do al impacto mecanico, la médula espinal
y los axones (que forman los nervios) son
especialmente vulnerables. Los segmen-
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tos mas susceptibles de la médula espinal
a sufrir lesiones son los lumbares. En los
segmentos lumbares se localizan moto-
neuronas que regulan la contraccién de la
musculatura estriada de las extremidades
inferiores. Del asta ventral de la médula
espinal emergen especificamente axones
que forman los nervios periféricos (Eggers
et al., 2016; Farley et al., 2014).

Los axones son vias largas y delgadas que
emergen desde el soma o cuerpo de las
neuronas y tienen la funcion de transmi-
tir impulsos eléctricos. Estos forman pa-
quetes que emergen de la médula espinal
y constituyen las raices espinales. Poste-
riormente, las raices espinales forman los
nervios. Sin embargo, las raices espinales
pueden sufrir estiramiento, compresion
y/o separacion del asta ventral de la mé-
dula espinal debido a la traccion mecanica
durante los impactos en los accidentes au-
tomovilisticos. Especificamente, el rompi-
miento de las raices espinales a nivel del
asta ventral se conoce como avulsion de
raiz ventral (ARV). La ARV produce dafio
fisico primario que conlleva a procesos de
necrosis de los segmentos afectados. Pos-
teriormente, se desencadenan procesos
secundarios que aumentaran la respuesta
inflamatoria, la isquemia, la excitotocidad
y el estrés oxidativo, lo cual resulta en la
muerte celular y la formacién de la cica-
triz glial. Esta cicatriz impide la adecuada
interaccion eléctrica entre la médula espi-
nal, los nervios y los musculos estriados
(Eggers et al., 2016; Farley et al., 2014).

Todo lo anterior permite comprender que
la interaccién neuromuscular es funda-
mental para el control motor y mante-
nimiento postural del organismo. En la
actualidad, la poblacion joven muestra
una mayor incidencia de lesiones espina-

les, como la ARV. Por lo tanto, surge una
necesidad constante de desarrollar trata-
mientos efectivos para abordar este tipo
de problemas, que son dificiles de tratar y
reparar las raices avulsionadas.

Estudios recientes han abordado la creacion
de materiales compatibles con el organismo
(biomateriales), desde aproximaciones ex-
perimentales hasta su uso en tratamientos
terapéuticos. Los biomateriales, también
llamados materiales biomédicos, son una
clase de materiales naturales o sintéticos
que se pueden utilizar para diagnosticar,
reparar, tratar e inducir la regeneracion de
células, tejidos y 6rganos. Uno de los bio-
materiales mas prometedores para tratar
lesiones del sistema nervioso es el poli-
pirrol sintetizado por plasma (Olayo et al.,
2008; Cruz et al., 2012).

El polipirrol tiene la capacidad de sopor-
tar y modular el crecimiento de diferentes
tipos de células, ademas de poseer pro-
piedades eléctricas similares a las de los
metales, como la conductividad. Esta pro-
piedad, que convierte al polipirrol en un
material idoneo para reparar la degenera-
ciéon axonal y restaurar la conductividad
eléctrica de los nervios afectados por la
ARV. Por lo tanto, el polipirrol es un bio-
material adecuado para aplicaciones bio-
légicas y biomédicas.

En este estudio se propone utilizar poli-
pirrol sintetizado por plasma como trata-
miento terapéutico para reparar lesiones
causadas por ARV en un modelo animal
de conejas.

Lesiones medulares

Segun la Organizacion Mundial de la Sa-
lud (OMS) el término «lesién medular»
hace referencia a los danos sufridos en la
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LESIONES ESPINALES
Tipo de lesion Factor Ejemplo
No traumdtica Tumores, infecciones, Meningitis

enfermedades

autoinmunes y/o
degenerativas.

Traumatica

Resultado de la fuerza
gjercida en un evento

Esclerosis multiple

Poliomielitis

Lesiones a las raices
nerviosas

fatidico el cual causa dafio
directo y agudo en la
médula espinal y sus
estructuras.

Tabla 1. Descripcion de los tipos de lesiones que afectan a la médula espinal.

médula espinal como consecuencia de un
traumatismo o de una enfermedad dege-
nerativa. En su informe titulado “Inter-
national perspectives on spinal cord inju-
ries”, se detall6 que el 90 % de las lesiones
medulares son causadas por factores trau-
maticos; mientras el 10 % restante es de-
bido a factores no traumaticos (Tabla 1).

Para México, las lesiones medulares cons-
tituyen un problema de salud significa-
tivo, porque afecta la calidad de vida de
quienes las padecen. Las lesiones medu-
lares pueden tener diversas causas, desde
caidas, actos de violencia y accidentes au-
tomovilisticos (OMS 2013; Pérez-Estudillo
y cols. 2018). En nuestro pais no existen
informes precisos de incidencia y preva-
lencia sobre lesiones medulares. Sin em-
bargo, se estima que hay una incidencia
de 18.1 lesionados por millon de habitan-
tes cada ano, existiendo alrededor de 1064
casos anuales. (OMS 2013; Pérez-Estudi-
llo y cols. 2018).

Avulsion de raiz ventral

Los accidentes de trafico son el principal
factor de riesgo que provoca la ruptura y
separacion de las raices nerviosas de la
médula espinal, anteriormente se mencio-
no6 que cuando la separacion ocurre especi-
ficamente en la zona ventral de la médula
espinal se le denomina ARV (Figura 1).

Raiz dorsal

S ey
/"ﬁ’zdula espinal\

[ \

i o \
‘ \
\ ]

\\/rg/;/

Avulsién de raiz
ventral

Figura 1. Esquematizacién de la lesion
por avulsién (Imagen creada a través
de BioRender).

Raiz ventral

Las raices ventrales se caracterizan por ser
un tejido fragil, el soma de sus motoneuro-
nas se localiza en la sustancia gris del asta
ventral y sus axones emergen de esta asta
y forman los nervios. Nervios que llevan
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informacion hacia sus efectores, como los
musculos estriados (Farley et al., 2014).

Después de la ARV, se produce un cambio
significativo en la estructura de la médula
espinal. La ARV provoca una degeneracion
de axones sensitivos, pero principalmente
de axones motores (Flores-Lozada Z, 2021,
datos de maestria sin publicar). Debido a
la baja supervivencia de las motoneuronas
se disminuye la sinapsis y el aumento de la
reaccion de las células gliales (como astro-
citos y microglia) conduce a la formacion
de la "cicatriz glial". Esta respuesta infla-
matoria aumenta los dafios causados por
la lesion, ya que obstaculiza el crecimiento
de nuevos axones, impide el establecimien-
to de vias nerviosas y paso de informacion
eléctrica (Eggers et al., 2016).

Después de una lesion nerviosa, la re-
generacion axonal es crucial para la re-
cuperacion funcional. La ARV deteriora
la informacion sensorial y motora de las
extremidades inferiores e interrumpe las
sefiales bioeléctricas transmitidas entre el
sistema nervioso central, el sistema ner-
vioso periférico y los efectores. Sin inter-
vencion quirurgica y/o tratamiento de las
raices avulsionadas, las probabilidades de
regenerar y/o restablecer las vias nervio-
sas afectadas son bajas. Por lo tanto, surge
la necesidad de establecer métodos eficaces
para promover la regeneracion. Los bioma-
teriales han mostrado un gran potencial
en la reparacion del tejido nervioso debido
a sus propiedades de biocompatibilidad y
capacidad de mediar el crecimiento celular
(Olayo et al., 2008; Cruz et al., 2012).

Materiales poliméricos

y su uso en el area biologica y médica
En las dltimas décadas se han desarrolla-
do el uso de materiales poliméricos sintéti-

cos para la creacion de implantes con alto
potencial biomédico para tratamientos
después de algun tipo de lesion medular.

Los polimeros sintéticos utilizados son:

¢ Poli (2-hidroxietil metacrilato), el cual
incrementa la angiogénesis y la regene-
racion axonal (Hejcl et al., 2008).

* Poli[N-(2-hidroxipropil) metacrilami-
dal, el cual induce la mielinizaciéon de
los axones y reduce la formacion de la
cicatriz glial (Bakshi et al., 2004)

¢ Polipirrol (PPy/I) el cual se ha descrito
que tiene un efecto neuroprotector en el
tejido nervioso (Olayo et al., 2008; Cruz
et al., 2012).

Estudios previos realizados por el grupo
de polimeros de la Universidad Auténoma
Metropolitana-Unidad Iztapalapa en cola-
boraciéon multidisciplinaria con diversas
instituciones como el Instituto Nacional
de Neurologia y Neurocirugia (INNN), el
Instituto Nacional de Investigaciones Nu-
cleares (ININ) y el Instituto Mexicano del
Seguro Social (IMSS) han demostrado en
diversas investigaciones que los polimeros
semiconductores favorecen la preserva-
cion del tejido nervioso. Los animales con
seccion medular completa e implantes de
PPy/I muestran recuperacion motora y
sensorial.

Esas investigaciones describen que los
implantes con polimeros semiconducto-
res derivados del pirrol y sintetizados por
plasma se integran y preservan la mé-
dula espinal. Esto favorece y aumenta la
supervivencia neuronal, permitiendo el
crecimiento axonal y potenciando la recu-
peracion funcional después de una lesion
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en la médula espinal (Olayo et al., 2008;
Cruz et al., 2012).

A partir de estos descubrimientos, resul-
ta crucial investigar su aplicacion en dis-
tintos tipos de lesiones espinales como la
ARV y explorar su efecto neuroprotector
en otros modelos animales, como la coneja
doméstica (Oryctolagus cuniculus).

La coneja doméstica: un modelo
experimental de estudio

para la avulsion

En los ultimos afios, los lagomorfos son
utilizados como modelo animal para es-
tudiar el control postural y su deterioro
después de una lesion medular. El mode-
lo animal de la coneja resulta importante
para este estudio, porque en esta especie
se ha descrito que las lesiones por ARV a
nivel lumbosacro inhiben los reflejos que
involucran la funcién vesical, uretral y
la actividad de los musculos perineales
(Corona-Quintanilla et al., 2020). En este
mismo modelo se determiné que, después
de cuatro semanas de la lesion por ARV
en el segmento lumbar 6 (L6) se reduce la
conduccion nerviosa (a nivel de raiz dor-
sal) de nervios, preferentemente motores,
de la extremidad inferior (Flores-Lozada
7Z,2021, datos de maestria sin publicar).

En el laboratorio de Fisiologia de la Repro-
duccion del Centro Tlaxcala de Biologia de
la Conducta, de la Universidad Auténoma
de Tlaxcala, el modelo de la coneja domés-
tica ha sido esencial para responder dife-
rentes preguntas acerca de la anatomia y
funciones del tracto urogenital inferior.

Estudios previos realizados en el modelo de la
coneja proponen que uno de los efectos inme-
diatos de la ARV en los segmentos lumbar 6
y sacro 2 es la disminucién en la funcion ve-

sical y la activacion de musculos perineales,
como el bulboesponjoso (Corona-Quintanilla
et al., 2020), musculo de gran importancia
para la expulsion de orina.

La coneja doméstica (Figura 2) resulta ser
un modelo animal primordial, ya que re-
produce fisiopatologias similares a las de
los humanos con lesiones medulares y de
las raices nerviosas. Este modelo experi-
mental para tratar lesiones por ARV gene-
ra nuevo conocimiento que podria evitar
que los tratamientos de regeneracion ner-
viosa existentes fracasen o muestren re-
sultados ineficientes en el restablecimien-
to de las conexiones de las raices ventrales
y su posible reinervacion de los efectores.

Figura 2. Representacion esquemdtica de la
coneja doméstica (Oryctolagus cuniculus).

Desarrollo

Polipirrol-yodo (PPy/I) para su

uso como implante en el modelo

de avulsion de raiz ventral

La sintesis del polimero se realiz6 en el
Departamento de Fisica de la Universi-
dad Auténoma Metropolitana-Unidad
Iztapalapa empleando la técnica de poli-
merizacion por plasma, se sintetizé Poli-
pirrol-Yodo (PPy/I) en un reactor tubular
de vidrio de 9 cm de didmetro externo y
20 cm de longitud sellado en cada extre-
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mo por una tapa de acero inoxidable, en el
centro de cada tapa se coloca una varilla y
en su extremo se acopla un electrodo, en el
interior del reactor los electrodos se fijan
a una distancia de separacion entre ellos
de 10 cm, estos electrodos se conectan a
un generador de radio frecuencia (Cruz et
al., 1999). Para realizar la reaccion de po-
limerizacién por uno de los accesos de una
tapa se suministra pirrol y por el otro ac-
ceso se introduce el yodo, vapores de pirrol
se introducen de forma continua y vapo-
res de yodo se suministran a intervalos,
de cada 10 minutos de reaccién la valvula
de yodo se abre por 4 minutos. Se deposi-
t6 una pelicula delgada de polipirrol sobre
toda la superficie interna del reactor, esta
pelicula se recupero para fabricar las pas-
tillas que se utilizaron como implante.

Radiofrecuencia 13.5 MHz

Presion promedio 1.5 10=T6it

Tiempo de reaccion 180 minutos

Potencia de descarga 30W

Tabla 2. Pardmetros del reactor
de plasma para la sintesis del polimero.

Una vez obtenida la pelicula de y/I se reti-
ra con una espatula y se muele en un mor-
tero de agata, hasta obtener un polvo fino
color café. Despues el polvo se deposité en
un dado de acero inoxidable para hacer
pastillas haciendo presién manual duran-
te 5 minutos (Figura 3).

Cirugia de avulsion unilateral
derecha en el segmento lumbar 6

Las conejas estuvieron alojadas en jaulas
individuales de acero inoxidable (50 x 60

Figura 3. Fotografias que muestran al reactor
durante la realizacion de sintesis de polipirrol
por plasma y obtencion de las pastillas.

x 40 cm) bajo condiciones de bioterio en el
Centro Tlaxcala de Biologia de la Conduc-
ta de la Universidad Auténoma de Tlax-
cala. El ciclo luz-oscuridad es de 16:8 h,
donde la luz se enciende a las 6:00 a.m.
La temperatura se mantiene a (24 + 2) °C.
Se proporcionan 200 gramos de alimento
(Purina Coneja Chow) y agua ad libitum.
Los procedimientos quirdrgicos fueron
realizados en el laboratorio de Fisiologia
de la Reproduccion, perteneciente al Cen-
tro Tlaxcala de Biologia de la Conducta.

Las conejas fueron preanestesiadas con
Xilazina (PROCIN® Xilazina, PiSA-Agro-
pecuaria) y Ketamina (Ketamin® Pet de
Aranda Manufactura) en una relacion 1:1
(1 ml por via intramuscular). Una vez se-
dadas, se rasuro la parte dorso-caudal y se
colocaron en posicién de cubito prono, pro-
cediendo luego con la asepsia de la region
dorsolumbar. Posteriormente, se les admi-
nistré Isoflurano (ISOFLO® Liquido) via
respiratoria, en una concentraciéon de 1.0
al 2.5 % junto con de oxigeno. Bajo un este-
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reomicroscopio, se realizé una incision en
la piel y musculos de la linea media dor-
solumbar y, con la ayuda de unas gubias,
se llevo a cabo una laminectomia desde la
vértebra lumbar 5 hasta la lumbar 7. Se
localiz6 la raiz que emerge del segmento
medular L6 y, con la ayuda de un forceps
avulsionador, se procedié a romper la raiz
ventral de dicho segmento (Figura 4).

Diseno experimental y analisis

El diseno experimental es un diseno de
dos factores (avulsion e implante) comple-
tamente aleatorizados con tres tratamien-
tos (SHAM, ARV L6 y ARV L6+PPy/I).
Los datos obtenidos son expresados como
la media + error estandar, se someten a la
prueba de normalidad de Shapiro-Wilks y
pasando la prueba se determinaron las di-
ferencias significativas (P < 0.05).

Figura 4. Esquema de la médula espinal
y localizacién de las raices que emergen
del segmento L6 durante el procedimiento
de la avulsion de la raiz ventral.

Resultados

Una de las consecuencias de la ARV es la
pérdida de la funciéon motora, lo que limi-
ta la movilidad y la capacidad de realizar

actividades fisicas. Para este trabajo se
examiné la conducta de locomociéon como
parametro de evaluacién para observar el
efecto del implante de PPy/I en la lesion
por ARV en L6.

Se usaron pruebas de observacion visual
para valorar la conducta de movilidad de
los animales lesionados. Estas observacio-
nes consisten en la visualizacion de gra-
baciones y fotografias del estado postural
de los animales en los dias 4, 15 y 29 post
lesion de ARV en L6.

Los hallazgos obtenidos sugieren que la
ARV en L6 afecta directamente la comuni-
cacion entre la médula espinal, el nervio y
el musculo provocando cambios drasticos
en la postura de las extremidades. Esto
modifica la conducta de ambulacion y la
postura de las conejas, afectando como se
apoyan en las dos extremidades inferiores,
levantan el tronco superior y mantienen
una postura bipeda.

Efecto de 1a ARV en L6

sobre la conducta motora en la coneja
Los resultados obtenidos de la prueba
conductual en el arenero de campo abierto
mostraron diferencias entre los tres gru-
pos después de la lesion por ARV L6.

¢ Patron de ambulacion
Los resultados del tiempo de ambulacion
mostraron diferencias estadisticamen-
te significativas entre los tres grupos
(F=9.183, P=0.0001) (ver Grafica 1).

Sin embargo, cuando se consideré la in-
teraccion entre el tipo de tratamiento
(SHAM, ARV L6 y ARV L6+PPy/]I) y el
tiempo después de la cirugia (dias 4, 15y
29 post lesioén), no se encontraron diferen-
cias significativas (F=1.27, P=0.317).
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Por separado, ambos factores si mostraron
diferencias importantes:

* Para el tipo de tratamiento, los valo-
res fueron F=13.1, P=0.0035.

* Para el tiempo después de la cirugia,
los valores fueron F=15.2, P=0.001.

Esto significa que el tipo de tratamiento
y el tiempo después de la cirugia afectan
de manera individual la capacidad y el
tiempo de ambulaciéon que ocupan los ani-
males para desplazarse. En resumen, la
condiciéon de los animales, es decir, el efec-
to de la avulsién provoca diferencias en el
tiempo de ambulacién de los animales y
se puede sugerir que las conejas implanta-
das con PPy/I obtuvieron mayor tiempo de
movilidad y/o desplazamiento en el arene-
ro, que el grupo con la lesion por ARV L6.

* *
* % * %k
30+
]_I \ '_| =3 SHAM
= ARVLE
204 = ARV LE + PPyl

Tiempo de ambulacion
(minutos)

Dia 4 Dia 15 Dia 29

Postcirugia
Grdfica 1. Tiempo de ambulacion en
conejas SHAM (n=4), ARV L6 (n=4) y ARV
L6+PPy/I (n=4) al dia 4, 15y 29 post cirugia.
Los valores son medias = E.E con P < 0.05
se considero significativo.

¢ Levantamiento

del tronco superior
Durante la prueba de ambulacion, se re-
gistro la conducta en la que los animales se
apoyan en sus dos extremidades inferiores,
levantan el tronco superior y mantienen

una postura bipeda. Se observaron diferen-
cias significativas entre los tres grupos, con
una interaccion significativa entre los facto-
res condicion (SHAM, ARV L6 y ARV L6+-
PPy/I) y tiempo post cirugia (dias 4,15 y 29)
(F=12.3, P=0.0006). Por separado, tanto la
condicion como el dia postcirugia también
mostraron diferencias estadisticamente sig-
nificativas (F= 171, P=0.0001; F= 96.6, P=
0.0001, respectivamente) (ver Grafica 2).
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Postciruaia

Grdfica 2. Nuimero de veces de levantamiento
en extremidades inferiores durante la prueba
de ambulacion de conejas SHAM (n=4), ARV
L6 (n=4) y ARV L6+PPy/I (n=4) al dia 4, 15
y 29 post cirugia. Los valores son medias +
E.E con P < 0.05 se considerd significativo.

El parametro de levantamiento sobre
las extremidades inferiores fue utilizado
como indicador de postura. Los resultados
indican que la lesion por ARV L6 produ-
ce inmovilidad en la extremidad afectada,
falta de apoyo en las extremidades inferio-
res, y la incapacidad de levantar el tronco
superior y mantener una postura bipeda.

Las conejas con ARV L6 mostraron un
desplazamiento muy limitado durante la
prueba de ambulacién y, en su mayoria,
se mantuvieron inmoviles. En contraste,
las conejas ARV+PPy/I mostraron mayor
tiempo de movilidad y desplazamiento en
campo abierto en comparacion con las que
tenian lesion por ARV en L6. Para el dia 15
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post lesion, las hembras con implante lo-
graron apoyarse en las extremidades infe-
riores, levantar el tronco superior y mante-
ner una postura bipeda. Para el dia 29 post
lesién, ya no mostraron diferencias signifi-
cativas con los animales del grupo SHAM,
y el nimero de levantamientos fue mayor
que el de las hembras con ARV en L6.

Conclusion

La interaccion neuromuscular es funda-
mental para el control de la locomocion y
la postura de los individuos. La interrup-
cién en alguno de estos elementos conlle-
va a déficits sensoriales, autonémicos y
motores. Especificamente, la separacion
entre la médula espinal y las raices ven-
trales a nivel del segmento L6 provoca
una paralisis gradual de la extremidad in-
ferior afectada, lo que dificulta desplazar-
se y mantener la postura bipeda durante
el levantamiento del tronco superior. Sin
embargo, los animales con tratamiento de
implante de PPy/I en la ARV muestran
una recuperacion gradual de la movilidad
de las extremidades inferiores afectadas
y la restauracion de los mecanismos que
permiten la postura bipeda.

Los resultados de esta investigacion mues-
tran una primera descripcién de los indi-
cadores de recuperacion de la locomocién
y la postura en animales con ARV en el
segmento L6 tratados con implantes de
biomateriales. Ademas, sugiere la impor-
tancia del uso de la coneja como modelo de
estudio para entender los mecanismos que
desencadenan la recuperacion de la postu-
ra bipeda, conducta afectada en personas
con dafio en la interaccion neuromuscular
mencionada anteriormente.
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Resumen

Las lesiones traumaticas de la médula
espinal (LTME) son una enfermedad dis-
capacitante que puede causar paralisis,
insensibilidad y disfuncionalidad per-
manente desde el sitio de la lesion ha-
cia la parte inferior del cuerpo. Esto se
debe a una serie de eventos secundarios
que pueden aumentar el dafo original
y detener la regeneracion de las células
nerviosas. Los métodos terapéuticos uti-
lizados para preservar y restablecer la
funcion neurolégica no han tenido éxito
hasta ahora, por lo que es posible que se
deban integrar estrategias terapéuticas
multidisciplinarias para desarrollar tra-
tamientos funcionales. El uso de biopo-
limeros para fomentar el recrecimiento
axonal y la conectividad neuronal, asi
como de terapias de rehabilitacion fisica
para mantener el buen estado de los mus-
culos y articulaciones son estrategias ex-
perimentales para restablecer la funcion
neurolégica después de una LTME.

Se sabe que el polipirrol-iodo (PPy/I) sin-
tetizado por plasma es un material poli-
meérico rico en aminas, lo que favorece su
biocompatibilidad y su relacion con el teji-
do nervioso central. Este estudio analiza
los efectos del PPy/I en diferentes mode-
los de LTME. También analiza sus efectos
cuando se emplea en conjunto con rehabi-
litacion fisica (RF).

Palabras claves: Lesion traumatica de la
médula espinal, polimerizacién por plas-
ma, polipirrol/iodo, rehabilitacion fisica.

Abstract

Traumatic spinal cord injury (TSCI) is a
disabling condition that can cause paraly-
sis, insensibility and permanent dysfunc-
tion from the site of injury to the lower

body. This is due to a series of secondary
events that can increase the original da-
mage and halt axonal regeneration. The-
rapeutic methods used to preserve and
restore neurological function have so far
been unsuccessful, so multidisciplinary
therapeutic strategies may need to be in-
tegrated to develop functional treatments.
The use of biopolymers to promote axonal
regrowth and neuronal connectivity and
the use of physical rehabilitation thera-
pies to maintain muscle and joint fitness
are experimental strategies to restore
neurological function after LTME.

Plasma-synthesized polypyrrole-iodine
(PPy/I) is known to be an amine-rich poly-
meric material, which favors its biocom-
patibility and its relationship with cen-
tral nervous tissue. This study analyzes
the effects of PPy/I in different models of
LTME. It also analyzes its effects when
used in conjunction with physical reha-
bilitation (PR).

Keywords: Traumatic spinal cord injury,
plasma polymerization, polypyrrole /iodi-
ne, physical rehabilitation.

1. Introduccion.

Una lesion traumatica de la médula espi-
nal (LTME) es un darfio fisico que afecta
al tejido nervioso de la médula espinal,
la cual conecta el cerebro con el resto del
cuerpo para controlar las funciones auto-
noémicas como el control de la respiracién
y ritmo cardiaco, las funciones sensitivas
que detectan los diferentes estimulos como
la presion y el calor y las funciones moto-
ras que generan el movimiento. Este tipo
de lesiones pueden ocurrir debido a diver-
sos eventos traumaticos, como accidentes
automovilisticos, caidas, lesiones deporti-
vas o actos de violencia (Ahuja, 2017).
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Datos epidemiolégicos han estimado una
prevalecia de 2.5 millones de personas con
LTME y una incidencia anual de 40 casos
por millén de habitantes con una frecuen-
cia mayor en hombres (80%) con una edad
promedio de 42 afios.

La gravedad de la lesion y sus consecuencias
pueden variar considerablemente segun la
ubicacion y la extension del dafio en la mé-
dula espinal. Las lesiones pueden ser com-
pletas, donde se produce la pérdida total de
la funcién autonémica, motora y sensorial
por debajo del nivel de la lesién, o incomple-
ta, donde algo de funcién autonémica, mo-
tora o sensorial puede permanecer.

Las personas con lesiones traumaticas
de la médula espinal pueden experi-
mentar una variedad de sintomas, que
pueden incluir paralisis, perdida de
sensibilidad, dificultades para respirar,
problemas de control de vejiga y del in-
testino, entre otros. El tratamiento y la
rehabilitacion pueden ser complejos y
requieren un enfoque multidisciplinario
para ayudar a los pacientes a recuperar
la mayor funcion y calidad de vida posi-
ble (Pelletier, 2023).

La rehabilitacion fisica es fundamental
para ayudar a los pacientes a recuperar la
funcion después de la lesion medular, mejo-
rar y mantener el tono y fuerza muscular,
prevenir la espasticidad, conservar la den-
sidad 6sea y mantener el buen estado de las
articulaciones (Pelletier, 2023). No obstan-
te, sus efectos funcionales son limitados.

Los tratamientos farmacolégicos son de
uso paliativo para controlar las repercu-
siones después de la lesion como el dolor,
prevenir o tratar complicaciones como la
espasticidad muscular, infecciones del

tracto urinario, problemas cardiacos,
respiratorios, por mencionar algunas.

Es importante destacar que no existe tra-
tamiento para la LTME y esto se debe a
la baja capacidad de regeneracion y recu-
peracion del tejido nervioso medular y a
una serie de eventos fisiopatologicos que
ocurren de manera secundaria ala LTME
que generan un microambiente que inhi-
be la regeneracion nerviosa e incremen-
tan el dafo inicial (Ahuja, 2017), (Chen,
2024), por lo que mientras mas tiempo
pase después de una lesion medular hay
menos posibilidad de que se tengan efec-
tos positivos. Debido a lo anterior, se re-
quiere de un enfoque multidisciplinario
para brindar nuevas estrategias terapéu-
ticas que permitan restablecer las funcio-
nes perdidas.

Dentro de las estrategias para recuperar
las funciones perdidas post lesion se in-
cluyen el uso de andamios y/o implantes
poliméricos para guiar el recrecimiento
axonal y favorecer la conectividad nervio-
sa (Zhang, 2019). Los andamios y/o im-
plantes para el tratamiento en LTME ha
estado evolucionando rapidamente y des-
pués de muchos afios de investigacién se
ha determinado que la biocompatibilidad,
la baja toxicidad y la degradacion juegan
un papel importante (Chen, 2024).

La sintesis de materiales poliméricos se
realiza frecuentemente utilizando mé-
todos quimicos o electroquimicos oxida-
tivos. Sin embargo, los polimeros obte-
nidos de esta manera deben purificarse
cuidadosamente antes de aplicarlos en
sistemas vivos, porque las impurezas y
la contaminacion con disolventes y reac-
tivos cataliticos atrapados entre las ca-
denas poliméricas pueden tener efectos
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Figura 1. Diagrama de reactor de polimerizacién por plasma.

colaterales toxicos, como aumento de la
respuesta inflamatoria y degenerativa.

El uso de la polimerizacion por plasma
como agente para generar iones, electro-
nes, fotones y moléculas en estado elec-
tronico excitado es una alternativa para
promover la propagacion de reacciones
de polimerizacién sin contaminantes, en
lugar de reactivos cataliticos, ya que en
esta accion solo participan las moléculas
de las que estara formado el polimero
“monémeros de partida” (Cruz, 1999).
Como todas las especies quimicas impli-
cadas en este tipo de proceso se derivan
de las mismas moléculas del monémero,
se evita la contaminacion con otras sus-
tancias y la posible respuesta inflama-
toria en la zona en la que se coloque el
implante (Olayo, 2008).

El uso de biomateriales sintetizados por
plasma, como el Polipirrol/Iodo (PPy/I),
se esta convirtiendo en una alternativa
atractiva debido a sus propiedades fisico-
quimicas, como la presencia de un gran
numero de grupos amina, nitrilo y diver-
sos enlaces con carbono en su estructura
(Kumar, 2003; Serratos, 2019) y por su
conductividad . Este articulo analizara los

efectos del PPy/I sobre la recuperacion lo-
comotora en varios modelos de LTME.

2. Sintesis del PPy/I

El1 PPy/I utilizado para preparar los implan-
tes fue sintetizado por el método de polime-
rizacion por plasma en un reactor tubular
de vidrio de 9 cm de didmetro externo y 30
cm de largo (Figura 1). El reactor tiene bri-
das de acero en los extremos con tres puer-
tos de acceso en cada brida. A una de las
bridas se conect6 una bomba mecanica de
vacio, un medidor de presion y una trampa
para particulas enfriada con nitrégeno li-
quido para atrapar pasando a forma liquida
los gases indeseables que salen del reactor
de polimerizaciéon impidiendo que salgan al
ambiente. En la otra brida se introdujo el
monomero de Pirrol y el dopante iodo. En el
centro de cada brida se insert6 una varilla
de acero inoxidable que sirve como soporte
para un electrodo metalico plano de 7 cm de
diametro. Uno de los electrodos se conecta a
tierra y el otro a una sefial de radiofrecuen-
cia de 13.5 MHz de un generador de poten-
cia Advanced Energy RFX-600. La presion
en el reactor se mantuvo en el intervalo de
10"t mbar con tiempo de sintesis de 240 min
y potencia de 30W. En estas condiciones,
se iniciaron descargas eléctricas con el aire
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Figura 2. a) Reactor con peliculas delgadas de PPy /I adheridas a sus paredes internas,
b) peliculas y polvo obtenido del raspado del reactor.

residual y posteriormente se introdujo el
pirrol (Aldrich) y yodo (Aldrich) formando
un plasma de ambos componentes. No se
usaron gases portadores u otros reactivos
quimicos durante la sintesis. Ambos, mono-
mero y dopante se vaporizaron y entraron
al reactor a través de puertos separados
y se mezclaron en su interior. Las descar-
gas promovieron simultdneamente la poli-
merizacion y dopaje produciendo peliculas
delgadas de PPy/I adheridas a las paredes
internas del reactor (Figura 2a).

El polimero se separ6 de la superficie in-
terna del reactor raspandolo con una es-

patula delgada, y se obtuvo un polvo y
peliculas de diversas morfologias (Figura
2b). Posteriormente el PPy/I fue molido
en un mortero de agata hasta obtener un
polvo fino de mesoparticulas (particulas
con una distribucién de tamafio entre 100-
1000 nm). El polimero se caracterizé por
las técnicas estandares para polimeros. La
Microscopia Electronica de Barrido (SEM)
se realiz6 en un microscopio electrénico de
Barrido Jeol JMS 5900LV, en la que se
observan mesoparticulas de diferente ta-
marfio y geometria con una distribucion de
tamano de (0.006-25.9) ym con un tamafo
promedio de 4.2 pm.

100pm URM-T

Figura 3. Polvo de mesoparticulas de PPy /1. Imdgenes obtenidas
por microscopia electronica de barrido a diferentes aumentos a) 40X, b)5000X.
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3. Fabricacion de los implantes
Para la fabricaron del implante se disena-
ron dos propuestas.

1. Pastilla. Después de obtener el polvo
de PPy/I, este se colocé en un dado y
se le aplic6 una presién de 3 toneladas
por 5 min para compactar el polvo y
asi obtener una pastilla la cual poste-
riormente se utilizé6 como implante en
LTME en modelos de secciéon completa
de la médula espinal (Figura 4a).

2. Suspension. Se suspendieron 5 mg
de mesoparticulas de PPy/I en 1 mL
de solucion de cloruro de sodio al 0.9%
(solucién salina) para posteriormente
inyectar en el sitio de lesion 30 uL de
la suspension en modelos de LTME por

contusion moderada (Figura 4b).
S— —

f?‘ﬁ,i-f ”--
Figura 4. a) Pastilla de PPy/I,
b) Suspension de PPy /I en NaCl al 9%
a una concentracion de 5 mg/mL.

4. Procedimientos quirurgicos

y colocacion del implante

Los experimentos en animales del presen-
te trabajo se llevaron a cabo de acuerdo
con lo establecido por la Norma Oficial
Mexicana NOM-062-Z0O0-1999, Especifi-
caciones técnicas para la produccion, cui-
dado y uso de los animales de laboratorio
y la por la Guia para el cuidado y uso de
animales de laboratorio.

Anestesia. Antes de cada procedimiento
quirdrgico, los animales se anestesiaron

via intramuscular con una mezcla de ke-
tamina (77.5mg/kg de peso corporal) e hi-
drocloruro de xilacina (12.5 mg/kg de peso
corporal).

Laminectomia. Una vez anestesiados
los animales y en condiciones de asepsia y
antisepsia, se realizé una incision longitu-
dinal sobre la piel en la zona media de la
espalda, se diseco el tejido conectivo y los
musculos paravertebrales para dejar ex-
puestas las apofisis espinosas de los nive-
les toracicos 8,9 y 10 (T8, T9 y T10). Con
una gubia se extirpo la apdfisis espinosa
T9 y parte de T8, y con unas pinzas finas
se retiraron cuidadosamente las lamini-
llas toracicas dejando expuesto el tejido de
la médula espinal

Seccion completa de 1a médula espi-
nal (SCME). Se localiz6 la arteria dorsal
y con un bisturi del namero 11 se realizé
una incision longitudinal en las meninges
de aproximadamente 5mm de largo. Pos-
teriormente con unas tijeras de microciru-
gia se hizo un corte transversal completo
de la médula espinal, comenzando por los
cordones posteriores, bajando hasta llegar
a los cordones anteriores y finalmente cor-
tando los cordones laterales. Con un gan-
cho microquirirgico se verificé que ningiin
axon hubiera quedado conectado.

Contusion moderada de la médula
espinal (CMME). Con un equipo New
York University Spinal Cord Impactor
(NYU impactor). La lesion se produjo de-
jando caer un cilindro metalico de 10 g de
peso a una altura de 25 mm (25 g/cm), di-
rectamente sobre la médula espinal. Por
medio del software del equipo New York
impactor se pudo conocer la altura, velo-
cidad, tiempo y deformacién de la médula
espinal al momento del impacto; sélo los
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Figura 5. Evaluacion de la recuperacion motora en la escala BBB de animales
con lesion completa de la médula espinal. Control: animales lesionados sin tratamientoy PPy /I:
animales lesionados con implante de polipirrol /iodo. Resultados expresados como medias *ee.
ANOVA de medidas repetidas seguida de la prueba de Dunnett (p=0.036).
Donde el asterisco (*) implica diferencias estadisticas significativas entre los animales
con el tratamiento con PPy /1 y los animales de control.

animales lesionados con un error menor o
igual al 5% fueron incluidos en el estudio
para hacerlo altamente reproducible.

5. Evaluacién funcional.

La recuperacion funcional del tren poste-
rior de los animales se evalué por medio
de la escala Basso, Beattie y Bresnahan o
BBB (Basso, 1995), la cual evalia la fun-
cion motora en base en el movimiento de
las articulaciones de la cadera, rodilla y
tobillo de cada pata. La escala consta de
22 puntos de recuperacion motora, donde
0 representa la ausencia de movimiento y
21 una marcha normal

La prueba se aplicé durante cinco minutos
en un campo abierto por dos observadores
que desconocian el tratamiento que recibi6
cada animal. La primera evaluacion se rea-
liz6 24 h después de la lesion con el objetivo
de corroborar la paralisis de las patas tra-
seras de los animales incluidos en el estu-
dio y posteriormente una vez por semana
durante 8 0 9 semanas. Al final del estudio
se realiz6 un analisis estadistico con los da-
tos obtenidos de las evaluaciones en los que

se utiliz6 una ANOVA de medidas repeti-
das seguida por la prueba de Dunnett.

En un primer experimento, se estudio el
efecto de los implantes de PPy/I en anima-
les con SCME. El implante en forma de
pastilla se aplicé inmediatamente después
de la lesion y se evalud la recuperacion lo-
comotora por un periodo de 8 semanas (F'i-
gura 5). En la grafica se puede observar
que los animales de control (lesionados sin
tratamiento) presentaron un puntaje de re-
cuperacion de 3, es decir, mostraron movi-
miento amplio de 2 articulaciones durante
el desplazamiento, sin embargo, arrastran
las patas traseras y son incapaces de sopor-
tar su peso corporal y de dar pasos. Los ani-
males que recibieron el implante de PPy/I
alcanzaron un puntaje de recuperacion de
5, esto es, movimiento limitado de dos arti-
culaciones y amplio de la tercera y no fue-
ron capaces de soportar su peso corporal y
dar pasos. En este puntaje, el movimiento
se presenta en las tres articulaciones a eva-
luar, mostrando una mejoria en compara-
cion con los animales de control, observan-
dose una diferencia estadistica (p=0.038).
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Figura 6. Caminadora comercial con adaptacion de carriles.

Un segundo experimento examiné cémo
los implantes de PPy/I afectaban a los ani-
males con CMME. El implante se coloc6 48
horas después de la lesion para permitir la
reduccion del edema causado por la lesiéon
y evaluar el inicio de una ventana terapéu-
tica, es decir, comenzar a dar tiempo para
la aplicacién del tratamiento y determinar
hasta qué momento después de la lesion el
PPy/I continda teniendo un efecto positivo.

Es importante tener en cuenta que la reha-
bilitacion fisica es la tnica estrategia tera-
péutica disponible en el ambito clinico des-
pués de una LTME. Una de las terapias con
mayor uso en el drea clinica es la rehabilita-
cion fisica a través de una caminadora. Ade-
mas de retrasar el tiempo de aplicacion del
tratamiento con PPy/I, este estudio también
incluy6 rehabilitacion fisica. Esta se realizo
mediante una caminadora comercial mode-
lo Pawwws Pet Treadmill 42 Inch a la cual
se le adaptaron varios carriles (Figura 6).

La rehabilitacion se realiz6 en posicion
cuadripeda y sin ayuda de soporte del peso

corporal. La terapia inicio a partir a partir
del sexto dia después de la LTME, veinte
minutos diarios, cinco dias a la semana
por un periodo de 8 semanas. La velocidad
de la caminadora se mantuvo en un rango
entre 13.9 a 16.7 cm/s.

Al evaluar la recuperacion locomotora (Fi-
gura 7) se observo que los animales de con-
trol presentaron un valor de recuperacién
9 que implica movimiento amplio de las 3
articulaciones con soporte del peso corporal
en estado de reposo y pasos frecuentes sin
apoyo plantar. Los animales que recibieron
PPy/1 tuvieron un puntaje de 11, esto es,
pasos frecuentes o constantes con soporte
plantar y que no hubo coordinacién entre
las patas traseras y las delanteras. Estos
hallazgos demuestran que el PPy/I mejora
la locomociéon en LTME por CMME y que
el tratamiento persiste incluso 48 horas
después de la lesion, observandose una di-
ferencia estadistica (p=0.036).

Se observé un efecto sinérgico en la recu-
peracion locomotora cuando ambos grupos
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Figura 7. Evaluacion de la recuperacién motora en la escala BBB de animales con lesién
por contusion moderada de la médula espinal. Control: animales lesionados sin tratamiento,
PPy /I: animales lesionados con implante de polipirrol /iodo, RF': animales lesionados a los que
se aplico rehabilitacion fisica y PPy [I+RF: animales con implante de PPy /1 y ademds se le aplicé
rehabilitacion fisica. Resultados expresados como medias tee.. ANOVA de medidas repetidas
seguida de la prueba de Dunnett (p=0.036). Donde el asterisco (*) implica diferencias estadisticas
significativas entre los animales con el tratamiento con PPy /I y los animales de control.

experimentales recibieron rehabilitacion
fisica (RF) por medio de una caminado-
ra. Los animales de control que recibieron
terapia fisica obtuvieron un puntaje de
13.5. Los animales fueron capaces de rea-
lizar pasos frecuentes con soporte del peso
plantar y mostraron coordinacién entre
las patas traseras y las patas delanteras.
Los animales que recibieron tratamien-
to con PPy/lI y RF obtuvieron un punta-
je de 16, lo que significa que ademas de
mostrar pasos plantares y coordinacion de
las patas delanteras con las patas trase-
ras, comenzaron a alinear sus patas con
el cuerpo y a abrir los dedos de las patas
traseras, lo que les permitié6 mantener un
mejor equilibrio durante la marcha.

6. Integracion del material
al tejido nervioso
Al finalizar la evaluacion funcional se le

realizo eutanasia a los animales por medio
de perfusion via intracardiaca y se extrajo
el tejido medular que contenia la lesion.
Posteriormente se proceso el tejido, se rea-
lizaron cortes longitudinales y se les reali-
zo una tincién para evaluar la integracion
del PPy/I al tejido medular (técnica hema-
toxilina y eosina de Harrys). En la figura
8 se observan imagenes obtenidas en un
microscopio de luz y digitalizadas en una
computadora equipada con el software IM
500 y una camara digital CCD-IRIS Sony.

La Figura 8a muestra una destruccion
significativa de la citoarquitectura del te-
jido y una gran cantidad de quistes que
indican la pérdida de tejido nervioso en
un animal de control con SCME. Se ob-
serva la integracion del PPy/I al tejido
medular después de una SCME (Figura
8b), donde se evidencia una menor des-
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Figura 8. Fotomicrografias representativas de cortes longitudinales de la médula espinal
de ratas que muestran la zona del epicentro de una lesion tefiidos con hematoxilina y eosina
de Harris. (8a) SCME, animales de control, (8b) SCME y tratados con PPy /I, (8c). CMME,

animales de control, (8d) CMME, tratados con PPy/I, (8¢) CMME, v RF, (8f) CMME
y tratados con PPy /I mds RF. Aumento 2X.

truccion del tejido; lo cual es comparable
a la respuesta locomotora.

En comparacién con los animales que fueron
sometidos a una SCME, los animales afectados
por CMME experimentan una menor destruc-
cién del tejido nervioso. Esto se debe al modelo
de lesion que es menos agresivo y permanecen
pocas vias conectadas después de la lesion.

Se observa mayor destruccion en los ani-
males de control con CMME (Figura 8c)

y de control con RF (Figura 8e). Los ani-
males que recibieron el tratamiento con
PPy/1 (Figura 8d) disminuyen la destruc-
cion al tejido nervioso considerablemente,
los mismo sucede con los animales con im-
plante y que se les aplicé RF (Figura 8f).
Al igual que en el modelo de SCME, estos
resultados de CMME son equiparables con
la respuesta locomotora.

Las micrografias a aumento de 100X de
los cortes histolégicos 8d y 8f, que corres-

Figura 9. Micrografias que muestran la presencia de PPy /I en el tejido nervioso.
Tejido teriido con hematoxilina y eosina de Harris. (9a) CMME, tratados con PPy /1
y (9b) CMME y tratados con PPy /I mds RF. Aumento 100X.
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ponden a animales con CMME y tratados
con PPy/I con (Figura 9a) y sin RF (Figura
9b), se muestran en la Figura 9. Se puede
observar que el PPy/I se integra de manera
positiva en el tejido de la médula espinal.
Esto podria indicar una buena biocompati-
bilidad con el sistema nervioso central.

7. Conclusiones

El implante de PPy/I tiene un efecto po-
sitivo en la recuperaciéon locomotora de
animales con SCME. Mientras que los
animales control apenas podian mostrar
movimiento en dos articulaciones y arras-
traban las patas traseras, aquellos que re-
cibieron el implante mostraron movimien-
to en las tres articulaciones evaluadas, lo
que indica una mejora significativa en su
capacidad de movimiento. Este resultado
sugiere que el implante podria ser una op-
cién prometedora para mejorar la funcién
locomotora en lesiones por seccién comple-
ta, la cual es el tipo de lesion méas agresiva
y con menos posibilidad de recuperacion.

E1 PPy/I demostr6 que mejora la movilidad
en LTME por CMME y que el tratamiento
tiene efectos positivos incluso aplicandolo
48 horas después de la lesion. Esto es de
gran relevancia puesto que en el area clini-
ca ningun tratamiento puede ser aplicado
inmediatamente después de la LTME.

El efecto del PPy aumenta significativa-
mente cuando se combina con RF. Segun
estos hallazgos, se continuara trabajando
para ampliar la ventana terapéutica y uti-
lizar otras estrategias terapéuticas para
mejorar los efectos beneficiosos del PPy/I.
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Resumen

Actualmente, existen diversas areas don-
de se emplea la inteligencia artificial (IA).
En este trabajo se revisan algunas de las
aplicaciones mas populares de la IA con
el objetivo de reflexionar sobre su impacto
actual en la sociedad. Posteriormente se
presentan algunos acontecimientos his-
toricos que dieron pie al surgimiento de
la TA y también se muestra en general
la estructura de los algoritmos que la IA
emplea. Por ultimo, se describe el empleo
de algunos algoritmos que son utilizados
en la calibracion de sensores de bajo cos-
to (SBC), los cuales nos permiten medir
contaminantes atmosféricos con excelen-
te precision. Este trabajo esta orientado a
robustecer el sistema de monitoreo de la
calidad del aire en México.

Palabras clave: Pronéstico meteorologi-
co, contaminacién atmosférica, sensores
de bajo costo, inteligencia artificial

Abstract

Currently, there are several areas where
artificial intelligence (AI) is used. This
paper reviews some of the most popu-
lar applications of Al in order to reflect
on its current impact on society. Subse-
quently, some historical events that gave
rise to the emergence of Al are presented
and the structure of the algorithms that
Al employs is also shown in general. Fi-
nally, we describe the use of some algo-
rithms that are used in the calibration
of low-cost sensors (SBC), which allow us
to measure atmospheric pollutants with
excellent accuracy. This work is oriented
to strengthen the air quality monitoring
system in Mexico.

Keywords: Weather forecast, air pollution,
low-cost sensors, artificial intelligence

La IA hoy en dia.

Los teléfonos, bocinas, relojes inteligentes o
incluso los chats de servicios al cliente son
ejemplos de dispositivos y aplicaciones que
emplean IA para realizar algunas de sus
funciones. Asi mismo, existen otras aplica-
ciones que permiten la redacciéon de ensa-
yos, generacion de imagenes, entre otras.
El generador de imégenes de Microsoft
Designer, (https:/designer.microsoft.com/)
crea fotografias o disefios artisticos nuevos
a partir de palabras clave que provee un
usuario. Por ejemplo, si se introducen las
palabras clave “PM2.5, tecnologia, aire”, se
genera la imagen mostrada en la Figura
1(a). Si se refina esta entrada, agregando la
palabra “peaton, exposicion y México” se ob-
tiene la imagen mostrada en la Figura 1(b).

Figura 1. Ejemplos de imdgenes generadas
con IA (Microsoft Designer),
19 de mayo de 2024, 1041 a.m.

Chat GPT, (https://chatgpt.com/) es otra
de las aplicaciones actuales mas popu-
lares donde el usuario proporciona una
frase o un conjunto de palabras en for-
ma de instruccién o pregunta (conocido
como prompt) y la aplicacion genera una
respuesta. Existen diversas versiones de
esta aplicacion como Chat GPT-3 que es
la version gratuita con funcionalidades
limitadas, en cambio, Chat GPT-4 es la
version no-gratuita con funcionalidades
ilimitadas capaz de generar imagenes,
cédigo y graficos. La version mas recien-
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te es Chat GPT-40 (donde se agrega la
“0” por “ovni”) y permite al usuario in-
teractuar con la aplicaciéon a través de
video en tiempo real. Recientemente se
han agregado funciones que se asemejan
a una interacciéon entre humanos, como
el ensefiar a un nifio de primaria a re-
solver problemas de matematicas, emu-
lando de cierta forma la actividad que
realizaria un profesor con su alumno. O
incluso se pueden obtener recomenda-
ciones sobre la vestimenta del usuario,
donde se simula una recomendacion que
una persona le haria a otra durante una
video-llamada.

Por otro lado, Chat GPT también se uti-
liza de manera recurrente por alumnos
para obtener una orientacion respecto a
ciertas tareas. Por ejemplo, si se desea
resolver la ecuacion x2 + 2 = 0, se escri-
be el prompt:

Resolver X*2+2=0 o

y arroja la siguiente informacion:

@  Pararesolver la ecuacién z® + 2 = 0, primero restamos 2 a ambos lados de la ecuacisn:

]

Luego, tomamos la raiz cuadrada de ambos lados de la ecuacién. Recuerda que al hacer esto,
debemos considerar tanto la raiz positiva como la raiz negativa:

x =42

Recordemos que \,"j = i, por lo tanto:

V-2=+v2-i

Entonces, la solucion a la ecuacién original z? + 2 = 0 son dos nimeros complejos conjugados:
T =++/2i

Por Io tanto, las soluciones son & = /2iyz = —/2i

En cualquiera de las versiones de Chat
GPT de hoy en dia, introduciendo la frase:
“Exposicion personal de peatones a mate-
rial particulado (PM) y uso de sensores de
bajo costo”, la aplicacion despliega una se-
rie de parrafos entorno a ese tema, como
se muestra a continuacion:

@  Laexposicion personal de peatones al material particulado (PM) y el uso de sensores de bajo
costo son dreas g deir in y preo I. Aqui te doy una
estructura para una exposicion personal y como los sensores pueden ayudar:

ién en salud

Exposicion Personal a Material Particulado

1. Fuentes de Material Particulado:

Ambiantal i de vehiculos, indl cor
+ Domeésticas: Quemado de biomasa, cocinas a leia, cigarillos,
2. Factores que Afectan la Exposicion:

+ Ubicacion: Areas urbanas vs. rurales, cerca de carreteras o fuentes industriales.
+ Actividades: Caminar, correr, ciclismo, estar al aire libre.

v e Climdti

Viento, lluvia,

3. Impactos en la Salud:

+ Respiratorios: Asma, irritacion enfer: e ias cronicas.

+ Cardiovasculares: Incremento del riesgo de enfermedades cardiovasculares.

+ Otros: Efectos en la piel, efectos sistémicos debido a la absorcidn de toxings.
Sensores de Bajo Costo para Monitoreo Personal

1. Funcionamiento de los Sensores: &

Mo compartas informacion confidencial. Los chats se pueden revisar y Utiizar para entrénar a nuestros modelos.

Hasta el momento, estos son ejemplos
destacados de la aplicacion de la IA en
actividades recreativas, artisticas y edu-
cativas. La Tabla 1 ofrece un resumen
detallado de los diversos campos en los
que se emplea la IA, demostrando su pre-
sencia en una amplia gama de areas.

Por otra parte, la ejecucion de este tipo
de aplicaciones amigables para el usua-
rio, implica el desarrollo y uso de codigo,
funciones, bases de datos, y software don-
de generalmente el usuario final no esta
involucrado. Esto implica un trabajo con-
siderable de empresas, ingenieros y pro-
fesionales en distintas areas. La Figura
2, muestra un resumen grafico donde se
agrupan las principales companias del
mundo que implementan IA en diversos
rubros como lo son temas de ingenieria,
seguridad de datos, industria, manufac-
tura, comercio digital, operaciones finan-
cieras, entre otras. En el caso de Estados
Unidos, un desarrollador de software para
IA cuenta con un salario base promedio
de $123,775 délares por afio, un ingeniero
en aprendizaje automatico promedia un
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Tema

Uso

Compras en linea

Vehiculos auténomos

Reconocimiento facial

Contratacién y empleo

Videojuegos

Redes sociales

Robética

Promueve el comercio digital, mediante: chats, asistentes
virtuales, entre otros.

Mejorar el nivel de seguridad y tecnologia de los autos que se
conducen solos.

Evaluar los puntos y métricas del rostro de una persona para
confirmar su identidad.

Las companias, especialmente las que reciben una cantidad
importante de solicitudes de empleo, pueden usar software
basado en IA para hacer la contrataciéon mas eficiente. La TA
puede escanear las solicitudes para determinar si estas
califican para el puesto.

Las companias de videojuegos usan la IA para crear juegos
mas realistas y emocionantes. Durante el proceso de
creacion y puesta a punto de los videojuegos se usa la TA
para predecir el comportamiento de los jugadores durante el
juego, de esta manera se pueden disefiar los juegos de forma
que no representen un reto para el jugador.

Colectan datos sobre los usuarios, como la actividad en la
plataforma o patrones de consumo con lo cual mejoran sus
experiencias de navegacion y también enganchan al
consumo de algunos productos.

Permite a las maquinas operar sin la intervencion del humano
y aprender de errores, mejorando la produccién por ejemplo
en fabricas dedicadas al ensamble de autos.

Tabla 1. Lista de los temas donde actualmente se usa y desarrolla la IA.

salario alrededor de $161,590 délares y
los ingenieros en IA contratados en em-
presas grades (OpenAl) llegan a obtener
hasta $925,000 ddlares al afio (https:/
www.akkio.com/post/cost-of-ai).

Aunado a esto, cabe subrayar que, reciente-
mente (17/05/2024) un grupo de senadores

de Estados Unidos presento un plan para
investigar y regular la IA con un costo pro-
puesto de $32,000 millones de délares (Mo-
reno, 2024), debido a problematicas relacio-
nadas con el tema de los derechos de autor,
de cuestiones éticas, del manejo de los datos
personales y seguridad nacional, entre otras
muchas aristas asociadas con usos de IA.
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Figura 2. Empresas que utilizan y desarrollan la IA en diversas tareas y dreas (ICCSI, 2024).

Hasta este punto podemos figurar un pa-
norama de la cantidad de recursos econo-
micos y de infraestructura relacionada con
IA, el namero de usuarios de esta tecnolo-
gia en el mundo y las aplicaciones diversas
que involucran una cantidad sobresaliente
de empresas dedicadas al desarrollo y ope-
racion de esta tecnologia. Entonces, debe-
ria ser una razon de peso y suficiente para
motivar el interés del lector sobre los ori-
genes de esta tecnologia, conocer si existe
una definicion de la IA y revisar algunos
conceptos entorno a la IA para entender
como funciona esta inteligencia.

Inicios de la IA

El primer caso sobresaliente de IA es la
maquina de Alan Turing construida en
1936 para reproducir el algoritmo de ac-
cion de los ejércitos enemigos, durante la

segunda guerra mundial, para descifrar
codigos de guerra encriptados (Hodges,
2009), el objetivo era crear una maquina
que pudiera aprender de la experiencia
modificando sus propios algoritmos. En
1948, Turing escribié6 un reporte titula-
do Intelligent Machinery, donde introdujo
muchos de los conceptos centrales utiliza-
dos hoy en dia sobre IA y se argumentaba
que “la inteligencia al nivel humano podria
ser evidenciada por una computadora ade-
cuadamente programada” (Turing, 1948).

Anos posteriores, en 1952 se creé un sof-
tware capaz de aprender a jugar ajedrez.
Después, en 1956 John McCarty, acuiid
el término inteligencia artificial durante
una conferencia en Dartmouth, Estados
Unidos, ver Figura 3. Es curioso, que en
esa conferencia se hicieron algunos pro-
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nosticos de cosas que podrian suceder en
la década siguiente, sin embargo, al no
cumplirse estos prondsticos, el tema de la
IA se abandoné casi por completo duran-
te los siguientes 10 afos. En 1971, John
McCarty recibi6 el Premio Turing por sus
contribuciones al tema; donde consideré el
uso de redes neuronales en las computa-
doras basandose en el funcionamiento de
una neurona bioldgica. En 1957 Frank Ro-
senblatt, siguiendo las ideas de McCarty
introduce el perceptrén, configuracion de
las redes neuronales mas sencillas, la uni-
dad basica o neurona artificial.

Figura 3. Participantes de la conferencia
de Dartmouth en Estados Unidos, incluyendo
a Marvin Minsky (al centro), Claude Shannon

(primero por la derecha) y Ray Solomonoff
(tercero por la izquierda).
Fuente: Cortesia de la familia Minsky.

Estructura general

de los algoritmos de IA

En IA, la estructura mas sencilla se de-
fine como perceptrén que es una neurona
artificial que pertenece y es la unidad fun-
damental para la construccion de una red
neuronal, parecido a lo que ocurre el ce-
rebro humano y sus neuronas. El objetivo
de un perceptron es reproducir y generar
informacién a partir de datos conocidos.

Esto es similar a lo que una neurona bio-
légica hace. Una neurona recibe senales a
través de sus dendritas, procesa esta in-
formacién y envia una senial eléctrica (po-
tencial de accion) a través del axon hacia
otras neuronas. De manera similar una
neurona artificial (perceptron) recibe en-
tradas (inputs), las pondera con ciertos pe-
sos, suma estas entradas y pasa el resul-
tado a través de una funcion de activacion
para producir una salida (output) como se
ve en la Figura 4. Las funciones de activa-
cion dependen del problema que se desea
resolver, estas pueden ser lineales, logisti-
cas, sigmoides, entre otras. La forma mas
simple de un algoritmo de aprendizaje
automatico o Machine Learning (ML) pro-
viene de emplear una funciéon de activa-
cién lineal (una regresion lineal) junto con
otras técnicas de optimizacion y regulari-
zacion. Por lo tanto, se encuentran fun-
ciones matematicas que puedan modelar
y predecir el comportamiento de los datos
que se brindan.

Inputs

Activation
function

'
'
'
'
'
= / Linear
function

©)

Figura 4. Izquierda: Comparacion
entre una neurona bioldgica (imagen generada
con Chat-GPT4o). Derecha: Un perceptron.

Entonces, cuando hacemos uso de ML, el
perceptron calcula combinaciones lineales
de las entradas (x1, x2, ..., xn) para pro-
ducir una salida (y) que se compara con
algunos datos de referencia. Si la salida
(y) no es adecuada, entonces se vuelven
a asignar pesos (w1, w2, ..., wn) hasta lo-
grar que la salida (y) concuerde con los da-
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tos de referencia. En general estos son los
pasos a seguir (entrenamiento):

1. Inicializar el vector de pesos (w1, w2,
..., wn) con valores aleatorios.

2. De manera iterativa aplicar el per-
ceptron a cada conjunto de datos.

3. Modificar el vector de pesos cuando
no satisfaga los requerimientos.

4. Continuar el proceso hasta que los
datos de entrada y los pesos logren
generar salidas confiables.

Una neurona artificial puede entrenarse
con ciertos procesos para dar resultados
con precision o incluso se pueden usar di-
versas neuronas, formando asi una red
neuronal que analiza la informacion de
entrada que puede aprender y generali-
zar a una mayor escala. A esto dltimo, en
conjunto con otros procesos para mejorar
la red se le conoce como aprendizaje pro-
fundo o Deep Learning (DL). DL se utiliza
por ejemplo, en la identificacion o clasifi-
cacion de imagenes y el procesamiento de
lenguaje natural. Para ahondar en este
tema el lector interesado puede consultar
el sitio de Tensorflow y manipular una
red neuronal con fines educativos (https://
playground.tensorflow.org).

El resultado que genera una o varias
neuronas artificiales se le define como
modelo entrenado, pero dicho modelo
debe cumplir con la condicién de ser par-
simonio, es decir, que dicho modelo sea
simple y preciso. Para lograrlo se utili-
zan diversos métodos de regularizacion
por ejemplo la técnica LASSO, Ridge Re-
gression entre otras, y en optimizacién la
validacion cruzada (Cross Validation) o

el frente de Pareto. Estos métodos lo que
realizan es una evaluacion de los mode-
los obtenidos y los van perfeccionando.
El desarrollo de los modelos entrenados
se basa en algoritmos que involucran
conceptos de algebra lineal, calculo dife-
rencial (vectorial), y estadistica. Para po-
der aplicar estos conceptos se requieren
programas, librerias y paquetes compu-
tacionales, entre ellos los mas --recu-
rrentes son: NumPy, Matplotlib, Pandas,
PyTorch, TensorFlow, que ayudan sus-
tancialmente a realizar diversos calculos
y simplificar tareas, asi como la visuali-
zacion de los resultados.

Uso de la IA para medir

concentraciones de PM

En las principales ciudades del mundo los
gobiernos emplean estaciones de monitoreo
para medir las concentraciones de PM en
el ambiente y prevenir la exposicion de la
poblacion a este contaminante. Se estima
que en el mundo ocurren alrededor de 7
millones de muertes prematuras por expo-
sicion a PM (Wu et al., 2022). Sin embargo,
las estaciones de monitoreo son general-
mente insuficientes y no necesariamente
reflejan el riesgo de exposicion a PM de los
peatones. En este contexto la tecnologia
emergente brinda la posibilidad de usar
SBC para determinar las concentraciones
de PM. Actualmente muchas ciudades en
el mundo, todas ellas con problemas de
contaminacion del aire, estan optando por
utilizar SBC para medir PM y robustecer
sus sistemas de monitoreo de la calidad del
aire. Existe una gran variedad de SBC para
monitorear la calidad del aire, dado que son
bastante portables y con una alta eficiencia
energética y por lo tanto representan una
oportunidad invaluable para formar redes
de monitoreo. Sin embargo, el proceso de
medicién con estos sensores y también el



;La inteligencia artificial puede contribuir a mejorar la calidad del aire?

111

Colocacion

Calibracion

Resultados

PM g,
(T, HR, V)

in\.]km

=

-

PMg;

PMp,

PMg,

Pre-procesamiento + Método

Analisis de datos
Atipicos
Anomalos

Ajuste del modelo
Validacion
Prediccion

Error

o B b B o e

PMp,

Figura 5. Etapas de calibracion de los SBC con algoritmos de IA
basados en regresion multivariable y Random Forest (Aix, 2023).

analisis de datos es complejo y propenso a
errores. Al ser una tecnologia emergente,
los SBC no cumplen con los requisitos de
precision que requiere el monitoreo regula-
torio, o de referencia, que realizan los sitios
de monitoreo convencionales, y estarian en-
tonces limitados a proporcionar mediciones
informativas. Es aqui donde los algoritmos
de IA son utilizados para obtener modelos
matematicos que permitan calibrar de for-
ma precisa a los sensores de bajo costo en
funcién de datos recolectados por sensores
de referencia que incluyen temperatura,
humedad y las concentraciones de PM.

La Figura 5 muestra de forma esquematica
el proceso que se infiere en nuestro grupo
de investigacion para calibrar los SBC. En
la primera etapa, se colocan SBC junto a los
sensores de referencia en los sitios de mo-
nitoreo oficiales del gobierno para colectar
datos de concentraciones de PM,;, tempe-
ratura, humedad, intensidad y direccién del
viento. Se construyen graficos de correla-
ciéon de PM, ; entre los SBC y los de referen-
cia. La segunda etapa consiste realizar una
calibracién de los SBC usando en primera
instancia una neurona artificial junto con
algoritmos de regresion y empleado un mé-
todo de siete pasos, que incluyen: el analisis
de los datos, remover datos atipicos, ajustar

el modelo, la validacion del modelo, obtener
predicciones y el error con el fin de minimi-
zar este ultimo y lograr mejorar la correla-
cion entre las mediciones de los SBC y las
correspondientes de referencia.

Siguiendo esta metodologia, mostramos los
resultados obtenidos de nuestro analisis
utilizando IA. Se colocaron SBC (de elabo-
racion propia) junto a la estacion de moni-
toreo LAA de la Red de Monitoreo Auto-
matico de la calidad del aire de la Ciudad
de México durante el periodo comprendido
entre el 4 de marzo de 2024 y el 10 de mayo
de 2024. La Figura 6 muestra los datos de
concentraciones de PM de tamafo menor
a dos micrometros (PM,;) colectados en
la estacion de monitoreo LAA que seran
denominados de referencia y los datos de
concentracion PM, ; obtenidos con el SBC.
Los datos del SBC subestiman hasta en un
40% a los datos de concentraciones hora-
rias de PM,; del sitio de referencia, pero
las tendencias de los datos del SBC son si-
milares a las del sensor de referencia.

Continuando con el proceso de calibracion
de los datos del SBC, se sefiala que la serie
de tiempo de las concentraciones de PM, 5
presenta muchos picos, lo que dificulta el
uso de algoritmos de calibracién. Por esta
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PM, 5 (ug m?) del sitio de referencia LAA

y del sensor de bajo costo (SBC) en el periodo del 4 de marzo al 10 de mayo de 2024.

razon, todas las series temporales se sua-
vizan, promediando a distintos intervalos
de horas (1h, 2h, 4h, 6h, 8h, etc.) para pos-
teriormente realizar una interpolacion de
los datos promediados y asi producir una
serie temporal continua, que se utiliza
para realizar la calibraciéon de los senso-
res. Analizando la correlacion de los datos
con el sensor de referencia, algunos datos
del SBC se pueden eliminar, bajo un um-
bral en el nivel de concentraciones de par-
ticulas, debido a que estos corresponden

a variaciones drasticas en el ambiente o
sensibilidad del sensor, lo cual no repre-
senta un cambio significativo en la serie
temporal. Este enfoque permite una re-
presentacion mas manejable y precisa de
las variaciones ambientales a lo largo del
tiempo, facilitando analisis y modelos mas
robustos para la calibraciéon. La Figura 7
muestra las concentraciones de PM,; del
sensor de referencia (negro) junto con los
datos calibrados del SBC (rojo) siguiendo
el proceso de la Figura 5.
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Figura 7. Concentraciones horarias de PM,; (ug m?), promediadas cada 2 horas,
del sitio de referencia LAA y del sensor de bajo costo calibrado mediante algoritmos de ML
en el periodo del 4 de marzo al 10 de mayo de 2024.
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En el periodo del 4 al 23 de abril los da-
tos calibrados se ajustan bastante bien
al comportamiento respecto al sensor de
referencia. En el segundo periodo del 23
de abril al 10 de mayo empiezan a exis-
tir diferencias entre el SBC calibrado y el
sensor de referencia. Es importante notar
que esta es una primera prueba, bastan-
te prometedora. Posteriormente se busca
optimizar la calibracion usando una red
neuronal mas amplia utilizando mas da-
tos recolectados de contaminantes y facto-
res meteorolégicos, investigando también
la relevancia que tenga cada uno de ellos
en nuestras funciones de calibracion.

Conclusiones y prospectivas

de trabajo

Las aplicaciones de IA que dominan en el
mercado global se emplean generalmente
para el entretenimiento, uso comercial.
En este documento se intenta motivar al
lector respecto al funcionamiento de los
algoritmos de TA y cémo funciona esta
“inteligencia artificial”. Se presentaron
resultados preliminares sobre la calibra-
cion de SBC para medir la calidad del
aire por particulas finas (PM;5). En este
contexto nos complace comunicar que en
el Departamento de Fisica de la UAM-I
en conjunto con colegas de Cuerpo Aca-
démico “De Investigacion en Biodiversi-
dad Alimentacion y Cambio Climatico”
del Instituto de Ciencias de la Benemé-
rita Universidad Auténoma de Puebla es-
tamos trabajando de manera que en un
futuro cercano podamos contribuir a ro-
bustecer los sistemas de monitoreo de la
calidad del aire en México, especialmen-
te en la CDMX y Puebla. Se desarrolla
una linea de investigaciéon que se enfoca
en mejorar la precision de los SBC, res-
pecto a otras propuestas presentadas en
la literatura para calibrar SBC, haciendo

uso de otros algoritmos de ML para en-
contrar modelos robustos y asi contribuir
al mejoramiento de las mediciones de la
calidad del aire. Con base en los resulta-
dos preliminares de calibracion de SBC
requerimos de datos horarios de concen-
traciones de PM por al menos 12 dias,
para poder calibrar los SBC por casi un
mes. El uso de datos de referencia solo es
necesario cuando su usa por primera vez
un SBC, ya que se implementan progra-
mas computacionales y técnicas de inteli-
gencia artificial que, en automatico, con
los datos que se van recolectando reali-
zan una calibracion sin estar sujeto tener
un sensor de referencia.
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Abstract

This work explains the concept of polari-
ton, a quantum quasiparticle that results
from the strong coupling between light
and matter and that, thanks to its hybrid
character, has become a tool not only for
the understanding of fundamental pheno-
mena in quantum, condensed matter, and
atomic physics but also for the design of
new quantum technologies. In particular,
the case of exciton-polaritons in semicon-
ductor microcavities is reviewed, which
by virtue of the strong interactions that
can be generated between them and that
result in novel nonlinear optical effects,
their out-of-equilibrium character, their
ability to form quantum macroscopic sta-
tes as condensates and superfluids, and
its potential to integrate new light-matter
quasiparticles have earned the name of
quantum fluids of light.

Keywords: polariton, exciton, semicon-
ductor, Bose-Einstein condensate, quan-
tum technologies.

Resumen

En este trabajo se explica el concepto de
polariton, una cuasiparticula cuantica
que resulta del acoplamiento fuerte entre
la luz y la materia y que gracias a su carac-
ter hibrido se ha constituido no sélo como
una herramienta para la comprension de
fenémenos fundamentales en la oéptica
cuantica, la materia condensada y la fisica
atomica, también para el disefio de nuevas
tecnologias cuanticas. En particular se re-
visa el caso de los excitones-polaritones en
microcavidades semiconductoras, que en
virtud de las interacciones fuertes que se
pueden generar entre ellos y que derivan
en efectos 6pticos no lineales novedosos, su
caracter fuera de equilibrio, su capacidad
de formar estados cuanticos macroscopi-

cos como condensados y superfluidos y su
potencial para integrar nuevas cuasipar-
ticulas de luz-materia han ganado el nom-
bre de fluidos cuanticos de luz.

Palabras clave: polariton, exciton, semi-
conductor, condensado de Bose-Einstein,
tecnologias cuanticas.

L. Las tecnologias cuanticas.

El término tecnologias cuanticas engloba
una serie de aplicaciones tecnolégicas de-
sarrolladas en las ultimas décadas cuyos
principios de funcionamiento dependen de
los fenémenos tnicos que la fisica cuanti-
ca avanzada ha revelado, como es el caso
de la superposicion y el enredamiento
cuanticos (Riedel et al., 2019). Estos fené-
menos, en particular, prometen revolucio-
nar la forma en que nos comunicamos y
procesamos la informacion. Esto incluye
areas novedosas como la simulacion y el
computo cuanticos, que han sugerido vias
para resolver problemas computacionales
inalcanzables con las herramientas tradi-
cionales. Numerosos paises alrededor del
mundo han apostado por fuertes inver-
siones econémicas dedicadas a la investi-
gacion basica y aplicada para explorar el
potencial de estas tecnologias, incluyendo
Meéxico, que recientemente se ha unido al
proceso (Gomez-Garcia et al, 2023).

El desarrollo de las tecnologias cuanticas
depende de la habilidad de disenar y con-
trolar sistemas cuanticos interactuantes,
pues las interacciones energéticas entre
sus componentes hacen posible acceder a
estados cuanticos novedosos que permiten
aprovechar aquellos fenémenos tnicos de
manera eficiente. En este contexto la luz
cobra un papel central pues, en general,
la excitacién, manipulacion y deteccion de
los sistemas cuanticos interactuantes se
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realiza principalmente por medios 6pticos.
Aunque por mucho tiempo, desde los anti-
guos griegos hasta el siglo XIX se debatio
cual era la naturaleza de la luz, es decir,
si estaba hecha de corpusculos o de ondas,
en la actualidad sabemos que esta hecha
de particulas cuanticas que se comportan
como paquetes de energias bien definidas,
determinadas por el color de la luz y que
denominamos fotones. La dualidad on-
da-particula de los fotones es resultado del
caracter cuantico que comparten con las
particulas materiales, en el que, depen-
diendo del experimento, se manifiestan a
veces como particulas, por ejemplo, al ser
detectados en un detector localizado; y a
veces como ondas, es decir, cuando la luz
presenta fenémenos como la difraccion y la
interferencia. La versatilidad de los foto-
nes radica en que al propagarse en el vacio
carecen de masa y de la capacidad de in-
teractuar entre si. Sin embargo, /qué su-
cederia si pudiésemos transferir propieda-
des fotonicas a la materia, esto es, hacerla
mas ligera a voluntad? O ain mejor, ;qué
sucederia si fuésemos capaces de otorgarle
a los fotones la capacidad de interactuar
entre si? Esto lo responden los polaritones.

2. El polariton

Los polaritones son cuasi-particulas cuan-
ticas que resultan de la interaccion fuerte
entre la luz y la materia (Hopfield, 1958).
Fueron conceptualizados primero por el
fisico ruso Kirill Borisovich Tolpygo en
1950, y luego por Solomon Isaakovich
Pekar que los nombré “excitones de luz”
en 1957. Finalmente el americano John
Joseph Hopfield introdujo el término en
1958 para describir como una excitacion
Optica se transporta cuanticamente en un
medio dieléctrico como un semiconductor,
aunque Vladimir Moiseevich Agranovich
fue quien lo popularizé a partir de 1959.

El nombre proviene de la idea de que, al
viajar un foton dentro de un sélido como
un cristal, polariza sus atomos, adquirien-
do propiedades de cuasiparticula, un con-
cepto que se describira mas adelante.

(&) e,
O —

\ < ¢
Potin —— e —4 ’_ Forin

Excitacién Desexcitacién

(b)

Figura 1. (a) Sistema de dos niveles
interactuando con la luz. (b) Sistema
de dos niveles dentro de una microcavidad.

A nivel cuantico podemos comprender de
forma reducida la interacciéon entre la luz 'y
la materia pensando en un sistema de dos
niveles, como se ilustra en la figura 1(a),
donde consideramos que el estado O tiene
menor energia que el estado 1. Decimos
que la materia se excita cuando absorbe un
foton y por tanto, sube del estado 0 al esta-
do 1. En cambio, se desexcita cuando baja
del estado 1 al estado 0 y emite un fotén en
consecuencia. Mientras que la absorcion
lleva a una desexcitacion espontanea tar-
de o temprano, la emision, tipicamente es
un efecto irreversible o disipativo, esto es,
no hay forma que el sistema de dos niveles
pueda recuperar un foton que ha emitido.
Sin embargo, si logramos que, de alguna
manera, el fotén emitido vuelva a ser ab-
sorbido con cada emision sucesiva, dire-
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mos que la materia y la luz se encuentran
acoplados. Una forma de lograr esto es por
medio de una microcavidad, un dispositivo
dénde a través de un par de espejos pode-
mos confinar a los fotones [véase la figura
1(b)]. Aunque en la actualidad hay micro-
cavidades con un factor de calidad alto,
es decir, que pueden mantener a un fotén
confinado por mucho tiempo, ninguna es
perfecta y también poseen disipacion. Ha-
blamos entonces de acoplamiento fuerte
(strong coupling en inglés) cuando la ener-
gia de interaccién entre la luz y la materia
es mucho mas grande que las tasas de disi-
pacion o desintegracion de ambos. Viéndo-
lo de manera simple, antes de que la luz se
pierda ocurren muchos procesos de inter-
cambio energético, es decir, de absorcion y
emision sucesivos del foton, de tal suerte
que las excitaciones Opticas y materiales
pueden mantenerse superpuestas a través
del rapido intercambio de energia en un
tiempo mucho mayor que el que toma para
que cada una de ellas escape del sistema.
El acoplamiento fuerte permite la obser-
vacion de lo que se conoce como dinamica
cuantica coherente y se ha convertido en la
base de la arquitectura de las tecnologias
y experimentos cuanticos actuales. Asi,
podemos considerar al sistema conjunto
como un nuevo estado cuantico que se des-
cribe como una superposicion cuantica en-
tre la luz y la materia, el polariton.

Cuando hablamos de una superposicion
cuantica nos referimos a un estado que
desafia la légica clasica tradicional. El
ejemplo paradigmatico es el del gato de
Schrodinger, propuesto por Erwin Schro-
dinger en 1935 para discutir los problemas
conceptuales que la fisica cuantica trajo
consigo y que habian sido aparentemente
zanjados por la Interpretacion de Copen-
hague, la perspectiva formulada por Niels

Bohr, Max Born y Werner Heisenberg en
1927 que se convertiria en la vision orto-
doxa de la mecanica cuantica. En este Ge-
dankenexperiment o experimento pensado,
se emplea un objeto macroscopico, el gato,
para representar claramente lo extrafo
que es la superposicion. Se piensa en un
gato que se introduce dentro de una caja
junto con un sistema de dos niveles que
sirve como un interruptor de un artefacto
venenoso. En el nivel 1 el artefacto vene-
noso no ha liberado el veneno, pero en el
nivel 0 si lo ha hecho. Luego, se prepara el
sistema de dos niveles en una superposi-
cion cuantica entre ambos estados. Dentro
de la caja el estado cuantico del gato y del
sistema de dos niveles quedan correlacio-
nados, por lo que el destino del gato tam-
bién entra en superposicion entre estar
muerto por culpa del veneno liberado por
el artefacto o seguir vivo. Cuando abrimos
la caja, se aplica el postulado del colapso,
uno de los axiomas de la cuantica bajo la
Interpretacion de Copenhage, que nos dice
que medir al sistema, en este caso obser-
var al gato, la superposiciéon cuantica se co-
lapsa aleatoriamente eligiendo s6lo uno de
los dos posibles estados que la componen.
En este caso, sabemos que al abrir la caja
encontraremos al gato vivo o lo hallaremos
muerto, pero jcudl es el estado del gato
dentro de la caja mientras no la abramos?
Esencialmente, dentro de ella no podemos
decir que el gato esté vivo, ni muerto, ni
vivo o muerto o vivo y muerto. El estado su-
perpuesto desafia el principio aristotélico
del tercero excluido que nos dice que frente
a una proposicion sélo hay dos respuestas
posibles: verdadero o falso. La cuantica nos
desafia respondiéndonos con un “tal vez.”

De manera similar, un polaritén no es ni
luz ni materia, sino una superposiciéon de
ambas. Los polaritones son entonces cua-
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siparticulas hibridas que heredan las pro-
piedades de la luz y de la materia y las po-
seen simultaneamente, adquiriendo una
nueva identidad. Gracias a esto pueden
ser controlados y detectados por medios
opticos, pero al mismo tiempo poseen la
capacidad material de interactuar entre
si, algo que los fotones en el vacio carecen.
Si lograramos sintonizar a voluntad sus
propiedades, tendriamos entonces un re-
curso controlable para transferir atributos
de la luz a la materia y viceversa.

Gracias a la capacidad moderna para con-
trolar experimentalmente con precision
diversos sistemas cuanticos y sus propie-
dades como el nimero de particulas, la
densidad y sus interacciones, se pueden
crear polaritones en diversas plataformas.
La fisica de polaritones se ha desarrollado
vertiginosamente en las dltimas dos déca-
das, constituyéndose como una nueva area
interdisciplinaria con derecho propio que
yace en en la frontera entre la fisica ato-
mica y molecular, el estado sélido, la mate-
ria condensada y la 6ptica cuantica, pues
en todas estas areas se han desarrollado
técnicas para poder acoplar fuertemente
a la luz con la materia. En la actualidad,
existen alrededor de setenta plataformas
diferentes donde se pueden realizar pola-
ritones con diversos grados de control ex-
perimental (Basov et al., 2021).

3. Los excitones-polaritones.

En la dltima década, la busqueda de pla-
taformas que permitan crear polaritones
con propiedades sintonizables y que ha-
gan posible que estos interactien fuerte-
mente ha llevado al terreno de las micro-
cavidades semiconductoras (microcavity
semiconductors), es decir, semiconducto-
res bidimensionales dentro de una micro-
cavidad optica (Carusotto et al., 2013). Los

semiconductores son sélidos que poseen
propiedades de conduccion eléctrica y tér-
mica intermedias entre los aislantes y los
conductores. Desde mediados del siglo XX
los semiconductores tomaron un papel cla-
ve en el desarrollo tecnolégico, pues al do-
parlos con impurezas es posible manipular
el exceso de portadores de carga a volun-
tad, impulsando el desarrollo de diferen-
tes dispositivos clave como es el caso de los
transistores de efecto de campo (FET) in-
ventados en los afios 60. Desde entonces,
las aplicaciones de los semiconductores
han proliferado, de los FET de metal-6xi-
do-semiconductor o MOSFET, los diodos
emisores de luz (LED) y las celdas solares
hasta las tecnologias cuanticas, por ejem-
plo a través del uso de puntos cuanticos
0 pozos cuanticos en la optoelectronica.
Actualmente, los semiconductores se ha-
llan en un momento de desarrollo histo-
rico después de que en 2022 se promulgo
en Estados Unidos la ley CHIPS (Creating
Helpful Incentives to Produce Semiconduc-
tors and Science Act) que tiene como ob-
jetivo impulsar la produccion americana
local de semiconductores y la fabricacion
de microchips, centrales en las tecnologias
de comunicacién y procesamiento de infor-
macion actuales (Luo, 2022).

La respuesta 6ptica de los semiconducto-
res esta caracterizada por el concepto de
exciton. La teoria de los excitones fue for-
mulada independientemente por Jakob
Frenkel, Rudolf Peierls y Gregory Wannier
quienes trataban de explicar los mecanis-
mos a través de los cuales un sélido aislan-
te puede absorber luz. Cuando un semi-
conductor absorbe energia, sus electrones,
de carga negativa, se excitan subiendo de
la banda de valencia a la banda de conduc-
cion dejando detras de si una vacancia de
carga positiva que llamamos agujero o hue-
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co (hole). Véase la fig. 2(a). El exciton es el
estado ligado, es decir, una molécula, que
surge cuando el electrén se ve atraido por
el agujero debido a la interaccion electro-
magnética (Coulombiana). Al tener cargas
opuestas, el sistema se comporta como un
pequeio sistema solar cuantico en el que
el electréon y el agujero orbitan entre si. De
hecho, para ser mas precisos, el sistema se
comporta efectivamente como un atomo de
hidrégeno pero con una energia de ligadu-
ra menor determinada por las propiedades
dieléctricas del material. Podemos pensar
a los excitones como particulas que viajan
por el semiconductor transportando carga
y energia y que describen las propiedades
de baja energia en los semiconductores.
Dependiendo de su tamario se clasifican en
dos tipos los excitones: Wannier-Mott y los
de Frenkel Véase la fig. 2(b). Los excitones
de Wannier-Mott se distribuyen a lo largo
de varios atomos del material y son tipicos
de los semiconductores organicos. En cam-
bio, cuando la excitacién atémica se locali-
za alrededor de un sé6lo atomo, hablamos
de un exciton de Frenkel. Estos aparecen
con mayor frecuencia en moléculas organi-
cas. Mientras que el excitén de Frenkel se
mueve saltando de atomo en atomo, los de
Wannier-Mott se mueven como si fuesen
una particula libre viajando en el semi-
conductor e interactuando con el potencial
promedio que la estructura molecular del
semiconductor le presenta.

Los excitones se forman como resultado del
acoplamiento débil entre la luz y el semi-
conductor. Ahora bien, ;podemos acoplar
fuertemente a los excitones con la luz? Si,
pero para lograrlo se debe recurrir a las mi-
crocavidades opticas. Estas son pequenos
resonadores 6pticos que se encuentran cer-
ca o por debajo de la longitud de onda de
la luz. Las microcavidades se construyen

(a)

Banda de
wvalencia

Excitén de Wannier-Mott Excitén de Frenkel

Figura 2. (a) Proceso de formacion de un
exciton a partir de la absorcion de un foton
que excita al electrén de la banda de valencia
a la de conduccion del semiconductor. (b)
Comparacion esquemdtica entre los excitones
de Wannier-Mott y los de Frenkel en un
semiconductor modelado como red cristalina.

en general confinando la luz por medio de
patrones periédicos como es el caso de las
multicapas de reflectores de Bragg distri-
buidos ( o DBR), que consisten en capas
alternadas de dos materiales con indices de
refraccion distintos. La interferencia entre
la luz reflegjada y la transmitida al cruzar
las distintas capas induce una region de
alta reflectividad que extiende la vida de
los fotones dentro de la microcavidad. Al
encerrar entonces una capa delgada de un
semiconductor bidimensional podemos in-
crementar el acoplamiento entre la luz y
los excitones. Ademas, las microcavidades
nos proporcionan dos rasgos destacables.
Primero, el confinamiento de la luz induce
a los fotones a ganar una masa finita efec-
tiva dentro del semiconductor, que es del
orden de diez mil veces menor que la de un
electron. En segundo lugar, tipicamente la
excitacion optica de las microcavidades se
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genera a través de laseres externos. Las
propiedades de los fotones confinados den-
tro de la microcavidad se pueden entonces
manipular con gran facilidad. Por ejemplo,
la frecuencia (color) de los fotones atrapa-
dos en la cavidad se puede cambiar en una
cavidad en forma de cufia con sé6lo mover
la posicion del haz laser, cambiando asi la
desintonizacién entre la energia de la luz
y de la materia, asi como la masa efectiva
del foton. También, el angulo de incidencia
del laser permite cambiar el momento (di-
reccion) de los fotones confinados dentro del
semiconductor bidimensional.

Los fotones confinados entonces, pueden
acoplarse fuertemente a los excitones
creando en consecuencia un nuevo estado
polariténico: el excitén-polariton (Caruso-
tto et al., 2013). Véase la figura 3(a). Po-
demos pensarlos como fotones confinados
que se revisten por los pares electrén-agu-
jero que componen a los excitones o, desde
una perspectiva pictérica, como pequenos
atomos de hidrégeno de luz que viajan
dentro del semiconductor bidimensional.
Los excitones-polaritones se han creado
en diversos materiales semiconductores
bidimensionales inorganicos como es el
caso de los pozos cuanticos que permite
el confinamiento de electrones y agujeros,
por ejemplo aquellos construidos con dos
capas de AlGaAs (arseniuro de galio-alu-

Excitén

Excitén-polaritén

minio) rodeadas de una capa delgada de
GaAs (arseniuro de galio) o los dicalcoge-
nuros de metales de transicion (TMD por
sus siglas en inglés) y en materiales orga-
nicos como cristales organicos, polimeros
y proteinas fluorescentes, entre otros.

El origen foténico de los excitones-polarito-
nes permite que se puedan manipular a vo-
luntad sus propiedades y que posean una
masa ligera; mientras que el origen excito-
nico nos brinda la oportunidad de generar
interacciones polaritonicas. El origen de
estas interacciones proviene de los excito-
nes. Debido a que son complejos hechos de
pares electron-agujero son susceptibles a
la interaccion coulombiana con otros elec-
trones y agujeros. Las interacciones excito-
nicas son complejas, porque dependen de
la estructura del semiconductor y eso ha
llevado a una discusién aun no resuelta
sobre como derivar de primeros principios
las interacciones entre excitones-polarito-
nes. Sin embargo, las podemos aproximar
en ciertos regimenes a interacciones de
contacto, en las que pensamos a los exci-
tones como particulas que chocan entre si.
En consecuencia, los excitones-polaritones
heredan la posibilidad de interactuar en-
tre si, un fenémeno que se traduce en la
interaccion entre fotones mediada por el
semiconductor, algo imposible en el vacio.
Véase la fig. 3(b). No sélo eso, debido a que

Interacciones fuertes efectivas
entre fotones.

Figura 3. (a) El excitén-polaritén como superposicion cudntica entre el exciton y el foton.
(b) Interaccion entre fotones mediada por los excitones.
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podemos manipular de manera externa a
los fotones, las interacciones polaritonicas
también resultan sintonizables.

Uno de los resultados importantes es la ge-
neracion de efectos opticos no lineales. De-
cimos que un material 6ptico no es lineal
cuando los fotones interactian entre si al
propagarse en é€l, lo que se traduce, clasi-
camente, en que el principio de superposi-
cion de los campos electromagnéticos ya no
se cumple. La 6ptica no lineal es clave para
generar aplicaciones tecnoldgicas sin con-
tar con efectos cuanticos explicitos. Mani-
pular a voluntad las interacciones polari-
tonicas y disefiar nuevos estados cuanticos
polariténicos interactuantes nos otorga la
capacidad de crear materiales con una res-
puesta optica controlable y generar efectos
no-lineales novedosos que puedan apro-
vechar también los fenomenos cuanticos
como el entrelazamiento. Ademas, otra de
las consecuencias de las interacciones es la
creacion de estados cuanticos macroscopi-
cos, como se discutira enseguida.

4. Fluidos cuanticos de luz.

La conexién entre la luz y la materia
siempre ha despertado inquietud en la
humanidad, mucho antes de que la fisica
se reconociera a si misma como una disci-
plina. Por largo tiempo, reflejaron la dua-
lidad entre el alma y el cuerpo, en cuanto
a que los material se reconocia por su ex-
tension, esto es, la capacidad de llenar el
espacio, mientras que la luz se avistaba
como un espacio sin llenado que rozaba
el ambito de lo espiritual. Ahora sabemos
que los fotones no son inmateriales, pues
comparten la misma descripcién cuanti-
ca que las particulas materiales, conec-
tandose con ellas ontolégicamente sin
necesidad de explicaciones convolutas.
Al hacerlos pasar por una doble rendija,

ambos muestran el célebre patréon de in-
terferencia que revela su naturaleza on-
dulatoria; también, su deteccion se basa
en su naturaleza como particulas. Los ex-
citones-polaritones nos ofrecen una nue-
va perspectiva de la relaciéon entre la luz
y la materia a través de su capacidad de
exhibir estados cuanticos macroscopicos.

Siendo un complejo de un electrén y un
agujero que tienen caracter fermionico,
los excitones resultan ser bosones en un
amplio dominio de temperatura y densi-
dad. Los bosones son uno de los dos tipos
de particulas cuanticas que se caracte-
rizan por poder ocupar el mismo estado
cuantico, a diferencia de los fermiones
que, de acuerdo con el principio de ex-
clusiéon de Pauli, no pueden hacerlo. Uno
de los fenémenos mas importantes de la
fisica contemporanea es el condensado
de Bose-Einstein. Cuando un conjunto
de particulas bosénicas se encuentra a
temperatura ambiente se comporta como
un gas en el sentido tradicional. Sin em-
bargo, al entrar al dominio de bajas tem-
peraturas, los bosones individuales exhi-
ben su caracter ondulatorio y cuantico.
Esto significa que los bosones comienzan
a traslaparse entre si. Existe una tempe-
ratura critica en la que todos los bosones
del sistema se traslapan en un sélo esta-
do cuantico, el estado base, por lo que el
sistema sufre una transicion de fase que
se denomina condensacion de Bose-Eins-
tein, en honor a Satyendra Nath Bose y
Albert Einstein que identificaron la na-
turaleza de los bosones en 1920. El con-
densado es un estado cuantico macrosco-
pico paradigmatico que define la idea de
un gas cuantico, es decir, un gas capaz
de exhibir propiedades cuanticas no en
el pequefio mundo de la cuantica sino a
nivel macroscopico.
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Hasta el momento habiamos hablado de
un solo excitén-polaritén, pero lo cierto
es que al bombear con un laser e intro-
ducir una gran cantidad de energia en la
microcavidad semiconductora podemos
manipular la densidad de excitones-po-
laritones creando efectivamente un gas
cuantico interactuante. Pero, al ser boso-
nes, los excitones exhiben el fenémeno de
condensacion de Bose-Einstein y lo here-
dan a los excitones-polaritones. No sdlo
eso, las interacciones polariténicas, cuyo
origen es excitonico, permite la aparicion
de otros fenémenos cuanticos macrosco-
picos como la superfluidez, la supercon-
ductividad, efectos topolégicos, vortices, y
muchos mas. Al area que abarca el con-
junto de efectos en gases cuanticos po-
laritonicos interactuantes se denomina
fluidos cudnticos de luz. El nombre no es
accidental. Podemos pensar a estos flui-
dos dentro de la superposicién que entra-
fia el polariton. Desde el punto de vista de
los excitones, la presencia de la luz hace
que la masa de los excitones-polaritones
disminuya, impactando favorablemente
en las propiedades de estos fluidos, por
ejemplo, aumentando el umbral de tem-
peratura critica hasta, incluso, tempera-
tura ambiente. En cambio, desde el punto
vista del foton, los fluidos de excitones-po-
laritones literalmente son fluidos de luz
vestida por las excitaciones materiales.
Los fluidos cuanticos de luz nos brindan
un panorama muy novedoso de la relacion
entre la luz y la materia, dénde podemos
pensar en que la fisica nos permite ahora
crear condensados o superfluidos de luz.

Los fluidos de excitones-polaritones com-
parten muchas propiedades con los gases
cuanticos de la fisica atémica que, lite-
ralmente, estan hechos de atomos tradi-
cionales, regularmente alcalinos, como el

litio o el potasio. Esto ha promovido un
intercambio activo de conceptos y técnicas
entre la fisica atémica, la 6ptica cuantica y
la materia condensada, de ahi el caracter
interdisciplinario de la fisica de polarito-
nes. Sin embargo, también poseen parti-
cularidades que los hacen tnicos y por lo
que han resultado atractivos en anos re-
cientes. Ademas de ser condensados bidi-
mensionales cuyas propiedades dependen
del material bidimensional especifico que
se esté empleando como ingrediente activo
en la microcavidad, en general, los fluidos
cuanticos de luz son un fenémeno fuera
de equilibrio que resulta del balance en-
tre el bombeo y la pérdida de excitaciones
Opticas, es decir, los fotones que entran y
salen dentro de la cavidad. Cémo resulta-
do, las propiedades de los fluidos de exci-
tones-polaritones son singulares (Bloch et
al., 2022). Por ejemplo, la densidad de ex-
citones-polaritones puede presentar feno-
menos de histéresis como funcién del bom-
beo, lo que ha sugerido aplicaciones como
compuertas légicas puramente fotonicas.

5. Cuasiparticulas polaritonicas.

En la dltima década se ha impulsado el de-
sarrollo de lo que se conoce genéricamente
como heteroestructuras de van der Waals
(Geim et al., 2013). Estas son un conjunto
de estructuras diferentes que se han logra-
do fabricar a partir de una variedad de cris-
tales atémicos bidimensionales, que incluye
al grafeno, monocapas de nitruro de boro
hexagonal (hBN), monocapas de metales de
transicion dicalcégenos y 6xidos en capas.
Estos materiales se pueden emplear como
los bloques de cierta compania de juguetes
daneses que, al apilarse, permiten combi-
nar propiedades unicas y sintonizables, ge-
neralmente unidas por fuerzas de tipo van
der Waals, de ahi el nombre. Entre ellas,
las monocapas de TMD se han vuelto muy
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atractivas por su gran versatilidad. Se com-
ponen de dos planos hexagonales de un ato-
mo de un metal de transicién (molibdeno o
wolframio) que presenta un amarre covalen-
te con un atomo calcégeno (azufre, selenio o
telurio) para formar una red hexagonal con
un arreglo prismatico trigonal (MX,) [véase
la fig. 4(a)] Se descubri6 que las monocapas
de TMD son estables termodinamicamente
por lo que no se desintegran a pesar de ser
una sola capa de atomos. Ademas, son se-
miconductores con banda directa del visible
al infrarrojo, por lo que la transferencia de
momento entre fotones y excitones-polarito-
nes es directa otorgando mayor control en
la generacion de los ultimos. Ademas, los
TMD permiten emplear reglas dpticas se-
lectivas para generar excitones-polaritones
con un espin definido, es decir, el momento
magnético intrinseco que poseen todas las
particulas cuanticas, a través del uso de luz
circularmente polarizada, anadiendo un
nuevo grado de libertad 1til para crear nue-
vos fenomenos.

Gracias a las heteroestructuras de van
der Waals es posible crear nuevos estados
cuanticos de muchos cuerpos. Esto impli-
ca introducir un conjunto de excitones-po-
laritones como impurezas dentro de otros
medios, con el propésito de crear mezclas
cuanticas con nuevas propiedades. La fisi-
ca cuantica de muchos cuerpos es una dis-
ciplina que trata de resolver el problema
de determinar la dinamica de sistemas de
muchas particulas que tienen interaccio-
nes complejas. Para resolver este problema
de gran complejidad se recurre al concep-
to de cuasiparticula. Podemos imaginar
que una particula que esta interactuando
fuertemente con su medio primero lo hace
con las particulas mas cercanas a ella. Las
particulas del medio lejos de este primer
grupo, no veran directamente a la particu-

la original, sino que la veran rodeada de
aquellas particulas cercanas. Entonces, de
manera efectiva, el resto del medio ve a una
particula que viaja a través de él vestida
(dressed) por las interacciones con el grupo
mas cercano a ella. Gracias a esto podemos
caracterizar al problema en términos de
un sistema mas simple hecho de cuasipar-
ticulas en sustitucion del original, comple-
jo, hecho de particulas. De hecho, los exci-
tones y los polaritones también pueden ser
pensados como cuasiparticulas.

Las heteroestructuras de van der Waals
permiten explorar diversos sistemas po-
lariténicos con interacciones fuertes y asi
generar novedosos tipos de cuasiparticulas
polariténicas. Por ejemplo, recientemente
se ha podido inyectar electrones itineran-
tes, es decir, un dopaje fuera de equilibrio,
en un TMD dentro de una microcavidad
empleando una capa de grafeno [véase la
fig. 4(b)]. Los excitones-polaritones se su-
mergen en un gas bidimensional de elec-
trones, también conocido como Mar de
Fermi, en honor del italiano Enrico Fermi
que en 1926 hallé la ley estadistica que los
fermiones siguen a partir del principio de
exclusion de Pauli, al mismo tiempo que
el britanico Paul Dirac. Dentro del gas de
electrones, las interacciones fuertes ha-
cen posible que los excitones-polaritones
se vistan de ellos y forman lo que se co-
noce como polarén-polaritéon (Bastarra-
chea-Magnani et al., 2021). El concepto de
polaron fue desarrollado por el fisico ruso
Lev Landau en 1933 para comprender el
movimiento de los electrones dentro de
un solido cristalino. Cuando el electron se
mueve produce deformaciones de la red
cristalina porque los atomos vecinos que
componen al solido interactdan con él. El
electron se viste de las vibraciones del me-
dio cristalino (los fonones) y esto le hace
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Polarén-excitén-polaritén

Figura 4. (a) Celda unitaria de un TMD. (b) Esquema de una microcavidad semiconductora donde los excitones-
polaritones interactiian con electrones itinerantes. (¢) Interpretacion pictorica del polarén-exciton-polariton.

ganar masa e interactuar de forma dife-
rente con el medio circundante, entonces,
se le piensa como un polarén. La teoria del
polaréon pasé del estado sélido a los gases
cuanticos de la fisica atomica y, luego, a la
fisica polariténica. Entonces, decimos que
un exciton-polariton interactuando fuer-
temente con su medio se transforma en un
polaron-polariton de Fermi [véase la fig. 4
(c)]. En este caso, estamos transfiriendo al
polaritén propiedades fermidnicas, cuan-
do tanto el excitén cémo el foton carecen de
ellas siendo bosones. Esto abre una senda
maravillosa y sugerente a la creacién de
una gran variedad de cuasiparticulas y
nuevos estados de la luz y de la materia.
Por ejemplo, podemos sumergir a un exci-
ton-polariton dentro de un condensado de
excitones-polaritones con un espin opues-
to y entonces tendremos un polaron-pola-
ritéon de Bose. Y podemos seguir, jqué pa-
saria si mezclamos polarones de Bose y de
Fermi? ;Podemos agregar nuevas propie-
dades a la luz y disefiar nuevos materiales
con efectos maravillosos?

En resumen, la alta sintonizabilidad de
los excitones-polaritones interactuantes
formados en microcavidades semicon-
ductoras, los hace una plataforma versa-

til para explorar la creacion de estados
cuanticos con propiedades y aplicaciones
novedosas. No sélo ofrecen una oportu-
nidad para investigar la naturaleza fun-
damental de la luz y de la materia, sino
también nos permiten disenar nuevos es-
tados cuanticos hibridos que no se encuen-
tran directamente en la naturaleza cémo
luz en forma condensada, superfluida y
en formas mas complejas e interesantes
como polarones-polaritones de Fermi y de
Bose, otros gases cuanticos de luz con pro-
piedades exéticas e incluso complejos po-
lariténicos que incluyen moléculas de luz.
Finalmente, los excitones-polaritones pro-
meten impactar en las tecnologias cuanti-
cas, no solo a través de los efectos dopticos
no lineales, también en el procesamiento
de la informacion clasica y cuantica (Ka-
vokin et al., 2022). Decimos entonces que,
cuando hacemos que los fotones incidan
en estos materiales cuanticos convirtién-
dose en polaritones, es como si tuviésemos
a nuestro alcance, al menos por un tiempo
corto, luz liquida.

Referencias

1. Basov, D. N., Asenjo-Garcia, A., James
Schuck, P., Zhu, X., and Rubio, A. Polari-
ton panorama, Nanophotonics; 10[2], pp.



126 Contactos, Revista de Educacién en Ciencias e Ingenieria, Ntumero Especial, 50 Aniversario, No. 139

549-577, 2021. https://doi.org/10.1515/na-
noph-2020-0449

2. Bastarrachea-Magnani, M. A., Cama-
cho-Guardian, A. y Bruun, G. M., At-
tractive and Repulsive Exciton-Polariton
Interactions Mediated by an Electron
Gas, Phys. Rev. Lett. 126, pp. 127405,
2021. https://doi.org/10.1103/PhysRevLe-
tt.126.127405

3. Bloch, J, Carusotto, I., Wouters, M.,
Non-equilibrium Bose—Einstein conden-
sation in photonic systems, Nat. Rev. Phys.
4, pp. 470-488, 2022. https://www.nature.
com/articles/s42254-022-00464-0

4. Carusotto, I y Ciuti, C., Quantum fluids
of light, Rev. Mod. Phys. 85, pp. 299-366,
2013. https://doi.org/10.1103/RevMo-
dPhys.85.299

5. Geim, A. K. y Grigorieva, I. V., Van der
Waals heterostructures, Nature 499, pp.
419-425, 2013. https://www.nature.com/
articles/nature12385

6. Hopfield, J. J., Theory of the Contribu-
tion of Excitons to the Complex Dielectric
Constant of Crystals, Phys. Rev. 112, pp.
1555-1567, 1958. https:/doi.org/10.1103/
PhysRev.112.1555

7. Gomez Garcia, E. y Barberis Blostein,
P. Iniciativa Mexicana en Tecnologias
Cuanticas. Unidad de Publicaciones y Di-
fusion del Instituto de Investigaciones en
Matematicas Aplicadas y en Sistemas,
UNAM, Ciudad de México, 2023. https://
www.dicu.com.mx/imtc

8. Kavokin, A., Liew, T. C. H., Schneider,
C.,Lagoudakis, P. G., Klembt, S., Hoefling,
S., Polariton condensates for classical and
quantum computing. Nat. Rev. Phys. 4, pp.
435-451, 2022. https://www.nature.com/
articles/nature12385

9. Luo, J., Close the gap in the US CHIPS
and Science law, Nature 610, 34 (2022). ht-
tps://doi.org/10.1038/d41586-022-03122-8

10. Riedel, M., Kovacs, M., Zoller, P., Mly-
nek, J. y Calarco, T., Europe's Quantum
Flagship initiative, Quantum Sci. Tech. 4
020501, 2019. https://iopscience.iop.org/
article/10.1088/2058-9565/ab042d

Lecturas recomendadas:

1. Combescot, M. y Shiau, S.-Y., Excitons
and Cooper Pairs. Two Composite Bosons
in Many-Body Physics, Oxford University
Press, Oxford, 2016.

2. Haroche, S. y Raimond, J-M., Exploring
the Quantum: Atoms, Cavities and Pho-
tons, Oxford University Press, 2006.

3. Kavokin, A. V., Baumberg, J. J., Mal-
puech, G., y Laussy, F. P., Microcavities, Se-
ries on Semiconductor Science and Techno-
logy, Oxford University Press, Oxford, 2017.

4. Pethick, C. J. y Smith, H. Bose-Einstein
Condensation in Dilute Gases, Cambridge
University Press, Cambridge, 2008.

5. Sakurai, J. J., y Napolitano, J., Modern
Quantum Mechanics, Addison-Wesley,
San Francisco, 2011.



El potencial dela
ctroscopia Raman
arizacion de fibras
acdas compuestas

o9\ W

LA \\
Casa abierta al tiempo
ar Eduardo Uribe Juarez
Juan Morales Corona
Flor Ivon Vivar Velazquez
Roberto Olayo Gonzalez
Departamento de Fisica,
onoma Metropolitana, Iztapalapa
2 Rafael Godinez Fernandez
partamento de Ingenieria Eléctrica,
ténon:a Metropolitana, Iztapalapa

Foto proporcionada por los autores



128 Contactos, Revista de Educacién en Ciencias e Ingenieria, Ntumero Especial, 50 Aniversario, No. 139

Resumen

En este trabajo se muestra la espectrosco-
pia Raman como técnica para la caracteri-
zacion de fibras electrohiladas hechas de
acido polilactico (PLA) y acido polilactico/
hidroxiapatita (HA), relacionando los mo-
dos vibracionales de la PLA y la HA con
los principales picos registrados en sus es-
pectros Raman, utilizando sus picos carac-
teristicos para determinar la distribucion
del PLA y la HA en las fibras de PLA/HA,
por ultimo, se presenta una herramienta
(WebMo) para la simulacion de espectros
Raman de moléculas pequeiias, como el
acido lactico y el fosfato.

Palabras Clave: Electrohilado, Espec-
troscopia, Raman, Caracterizacion, Acido
polilactico (PLA). Hidroxiapatita (HA)

Abstract

In this work, Raman spectroscopy is shown
as a technique for the characterization of
electrospun fibers made of polylactic acid
(PLA) and polylactic acid/hydroxyapatite
(HA), relating the PLA and HA vibratio-
nal modes with the main peaks recorded
in their Raman spectra, using their cha-
racteristic peaks to determine the distri-
bution of PLA and HA in PLA/HA fibers,
finally, a tool (WebMo) for the simulation
of Raman spectra of small molecules, such
as lactic acid and phosphate, is presented.

Keywords: Electrospinning, Spectrosco-
py, Raman, Characterization, Polylactic
acid (PLA). Hydroxyapatite (HA).

Introduccion

Los materiales electrohilados son utilizados
ampliamente en la ingenieria de tejidos, li-
beracion controlada de farmacos y funciona-
lizacién de materiales para filtros (Rashid et
al., 2021). El electrohilado es un método sen-

cillo y asequible para producir nanofibras,
que ofrece una gran superficie especifica y
estructuras muy porosas con diametros que
van desde nanémetros a micrémetros, con
caracteristicas sinérgicas para nuevas apli-
caciones mediante la combinacion de mul-
tiples polimeros, farmacos y biomoléculas
con funcionalidades individuales en la fase
de solucion (Ahmadi Bonakdar & Rodrigue,
2024; Mao et al., 2023; Reddy et al., 2021).

Dado que una de las principales ventajas
de los materiales electrohilados es la ca-
pacidad de combinar multiples polimeros,
farmacos y biomoléculas, resulta de inte-
rés, una técnica que permita estudiar o ca-
racterizar la distribucion de los diferentes
materiales que componen las fibras, cam-
bios en la estructura quimica de los com-
puestos durante el proceso de electrohila-
do, asi como, la liberacion, degradacion o
absorcion de algunas moléculas de interés.

La espectroscopia Raman, y mas reciente-
mente, las imagenes Raman (también lla-
madas imagenes espectrales 6 quimicas),
son técnicas de dispersion de luz no des-
tructivas que permiten estudiar las “hue-
llas quimicas” de diversos tipos de mate-
riales, ademas, la espectroscopia Raman
requiere una manipulacion minima de la
muestra (Adya & Canetta, 2020).

En la espectroscopia Raman, la muestra
se ilumina con una fuente de luz mono-
cromatica, el campo electromagnético os-
cilatorio de la luz perturba la distribucion
de cargas de las moléculas en la muestra,
en esta interaccion, los fotones incidentes
son dispersados de forma elastica (disper-
sion Rayleigh) o ineléstica (dispersion Ra-
man). La mayor parte de la luz incidente
se dispersara elasticamente, es decir, sin
intercambio de energia entre el fotén y la
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muestra, por lo que, no se produce ningin
cambio de longitud de onda en el foton in-
cidente. Aproximadamente, solo 1 fotén
entre 108 fotones se dispersara inelastica-
mente, intercambiando energia y dejando
las moléculas de la muestra en un estado
modificado relacionado con la excitacion de
modos vibracionales, iones paramagnéti-
cos, fonones, plasmones superficiales y on-
das de espin (Adya & Canetta, 2020; Bum-
brah & Sharma, 2016; Jones et al., 2019).

El cambio en la energia en las moléculas
de la muestra esta dado por la siguiente
expresion:

AE = (w;—wy)

En donde w representa la frecuencia an-
gular (w = 2mrv) del foton incidente (w;)
y el foton dispersado (w,), 7 la constante
de Planck reducida, y AE el cambio en la
energia en las moléculas de la muestra.
Cuando la energia del foton dispersado es
menor a la del foton incidente (AE > 0) el
proceso se conoce como dispersion Stokes
Raman, por el contrario, cuando el fotén
dispersado es de mayor energia que el fo-

TECTIRE,
40 ym

ton incidente (AE < 0), el proceso se le co-
noce como dispersion Anti-Stokes Raman.
La dispersion Stokes y Anti-Stokes dan
lugar a las lineas o bandas que aparecen
en el espectro Raman (Bumbrah & Shar-
ma, 2016; Jones et al., 2019).

En este trabajo caracterizamos fibras elec-
trohiladas de PLA y PLA/HA mediante
espectroscopia Raman, con el objetivo de
mostrar las ventajas de utilizar esta téc-
nica para la caracterizacion de fibras elec-
trohiladas compuestas.

2.-Electrohilado de las fibras.

Para la elaboracion de las fibras se utili-
z6 acido polilactico (PLA), hidroxiapatita
(HA), Cloroformo y Etanol, todos los reac-
tivos fueron comprados en Sigma-Aldrich.

El PLA fue disuelto en una solucién de
cloroformo y etanol (en una proporcion
de 9:1, v/v) mediante agitacion durante 3
horas a temperatura ambiente, colocando
3.6 gramos de PLA por cada 20 ml de la
solucion de cloroformo y etanol. Para las
fibras de PLA/HA, después de las 3 ho-
ras de agitacion a temperatura ambiente,

o m—
40 um

Figura 1.- Fibras del electrohilado de (a) PLA y (b) PLA /HA.
Los circulos rojos muestran las perlas formadas al utilizar la HA.
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se agregé la HA y se continué agitando
la solucion durante otras 2 horas mas. La
solucién obtenida fue colocada en una je-
ringa de 20 ml y electro hilada empleando
una diferencia de voltaje de 25 kV, 15 cm
de distancia entre la aguja y el colector, y
una velocidad de 5 ml/h. Después de 4 ho-
ras, las fibras obtenidas se dejaron en el
colector durante una hora mas, antes de
ser retiradas para evitar deformaciones.
Las fibras obtenidas fueron examinadas
en un microscopio 6ptico, y se observo que
al emplear HA ser forman perlas sobre
las fibras (Figura 1).

Modos vibracionales asociados

con el espectro Raman

El espectro Raman obtenido de las fibras
electrohiladas de PLA (Figura 2 a) con-
cuerda con el espectro de fibras de PLA
reportado en otros estudios (Bolskis et
al., 2022; Pandele et al., 2020). Segun la
informacién encontrada en la literatura,
los picos en 3003 y 2947 cm-! correspon-
den a la tension simétrica y asimétrica de
los enlaces C-H del metilo, el pico en 2657
cm™? corresponde a la tensién del enlace
C-H, el pico en 1772 cm™ corresponde a
la tensién del enlace C=0, el pico en 1457
cm? corresponde a flexiones de tijera (en
el plano) de los enlaces C-H del metilo, el
pico en 1302 cm™ corresponde a flexiones
de balanceo (en el plano) de los enlaces
C-H del metilo, el pico en 1132 cm™ co-
rresponde con flexiones de aleteo (fuera
del plano) de los enlaces C-H del meti-
lo, el pico en 1046 cm™ corresponde a la
tension del enlace C-CHS3, el pico en 876
cm? corresponde a la tension del enlace
C-COQO, el pico en 403 cm™ corresponde
a vibraciones del enlace C-CO, el pico en
307 cm™ corresponde a vibraciones en los
enlaces C-O-C y C-CH3 (Bolskis et al.,
2022; Cassanas et al., 1991).

El espectro Raman obtenido de la HA en
polvo (Figura 2 b) concuerda con el espectro
de la HA reportado en otros estudios (Gup-
ta et al.,, 2017; Timchenko et al., 2018).
Segun la informacién encontrada en la li-
teratura, el pico en 1043 cm™ corresponde
a la tensién asimétrica de los enlaces P-O
del fosfato, el pico en 957 cm™ corresponde
a la tension simétrica de los enlaces P-O
del fosfato, el pico en 585 cm™ corresponde
a la flexion de los enlaces P-O del fosfato, el
pico en 431 cm! algunos autores reportan
que corresponde a la flexion de los enlaces
P-O del fosfato (Gupta et al., 2017), mien-
tras que otros autores reportan que corres-
ponde a la tension de los enlaces P-O del
fosfato (Timchenko et al., 2018).

2047 V,CHy
va?“’

I GSCH,
A |eco 4
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b 1132
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431

585 1043
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Figura 2.-Espectros Raman (a) del PLA y (b) la
hidroxiapatita, obtenidos con un microscopio
Raman confocal WiTec Alpha 300.

3.- Distribucion del PLA

y la HA en las fibras

Dado que la HA no contiene carbono en su
estructura quimica (Yashima et al., 2011),
podriamos utilizar los picos correspondien-
tes a las vibraciones de los enlaces: C-H,
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C-C, C-O 6 C=0 como marcador de PLA
en nuestras fibras, en particular, el pico en
2497 cm! es el pico mas intenso en el espec-
tro del PLA y no se encuentra en el espectro
de la HA, por lo tanto, elegimos este pico
como marcador del PLA en nuestras fibras.

Ahora bien, dado que el PLA no contiene
fosforo en su estructura quimica (Ranakoti
et al., 2022), podriamos utilizar algunos de
los picos correspondientes a las vibraciones
de los enlaces P-O como marcador de HA
en nuestras fibras, puesto que, el pico en
957 cm™ es el pico mas intenso del espectro
de la HA y no se encuentra presente en el
espectro del PLA, elegimos este pico como
marcador de la HA en nuestras fibras.

3.3.- Fibras de PLA.
Se adquiri6 una imagen Raman de

b)

120

872

_ 40

100x100 pixeles de una superficie apro-
ximada de 75 pum? de las fibras de PLA,
al seleccionar como marcador del PLA el
pico en 2947 cm™, podemos observar que
los pixeles de la imagen con mayor in-
tensidad (Figura 3 a) corresponden a es-
pectros Raman del PLA (Figura 3 b). Al
emplear como marcador el pico de 957
cm! en la imagen Raman (Figura 3 c), los
pixeles de la imagen en donde este pico es
mas intenso corresponden con ruido sin
informacion del PLA (Figura 3 d).

Este resultado nos permite marcar la pre-
sencia de PLA en color verde, y la presen-
cia de HA en color rojo, mostrando asi que
en los andamios de PLA no hay presencia
de HA (Figura 4). Lo cual, es un resultado
esperado (dado que no se habia utilizado
HA para la elaboracion de estas fibras).
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Figura 3.-Imagen Raman de las fibras de PLA utilizando como marcadores los picos
de (a) 2947 cm-1y (c) 957 cm-1. Espectros Raman correspondientes a los pixeles de la imagen

con mayor intensidad (color amarillo) al emplear como marcadores los picos
de (b) 2947 cm y (d) 957 cm™L.
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Figura 4.- (a) Imagen obtenida con un microscopio éptico (x50) de las fibras de PLA.
(b) Imagen Raman (x50) de las fibras de PLA, PLA marcado en color verde, HA marcado en color rgjo.

3.2.- Fibras de PLA/HA.

Ahora bien, al emplear el mismo méto-
do en las fibras de PLA/HA, al seleccionar
como marcador de PLA el pico en 2947 cm™,
podemos observar que los pixeles de la ima-
gen con mayor intensidad (color amarillo, Fi-
gura 5 a) también corresponden a espectros
Raman del PLA (Figura 5 b). Y ahora, al em-
plear como marcador el pico de 957 cm™ en
la imagen Raman (Fiigura 5 c), los pixeles de

a.
| 403

la imagen en donde este pico es mas intenso
corresponden con el espectro Raman de la
HA, que se encuentra como microparticulas
dentro de las fibras de PLA (Figura 5 d).

Estos resultados nos permiten marcar la
presencia de PLA en color verde, y la pre-
sencia de HA en color rojo, mostrando asi
que, la HA se encuentra localizada en las
perlas de las fibras de PLA/HA (Figura 3.7).
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Figura 5.-Imagen Raman de las fibras de PLA | HA utilizando como marcadores los picos de (a)
2947 em y (c) 957 eml. Espectros Raman correspondientes a los pixeles de las imdgenes con mayor
intensidad (color amarillo) al emplear como marcadores los picos de (b) 2947 cm™ y (d) 957 cm™.
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Figura 6.- (a) Imagen obtenida con un microscopio éptico (x50) de las fibras de PLA /HA.
(b) Imagen Raman (x50) de las fibras de PLA /HA, PLA marcado en color verde,
HA marcada en color rojo.

Dado que no se observaron cambios en
los espectros Raman de las fibras de PLA,
HA y PLA/HA, esta informacién sugiere
que el proceso de electrohilado (empleado
en este trabajo) no modifica la estructura
quimica de estos dos materiales.

4.- Simulacion de los espectros
Raman del acido lactico y el fosfato
WebMo es un software de quimica compu-
tacional con una version libre que permite
realizar simulaciones en la nube, siempre
y cuando el tiempo de cémputo no exceda
los 45 segundos, Utilizando esta herra-
mienta podemos simular el espectro Ra-
man (Polik & Schmidt, 2022) de algunas
pequenas moléculas como el acido lacti-
co (monémero del PLA (Ranakoti et al.,
2022)) y el fosfato (molécula presente en
los cristales de HA (Yashima et al., 2011)).
Esta herramienta puede ser de gran ayu-
da para personas que no tengan mucha
experiencia en espectroscopia Raman, o
para personas que tengan interés en estu-
diar el posible espectro Raman y modos vi-
bracionales de sus materiales antes de ser
analizadas en un espectrometro Raman.

Los espectros Raman obtenidos en
WebMo son utilizados en este trabajo
con fines didacticos, si el lector lo necesi-
ta, existen softwares de quimica computa-
cional mas robustos como Gaussian y GA-
MESS, por mencionar algunos ejemplos.

Los espectros Raman del acido lactico y el
fosfato obtenidos mediante la simulaciéon
en WebMo son mostrados en la figura 7.
Los modos vibracionales de la simulacién
pueden determinarse observando las ani-
maciones mostradas por el Software. Al
analizar el espectro (simulado) del acido
lactico (Figura 7 a) y el espectro Raman
del PLA, podemos observar que las prin-
cipales diferencias se encuentran en las
vibraciones de los enlaces O-H que no
estan presentes en el espectro del PLA,
esto podria tener sentido, ya que, al po-
limerizarse el acido lactico, los oxigenos
quedan unidos a atomos de carbono y solo
los oxigenos terminales presentan enlaces
O-H. Ahora bien, al comparar el espectro
(simulado) del fosfato (Figura 7 b) con el
espectro Raman de la HA, podemos obser-
var que los dos espectros presentan cua-
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Figura 7.-Espectros Raman simulados en WebMo (a) del dcido ldctico y (b) el fosfato.

tro picos caracteristicos, no obstante, en el
espectro simulado los picos se encuentran
desfazados y con diferentes amplitudes,
esto podria explicarse debido a los enlaces
i6nicos del fosfato con el calcio de la HA,
las vibraciones moleculares son sensibles
a la interaccién con su entorno y sus es-
pectros pueden verse modificados debido a
este motivo (Chiang et al., 2017).

5.- Conclusiones

Los espectros Raman de la HA y las fibras
de PLA nos permitieron estudiar los modos
vibracionales que se excitan en las molé-
culas de estos dos materiales al incidirlos
con un haz de luz monocromatico (5632 nm),
ademas, la informacion obtenida de los
modos vibracionales nos permitié determi-

nar la distribucion del PLA y la HA en las
imagenes Raman de las fibras de PLA/HA,
por ultimo, al no observar cambios en los
espectros Raman del PLA y la HA después
de electrohilarlos juntos, esta informacion
sugiere que el proceso de electrohilado, em-
pleado en este trabajo, no modifica la es-
tructura quimica del PLA y la HA, lo cual,
podria ser de gran interés, ya que preserva
la capacidad de estos dos materiales para
interactuar con sistemas biolégicos.

La espectroscopia Raman es una técnica
que puede ser utilizada para estudiar la
distribucion de los distintos materiales en
una fibra electrohilada compuesta, cam-
bios en la estructura quimica de sus com-
puestos, y por lo tanto, también podria ser
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utilizada para estudiar la liberacién, de-
gradacion o absorcién de algunas molécu-
las de interés.
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Resumen

Las trampas iénicas, como herramientas
para confinar y reducir el movimiento de
particulas con carga eléctrica en peque-
nas regiones del espacio y aisladas de in-
teracciones con medios circundantes, han
tenido un gran impacto en el estudio de
las propiedades, no solo de atomos y molé-
culas, también de particulas elementales
como el electron y el proton. Dando lugar a
mejores y nuevas clases de experimentos
y aplicaciones, que son relevantes no solo
para la fisica, también para la quimica y
otras disciplinas. Han sido fuente de nue-
vos fenomenos, que, de otra manera, tal
vez no hubieran podido ser observados.
En eso radica la importancia que tienen
este tipo de trampas, que han dado un im-
pulso, tanto a la ciencia basica, como al
desarrollo de tecnologias aplicables a pro-
blemas de la vida comun.

Palabras clave: Trampas, atomos, iones,
laser, enfriamiento.

Abstract

Ion traps, as tools to confine and to les-
sen the movement of charged particles
into small regions of space and isolated
from surrounding media, have become
of great importance in the study of pro-
perties, of not only atoms and molecules,
but also in elementary particles such as
electrons and protons. Leading to impro-
ved and new kind of experiments and
applications that are relevant to physics,
chemistry and other disciplines. And
as a source to new phenomena, which,
otherwise, may not be possible to obser-
ve. In all of this lies the importance of
this kind of traps that have given a boost
to basic science and to the development
of technologies with applications to com-
mon life problems.

Keywords: Traps, atoms, ions, laser, cooling.

Introduccion

Desde la antigiiedad, personajes como
Democrito creian en la existencia de
constituyentes indivisibles llamados ato-
mos a los que consideraban como los com-
ponentes fundamentales de lo que estan
hechas las cosas, desde objetos inani-
mados como las rocas hasta organismos
complejos como nosotros mismos. Estas
ideas perduraron a lo largo de los siglos y
hasta finales del siglo XIX se sabia poco
de la estructura de estos componentes
fundamentales hasta que, en 1911, Gei-
ger y Marsden consiguieran evidencia
experimental sobre la estructura de los
atomos. Desde entonces se han hecho
mas esfuerzos tedricos y experimentales
para estudiar sus propiedades e interac-
ciones. Tales son el modelo atémico del
pudin de Thomson, pasando por el mode-
lo de Bohr y la descripcién cuantica del
atomo derivada de la ecuacion de Schro-
dinger han sido algunos de los esfuerzos
tedricos por describir la estructura del
atomo y explicar las observaciones ex-
perimentales, en particular, las lineas
espectrales de emision de diferentes ato-
mos, dando lugar asi a la descripcién de
sus niveles de energia.

Cuando se calienta un sélido hasta la in-
candescencia este emite radiacion com-
puesta por diferentes longitudes de onda
y con diferentes intensidades, pero en
este caso lo que se estudia es el compor-
tamiento de un conjunto de atomos inte-
ractuando de diferentes maneras y no el
comportamiento individual del atomo de
un elemento. Por otro lado, en una mues-
tra gaseosa los atomos se encuentran en
movimiento libre y mucho mas separados
en comparacion a un sélido, y sus inte-
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racciones son debidas a colisiones, que,
en general, son poco probables. Cuando
se excita, el gas emitira radiacion solo en
determinadas longitudes de onda, éstas
son las lineas del espectro de emision y
son diferentes para cada elemento.

El espectro de emision consiste en una
serie de bandas (o lineas) con diferentes
intensidades y a diferentes longitudes de
onda 4 (o frecuencias v) relacionadas con
las diferentes transiciones energéticas de
los atomos, y a cada banda se le asocia
un ancho de linea 6v centrada en v. La
diferencia de energia entre dos transicio-
nes esta relacionada con la frecuencia a
través de la expresion AE=hv, siendo h
la constante de Planck. Con el ancho de
linea se puede determinar la vida media
tedrica de la transicion como 1=1/271dv, y
expresa el tiempo promedio que permane-
ce el electron en el nivel superior antes de
regresar al nivel inferior.

Esto, sin embargo, es en el caso ideal
donde el atomo esta inmoévil y bajo nin-
guna interaccion. En los experimentos
con gases, los atomos se estan moviendo
en direcciones arbitrarias y con diferen-
te rapidez. Existe entonces un cambio
en la frecuencia de la radiaciéon emitida
debido al efecto Doppler generado por el
movimiento relativo entre el atomo y el
observador, y el cambio es diferente para
cada atomo. Esto genera un ensancha-
miento de las bandas de emision, es de-
cir, incrementa el valor de v, y, por lo
tanto, disminuye la resolucion en el ex-
perimento. El efecto Doppler es la prin-
cipal causa del ensanchamiento de las
lineas espectrales.

La temperatura 7' del gas tiene relacién
con la rapidez media v,,,, de los atomos,

_ 3kpgT
vrms - m !

donde k3 es la constante de Boltzmann y
m es la masa de los atomos o particulas.
Por esa razon, si se logra reducir la tempe-
ratura del gas (o la rapidez de los &tomos)
disminuye el ensanchamiento Doppler de
las lineas espectrales y permite realizar
mediciones mas precisas.

(1)

Esto ejemplifica la necesidad de aislar a
los atomos, que se logra al contenerlos en
una camara de vacio, y de reducir su movi-
miento. Las trampas ofrecen las condicio-
nes necesarias para este propdsito y han
tenido, desde su invencion a la actualidad,
una amplia gama de aplicaciones.

Trampas Ionicas

Las trampas son herramientas que permi-
ten confinar desde una sola particula a un
gran numero de ellas en regiones reducidas
del espacio, del orden de unos cuantos mi-
limetros. Existen trampas para particulas
neutras como las trampas magneto épticas
(MOT), que utilizan la luz laser y campos
magnéticos para confinar; y las trampas
i6nicas para confinar particulas con carga
eléctrica. Estas trampas aprovechan la in-
teraccion entre la carga @ del ion_con velo-
cidad v._y los campos eléctricos E' y mag-
néticos B a través de la fuerza de Lorentz,

Z
F=QE+#xB).@

Fueron inventadas a finales de la década de
los 50’s y en un inicio habia dos tipos de tram-
pas, la trampa Penning y la trampa Paul.

A inicios de la década de los 50’s el fisico
aleman Wolfgang Paul habia inventado un
espectrometro de masas que consiste en
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cuatro electrodos y a los que se aplica una
diferencia de potencial entre dos pares de
ellos de manera que se genera un poten-
cial cuadrupolar en dos dimensiones,

O(x,y) = %"(xz -y, (3)

Figura 1. Espectrometro de masas

donde r, es la distancia de los electrodos
al centro de la trampa, figura 1. Este po-
tencial es un potencial tipo silla, es de-
cir, una particula sujeta a este potencial
tendra trayectorias estables a lo largo
de un eje, pero inestables a lo largo del
otro y por ello este potencial no es sufi-
ciente para confinar. Para poder confinar,
Paul hizo el potencial (3) dependiente del
tiempo con @, (t) = U + V Cos ((2t), donde
U y V son potenciales estaticos y 2 es la
frecuencia de oscilacion (Paul, 1990). De
esta forma, el potencial oscilante tiene en
promedio un minimo en el centro de la
trampa, las particulas oscilan alrededor
de este punto y son confinados en el plano
xy pero libres de moverse a lo largo del

gje z o axial. Si se desea confinar también
a lo largo del eje axial se pueden colocar
dos electrodos en dos extremos del eje con
el mismo potencial estatico, consiguiendo
de esta manera la configuracion de una
trampa lineal.

Paul, sin embargo, no utilizé esta configu-
racion lineal para confinar en tres dimen-
siones, en cambi6 us6 una que genera un
potencial cuadrupolar en tres dimensio-
nes que consiste en una configuracion
de 3 electrodos: un anillo circular y otros
dos a modo de tapas, figura 2. Cuando se
aplica una diferencia de potencial @_0 (¢)
entre el anillo y las dos tapas se genera
en el espacio entre los electrodos el poten-
cial cuadrupolar

Figura 2. Trayectoria de un ion
en una trampa Paul.

&(r,z) = ;—"z(rz —2z%), 4)
0
con r=x"2+y”2. De igual manera al caso bi-
dimensional, con el potencial oscilante se ge-
nera un potencial efectivo con un minimo en
el centro de la trampa y las particulas son
confinadas en tres dimensiones. La figura
3 muestra una secuencia del potencial cua-
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Figura 3. Confinamiento de un ion por el potencial efectivo resultante del potencial oscilante.

drupolar oscilante, donde la particula carga-
da oscila alrededor del centro de la trampa.

RS
o
v}
e
R <
— >

Figura 4. Trampa Penning (Blaum et al, 2010).

Practicamente fue al mismo tiempo que el
otro tipo de trampa fue disefiada por Hans
Dehmelt y su configuraciéon es la misma
que en la trampa Paul, pero en este caso
la diferencia de potencial que se aplica es
estatico, de manera que una particula car-
gada quede confinada en el eje axial.

Si se aplica un campo magnético B homo-
géneo en la direccion positiva de este eje,
con la interaccion del ion y este campo se
logra confinar radialmente, figura 4. Deh-
melt la llam6 trampa Penning en honor a
los primeros trabajos sobre confinamien-
to con campos magnéticos realizados por
Frans Penning en 1936.

La figura 5 muestra una seccién de los
electrodos de la trampa cuadrupolar.

Enfriamiento laser

Como consecuencia del confinamiento la
velocidad de las particulas disminuye, pero
para la mayoria de los experimentos es ne-
cesario disminuir atin mas el movimiento.
El caso ideal seria donde la velocidad de las
particulas es cero y por lo tanto la tempera-
tura del gas es cero, en este caso se dice que
se ha llegado al cero absoluto de temperatu-
ra. Sin embargo, las leyes de la termodina-
mica nos dicen que no es posible conseguir
una temperatura igual a cero, pero lo que si
se puede hacer es acercarse bastante.

Existen diferentes maneras de reducir la
velocidad de particulas confinadas, con
diferentes limites de temperatura que se
pueden conseguir y la aplicabilidad de las
técnicas dependera del tipo de particula y
experimento a realizar.

Figura 5. Seccion de una trampa cuadrupolar
(March, 2009).
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Para el caso de atomos las de enfriamien-
to laser son las mas utilizadas. De éstas,
la técnica mas simple y comun es la del
enfriamiento Doppler, que aprovecha la
interaccién de los atomos con los fotones
de un haz laser. Esta fue implementada
por primera vez en 1978 (Wineland,1978)
y vali6 el premio nobel en 1997. Con ella se
logran temperaturas del orden de cientos
de micro Kelvin.

Si un haz se propaga a través del gas, cuan-
do la luz es absorbida ejerce una fuerza de
radiacién sobre los atomos y su magnitud
tendra dependencia con la frecuencia del
laser. Por lo tanto, si un atomo se mueve en
la direccién opuesta al haz, su velocidad va
a disminuir y para evitar el aumento de la
velocidad en atomos moviéndose en la di-
reccion opuesta es necesario colocar un se-
gundo haz contra propagandose al primero.

Conforme disminuye la velocidad de los
atomos, por efecto Doppler, la frecuencia
del laser ya no sera la correcta para que
la luz sea absorbida y es necesario sinto-
nizarla a la par con los cambios por efecto
Doppler para continuar con el proceso de
enfriamiento. Esta técnica es suficiente
para mucha clase de experimentos, pero
para los que requieren temperaturas me-
nores, por ejemplo, aquellos disenados
para observar fenémenos cuanticos, es
necesario utilizar otros métodos conocidos
como enfriamiento sub-Doppler, donde se
pueden alcanzar temperaturas entre diez
y cien veces mas bajas.

Usos y aplicaciones

El confinamiento y enfriamiento de atomos
han encontrado aplicaciones en diferentes
disciplinas de la ciencia, incluso en aque-
llas relacionadas con problemas de la vida
comun. Han propiciado el diseno de expe-

rimentos para la busqueda y estudio de fe-
nomenos, que, sin estas herramientas, tal
vez no hubiera sido posible observar.

Espectrometria de masas

Una de las primeras aplicaciones de estas
trampas fue la espectrometria de masas
para separar o detectar iones con dife-
rentes relaciones de carga y masa @/m.
Cuando se hace pasar una muestra de di-
ferentes iones a través del espectrometro
de masas como el de la figura 1, se pueden
seleccionar los valores de U, V'y 2 de ma-
nera que solo los iones con una determina-
darelacion @ /m puedan pasar a través del
instrumento y hacia un detector. El resto
no puede ser confinado en el plano xy y es
capturado por los electrodos. De manera
similar se puede hacer esto con una tram-
pa Paul. Como espectrometros de masas
se les han encontrado usos, por ejemplo,
relacionados con deteccion de explosivos,
en la deteccion de is6topos en una mues-
tra del mismo atomo, la deteccion de con-
taminantes en muestras ambientales e in-
cluso en la exploracion espacial donde se
incluyé un espectrometro cuadrupolar en
el Curiosity Mars Rover para el analisis
de la atmosfera de marte.

Espectrometria

Con las trampas se ha logrado hacer es-
pectroscopia de alta resolucion. Debido
a que las velocidades de los iones confina-
dos y enfriados son muy bajas, el ensan-
chamiento de sus lineas espectrales cau-
sado por el efecto Doppler se ve reducido
al grado tener anchos de linea medidos
cercanos al natural.

Estdndares de frecuencia

Ya se mencion6 que debido a la baja veloci-
dad de los iones confinados es posible ha-
cer mediciones con mayor precisiéon. Mu-
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chas de estas mediciones se logran debido
a que las frecuencias se pueden medir con
mucha precision. Ejemplos son la medi-
cion de vidas medias de las transiciones
energéticas o sus frecuencias de resonan-
cia, de las cuales, algunas pueden ser uti-
lizadas para desarrollar relojes atomicos.

Medicion de constantes

Se han podido medir con gran precision
constantes de la naturaleza como el mo-
mento magnético del electrén y la constante
de la estructura fina (Hanneke et al, 2010).
Al igual que masas atémicas y nucleares.

Antimateria

Las trampas Penning son muy utilizadas
para el confinamiento y estudio de parti-
culas de antimateria como los positrones y
antiprotones, al igual que la sintesis de ato-
mos de anti hidrogeno (Baker et al, 2021).

Saltos cudnticos

En 1980 se logré confinar por primera vez
un solo ion y asi realizar experimentos con
atomos individuales, en este caso, iones
Ba* (Neuhauser et al. 1980). Esto llevé en
1986 a la primera observacién de los sal-
tos cuanticos (Sauter et al. 1986), figura 6.

En un gas, la fluorescencia producida por
los iones debida a un haz laser sintoni-
zado a la frecuencia de absorcién entre
dos niveles |1>y |2> es el resultado de
multiples procesos de emisién espontanea
ocurriendo simultaneamente cuando los
electrones regresan al nivel inferior |1>,
de forma que es imposible observar direc-
tamente este proceso.

Con las trampas es posible observar este
fenémeno fisico con la fluorescencia prove-
niente de un solo ion. En este caso la fluo-
rescencia disminuye o “se apaga” cuando
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Figura 6. Saltos cudnticos (Sauter et al. 1986).

el electron realiza una transicion del nivel
| 2>, con una cierta probabilidad de ocu-
rrencia, a un nivel intermedio |3>, donde
permanece un cierto tiempo hasta regre-
sar al nivel | 1>y continuar con el proceso
de fluorescencia, que es cuando se “encien-
de” de nuevo. Estos brincos en la intensi-
dad son evidencia del proceso que se cono-
ce como salto cuantico.

Cristales i6nicos

Las trampas también se han utilizado
para formar lo que se conocen como cris-
tales ionicos o de Coulomb. Estas estruc-
turas resultan cuando en el proceso de
enfriamiento se llega a un punto donde
la energia térmica de los iones es menor
a su energia de interaccion coulombia-
na y toman posiciones fijas respecto de
los otros. Los cristales pueden contener
desde unos pocos a cientos de iones en es-
tructuras lineales, como el caso de la figu-
ra 7, en un plano e incluso en estructuras
tridimensionales.
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Computacion cudntica

La computacion cuantica ha sido un tema
de mucho interés en los ultimos anos de-
bido a su caracter revolucionario y las
trampas iénicas han tomado su lugar en
el desarrollo de estas tecnologias. En par-
ticular, las trampas lineales proporcionan
las condiciones necesarias para realizar
las operaciones basicas de una computa-
dora cuantica, donde los iones confinados
son utilizados como las unidades basicas
de informacion o gbits. En las trampas li-
neales se hicieron las primeras demostra-
ciones de operaciones légicas con iones. En
la actualidad se han redisenado las tram-
pas para construirlas a pequefias escalas
y conseguir arreglos de gbits para realizar
procesos computacionales.

@ OO0 00000 ©

Figura 7. Atomos de Ca+ confinados
en una trampa Paul lineal (Ndgerl et al, 1998).

Figura 8. Un ion confinado

en una trampa lineal. (David Nadlinger,
universidad de Oxford).

Conclusion

Desde su invencion a la actualidad se han
disenado y construido muchos tipos diferen-
tes de trampas idnicas, ya sea por su geo-
metria, tamafio o la forma de confinar. La
figura 8 muestra la variacién a una trampa
lineal donde se logré confinar un solo ion.
Otros cambios son derivados de la necesidad
de simplificar su construccién, como el caso
de la trampa cilindrica o las trampas pla-
nares; o por requerimientos de los tipos de
experimentos como las micro trampas utili-
zadas para computacion cuantica (Auchter
et al, 2022). Esta continua evolucion tanto
en su disefo como en los usos y aplicaciones
que se les puede dar es donde encontramos
la importancia de estas herramientas que
han aportado mucho al avance de la ciencia
desde su invencion hace poco mas de medio
siglo, y por ello, sus creadores recibieron el
premio nobel de fisica en 1989.
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Abstract

Since ancient times, polymers such as
silk, cellulose, and tree resins have been
of great importance in the various cultu-
res of the world. Although they were not
known as polymers, until 1926, the year
in which H. Staudinger enunciated the pa-
radigm that "Polymers are formed by long
chains of small molecules joined by cova-
lent bonds." From that year on, intense
scientific activity began to synthesize new
polymers, to measure their properties and
identify their possible applications. Thus,
in Medicine, they have been applied in the
formulation of medicinal tablets (pills), as
bone cements and drug vehicles to be gra-
dually released in the human body, among
many applications. Currently, they are
being used to develop structures for cell
growth in the manufacture of tissues that
can replace part or all of a damaged organ
of the human body.

Keywords: polymers and biopolymers,
medicinal tablets, prostheses in the human
body, scaffolds for growing cellular tissues.

Resumen

Desde la antigiiedad, las diversas culturas
del mundo han usado polimeros como la
seda, la celulosa y las resinas de arboles.
Aunque no fueron conocidas como polime-
ros sino hasta 1926 cuando H. Staudinger
enuncio6 el paradigma de que “Los polime-
ros estan formados por largas cadenas de
pequenas moléculas unidas por enlaces co-
valentes”. A partir de ese afo se inicié una
intensa actividad cientifica para sintetizar
nuevos polimeros, medir sus propiedades
e identificar sus posibles aplicaciones. En
Medicina se han aplicado en la formula-
cion de comprimidos (pastillas) medicina-
les, cementos 6seos y vehiculos de farma-
cos para ser liberados paulatinamente en

el cuerpo humano, entre muchas aplicacio-
nes. Actualmente, se estan utilizando para
desarrollar estructuras para el crecimien-
to celular en la fabricacién de tejidos que
puedan reemplazar parte o la totalidad de
un 6rgano danado del cuerpo humano.

Palabras clave: polimeros y biopolime-
ros, tabletas medicinales, prétesis en el
cuerpo humano, andamios para cultivar
tejidos celulares.

Estimado lector: este articulo es una breve
resefia sobre el uso de los polimeros en la
medicina. No se pretende que sea exhaus-
tivo y sélo se mencionaran algunos ejem-
plos representativos del fantastico desa-
rrollo de los polimeros y su aplicaciéon en
el campo de la medicina.

Lo viejo: un poco de historia

El nombre de polimero lo acuiié el quimico
aleman Herman Staudinger en 1926 a par-
tir de los términos “poli” (del griego, TroAvc),
prefijo que significa “muchos”, y “mero” o
“segmento” o “parte” (del griego: pepog).
Entonces, un polimero es una sustancia
quimica de grandes cadenas o macromolé-
culas formadas por la unién covalente de
muchas moléculas pequefias 0 mondme-
ros, que se llaman unidades monoméricas
cuando estan formando cadenas. Desde la
antigiiedad, se han usado varios polimeros
naturales, aunque no se les llamaba con ese
nombre porque no se conocian sus estruc-
turas quimicas. En ese tiempo lejano, la
Quimica y sus métodos aun no se habian
desarrollado. Ahora sabemos que muchas
sustancias usadas desde hace miles de afios
son polimeros, tales como: la celulosa de ve-
getales, arboles y fibras de canamo, la resi-
na segregada por algunos arboles al hacer
cortes en sus cortezas, las fibras naturales
de animales como la lana y la seda, el cue-
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ro y los tendones, entre otros. Sin conocer
mucho sobre la estructura quimica de los
polimeros naturales, se prepararon empi-
ricamente algunos polimeros sintéticos en
el siglo XIX a partir de la modificacién de
los polimeros naturales con el propésito de
mejorar sus propiedades fisicas y su desem-
pefio en diversas aplicaciones. Asi, Charles
Goodyear obtuvo el hule vulcanizado con
azufre en 1839. Después, Cristian F. Schon-
bein sintetizé accidentalmente el nitrato de
celulosa en 1898 (celulosa modificada con
acido nitrico) a partir del cual John W. Hyatt
preparo el celuloide, usado durante mucho
tiempo para fabricar juguetes y peliculas
cinematograficas. Leo H. Baekeland sinte-
tiz6 la baquelita en 1907 haciendo reaccio-
nar el fenol con el formaldehido y obtuvo un
material duro que no se reblandecia al ser
calentado, es decir termofijo. Fue el primer
polimero totalmente sintético, ain sin que
se inventara el término. Luego se sintetiza-
ron otros como el poliestireno (PS) en 1911,
el poli(cloruro de vinilo) (PVC) en 1912, pri-
meros polimeros sintéticos termoplasticos
que se reblandecen al ser calentados para
moldearse. Hermann Staudinger (profesor
de quimica organica en el Instituto Federal
Suizo de Tecnologia en Zurich) causé inten-
sas discusiones en la comunidad quimica
internacional en 1920, casi todas en con-
tra de su afirmacion de que los materiales
como el hule natural tienen masas molares
muy altas. En un articulo titulado "Sobre
la polimerizacion”, Staudinger presento
varias reacciones que forman moléculas de
masa molar grande al unir muchas y diver-
sas moléculas pequenas (lecturas recomen-
dadas: Miilhaupt, R. "Hermann Staudinger
and the Origin of Macromolecular Chemis-
try". Angew. Chem. Int. Ed. 43 (9): 1054-
1063, 2004. DOI: 10.1002/anie.200330070.
PMID 14983438. Cauich Rodriguez, J.V,
Unidad de Materiales, CICY. Celebrando

100 anos de la ciencia de los polimeros y
su impacto en los biomateriales. Sociedad
Polimérica de México, SPM. Salgado-Cha-
varria, D., Palacios-Alquisira, J., Cien afos
de Quimica Macromolecular. Educ. Quim.,
32[1], pp. 20-30, 2021. DOI: 10.22201/
fq.18708404e.2021.1.76662. También hay
breves historias en algunos libros sobre po-
limeros). En estas reacciones se unen las
unidades repetitivas individuales mediante
enlaces covalentes y establecié el paradigma
“macromolecular”. Se entiende la oposicion
de la comunidad cientifica a ese concepto
porque prevalecia la idea de que los polime-
ros eran coloides resultantes de la asocia-
cion de muchas moléculas pequenas unidas
por fuerzas atractivas mas débiles que los
enlaces covalentes. Buena parte de su tra-
bajo cientifico lo realizé perseverando en su
proposito para demostrar que muchos otros
materiales estaban constituidos por macro-
moléculas. Esta valiente actitud de Satu-
dinger defendiendo lo que consideraba un
conocimiento verdadero, aunque algunos de
sus colegas trataron de convencerlo de que
abandonara esa idea “errénea”. Sin embar-
go, esa tenacidad y sus valiosas contribucio-
nes a la quimica de los polimeros le hicieron
merecedor al Premio Nobel en 1953. Invi-
to a los lectores a que revisen los métodos
que se han desarrollado y aplicado en la
apertura de nuevas rutas del conocimiento
como en este caso. Es mas importante en-
tender las bases de los métodos que sélo co-
nocer los resultados logrados con ellos. En
efecto, este nuevo concepto paradigmatico
("macromoléculas”) establecido por Stau-
dinger en 1926 y aceptado en 1930 abarcé
polimeros tanto sintéticos como naturales
y fue la clave para desarrollar una amplia
gama de materiales poliméricos modernos
con aplicaciones innovadoras. Como éste, se
establecido varios paradigmas en la ciencia,
como la afirmacion establecida en 1838 por
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Schleiden y Schwann que propusieron for-
malmente que todos los organismos vivos
en la Tierra estan compuestos por células,
casi un siglo después de que Robert Hook
describiera como “células” las que forma-
ban la estructura del corcho. Asimismo, la
afirmacion hecha por Pasteur, al decir que
la vida no se genera espontaneamente, sino
que proviene de otra vida. Los paradigmas,
como sefiala Thomas Khun en su libro “La
estructura de las revoluciones Cientificas”:
Originan cambios revolucionarios en la
ciencias, que han resultado en muchos nue-
vos conocimientos posteriores. Volviendo
a nuestro tema, ahora podemos distinguir
facilmente un polimero de otra substancia
que no lo es: se disuelve una cierta cantidad
de ambas substancias en un mismo disol-
vente por separado, y la solucién mas visco-
sa correspondera a la del polimero. De he-
cho, si la soluciones se agitan con agitador
de varilla, la solucién polimérica asciende
enrrollandose en la varilla. En cambio, en
la solucién que no es polimérica, sino de mo-
léculas pequetias, se forma un voértice.

Polimero

Figura 1. Comparacién del tamarfio
de una cadena de polimero de cientos de miles
de unidades monoméricas con el tamario
de un mondémero.

o Monomero

Una vez establecido el paradigma macro-
molecular, primero Wallace Carothers en
1930 y posteriormente junto con Paul J.
Flory sintetizaron poliamidas (nylons),
poliésteres, neopreno, entre muchos otros.
Curiosamente, el nylon substituy6 a la seda
en la confeccion de medias para mujeres,

por ser mucho mas barato que la seda, lo
cual causé zafarranchos entre comprado-
ras de medias cuando escaseaban en la
tiendas. También provoco enojo en mujeres
de mucho poder adquisitivo porque: “Aho-
ra cualquiera puede usar medias”. Muchos
otros cientificos han contribuido y siguen
contribuyendo al desarrollo de la quimi-
ca, fisicoquimca y control de las propieda-
des mecanicas de los polimeros. Ahora se
han sintetizado arquitecturas moleculares
de los polimeros sintéticos y biopolimeros
que son compatibles con el cuerpo humano
(Pearce, 2021) como los homopolimeros y
sus copolimeros lineales (al azar y en blo-
ques), de injerto, ramificados o en forma
de estrella, etc., pueden ser adaptadas con
alta precision para responder a las exigen-
cias que demanda la tecnologia moderna.
Los productos de la quimica de polimeros
son tan diversos que se usan en envases
para alimentos, fibras textiles, autopartes,
juguetes, aparatos elecronicos, articulos
deportivos y utencilios domésticos. Tam-
bién se aplican en membranas para la des-
alinizacion del agua o para dialisis, como
vehiculos en la liberacion controlada de far-
macos, como protesis en la practica médi-
ca, y hasta biopolimeros en la Ingenieria de
Tejidos, sélo por mencionar algunos ejem-
plos. Invito a los lectores a que busquen en
la Internet las estructuras quimicas tan di-
versas de los polimeros mencionados aqui.

Lo no tan viejo

Facilitando la ingesta de las
“pastillas”: tabletas comprimidas
Practicamente todas las personas estamos
familiarizadas con las tabletas comprimidas
desde que fuimos nifos y tal vez recordemos
que algunas amargaban o tenian sabor des-
agradable cuando las manteniamos unos
segundos en las boca (Figura 2). Son varios
los polimeros que se usan en la formula-
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cion de tabletas con distintos propositos:
como excipientes, diluyentes, aglutinantes,
efervescentes, protectores y dosificadores,
entre otros. Todos son afines con el agua y
generalmente son degradables en el tracto
digestivo, y desempefian varias funciones:
facilitan la dosificacion y la desintegracion,
evitan su degradacion en los jugos gastricos
del estomago, limitan la facilidad de cristali-
zacion del principio activo y favorecen la bio-
disponibilidad (facilidad para ser asimilados
por el cuerpo). Algunos se usan como recu-
brimiento para evitar que sean oxidados por
el oxigeno del aire, disminuir o evitar un mal
sabor, para retardar su liberacion o para evi-
tar que los acidos estomacales las degraden
y asi puedan llegar al intestino en donde son
absorbidos. Los polimeros mas cominmen-
te usados en las tabletas son el almidén de
maiz, de arroz y de papa, polietilénglicol de
baja masa molar, celulosa microcristalina,
gomas de acacia y de tragacanto, pectina y
gelatina como recubrimiento en capsulas.
En atios recientes empez6 a usarse la polivi-
nilpirrolidona (PVP) de diversa masa molar
por su gran versatilidad en estas formula-
ciones: es soluble en agua y biodegradable,
y se desempefia muy bien en el proceso de
preparacion de tabletas mediante extrusion
en caliente, fundiéndose la fase cristalina
del principio activo en presencia de la PVP,
que al ser un buen diluyente evita que la sal
del medicamento se recristalice al enfriarse.
Esto aumenta su tiempo de caducidad.

Las estructuras simples de las unidades
poliméricas, que varian generalmente en
los grupos quimicos colgantes de la cade-
na principal, se encuentran ampliamente
distribuidos tanto en los polimeros sintéti-
cos como en todos los sistemas biolégicos.
La celulosa, los tendones y la seda, por
ejemplo, han sido utilizados desde tiem-
pos ancestrales, por ejemplo, como mate-

Figura 2. Tabletas y cdpsulas de diversos
colores para hacerlas atractivas, sobre todo
a los nifios.

rial de sutura de heridas. Los polimeros
sintéticos son casi tan numerosos como
los naturales (jen s6lo 100 afios!) pero el
auge de su desarrollo se inicié aproxima-
damente en la Segunda Guerra Mundial.
Asi, los polimeros sintéticos encontraron
rapidamente aplicaciones médicas, como
los poliésteres y las poliamidas (nylons)
usados como hilos de sutura. Dada la
amplia gama de propiedades de los po-
limeros sintéticos, y su control logrado
gracias al desarrollo de diversas técnicas
de sintesis y su copolimerizaciéon en com-
posicon variada, se desarrollaron técnicas
de preparacion de dispositivos sensibles a
los cambios de temperatura, campo mag-
nético o de pH del medio, y condujeron a
la preparacion de “stents” (tubo de malla
para endoproétesis de venas usados para
aumentar el diametro de las venas obs-
truidas por depésitos de colesterol), en
los dispositivos con memoria de forma
(polimeros que “recuerdan” o recuperan
la forma antes de ser deformados al ser
aplicado un estimulo externo), la prepa-
racion de hilos reforzados para sutura
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con fibras orientadas o por su combina-
cion con fibras de mayor resistencia me-
canica (Lecturas recomendadas: Maitz,
M.F., Applications of synthetic polymers
in clinical medicine. Biosurface and Bio-
tribology, 1[3], pp. 161-176, 2015. DOI:
10.1016/5.bsbt.2015.08.002.  Osorio-Del-
gado, M.A., Henao-Tamayo, L.J., Velas-
quez-Cock, J.A., Canas-Gutierrez, A.l,
Restrepo-Munera, L.M., Ganan-Rojo,
PF., Zuluaga-Gallego, R.O., Ortiz-Truji-
llo, I.C., Castro-Herazo, C.I. Aplicaciones
biomédicas de biomateriales poliméricos,
DYNA 84(201) 241-252, 2017). Asimismo,
se han preparado hidrogeles de polime-
ros entrecruzados quimicamente, que se
hinchan en agua para la liberacién con-
trolada de medicamentos en apositos,
membranas para didlisis y para usarse
como andamios en la ingenieria de te-
jidos, entre muchas otras aplicaciones.
También se han sintetizado copolimeros
formados por el principio activo o medica-
mento y otro monémero para obtener los
llamados polimeros conjugados. Por ejem-
plo, atorvastatina con poliuretano para la
liberacion controlada en tabletas orales
para reducir el colesterol (Zapata-Catzin,
2018), ibuprofeno con polisacaridos como
las fructanas para eliminar infecciones
del colon (Miramontes, 2020). Los grupos
reactivos, colgantes en las cadenas po-

liméricas, generalmente ofrecen la posibi-
lidad de funcionalizar su superficie para
conferirles mayor biocompatibilidad, sin
afectar sus propiedades mecanicas. Por
ejemplo, modificaciéon de andamios de po-
li(acido polilactico) (PLA) electrohilado y
modificado superficialmente con plasma
de otro compuesto como el pirrol o la ali-
lamina (Coyoy-Zalgado, 2023).

Limpiando la sangre:

membranas para dialisis

Las membranas sintéticas estan compues-
tas principalmente de un polimero hidrof6-
bico y componentes hidrdéfilos. Las membra-
nas de filtracion de poliarilsulfonas (PSf) y
de polisulfona (PES) y polivinilpirrolidona
(PVP) son las mas importantes (Figura 3).
Pero también se preparan con poliamida
(PA), policarbonato (PC), y poliacrilonitrilo
(PAN), poli(metacrilato de metilo) (PMMA),
diacetaoto de celulosa (DAC) o copolimero
de poli(alcohol vinilico) (PVA) con poli(aceta-
to de vinilo) (PVAc), o membranas de silicon
nanoporosas. La hidrofilicidad de la PVP o
el polietilenglicol (PEG) en la membrana fa-
cilitan la formacion de poros y también me-
joran las propiedades antiincrustantes y la
compatibilidad con la sangre.

Aliviando el dolor
en vias urinarias: catéteres uretrales

bolsa de ~i-;_i-’.;f§-"l} N’
dialisis LY i
solucién |

concentrada

—l

tampén

al principio de la didlisis en equilibrio

Figura 3. Uso de polimeros en la fabricacion de cartuchos de didlisis peritoneal.
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Los catéteres de silicon recubiertos con
poli(metacrilato de hexaetileno) (PHMA)
se usan sin problemas de infecciéon duran-
te cuatro semanas, pero ese lapso puede
aumentarse si se recubren con el copoli-
mero de poli(hidroxietilo de metacrilato
de metilo) (PHEMA) y PMMA, entre otros
usados comercialmente.

Pegando lo que se rompio:

cementos 6seos

Los cementos 6seos de PMMA sintetiza-
do in situ se usan para fijar prétesis me-
talicas en dientes y del acetabulo (cabeza)
del fémur de cadera fracturada (Figura
4). Debido a que la polimerizaciéon del
monoémero de MMA es exotérmica, se di-
suelven previamente en su mondémero
pequenas perlas de PMMA, para reducir
la proporcion del monémero, que genera
calor al polimerizarse, y evitar los dafios
por calentamiento del tejido del hueso. El

PMMA no favorece el crecimiento celular
en el fémur para adherirse al hueso, por lo
que se ha agregado fosfato de calcio y ioné-
mero vitrio (con caracteristicas de vidrio)
para favorecer el crecimiento celular entre
el hueso y la prétesis metalica. También
se ha copolimerizado el monémero de me-
tacrilato de metilo (MMA) con derivados
acrilicos aromaticos que pueden favorecer
el crecimiento celular, pero esta opcién no
ha sido aplicada en cementos 6seos comer-
ciales (Cevantes-Uc, 2005).

Lasor (PMMA S %)
i (a3} WP}

Mctil metacrilatn (MMA) (97.5%)
NN ddimetil-p-toluiding (DMPT) (2.5%)

Figura 4. Cementos dseos acrilicos para
reparar las fracturas de cadera.

USO DE POLIMEROS (BIOPOLIMEROS) EN MEDICINA.

Aplicaciones dentales: PE/PMMA,

PP/Fibras de vidrio, PC/Fibras de

vidrio, Poliéster/fibras de vidrio,

PMMA/fibras de Kevlar.

Implantes mamarios: PDMS——__
Apdsitos: PU, celulosa,
Quitosano, hialuronato. _""'-—--__,___
T

Protesis de pared Abdominal:

PET/PU, coldgeno. B
Reemplazo total de cadera: B
Epoxi/Fibras de carbén, PE, ___,__.,---""'"
PE/Fibras de carbdn, =
PVA,PTFE/Fibras de carbdn.

Cartilagos: PET, PVA/celulosa, ’
PVA/hidroxiapatita, PVA/PEO. 7""'-——7____*
b

Reemplazo de rodilla: Fibras de  _—
carbdn/PE, PE, PVA, PVA/celulosa,
HA/celulosa.

-

Reemplazo de hueso: PMMA, PHB/HA,
PE/HA, PLA/HA, PTFE/Fibras de carbon.

-

" Aplicaciones oftdlmicas: PMMA, PVA.

___Corazén artificial: PU.

__—Tendones: PCL, PET, Queratina.

_ Suturas: Nylons, PCL,
‘PHAs, celulosa.

Articulaciones de los dedos:
__Silicona/PET, PE/Fibras de
carbon.

Prugg Injerto de fémur con cemento dseo:

PMMA/polve de hueso, PMMA/PE,
PMMA/Fibras de vidrio, PMMA.

__ Implantes biodegradables:
PC, PCL.

Figura 5. Polimeros que se usan como biomateriales de implantes en el cuerpo humano:
polietileno (PE), polipropileno (PP), policarbonato (PC), poli(metacrilato de metilo) (PMMA),
polidimetilsiloxano (PDMS), poliuretano (PU), poli(tereftalato de etileno (PET), poli(acetato de
vinilo (PVA), politetrafluretileno (PTFE), poli(éxido de etileno) (PEQO), polihidroxibutirato (PHB),
poli(dcido ldctico) (PLA), policaprolactona (PCL), polialcanoatos (PHAs) e hidroxiapatita (HA).
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Lo que ya se aplica y ... lo que vendra
Finalmente, es alentador saber que los po-
limeros se han usado para aliviar danos y
dolencias en varias partes del cuerpo hu-
mano, como se ilustra esquematicamente
en la Figura 5. Una de las lineas de intensa
investigacion y de interés en la medicina
es el desarrollo de andamios para la inge-
nieria de tejidos, mediante la que se esta
probando su eficacia para formar tejidos
que den origen a la formacién de diversos
organos que serviran en la practica médi-
ca, espero que muy pronto, para substituir
una parte o la totalidad de ciertos 6rganos
del cuerpo humano. Lo que ser4, sin duda,
un paso gigantesco de la humanidad en el
desarrollo de la medicina del futuro.
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