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Editorial

Para el autor de estas lineas en un placer y un honor presentar estos dos numero especiales que con motivo de los 45 afios
de nuestra institucion la Revista ContactoS dedica al Departamento de Fisica de la UAM-Iztapalpa.

Los origenes de nuestro Departamento se remontan a la gestacion misma de la Universidad cuando, desde principios de
1974, un grupo de entusiastas profesores se da a la tarea de dar forma a la organizacion académica de lo que seria el
Departamento de Fisica y Quimica, ademas de los planes y programas de estudio de las Licenciaturas en Fisica y
Quimica.

Asi, en Septiembre del 1974, cuando inician las actividades académicas de la Universidad Autébnoma Metropolitana y
entra en funcionamiento la Unidad Iztapalapa, con ella nace la actividad docente y de investigacion en Fisica en nuestra
institucion.

En el afio de 1976 los Profesores asociados al Departamento de Fisica y Quimica emprenden caminos independientes,
creando de manera separada el Departamento de Fisica y el Departamento de Quimica. En este aniversario podemos
afirmar sin lugar a duda que la Docencia y la Investigacion en el Departamento de Fisica de la UAM-I es un referente
obligado de la Ciencia que se hace México.

Nuestro Departamento esta dividido en ocho Areas de Investigacion: Fisica de Liquidos, de Sistemas Complejos,
Teorica, Gravitacion y Cosmologia, Fenomenos Opticos y Transporte en la Materia, Mecanica, Polimeros y Mecanica
Estadistica.

En estas areas se cultivan temas que cubren tanto el estudio del macro como del microcosmos; que van desde las
propiedades de la materia estudiando solo sus constituyentes fundamentales asi como también las propiedades
emergentes que surgen cuando entidades individuales (atomos, moléculas, entes biologicos) interactiian entre si. Se
realizan actividades tedricas, experimentales y de simulacion que requieren una enorme capacidad de procesamiento de
datos. Se realizan estudios tanto de ciencia fundamental como aplicada...... respecto a este punto...... ,se puede
estrictamente separar la ciencia “pura” de la “aplicada”?.

La primera generacion de estudiantes de Fisica consistio de 7 alumnos. Para finales del 2014 contamos con mas de 500
alumnos inscritos a nivel Licenciatura ademas de nuestros programas de Maestria y Doctorado en Ciencias (Fisica).
Tomando en cuenta la Licenciatura, la Maestria y el Doctorado, hemos graduado a mas de 480 alumnos.

Amable lector, en las paginas de estos dos niimeros especiales, usted encontrara algunos ejemplos de las actividades
que tanto en docencia como en investigacion, dia con dia, realizamos los Profesores-Investigadores de este
Departamento. Le pedimos su paciencia si en algun momento se explican conceptos que no son usados en la vida diaria
y parecen dificiles de asimilar, pero también su reclamo si percibe que no hay rigor 16gico en los argumentos que aqui se
presentan.

Cordialmente.

Dr. José Luis Hernandez Pozos.
Departamento de Fisica.
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Resumen

En este trabajo damos un panorama de las enormes
necesidades nacionales de contar con recursos
humanos debidamente preparados en ciencias
atmosféricas y lo que son éstas ultimas. Reportamos
resultados de investigacion sobre tres problemas de
interés meteorologico: (a) La importancia del
balance de masa de un campo de velocidad
atmosférico para modelos de transporte de
contaminantes atmosféricas, (b) un método para
estimar campos de velocidad que conserva la masa
con alta precision, y (c) el rango de validez espacial
limitado de algunos modelos computacionales de
prondstico usados en México y el extranjero. Las
aplicaciones de la investigacion en ciencias
atmosféricas en otras areas como la hidrologia, la
oceanografia, la mecéanica de fluidos en general, y la
fisicamédica, se describen brevemente.

1. Introduccion

La comprensién de la dindmica atmosférica es un
problema importante para instituciones nacionales,
publicas y privadas, con caracter federal y estatal,
porque los fendmenos atmosféricos tienen un
impacto directo en areas de seguridad nacional,
entendiendo por éstas, las vinculadas con la
integridad del territorio nacional y su poblacién en el
corto y largo plazo, como son: (a) Proteccidn civil
ante desastres provocados por fenomenos
hidrometeoroldégicos como tormentas severas o
huracanes; (b) la agricultura, ganaderia y seguridad
nacional alimentaria ante sequias; (c) la ecologia, el
ordenamiento territorial y la administracion
sustentable de recursos; (d) las comunicaciones
aéreas, maritimas y terrestres; (e) el sector
energético, el disefio y construccion y generacion de
energia por medio de fuentes renovables; (f) el sector
salud y la seguridad hidrica. La importancia de los
fendmenos atmosféricos contrasta con la poca oferta
de planes de estudio a nivel de licenciatura y
posgrado en ciencias atmosféricas en México. En
este trabajo damos un panorama de las necesidades y
oportunidades laborales en México (seccion 2), lo
que son las ciencias atmosféricas (seccion 3), el
importante problema operacional de asimilacion de
datos (seccion 4), y de la necesidad de revisar y
profundizar en el desarrollo de métodos de
asimilacién y modelos teoricos, por medio de
resultados de investigacion en el departamento de
fisica de la universidad autonoma metropolitana,
unidad iztapalapa, sobre tres problemas de interés

operacional: la importancia de generar campos de
velocidad atmosféricos que conserven la masa
(seccidon 5), como pueden mejorarse los métodos
para estimar dichos campos (seccion 6), y las
limitaciones que tienen modelos de meso escala
atmosféricos por medio de soluciones lagrangianas
de la ecuacion de movimiento (seccion 7). Las
relaciones con areas como la hidrologia,
oceanografia, la mecanica de fluidos experimental,
la fisica médica, se indican a lo largo del trabajo.

2. Demanda nacional de profesionales en ciencias
atmosféricas

Los cambios en el clima terrestre ha generado un
esfuerzo internacional importante por entender los
diferentes procesos fisicos, quimicos y biologicos
involucrados, con el proposito de implementar las
politicas apropiadas para reducir los efectos
adversos y garantizar el desarrollo sustentable de la
humanidad [1]. En el ambito nacional, esto ha
motivado la implementacion de politicas en
diferentes niveles de gobierno, asi como la
actualizacion de la legislacion en los niveles federal
y estatal, para tratar de enfrentar los efectos del
cambio climatico. Por ejemplo, en enero de este afio,
el presidente de la Reptiblica anuncio la autorizacion
a la Comision Nacional del Agua (CONAGUA) de
un presupuesto de 50 mil millones de pesos para
mejorar la infraestructura y afrontar el cambio
climatico. Este presupuesto incluye 170 millones de
doélares para modernizar el servicio meteoroldgico
nacional [2]. Desafortunadamente, como veremos
abajo, el esfuerzo institucional carece de una oferta
educativa nacional apropiada para formar los
recursos humanos especializados en ciencias
atmosféricas que se requieren.

El Servicio Meteorologico Nacional de México
(SMN), con el apoyo de la Organizacidon
Meteoroldgica Mundial (OMM), realizd un estudio
[3] sobre el grado de especializacion en ciencias
atmosféricas de quienes laboran en el SMN vy la
oferta laboral nacional, que podemos resumir como
sigue: (a) Los grupos que generan la informacion
climatica no cuentan con especialistas cuya
formacion académica parta de estudios en la ciencia
del clima. Se trata, en el mejor de los casos, de
especialistas en algunos campos de la ciencia
relacionados con la geografia, la ingenieria o las
disciplinas ambientales. (b) Es notable la ausencia
total de una unidad responsable de la formacion en
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meteorologia y climatologia y de la capacitacion
profesional para desempefiar las diferentes tareas
especificas de los puestos de trabajo del SMN. La
dotacién actual de recursos humanos del SMN es
insuficiente en numero y en calificacion profesional,
para poder cumplir con las tareas propias de un
servicio meteoroldgico nacional. (c) En el mercado
laboral no existe el numero necesario de personas
con la calificacion requerida en meteorologia y
climatologia, para ser contratadas e incorporadas de
forma inmediata y suplir las necesidades del SMN.
Por lo que es prioritario definir una politica de
formacion en meteorologia y clima de amplio
alcance, amediano y largo plazo. Destaca la carencia
en el SMN de cientificos de alto nivel académico
para el desarrollo de investigacién aplicada y
mantener una cooperacion activa con universidades
e instituciones especializadas en los campos
relacionados.

Para tener una idea del niimero necesario de
licenciados en ciencias atmosféricas que necesita
México, podemos decir que parte del presupuesto
aprobado para modernizar el SMN, se destinara a la
contratacion de aproximadamente 400 profesionales
en ciencias atmosféricas en los proximos cuatro afios
para crear once centros regionales dedicados al
analisis y pronostico meteorologico y la agencia
nacional de huracanes y tormentas severas [4].

3. Un panorama breve de las ciencias
atmosféricas

El clima de la Tierra estd determinado por la
interaccion de los principales sistemas terrestres, a
saber, la atmoésfera, la hidrosfera, la cridsfera, la
litosfera, y la biosfera [5]. La dinamica de cada uno
de estos sistemas es extremadamente compleja
porque sus diferentes subsistemas interactian en
forma no lineal y en un amplio intervalo de escalas
espaciales y temporales. Por lo que el estudio
integral del clima requiere de profesionales
dedicados al analisis de cada sistema y de sus
relaciones con los demas sistemas terrestres. Por la
enorme diversidad de escalas espaciales y
temporales de los procesos atmosféricos podemos
decir que la atmosfera es el mas dinamico de los
sistemas que componen a la Tierra.

Las ciencias atmosféricas estudian las leyes y
procesos fisicoquimicos que explican los fenomenos
atmosféricos relacionados con el tiempo y clima

tales como tormentas, huracanes, tornados y sequias,
asi como su aplicacion al estudio de sus efectos, en el
corto y largo plazo, en la agricultura, las
comunicaciones, el manejo sustentable de recursos,
la salud publica, entre otros. De acuerdo con la
Organizacién Meteoroldégica Mundial [5] los
términos ciencias atmosféricas y meteorologia
tienen el mismo significado. En lo que sigue
usaremos el término meteorologia por brevedad. A
continuaciéon daremos una breve vision de las
ciencias y disciplinas meteorologicas, las cuales se
distinguen para facilitar el disefio de planes de
estudio, mas que para diferenciar dichas disciplinas.

El estudio de los procesos atmosféricos requiere
conocimientos de fisica, quimica, matematicas y
computacion, que se adquieren en los dos primeros
afios de la licenciatura de fisica. Los temas
requeridos en matematicas son: Algebra lineal,
calculo vectorial, ecuaciones diferenciales
ordinarias y parciales, probabilidad y estadistica, y
métodos numéricos. Los temas en fisica son:
Mecéanica clasica de particulas y sistemas de
particulas, termodinamica, teoria ondulatoria,
mecanicas de fluidos, teoria electromagnética y
fundamentos de mecanica cuantica. Los temas en
quimica son: fisicoquimica basica, termodinamica
quimica, soluciones acuosas y fotoquimica
introductoria.

Las disciplinas que integran las ciencias
atmosféricas son las siguientes [5]:

Meteorologiafisica. Trata de explicar los fenomenos
atmosféricos por medio de un conocimiento de los
principios fisicos basicos de la mecanica (clasica y
cuantica), la termodindmica y la teoria
electromagnética. Estas areas dan las bases
necesarias para el estudio de temas tales como la
estructura fisica y composicion quimica de la
atmosfera, la radiacion solar y terrestre, la fisica y
quimica de los aerosoles, los procesos de la capa
limite, la microfisica de nubes y la precipitacion, la
electricidad atmosférica, los procesos a pequefia
escala como la turbulencia, las bases de la tecnologia
del sondeo remoto de la atmoésfera, y la
contaminacién atmosférica. Meteorologia
dinamica. Estudia los movimientos atmosféricos
como soluciones de las ecuaciones fundamentales
de hidrodinamica y termodinamica u otros sistemas
de ecuaciones apropiadas para situaciones
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especiales, como en el caso de la teoria estadistica de
turbulencia. Es necesario una sdlida formacién en
matematicas y dinamica de fluidos, lo que da una
base cientifica para la comprension del rol fisico de
los movimientos atmosféricos en la determinacion
del tiempo y el clima en todas las escalas (la
planetaria, la sindptica, de meso escala y micro
escala). Este conocimiento es fundamental para el
desarrollo de métodos practicos de pronostico
numérico del tiempo y el clima.

Meteorologia sindptica. Estudia la informacion del
tiempo para diagnosticar la estructura atmosférica y
anticipar su evolucion futura. Este analisis considera
regiones de decenas de kilometros hasta la escala
planetaria y e incorpora métodos sofisticados para
analizar bases de datos operacionales, conjuntos
estandarizados de mapas y diagramas de
diagndsticos meteoroldgicos hechos
automaticamente, resultados de prondstico
numérico del tiempo, y herramientas de sondeo
remoto como imagenes de satélite y radares.
Climatologia. La climatologia tradicional estudia el
estado fisico promedio de la atmodsfera con sus
variaciones estadisticas en espacio y tiempo en un
periodo de muchos afios. Sin embargo, se ha
reconocido que el sistema climatico debe incluir
otros componentes del sistema Tierra, por lo que la
climatologia actual estudia tanto procesos
meteorologicos, como procesos fisicos y quimicos
en los océanos y a lo largo y ancho de la gran
diversidad de regimenes de terrenos en la superficie
del planeta. La integracion de datos y conocimiento
de la atmosfera, oceanografia e hidrologia se hace
esencial. El clima es visto como la estadistica a largo
plazo que describe el sistema acoplado atmdsfera-
océano-tierra, promediado sobre un periodo de
tiempo apropiado. El andlisis de la evolucion del
sistema tierra ha dado a la climatologia moderna un
alcance mayor al definir métodos que permitan
estudiar los cambios potenciales el clima global y
regional por la acciones de las actividades humanas
al modificar significativamente las concentraciones
de gases de invernadero y los aerosoles en la
atmosfera y los patrones de la cobertura vegetal del
planeta.

4. Asimilacion de datos: un problema
fundamental en meteorologia y otras areas

La dinamica atmosférica desde la escala planetaria
hasta la micro escala se estudia por medio de las

ecuaciones de movimiento, continuidad, energia
termodinamica y la ecuacion de estado de gas ideal

[6]-[9],

dv 1

@ _ _lygp— 4.1

I pr 2 xv+g+f (4.1)
dp 4
Vv o= Q (4.2)

de

= = Qo, 0=T, (poo/p)/r, 3

dt (4.4)

p = RTyp

donde v, p, p, son la velocidad, densidad y presion
atmosférica, gy Q son la aceleracion gravitacional y
velocidad de rotacion de la Tierra, f es la resultante
de fuerzas adicionales a la gravedad,  es la llamada
temperatura potencial, 7,= (1 + 0.6¢) 7, g y T'son la
temperatura virtual, la humedad especifica del vapor
de agua y la temperatura termodinamica,
respectivamente, p00 es una presion de referencia, Ry
y Cp son la constante de gas y Cp capacidad calorifica
de la atmosfera seca, O,y Oy cuantifican las fuentes
y sumideros de masa y energia. La forma euleriana
de las ecuaciones (4.1) - (4.4) se obtiene
sustituyendo el lado derecho de larelacion siguiente

d 0
%—a+v-v.

Elestudiode la diamica atmosférica no sereduce
a la solucion de las ecuaciones hidrodinamicas
(4.1)-(4.4).

Un problema operacional fundamental es /a
estimacion del estado de la atmosfera con tanta
precision como sea posible en instante ty [10], [11].
En la practica esto equivale a obtener una estimacion
espacial de p, p, T, 6 v, en un instante ¢, a partir de
los datos medidos a escala planetaria por redes
meteorologicas, las cuales incluyen radares y
satélites meteoroldgicos, y datos estimados con
modelos numéricos de pronostico.

Este problema se denomina asimilacion de datos
atmosféricos y constituye una de las areas de
investigacion mas activas a nivel internacional, por
su complejidad matematica y computacional e
importancia operacional. El énfasis en la precision se
debe a los resultados de Lorenz [12], [13], quien
demostrd que las ecuaciones hidrodinamicas (4.1) -
(4.4) tienen soluciones altamente sensibles a las
condiciones iniciales, de manera que una pequefia
perturbacion en los datos del problema puede dar
soluciones completamente diferentes en un intervalo
de tiempo relativamente pequefio. Este resultado y
otros similares son la base de la teoria del caos la cual
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establece un limite a la capacidad de modelos
deterministas para predecir la evolucion temporal y
espacial de un sistema [14].

Las dimensiones de la atmdsfera hacen imposible
tener una medicidn en un instante #y de cada variable
en una malla espacial con alta resolucion, por lo que
estas mediciones se complementan con las
estimaciones de modelos numéricos al tiempo #,. La
integracion de esta informacién no se reduce a la
interpolacion de los datos, el proceso de asimilacion
de datos debe dar variables atmosféricas py (%y,1), po
(t0,1), Ty (t0,1), B9 (%.r), Vo (Zy,r), que sean
congruentes con las ecuaciones hidrodindmicas.
Habiendo obtenido una estimacion al tiempo 7, de
cada variable, el paso siguiente es la solucion de las
ecuaciones (4.1)-(4.4) para obtener una estimacion
en un tiempo #, y el proceso se repite, las
estimaciones numéricas en #| se usan para
complementar los datos medidos hasta dicho
instante y obtener nuevas estimaciones py (¢1, ), po
(t1,r), To (4, 1),00 (21, 1), vo (21, 1), con las cuales se
resuelven nuevamente las ecuaciones
hidrodinamicas, y asi sucesivamente. A este proceso
se le denomina asimilacion de datos intermitente o
en 4D, por integrar informacion espacial (3D) y
temporal (1D) cada 6 horas en los principales centros
de analisis meteorologico. Las areas de las
matematicas y computacion involucradas son la
teoria de sistemas dinamicos no lineales, problemas
inversos y control de sistemas distribuidos, procesos
estocasticos, lamineria de datos y la integracion de la
red global de medicion de datos meteoroldgicos
[10], [11]. La teoria de procesos estocasticos merece
especial mencion por dar un camino para tratar con la
incertidumbre presente en todo el proceso de
modelacion atmosférica, desde los errores en los
datos hasta los limites de predictibilidad impuestos
por las soluciones caoticas de las ecuaciones (4.1)-
(4.4).

La asimilacion de datos no es un problema exclusivo
de la meteorologia, este problema aparece en todas
las ciencias por que el estudio en tiempo o espacio de
cualquier sistema requiere de un analisis de la
informacion disponible en la mejor forma posible, lo
que puede apoyarse en modelos matematicos
deterministas o estocdsticos que establecen
relaciones basicas entre las variables del sistema de
inter¢s.

Esta es laidea de, por ejemplo, los filtros del Kalman
[10],[11], los cuales tratan de hacer un uso éptimo de
los datos disponibles de un sistema gobernado por
ecuaciones de evolucion como la segunda ley, las
ecuaciones hidrodinamicas, o sus versiones
discretas. Por lo que el estudio de métodos de
asimilacion de datos atmosféricos da un camino para
desarrollar métodos de analisis de informacion en
otras areas de las ciencias basicas y la ingenieria, las
ciencias sociales y biologicas.

El desarrollo de métodos de asimilacion se
complementa con el desarrollo permanente de
modelos fisicos, quimicos y matematicos apropiados
para el estudio de los fenomenos atmosféricos en sus
diferentes escalas espaciales y temporales. Por
ejemplo, la caracterizacion y modelacion de la
turbulencia es un problema de frontera tanto en la
meteorologia como en la mecénica de fluidos en
general. La dindmica molecular y la fisica estadistica
estan aportando resultados que permiten
comprender mejor el papel que juegan los aerosoles
en la formacion de nubes [15]. En las secciones
siguientes daremos un panorama breve de los
problemas de asimilacion de datos y la necesidad de
seguir revisando y mejorando los modelos tedricos
para el diagndstico y prondstico meteorologico en
diferentes escalas espaciales.

5.Importancia del balance de masa en modelos de
transporte atmosférico

Una aplicacion importante del campo de velocidad
estimado a partir de datos operacionales, es el
estudio del transporte de contaminantes
atmosféricos [16]. El modelo principal para estudiar
el transporte, difusion y transformacion, de
sustancias en la atmdsfera es

801-

e +V - (ve) =V (Ki-Ve) + R; (t,c1, ...

7CTL)

(5.1)

donde ¢; es la concentracion de la i-ésima especie, K;
es el tensor de difusion, y R; mide las variaciones de
¢; por reacciones quimicas [15]. Una aproximaciéon
comun de la ecuacion de continuidad (4.2) es

V-v=0 (5.2)
con la cual la ecuacion (5.1) toma la forma que

resuelven la mayoria de los modelos de transporte
[15],[17], asaber,
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801‘
ot

+v-Veg=V- (Kchi) + R; . (53)

El problema operacional es que en un instante # s6lo
se dispone de un niimero finito de datos

v(ry), v(r2), v(rs), ..., v(ry) , (5.4)
en puntos ri,...,Iry, sobre una malla irregular. De
acuerdo con Kitada [18] los métodos para estimar va
partir de tales datos dan un campo v’ con divergencia
V - v’ del orden de +=107 s71; 5 da la divergencia
como sigue

2

Consideremos la ecuacion (5.1) conun campo v*

0 i
B_Ct+v (v ci) =V (KiVe)+R; .
Reescribiendo
0 i
c’)_ct Vv = — (V~v6> G+ V- (KiVe) + R . (5.6)

vemos que el término - (V-v’) ¢; introduce una
reaccion ficticia de primer orden que varia la
concentracion ¢;. Con una divergenciaV-v’de orden
+107 s-1, este término es mayor por un orden de
magnitud que el decaimiento natural de sustancias
radiactivas (de orden 107%s™1). La solucion propuesta
por Kitada y otros autores que han desarrollado
cddigos computacionales operacionales para
resolver (5.1) [15], [19], [20], es ignorar el término -
(V +v))c;y considerar la ecuacion

0 C; 5

ot +v? -V =V - (K;Ve) + R; . (5.7)

El problema con esta solucion estd en que la
estructura de v’ puede diferir substancialmente de la
de un campo no divergente v’=0. Este problema de
inestabilidad estructural ha sido estudiado
recientemente en un trabajo de investigacion [21] del
cual obtenemos los resultados siguientes.

Dado que a gran escala el movimiento vertical de la
atmosfera es despreciable comparado con el
horizontal, consideremos el campo de velocidad

v’ (r)j - (5.8)

Para conocer la estructura de v’ en la vecindad de un
punto arbitrario rogy (que por simplicidad
consideramos en el origen rop = 0), desarrollamos v
en serie de Taylor alrededor de r. El resultado es

()= (o )G ) (3 ) () 69

donde usamos J (5.5) y los parametros
hidrodinamicos

w=k-Vxv'/2 = ((')l»u‘s - Dyv‘s) /2, b= ((')yu6 +31v5) /2 (5 10)
para representar al gradiente de velocidad Vv’ en el
punto ryy. Deacuerdo con (5.9) v° tiene la forma

v = v0=0 1 w8 4 voo

donde v?=0 esla parte no divergente y u? = or es una
perturbacion divergente de v 9 =0, La estructura del
campo vé esta determinada por el discriminante d° =
a? + b2 -w? de la ecuacion de eigenvalores de Vv©.
Los eigenvalores , ) = § +V/d%, \) = § —Vd?
muestran que el campo no dlvergente vo=0 tiene
basicamente dos estructuras: eliptica (d? < 0) o
hiperbélica (49 > 0), y la perturbacion de vo=° con
u9*0 puede dar lugar flujos parabdlicos. Veamos los
resultados posibles con valores de flujos
atmosféricos de gran escala.

Definamos el valor caracteristico de una variable f(x,
y)enunaregion R ={(x,y): |x|, |y|< L} como su valor
promedio f en dicha regién. Consideremos por
simplicidad ugy = vyy = 0. De acuerdo con (5.9) la
relacion entre los valores mediosx =y =L/2, u, v,y
los parametros (5.10),

t=04+a)Z+b-—w)y, 1=>0b+w)T+(—a)y

determina los valores de a y b en términos de J, w, u,
via=a/2x+w,b=8/2x-0,donde definimos & = u
v, = u+ v. Los valores caracteristicos de flujos
conunaescalaL=10>kmson z, v~+10ms'! y5,
w~=+107 571, Como ejemplo, consideremos d = 10~
s7! 5 10, @ =1 ms-L. Con estos parametros el flujo
(5 9) es hiperbolico mientras que el flujo
perturbado vO#0 es ehptlco para valores de w en el
intervaloZas = (w?,w?) determinado por
0= — (@ + @) Jdaz, wi=u] =0(6—p/z) .

w - qf/a7

La Figura 1 ilustra la diferencia estructural entre v°=°

y v °# para w=-10"s"". Esto demuestra que no basta
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con ignorar el término -(V -v°) ¢; en la solucion del
modelo de transporte (5.7) como se ha propuesto
[18], [19], sino que es fundamental trabajar con un
campo Vv’ cuya divergencia se tan pequefia como sea
posible, para que su estructura sea parecida a lade un
campo no divergente v°~". Debemos agregar que la
estimacion considerada por Kitada V-vo~+ 107s™!
[18] puede ser bastante optimista ya que el uso de
métodos variacionales para estimar campos no
divergentes puede dar campos v° con divergencias
del orden de +107s™" o mayores [22], [23]. En estos
casos las diferencias estructurales entre v°= y su
perturbacion v °*° pueden ser mayores, lo puede
explicar en parte las diferencias entre modelos de
trayectorias reportadas en la literatura [20].

Figure 1: Campo de velocidad no divergentev’ = con estructura

hiperbdlica, calculado con valores caracteristicos de flujos atmosféricos
con gran escala espacial: L = 10°km, 3=10,a =1ms!, w=-107s".
Campo divergente v®=v’>=0 + u’ con estructura eliptica, obtenido
perturbado a v con w’ =6r, §=107s". Las lineas punteadas dan las
direcciones principales de cada campo de velocidad.

6. Un método mejorado para la asimilacion
variacional de datos de velocidad

La estimacion del campo de velocidad de un flujo
hidrodinamico a partir de datos medidos en un cierto
instante 7 en una region finita R con frontera I', es un
problema de interés en varias areas de la mecanica de
fluidos como meteorologia [11], oceanografia [24],
la mecanica de fluidos experimental [25] y la fisica
médica [26]. La primera aproximacidén a este
problema consiste en interpolar un conjunto de datos
v (r)),..., v (ry), por ejemplo, por medio de un
promedio de la forma

vO(r) =) fe(r,re) v(re)
P

donde f; (r, ry) le da mayor peso al dato v (r;) cuando
el punto r esta mas cerca del punto r;, donde se mide

el dato [11]. El problema con este tipo de
aproximaciones es que el campo interpolado v0 no
satisface ninguna restriccion dinamica ni
condiciones a la frontera impuestas por fronteras
solidas. Una forma de ajustar el campo v0 fue
propuesta por Sasaki en los afios 50 del siglo pasado
[27] y consiste en calcular el campo v; que minimiza
el funcional

I = [ )-SR o)
sujeto a restricciones fisicas de interés, donde S es
una matriz simétrica y positiva que generalmente se
define como constante. El subindice d indica el
campo que se ha calculado por mas de 30 afios [28]-
[30] con condiciones de frontera Dirichlet como se
explica abajo. Una condicion fisica sobre v, es la
ecuacion de continuidad en su forma mas simple

V-vg=0 en R (6.2)

y, en los casos meteoroldgicos y oceanograficos, la
condicion a la frontera

vq-n =0 sobre el terreno o fondo marino. (6.3)
donde n es el vector normal unitario exterior al

terreno. La minimizacién de J(vy) con las
restricciones (6.2), (6.3), da el campo de velocidad

vy =vl+ SV (6.4)
donde )\, essoluciondela ecuacion
—V-S7'VN =V v en R (6.5)

Para obtener una solucidn tinica )\, se ha usado la
condicion de frontera tipo Dirichlet

Ad = 0 en paredes laterales y superior de R .(6.6)

La mejor condicion a la frontera esta dada por el
campo verdadero vt

v-n=vr-n sobre toda la frontera I' de R .(6.7)

El problema es que vr-n no se conoce, excepto en las
fronteras sélidas, que en meteorologia coinciden con
el terreno. La propuesta reportada recientemente
[22], [23], es la siguiente. Dado que las redes
operacionales meteoroldgicas s6lo miden las
componentes horizontales del campo de velocidad,
el campo inicial tiene la forma v® = #% + 9j. El
campo de velocidad mas simple que conserva la
masa y es tangente al terreno es U’= v0 + wok donde
la velocidad vertical w® se obtiene imponiendo a U°
las restricciones fisicas
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V-U"=0 en R, U”-n=0 sobre el terreno. (6.8)
la cuales constituyen una ecuacion diferencial
ordinaria sujeta a una condicién de frontera que
determina univocamente a w®. El campo de
velocidad ajustado v se define como el campo que
minimiza J(v) sujeto a (6.2) y la condicion a la
frontera

v-n=TU"n sobre toda la frontera I'.  (6.9)
Omitimos el subindice d para distinguir a v del
campo Vv, obtenido con las condiciones de frontera

Dirichlet (6.6). El campo esta dado por

v=v'+S71VA (6.10)
donde \ essolucidnde laecuacion
-V-8'VA=V V" en R. (6.11)

sujeta a las condiciones de frontera puramente
Neumann
n-S'VA=n-(U"-v") sobre toda la frontera I'. (6.12)

Un criterio para comparar la precision con la cual v,
y v satisfacen la ecuacion de continuidad (6.2) lo da
el flujo de cada campo en una subregién R* con
frontera I'*

vy -ndl* (6.13)

*

F (D" vy) = ?{

Un criterio mas completo lo da el calculo de la masa
que fluye en un tiempo 7 a través de la frontera I'*de
R*y comparar dicha masa con la masa M*en R*. De
acuerdo con la ecuacion de continuidad (6.2) la masa
en R* es constante y esta dada por M* =V * donde
V *es el volumen de R*. La masa que transporta va
porla fronteral * enun tiempo ¢ es M* =t F (T *; va).
El porcentaje de masa que fluye por la frontera I'*
respecto a lo que idealmente es una masa constante
M*,es

, * 100t
Y% M* = 100M1‘* = F(T*vy)  (6.14)

Como ejemplo consideremos una region plana R con
una base de 31:2 X 31.2 km? y una altura de 4 km y
subregiones de la forma R* = (a, b)* X (¢, d). El
campo inicial v0= % +19j tiene las componentes

u =" =Bg(x) gy f(2) , (6.15)

conf=ze ™ H=10km,g=1-cos wx, w=1/2xyy
el parametro f=4.9 x 10”s™' se obtiene imponiendo a
u% y v un valor promedio en R de 10 ms™'. El tiempo
caracteristico ¢ esta determinado por el tiempo que le

toma a una particula de aire irdex=0ax=31.2 km
con una velocidad media de 10 ms™'. En nuestro caso
tenemos 7. = { u°)/xy = 52 min. Las problemas (6.5),
(6.3), (6.6), y (6.11), (6.12) se resuelven con las
funciones propias del operador L=V - S'v sujeto a
las condiciones de frontera de cada caso y con la
matriz identidad S= /. La tabla siguiente da los
valores calculados de % M*.

Tabla 1. Valores de %M* para algunas regiones R*,
con t =3 hy el campo inicial v con componentes
(6.15)enlaregion R =(0,31.2)> x (0, 4) km®.

R = (13,17 x (0,2) (10,20)%x (0,3) (5.25)2x(0.4) (0,30)°x (0.4) R
V4 6x 107! 2% 107! 24 2 49
v 3x 107 1072 4x1078 8§x107  10°P

Vemos que el uso de las condiciones de frontera
Dirichlet (6.6) da valores irrealistas de %M* como
24% o 49%, mientras que la condicién de frontera
(6.9) da valores verdaderamente pequefios en toda la
region de interés R. Como se explica en la referencia
[22], las diferencias en los resultados se debe a que
las condiciones de frontera Dirichlet (6.6) inducen
discontinuidades en el campo vy que deterioran
bastante la precision con la cual dicho campo
satisface la ecuacion de continuidad (6.2).

7. Una limitaciéon importante de algunos modelos
de meso escala

Los flujos atmosféricos de meso escala se definen
como movimientos atmosféricos con una escala que
va de uno a varios cientos de kilometros. El sistema
de referencia usado por la mayoria de los textos y
modelos de meso escala es un sistema cartesiano xyz
tangente a la Tierra, con su origen en un punto sobre
un modelo esférico terrestre con longitud A, y latitud
¢, el eje z perpendicular a la Tierra y los ejes X, ,
tangentes al paralelo y al meridiano que pasan por el
punto (A, ¢.). En este sistema de referencia la
aceleracion gravitacional g se aproxima por

0 _

g =-gk (7.1)
con g = 9.8 ms—1, lo que da la ecuaci'on de
movimiento usada en casi toda la literatura de flujos
atmosféricos de meso escala[31-41], a saber,

d 1
A —~Vp-2Qxv—gk+f. (7.2)
dt p
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En esta seccion veremos por medio de un ejemplo
que esta ecuacidn tiene un rango de validez espacial
y temporal muy limitado comparado con los
resultados de la aceleracion g de un modelo esférico
terrestre.

En meteorologia la presion p y la densidad p se
descomponen en la forma

p=potppr,  p=potHrr,  (7.3)

donde p, y p, definen un estado de referencia
termodindmico conocido que satisface la ecuacion
hidrostatica
-1

—po Vpo+g=0. (7.4)
La temperatura de referencia T, se obtiene con la
ecuacion de estado po = RTypy. La descomposicion
(7.3) introduce nuevas incognitas p;, p;, con las

cuales la ecuacion de movimiento (4.1) toma la
forma

a=-20xv+F (7,5)

conF=pp![p,g— Vp]+{. Ahora consideremos la
ecuacion de movimiento (4.1) con una aceleracion
aproximada g?

a®=—p. 'Vp, —2Q@ xv: +g®+f. (7.6)

donde P,y p, estan dados por

Pa = Po + UP1as Pa = Po + HP1as (7.7)

Usando los valores de referencia po, po, determinados
por (7.4) con la aceleracion g de un modelo esférico,
la ecuacién de movimiento (7.6) toma la forma
siguiente con Fa=pp, ! [p1ag— Vpia] +1,

a’=-2Qxvi+g*—g+F, (7.8)
Para analizar la validez de g° consideramos la
aceleracion gravitacional de un modelo esférico
terrestre con masa uniformemente distribuida

r2

€
g = —9_287- )
T

(7.9)

y suaproximacion inmediata

S

gl=—ge =—g(i+yj)/r—g(z+re) /1 k,

donde er es el vector unitario que va del centro de
masa terrestre a una particula de la atmosfera, r. =
6378 km es el radio promedio terrestre, » = [x> +y?
+z + re)z]l/z. Reemplazando 1/r por 1/re en g°
obtenemos la aproximacion

Z+Te
Te

sl __ s
g —=8r—49 k )
donde g; =—g (xi+yj) /re es la proyeccion de gs! en
el plano tangente xy. Despreciando z respecto a re y
linealizando g (7.9), obtenemos las aproximaciones
g” = g gk
g! gy —g(1—2z/r.) k.

Las ecuaciones de movimiento (7.5), (7.8), y las
ecuaciones de las velocidades

a0 dt 7 dt

definen un sistema cerrado de ecuaciones
diferenciales de primer orden que resolvimos
numéricamente con el método de Runge-Kutta de
cuarto orden, para una particula atmosférica
localizada inicialmente en el origen x =y =z=0con
velocidad v=10ims™!, y u =0, f=0. Los resultados
obtenidos con g y g* son idénticos, lo que no ocurre
con sus aproximaciones g°, g*!, g2, g!, como se ve en
la Figura 2, 1a cual muestra que g° da una trayectoria
razonable s6lo muy cerca del origen.

w

Figure 2: Trayectorias que proyecta sobre un plano tangente a un modelo
esférico terrestre en un punto (\¢ =0, pc = 45%) = (2=0, y=0, 2=0), el
movimiento de una particula atmosférica localizada inicial mente en
dicho punto con una velocidad v = 10i ms~!. Las trayectorias se
calcularon con la aceleracion gravitacional g del modelo esférico
terrestre y sus diferentes aproximaciones g0 gs! g52 o1, como se indica
en el texto.
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El error en las trayectorias dadas por las
aproximaciones g* puede medirse con la distancia
entre la proyeccion de dichas trayectorias sobre la
esfera terrestre y la proyeccion de la trayectoria dada
por g. Esta distancia esta dada por

d(a) (t) =Te ©p ()‘a’ ¢a) "€ ()\’ ¢) ’

donde (\a, #a) y (\, @) son las coordenadas esféricas
en un instante ¢ calculadas con g* y g,
respectivamente. La Figura 3 muestra que el error
d? de g0 se incrementa rapidamente en comparacion
con los errores d*”, d®?, d” de las trayectorias
dadas por g*', g2, g!. La escala vertical de la Figura 3
es logaritmica por la rapidez con que d? crece. El
intervalo de tiempo en cual es valido usar una
aproximacion g* puede estimarse fijando una cota del
error d“. Una cota razonable es la resolucion
horizontal de las mallas computacionales con las
cuales se resuelven las ecuaciones de flujos de meso
escala. De acuerdo con Pilke [32] la resolucion
horizontal puede ir de 100 m a 10 km. Consideremos
una resolucion intermedia de 1 km: d“ < 1. De
acuerdo con esta cota, la Figura 3 indica que la
integracion de las ecuaciones de movimiento con g9,
g, g!. %2 es confiable en un tiempo menor a
@ <15min, 1.25,1.75,2.15h, respectivamente.

Figure 3: Comportamiento en el tiempo de la distancia sobre el modelo
esférico terrestre entre la trayectoria calculada con g y las trayectorias de
las aproximaciones g°, g*', g%, g'.

La aproximacion mas usada g destaca por ser valida
enun tiempo de integracion tan pequeio.

Algunos modelos computacionales de meso escala
tratan de incorporar los efectos de la curvatura
terrestre por medio de proyecciones.

Un analisis de las limitaciones e inconsistencias de
estos modelos y otros que usan coordenadas que
siguen al terreno, se reporta en las referencias
[38]-[41].

8. Conclusiones

Las necesidades nacionales de contar con recursos
humanos debidamente preparados en ciencias
atmosféricas, son enormes. Esto ofrece
oportunidades laborales para quienes decidan
dedicarse a estas disciplinas.

En el ambito académico, los problemas que plantean
las ciencias atmosféricas son enormes y solo se iran
comprendiendo poco a poco con la dedicacion de las
generaciones presentes y futuras. La enorme
variedad procesos atmosféricos ofrece a quienes se
decidan estudiar estas disciplinas, la oportunidad de
aplicar sus conocimientos en otras areas como las
ingenierias, las ciencias bdsicas, bioldgicas y sus
relaciones con las humanidades.
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Resumen

En esta contribucion se describe la historia de la
imagenologia por resonancia magnética nuclear. Los
principios fisicos de la Resonancia Magnética estan
descritos en una manera basica, y finalmente se
presentan proyectos de investigacion de frontera en
esta campo.

1.- Introduccion

Laimagenologia por Resonancia Magnética Nuclear
(RMN) es una técnica que ha revolucionado la
imagen en el ambito médico. Esta técnica ha
permitido avanzar en el &mbito cientifico en distintas
disciplinas, por ejemplo, utilizando esta técnica es
posible ver flujo del corazon, marcadores hechos de
nano-particulas de 6xido de hierro, un bebé en utero
en alta resolucidn, incluso observar una sola célula.
El desarrollo de esta técnica ha sido el resultado de la
contribucion de varios cientificos de distintas
formaciones. De afios recientes, se encuentran
distintos cientificos que han obtenido un premio
Nobel en 5 ocasiones distintas por su contribucion al
desarrollo de la Resonancia Magnética Nuclear.

Figural. Sistema de 1.5 Tesla para la obtencion de imagenes por
Resonancia Magnética

Uno de los principales contribuidores a esta técnica
se remonta al Siglo XVII, el matematico e ingeniero
Jean Baptiste Joseph Fourier(1768-1830), el cual
desarroll6 la transformada de Fourier, sin la cual
seria imposible crear imagenes por RMN. El método
que propuso, permite procesar de manera rapida la
fase y la frecuencia de la sefial proveniente de datos
de RMN, para después transformarlos a una imagen.
El primero en utilizar la transformada de Fourier fue
Richard Ernst en 1975 para la obtencion de una
imagen por RMN[1-10].

Nikola Tesla (1856-1943), fue otro cientifico que
descubrid el campo magnético rotante, el cual es la
base para cualquier maquinaria de corriente alterna.
Launidad de campo magnético es en honor a todo el
trabajo realizado en electromagnetismo. (1 Tesla=1
Newton/Ampere-metro). El campo magnético de la
tierra es aproximadamente de 107 Tesla.

Sir Joseph Larmor (1857-1942) fue el primero en
calcular la razon a la cual la energia es irradiada por
un electron acelerado. Establece la ecuacion de
Larmor, que nos permite saber a que frecuencia
precesa el nucleo del &tomo debido a la presencia de
un campo magnético. Esta ecuacion permite saber la
frecuencia a la cual el nucleo absorbera energia. En
el caso de la Imagenologia por Resonancia
Magnética (IRM), se centra en nucleos de atomos de
hidrégeno, que dependiendo la intensidad del campo
magnético podria variar entre 50 a 130 MHz, esto,
en ambitos clinicos.

La Historia

Las raices de la RMN fueron establecidas por Walter
Gerlach (1888-1979) y Otto Stern (1888-1969),
quienes publicaron un experimento donde
demostraron la naturaleza cuantica del momento
magnético de atomos de plata. Isidor Rabi (1898-
1988), quien estudi6 las propiedad magnéticas de
cristales, creando un aparato que producia
oscilaciones electromagnéticas a la misma
frecuencia que la precesion de Larmor en un sistema
atomico dentro de un campo magnético. Rabi recibio
el premio Nobel de Fisicaen 1944.

Figura 2 Rabi II recibid el premio Nobel de Fisica en 1944

Félix Bloch y Edward Purcell describieron por
separado el fendmeno fisico de la resonancia
magnética a partir de las propiedad magnéticas de
ciertos nucleos en presencia de un campo magnético.
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Ellos midieron la sefial de precesion de los espines
nucleares en muestras de agua y parafina bajo la
presencia de un campo magnético. Bloch y Purcell
recibieron el premio Nobel de Fisicaen 1952.

Erwin Hahn desarrollé6 un método para estudiar la
difusion molecular en liquidos a partir de una
secuencia Espin-Eco, asi como la forma de excitar
estos nucleos a partir de pulsos de radiofrecuencia.

El desarrollo de la NMR a partir de los 50°s fue en
muestras tanto bioldgicas como no bioldgicas,
también llevo al estudio de tiempos de relajacion.
Raymond Damadian en 1971 midio estos tiempos en
ratas, tanto en tejido sano como en tumores
cancerigenos, encontrando que los tiempos eran mas
largos en los tejidos enfermos.

Hasta este momento todo habia sido en imagenes
unidimensionales. En 1974, Paul Lauterbur y Peter
Mansfield, de forma independiente, describieron el
uso de gradientes de campo magnético para la
localizacion espacial de la sefial de RMN. Este hecho
fue el precedente para la Imagenologia por
Resonancia Magnética (IRM). Por sus
contribuciones Lauterbur y Mansfield recibieron el
premio Nobel de Fisiologia o Medicina en el 2003.
Las publicaciones, de Mansfield y Lauterbur en
1973, presentaban ideas muy simples, proponian que
si se podia variar espacialmente el campo magnético
a lo largo de un objeto, las frecuencias de precesion
deberian variar espacialmente. Este fue el punto
clave que abrid la puerta a la imagenologia por
resonancia magnética [10-20].

En 1975, Richard Ernst, describidé el uso de la
transformada de Fourier, que permite codificar fases
y frecuencias para reconstruir imagenes en 2D. Esta
técnica sigue siendo utilizada en IRM. Richard Ernst
propuso cambiar la direccién de campos magnéticos
en el dominio del tiempo. Esto permitid reconstruir
una imagen rapidamente a partir de datos
provenientes de sefiales de RMN. Richard Ernst
recibid el premio Nobel en Quimica en 1991 por su
contribucion de la Transformada de Fourier Pulsada.

En 1975, Peter Mansfield propone el uso de la
técnica de linea, lo que permitiria que en 1977 se
obtuviera la primera imagen en vivo, de la seccion
transversal de un dedo humano. En 1977, Hinshaw et
al. obtiene una imagen de la muiieca de una mano, y
Damadian, obtiene una imagen de una seccion

transversal del torax. En 1980, Edelstein ef al.,
utilizé la técnica de Ernst para obtener una imagen
en 5 minutos. En 1986, se empieza a obtener una
imagen en 5 segundos aproximadamente.

A partir de los 80’s se desencadena un desarrolld
tecnologico, que ha permitido obtener imagenes en
cuestion de milisegundos, con el desarrollo de
distintas secuencias de pulsos, diferente a la
propuesta por Erwin Hahn. En 1982, Peter
Mansfield reporta en tiempo real, imagenes del
corazon, utilizando una técnica llamada EPI
(Ecoplanar Imaging). Esto permitié mejorar la
resolucion temporal en las imdgenes, lo que en el
ambito clinico, permitid la obtencion de imagenes en
lo que se conoce como la resonancia magnética
funcional (BOLD, Blood Oxygen Level
Dependent).

Lafisica detras delaImagen

La resonancia magnética estd basada en la
interaccidn entre un campo magnético externo
aplicado y un nicleo que posee un "espin" (momento
angular intrinseco). El espin nuclear o para ser mas
precisos, el momento angular del espin nuclear, es
una de las propiedades del atomo y su valor depende
de la composicidn precisa del atomo. Los detalles
precisos varian de un nicleo a otro.

Si se recuerda, el atomo estd formado por tres
particulas fundamentales: protones, neutrones y
electrones. Los protones (carga positiva) y neutrones
(carga neutra) se encuentran en el nucleo, mientras
que los electrones (carga negativa) se encuentran en
capas u orbitales, rodeando el nucleo. Todos los
atomos de un mismo elemento tienen el mismo
nimero atdmico (nimero de protones). Y finalmente
otra propiedad a considerar es el espin. Se puede
considerar que el nticleo rota constantemente sobre
su eje a una velocidad constante. Este eje de rotacion
es perpendicular a la direccion de la rotacion Figura
1.

Figura 3 Nucleo del atomo de Hidrégeno precesando bajo la presencia
de un campo magnético B.
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Ahora bien, se encuentra un nimero muy limitado de
valores asignados al espin I, el cual esta cuantizado a
ciertos valores discretos. Estos valores depende del
niimero atomico, y peso atomico del nicleo que se
este estudiando. Para los fines de la imagenologia por
resonancia magnética, se utilizan los nucleos cuyo
espin tenga un valor asociado a 1/2, 3/2, 5/2, etc.. El
hidrégeno, es un atomo, que solo tiene un protén en
el nicleo, tiene un espin igual a 1/2, y es el elemento
mas abundante en el cuerpo humano. El hidrogeno se
encuentra en las moléculas de los tejidos organicos
como seria el caso de la materia blanca, materia gris
en el cerebro, rifiones, higado, grasa, corazon,
musculos, etc.

El fendmeno de la Resonancia magnética se puede
describir con matematica rigurosa de un nucleo con
espin y sus interacciones con campos magnéticos.
También la RM se puede describir usando los
conceptos de la mecanica clasica. Adicionalmente al
espin, un nucleo cargado positivamente, se puede
visualizar para fines pedagogicos como un pequefio
iman, puesto que tiene un campo magnético local o
momento magnético.

Si se plantea la siguientes situacién, donde se tiene
un volumen de un tejido bioldgico, el cual va a
contener una gran cantidad de atomos de hidrégeno;
si se observa con detalle no se tendrd una
magnetizacion neta, sin embargo, si colocamos la
muestra bajo la presencia de un campo magnético, se
observa que cada nucleo empezara a precesar a lo
largo de la direccion del campo magnético. La
similitud se tiene con el movimiento del trompo, si se
observa con detalle, el trompo gira sobre su propio
eje, pero asu vez, también esta girando alrededor de
otro eje, la gravedad terrestre (Figura 4).

Figura4. Eltrompo presenta dos movimientos, uno sobre su propio eje y
otro debido al campo gravitacional.

Ahora regresando a los nucleos de hidrogeno bajo la
presencia de un campo magnético, se observa esta
doble rotacidon, sin embargo, el movimiento de
precesion debido al campo magnético, se puede
describir a partir de la Ecuacion de Larmor, la cual
nos indica con que frecuencia esta girando. La
frecuencia de Larmor, depende de la intensidad de
campo magnético y de la constante giromagnética
(esta constante es como la huella digital para
distintos elementos de la tabla periodica). El nucleo
de hidrégeno, para un sistema de 1.5 Tesla (unidad de
campo magnético), precesa a una frecuencia de
63.86 MHz (MegaHertz).

Una vez dentro del campo magnético, los espines
nucleares se alineardn en direccion del campo
magnético, unos en direccion del campo, de forma
paralela, y otros de forma antiparalela, esto
dependera de la temperatura del tejido, la energia
asociada al campo magnético. Ya alineados, se
enviaran pulsos de Radio-Frecuencia (RF), durante
el pulso, el nticleo absorbera la porcion de energia a
una frecuencia particular; posteriormente se elimina
el pulso de RF, por lo que el ntcleo liberara energia,
se inducird una sefial que varie conel tiempo.

Hasta este momento, todos los ntcleos precesan a
una determinada frecuencia, dependiendo la
intensidad de campo magnético, y se tiene la
siguiente pregunta, ; como poder diferenciar, por
ejemplo, la sefial que proviene de los nucleos de
hidrogeno del ojo derecho, con respecto a la sefial
que proviene del ojo izquierdo ?. Y es aqui donde la
contribucién de Mansfield y Lauterbur, es vital, al
agregar una variacion lineal de campo magnético en
los tres ejes, X, y y z, la frecuencia de Larmor
también varia. De esta manera se puede codificar la
sefal que nos permitira la formacion de la imagen. El
objetivo de la imagenologia es correlacionar las
sefiales medidas provenientes de ciertas posiciones
espaciales, de donde se originan las sefiales.

Como se ha descrito previamente, los nucleos
precesan a diferentes frecuencias, dependiendo la
posicion, el campo magnético aplicado cambia. Por
lo que se origina una sefial de resonancia magnética,
bien definida, esta sefial es una superposicion de
sefales, que provienen de la region de la muestra
excitada.

El ente matematico que permite transformar ésta
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seflal, a una posicién espacialmente hablando, se
conoce como transformada de Fourier, pasando de
un dominio de frecuencias a un dominio de
posiciones. La codificacion de la sefial a lo largo de
los 3 ejes, x, », y z se realiza a partir de la
Transformada de Fourier. El ejemplo mas simple se
tiene, en la obtencion de una imagen anatémica en
cortes axiales ( a lo largo del eje del cuerpo ), por lo
que el primer paso es, la seleccion de corte, por lo que
se realiza la codificacion del selector de corte (eje z),
segundo, la codificacion de frecuencia(eje x), y el
tercero, la codificacién de fase (eje »). Estas
codificaciones, son cambios del dominio de
frecuencias y fases a dominios de posicion
(coordenadas espaciales x, y y z).

La instrumentacion basica para obtener una imagen
por resonancia magnética es, un iman que permita
alinear los espines nucleares. Una antena de RF que
emita pulsos de RF y otra antena de RF, en donde se
induce una sefial proveniente de los nucleos. Tres
bobinas gradientes en x,y y z que permiten codificar
la sefial tridimensionalmente.

Una electronica asociada como amplificadores, pre-
amplicadores para el sistema de RF y bobinas
gradientes, y una jaula de Faraday (asegura que no
entre ni salga RF del cuarto, donde esta colocado el
iman).

Estado del Arte en Resonancia Magnética

La imagenologia por RM es una técnica no
invasiva, se usa radiacidon no ionizante, lo que le da
ventaja sobre técnicas como rayos-X, tomografia
computacional, y medicina nuclear. En los ultimos
20 afios, se han desarrollado técnicas que permiten
un mejor diagnostico en la patologias [21-25]. La
resonancia magnética funcional, la cual utiliza la
sangre misma como un medio de contraste
enddgeno, permite de una manera indirecta,
conocer laregion "activada", a partir de un estimulo
determinado (Figura 5).

Figura 5. Imagenes por Resonancia magnética, se muestran los tractos
que son producto de la difusion de los nuicleos de hidrogeno contenidos en
lamateria blanca. Se muestra la diferencia entre pacientes pediatricos con
déficit de atencion y nifios sanos.

Figura 6. Imagenes por Resonancia magnética, se muestran las zonas que
se activan. Esta técnica esta basada en la susceptibilidad magnética, pues
la sangre al perder los oxigenos, que acarrea, modifica el campo
magnético en su entorno, por lo que cambia la frecuencia de precesion de
los hidrogenos que se encuentren en los alrededores debido a la
oxigenacion. Se muestra la diferencia entre pacientes pediatricos con
déficit de atencion y nifios sanos.

La imagen ponderada por difusidon ha permitido la
valoracion y clasificacion de tejidos cancerosos, la
técnica de la difusion esta basada en la difusion de
las moléculas de agua, la difusion cambia,
dependiendo la composicion molecular del tejido.
Eltensor de difusion, es otra técnica, la cual permite
reconstruir, a partir de la difusion de las moléculas
del agua y de unos gradientes de campo magnético,
"perseguir" el camino preferencial de dichas
moléculas. El corazon ha sido uno de los érganos
que ha requerido un desarrollo mas extenso de la
instrumentacion de la IRM; por ahora, se obtienen
imagenes de buena calidad, lo cual requirié6 una
sincronizacion de la toma de imagenes con el
movimiento del corazon.

La técnica de 4D-Flujo por IRM permite identificar
patrones de flujo en pacientes con cardiopatias
congénitas, dificiles de observar con otros métodos
diagnosticos. La evaluacion de patrones de flujo
podria contribuir a comprender las consecuencias
hemodinamicas de diferentes cardiopatias
congénitas La espectroscopia por RM, ha
permitido desarrollarse in-vivo, sin utilizar un
medio de contraste, lo cual ha sido ttil en patologias
enel cerebro.

Sin embargo, no todo se remonta al uso del ntcleo
del hidrogeno, se pueden utilizar otros nucleos como
el Xenodn, Carbono, Sodio, Fosforo, para obtener, un
estudio funcional de los 6rganos. En el caso del
Xenodn, Fluor, se utilizan, en su estado hiper-
polarizado, que es sensible a la IRM, el cual se le



22 Contactos, Revista de Educacién en Ciencias e Ingenieria, 110 Octubre-Diciembre (2018)

hace respirar al paciente para obtener imagenes de
los pulmones. Esta técnica ha permitido mejorar el
diagnostico en pacientes que sufren de cancer en
pulmones (Figura 7). La creacidon de nuevos medios
de contraste que permitan la evaluacion de la
funcionalidad de distintos organos, como seria el
caso de las nano-particulas de oxido de hierro.

Figura 7. Imagenes por Resonancia magnética de pulmoén usando como
medio de contraste 19F a) voluntarios sanos b) mapas del cociente de
anisotropia por difusion (ADC).

La IRM es una de las principales modalidades de
imagen en el ambiente clinico. Los desarrollos
tecnologicos en los ultimos 15 afios, han permitido
estudiar la funcionalidad y anatomia del cuerpo
humano. Aun queda optimizar el disefio de imanes
superconductores, bobinas gradientes, antenas de
Radio-Frecuencia, que permita obtener estudios en
tiempos mas cortos, con mejor resolucion temporal y
espacial, en todos los organos del cuerpo humano
[26-32]. Finalmente, la motivacion de estos avances
es entender el funcionamiento del cuerpo humano,
asi como en las patologias que lo aquejan.
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Durante los ultimos 100 afios, nuestra concepcion
del Universo ha cambiado drasticamente tanto a
escalas cosmoldgicas como subatdmicas. A escalas
grandes hemos transitado de un Universo
Newtoniano de edad desconocida poblado
unicamente por las estrellas en nuestra Via Lactea a
un Universo gobernado por la Relatividad General
conteniendo cientos de billones de galaxias, ademas
de las correspondientes estrellas contenidas en cada
galaxia.

Image credit: Richard Payne
La edad de este Universo es de 13.8 billones de afios
desde la ocurrencia del Big Bang, cuya parte
observable tiene un diametro de alrededor de 92 afios

luz, y esta llena de materia normal o bariodnica,
materia oscuray energia oscura.

A escalas microscopicas, la revolucion ha sido igual
de dramatica: Hemos transitado de un Universo
compuesto de nucleos atomicos, electrones y
fotones, gobernado por las interacciones
gravitacional y electromagnética, a un
entendimiento mucho mas fundamental de las
particulas elementales y de las interacciones que
hacen posible la existencia del Universo, es decir, la
interaccidén nuclear fuerte, la interaccion nuclear
débil ademas de las interacciones gravitacional y
electromagnética .

Los nucleos estan formados por protones y
neutrones, los cuales a su vez estan formados por
quarks y gluones. Existen dos tipos de interacciones
nucleares, la fuerte y la débil y tres generaciones de
particulas, tanto de leptones (electrones, muones,
tauones y sus correspondientes neutrinos), como de
quarks, hadrones fundamentales, (u = arriba, d =
abajo, c¢=-encanto, s = extrafo, t=cima, b =fondo).
Adicionalmente tenemos bosones de norma, los
cuales son caracteristicos de las simetrias asociadas a
las interacciones, en particular a las vectoriales como
la interaccidn nuclear fuerte, la interaccién nuclear
débil y la interaccion electromagnética. Todo lo
anterior junto con el boson de Higgs constituyen el
llamado Modelo Estandar de las particulas
elementales. Las fuentes de las interacciones son los
fermiones, los bosones transportan y propagan las
interacciones en el espacio-tiempo y es el boson de
Higgs el que prove¢ de masa a todas las particulas.

Image credit: Fermilab.
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Enprincipio, combinando el Modelo Estandar de las
particulas elementales con el Modelo Estandar de la
cosmologia moderna surgido de la Relatividad
General, podriamos practicamente explicar nuestro
Universo fisico real. Comenzando a partir de 10-10
segundos después del Big Bang, cuando el contenido
del Universo era un poco mas de materia que de
antimateria. En principio, podriamos ahora explicar
todos los fendomenos observados en nuestro
Universo usando solamente las leyes de la fisica
actualmente bien establecidas: Relatividad General
y Mecanica Cuantica, entre otras.

Image credit: Rhys Taylor, Cardiff University.

Podemos reproducir, mediante simulaciones, un
Universo que es en todos los aspectos fisicamente
indistinguible del nuestro. Sin embargo, existen
algunas preguntas fundamentales que actualmente
todavia no podemos responder:

1.; Por qué existe mds materia que antimateria?

(De donde proviene la asimetria?

2.;Cual es la naturaleza de la energia oscura?

(Qué tipo de campo/particula es responsable de ella?
3.;Cudl es la naturaleza de la materia oscura?

(Qué tipo de campo/particula es responsable de ella?
4.Sabemos que a energias altas la interacciones débil
y la electromagnética se unifican, y se manifiestan
separadas cuando la simetria electrodébil se rompe a
bajas energias. Eventualmente la fuerza fuerte
también practicamente podemos decir que casi se
unifica con la electrodébil a energias todavia mas
altas. La pregunta es: ;La interaccion gravitatoria
también se unificaria a energias alin mayores?

5.;Por qué las particulas elementales del Modelo
Estandar tienen la masa que medimos? Este

problema se conoce como el problema de la
jerarquia/estructura de la materia en Fisica.

Image credit: © School of Physics UNSW.

Existen tres constantes fundamentales de la
naturaleza: la constante de gravitacion (G), la
constante de Planck (h), y la velocidad de la Iuz (c).
Podemos combinar estas constantes de diferentes
maneras para generar unidades para el tiempo, la
longitud y la masa, los cuales se conocen como las
unidades de Planck: tiempo de Planck, longitud de
Planck y masa de Planck.

Las masas de las particulas del Modelo Estandar son
del orden de la masa de Planck, lo cual significa una
energia de alrededor de 10*eV. Esto es unamasa °17
6rdenes de magnitud, o un factor of
100,000,000,000,000,000 mayor que la particula
mas pesada observada en el Universo. En particular
el boson de Higgs debe tener la masa de Planck y
dado que se acopla con las otras particulas para
dotarlas de masa, éstas adquieren masas también del
orden de la de Planck.

Por tanto, ante la pregunta: ;Por qué las particulas
elementales tienen la masa que medimos y no otra
masa mucho mayor? La mejor solucidon y la mas
elegante es proponer la existencia de una simetria
extra, la cual cancela todas las contribuciones a nivel
de la escala de Planck y preserva las masas de las



La crisis de la supersimetria...

27

particulas durante el camino a energias mucho mas
bajas.

Esta es la idea basica detras de la llamada
supesimetria, conocida como SUSY, introducida en
1970 por Golfand and Likhtman en su modelo de
electrodinamica cuantica y fueron Mikhail Shifman
e independientemente Julius Wess quienes la
formalizaron para teorias de Yang-Mills en 1974. La
supersimetria es una simetria que mezcla bosones
con fermiones, hace la prediccion audaz de que debe
de existir el mismo numero de bosones que de
fermiones en el Modelo Estandar de las particulas
elementales, esto quiere decir, que cada particula de
éste (fermion y bosdén} tiene un compaifero
supersimétrico, el cual tiene propiedades casi
idénticas excepto que tiene un espin que difiere por
un valor de <)% respecto a su contraparte en el
Modelo Estandar.

Este compafiero supersimétrico deberia proteger la
masa de todas las particulas, tanto las del Modelo
Estandar y las de SUSY, todo el camino hasta la
escala en donde la SUSY se rompe, en este punto los
compaifieros supersimétricos adquieren masas mas
pesadas que las masas normales. Si la SUSY se
rompe, en la escala correcta para resolver el
problema de la jerarquia, en algun lugar entre los 100
GeVy 1 TeV, entonces las particulas supersimétricas
mas ligeras deberian ser accesibles mediante el LHC
(Large Hadron Collider) en el CERN de Ginebra en
Suiza.

Image credit: DESY at Hamburg.

Adicionalmente, si consideramos todas las
particulas del Modelo Estdndar y estimamos la
intensidad de las tres interacciones, las dos nucleares
y la electromagnética, encontraremos que la
intensidad de las interacciones, parametrizada por
sus constantes de acoplamiento, cambia con la
energia. Las intensidades casi se intersectan para una
energia de alrededor 10" GeV. Si afiadimos la
supesimetria, la inclusién de las nuevas particulas

modifica la evolucion de las constantes de
acoplamiento. Si SUSY fuera correcta, podria
indicarnos el lugar donde las interacciones nuclear
fuerte, nuclear débil y electromagnética se unifican
paramuy altas energias.

Image credit: CERN (European Organization for Nuclear Research),
2001. Via http://edu.pyhajoki.fi/.

Existen tres grandes problemas que podrian ser
resueltos mediante la supesimetria:

1.Si realmente la supesimetria resuelve el problema
de jerarquia, entonces deberian definitivamente ser
descubiertas nuevas particulas supersimétricas en el
LHC. De lo contrario habria que buscar otra soluciéon
al problema.

2.Si la particula supesimétrica mas ligera es
realmente la materia oscura existente en el Universo,
entonces los experimentos CDMS y XENON
disefiados para detectarla ya deberian de haberla
detectado. El estatus de no deteccion proveniente de
estos experimentos enciende focos rojos en contra de
la afirmacion original de que el neutralino es
realmente la materia oscura. Afortunadamente la
SUSY no es el unico caballo en la carrera, es decir
existen muchos mas candidatos alternativos para ser
la materia oscura.

3.La interaccién nuclear fuerte podria no unificarse

completamente con las otras dos interacciones. Sin
embargo la SUSY evita este problema.

Image credit: Matt Strassler of http://profmattstrassler.com/.
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Los grandes problemas de la SUSY no son teodricos
sino experimentales. No se tiene hasta ahora
ninguna evidencia experimental de que sea correcta.
La busqueda experimental de las particulas
supersimétricas ha resultado infructuosa, incluso en
el LHC en su primera corrida.

Esta solo reconfirma el Modelo Estandar con mas
precision que antes. Este hecho dejaala SUSY como
una teoria de promesas potenciales infinitas cuya
realidad es hoy altamente cuestionable. Al parecer, la
naturaleza no gusta de SUSY, al menos en su forma
original.

Hasta ahora no se ha detectado en el LHC, operado
por el CERN, ningtin indicio de nueva fisica mas alla
del Modelo Estandar, mas atin, la altima ronda de los
experimentos de aplastamiento de protones
(protons-smashing) descartan una gran cantidad de
modelos supersimétricos, los modelos mejor
estudiados durante casi 50 afios de la SUSY.

Image credit: Matt Strassler of http://profmattstrassler.com/.

Los resultados negativos han comenzado a producir,
si bien no una crisis a gran escala en la fisica de
particulas, si un panico extendido. A principios de
2015 comenzara la segunda corrida del LHC,
alcanzando su funcionamiento a las mas altas
energias para las que fue disefiado el acelerador
permitiendo que los experimentos ATLAS y CMS
detecten o descarten la existencia de otros
compafieros supersimétricos mucho mas masivos.
Existen algunas versiones adicionales de la SUSY,
las cuales son un poco mas complejas que la simple
version de masa-energia ya descartada por el LHC,
de manera que diferentes sabores de la SUSY
podrian todavia ser realistas.

Image credit: Geoff Brumfiel from Nature.
Si al final de la segunda corrida nada nuevo aparece
las teorias de cuerdas se encontraran en una
encrucijada mortal e insalvable. Actualmente se
encuentran en suspenso deseando que los resultados
del LHC no destruyan la mitica catedral de la fisica
teorica estudiada ya por mas de 50 afios.

Image credit: © New Scientist.

Podria resultar que simplemente la SUSY es
incorrecta y que los fisicos precisan de desarrollar
nuevas ideas trascendentales.

Resultdé muy seductora y revolucionaria la idea
propuesta con las teorias de cuerdas sobre objetos
fundamentales extendidos uni-dimensionales, en
lugar de puntuales, cuyos modos normales de
oscilacion corresponden a las particulas elementales
conocidas, potencialmente capaces de unificar todas
las interacciones conocidas de la naturaleza incluida
la gravedad, la interaccién mas antigua conociday la
menos entendida a nivel microscépico, mediante la
introduccion de las llamadas supersimetrias y de las
dimensiones adicionales, no detectables
experimental/observacionalmente, del espacio-
tiempo. Sin embargo, después de varias décadas, y
ante la falta de fenomenologia que las sustente, las
teorias de cuerdas han pasado actualmente de ser la
teoria de todo, como se propuso originalmente, a ser
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tan solo una teoria cuantica de campo alternativa,
diferente a la estandar cuyo principal problema era la
existenciade 10°” diferentes y disjuntas maneras de
proyectar sus predicciones a nuestro mundo fisico
real de 4 dimensiones.

El problema de encontrar una teoria de unificacion
de las cuatro interacciones conocidas de la
naturaleza, que por tanto incluya una teoria cuantica
de la gravedad ha sido estudiado por mas de 70 afios
asumiendo que los experimentos no proporcionan
ninguna guia al respecto. Esto ha llevado a suponer
que la manera de resolver el problema seria la
construccion y andlisis de teorias muy ambiciosas,
de unificacion de las interacciones, capaces de
resolver todas las controversias surgidas de la
posible coexistencia de la relatividad general con la
mecénica cuantica.

Desafortunadamente, en el caso de la investigacion
en teorias multidimensionales de unificaciéon
incluyendo gravedad cuantica, dada la falta de una
guia fenomenologica/experimental, los fisicos
tedricos han sido seducidos por la tentacion de
identificar el marco tedrico supuestamente correcto
basandose solamente en criterios de origen
conceptual y matemdtico.

Sin embargo, en otras areas de investigacion, la
disponibilidad de datos experimentales que
cuestionan a las teorias existentes motiva a los
tedricos a proponer modelos fenomenologicos que
resuelvan las paradojas experimentales, atin cuando
algunos aspectos del modelo no sean completamente
satisfactorios desde una perspectiva conceptual.
Usualmente, estos modelos, aparentemente no

satisfactorios, nos proveen de un importante punto
de partida para la identificacion de la descripcion
tedrica correcta y conceptualmente satisfactoria del
nuevo fenémeno.

Aun la teoria mds consistente matematicamente y
conceptualmente satisfactoria no puede ser aceptada
y adoptada sin una contundente confirmacidn
experimental/observacional. Por tanto, resulta
obligatoria la busqueda de la fenomenologia de la
gravedad cuantica.

A final de cuentas cualquier teoria fisica y la fisica
misma deben estar necesariamente relacionadas con
los experimentos/observaciones para no ser
consideradas solamente como metafisica.
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1.INTRODUCCION

La espectroscopia Raman es una técnica doptica no
destructiva que permite el estudio de numerosos
tipos de moléculas y sistemas, solidos, liquidos, por
ejemplo semiconductores o moléculas biologicas. El
efecto Raman fue descubierto en 1928 [1], pero el
estudio de moléculas bioldgicas con esta técnica esta
actualmente en pleno desarrollo, en particular
gracias al desarrollo del laser a principio de los afios
sesenta del siglo XX y ultimamente a su
acoplamiento con la microscopia confocal.

Esta técnica se ha beneficiado también de los
progresos tecnoldgicos en los detectores y sobre todo
en la disminucion sustancial del tiempo de
adquisicion de los datos experimentales.

La dispersion Raman y sus variantes, son técnicas
que involucran a los estados vibracionales de las
moléculas. Es el punto comin con la absorcion
infrarroja. Sin embargo, el mecanismo de
interaccion de una onda electromagnética con las
moléculas es diferente y las reglas de seleccidon
también son diferentes. Por lo tanto, las dos técnicas
pueden conducir a espectros diferentes pero
complementarios [2].

2.LAS CELULAS

Los organismos vivientes se componen de células.
Es la unidad basica mas pequefia e importante de
todo organismo vivo, que trabaja de manera
autonoma. Se dividen en dos grandes grupos: células
eucariotas y procariotas. Las células procariotas no
tienen nucleo. Su composicion es mas simple que la
de las células eucariotas, y se supone son el primer
tipo de organizacion celular que hubo en el planeta.

Las células eucariotas (animales y vegetales) tienen
nucleo, son mas grandes que las células procariotas y
se encuentran en el cuerpo humano. Poseen una
disposicion interna mas evolucionada y compleja; el
material genético esta dentro del ntcleo, rodeado del
nucleoplasmay protegido por su propia membrana.

Pueden realizar funciones especificas, como
coordinar la quimica celular, es decir, las reacciones
internas y el metabolismo a través de la accion de sus
organelos celulares.

Un esquema de una célula eucariota se presenta en la
Fig. 1.

Figura 1. Esquema de una célula eucariota con los diferentes organelos
celulares.

Aunque sean muy pequefias (10 - 100um), las células
eucariotas tienen una estructura basica y bien
organizada. Todas poseen protoplasma, que es el
citoplasma mas el nicleo celular. El citoplasma, que
comprende todo el volumen de la célula - salvo el
nucleo -, es el medio donde se producen los cambios
quimicos y las reacciones metabolicas de la célula.
Esta compuesto por una solucidén acuosa
denominada citosol, la cual engloba una gran
cantidad de estructuras especializadas y organelos
celulares.

El cuerpo humano es un sistema complejo formado
por cincuenta billones de células, agrupadas en
tejidos y organizadas en diferentes sistemas. Estas
células poseen una membrana que separa el interior
de lamisma, donde se encuentra el niicleo, del medio
externo; esencialmente, estd compuesta de
macromoléculas formadas por cadenas largas de
atomos. La membrana celular es una estructura casi-
fluida, en ella sus componentes pueden desplazarse.
Esta fluidez implica que los componentes, en su
mayoria, s6lo estdn unidos por uniones no
covalentes. La molécula primaria de la membrana
celular es el fosfolipido; éste posee una "cabeza"
polar (hidrofilica) y dos "colas" no polares
(hidrofoébicas); esto es, los fosfolipidos son, por
tanto, simultaneamente hidrofilicos ¢ hidrofébicos
(anfipaticos). El nombre de fosfolipido de esta
molécula proviene del hecho de que en la "cabeza"
polar se encuentra un grupo fosfato que contiene
fosforo en su estructura y la cola hidrofobica
corresponde, en su estructura, a la de una grasa.
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Los lipidos son un grupo amplio y heterogéneo de
compuestos insolubles en agua, pero solubles en
solventes organicos no polares como el éter, el
cloroformo o el benceno. Contienen carbono,
hidrogeno, oxigeno y nitrégeno. Los lipidos pueden
tener de una a tres cadenas hidrocarbonadas. En la
figura 2, se presenta un esquema de un fosfolipido
insaturado.

Figura 2. Esquema de un fosfolipido insaturado.

Elactual modelo de membrana celular es el resultado
de un largo proceso de investigacion, mismo que
comenzd con las observaciones indirectas que
permitieron determinar que los compuestos
liposolubles traspasaban facilmente esta barrera.
Este hallazgo llevé a Overton [3, 5], en 1902, a
sostener que la composicion de la membrana
correspondia al de una delgada capa lipidica. Esta
hipétesis fue probada por Gorter y Grendel en 1925,
en el globulo rojo [5]. Posteriormente, se agrego la
propuesta que sostenia que en la composicion de la
membrana también intervenian proteinas. Hacia
1935, Danielli y Davson [6] sintetizaron los
conocimientos proponiendo que la membrana
celular estaba formaba por una "bicapa lipidica" con
proteinas adheridas a ambas caras de la misma. La
integracion de los datos quimicos, fisico-quimicos y
las diversas técnicas de microscopia llevo al actual
modelo de "mosaico fluido" [7]. Segtin este modelo,
que tiene gran aceptacion, las membranas constan de
una bicapa lipidica en la cual estan inmersas diversas
proteinas. El espesor de la membrana es,
aproximadamente, de 7 nm. La bicapa lipidica ha
sido establecida como la base universal de la

estructura de lamembrana celular (Fig. 3).

proteina
periférica

proteina
integrada

Figura 3. Modelo molecular de membrana en "mosaico fluido". El
enlace entre lipidos y proteinas integradas es esencialmente de
naturaleza hidréfobo, mientras que entre lipidos y proteinas periféricas
es de tipo electrostatico.

La estructura en bicapa permite que los grupos del
extremo hidrofilico se asocien libremente con el
medio acuoso, y que las cadenas hidrofobicas de
acidos grasos permanezcan en el interior de la
estructura, lejos de las moléculas de agua.

Las moléculas, lipidos, proteinas, etc. que
conforman una célula viva estan constituidas
bésicamente por cuatro elementos (C, H, O y N) que,
combinados entre si, dan origen a un gran nimero de
compuestos. La sustancia mas abundante en la célula
vivaes el aguay llega arepresentar mas de 70% de su
peso. Esta molécula es de gran importancia, pues la
mayor parte de las reacciones intracelulares se
llevan a cabo en ambiente acuoso y todos los
organismos se han conformado alrededor de sus
propiedades: su caracter polar, su capacidad para
formar enlaces de hidrégeno y su alta tension
superficial, entre otras.

Las proteinas son las moléculas mas diversas,
complejas y de mayor tamafio presentes en la célula.
Estas moléculas tienen formas tridimensionales,
necesarias para su funcion especifica. Las proteinas
son polimeros constituidos por mondémeros
denominados aminoacidos. Cada aminoacido posee
un grupo amino -NH2 y un grupo carboxilo -COOH
unidos al mismo atomo de carbono, denominado
carbono alfa. Los aminodacidos se diferencian entre
sipor el tamafio de sus cadenas laterales y se agrupan
en cuatro categorias, segun las propiedades de estas
cadenas: no polares, polares, catidnicos y anionicos.

La estructura de las proteinas puede jerarquizarse en
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una serie de niveles, interdependientes. Estos niveles
corresponden a: i) estructura primaria, que
corresponde a la secuencia de aminodcidos; ii)
estructura secundaria, que une los aminoacidos entre
si; iii) estructura terciaria, que define la estructura de
las proteinas compuestas por un soélo polipéptido y,
iv) estructura cuaternaria, si interviene mas de un
polipéptido.

Los péptidos y las proteinas estan formados por un
grupo que se repite a lo largo de toda la cadena,
denominado enlace peptidico o grupo amida (Fig. 4).
Una propiedad fundamental de este grupo es que,
precisamente, establece puentes de hidrogeno con
otros grupos idénticos de la misma cadena.

R H

N/
C—N
7\
O R

Figura 4. El enlace peptidico, base de la estructura primaria
de las proteinas.

Esta propiedad condiciona el plegamiento de las
proteinas en su estructura secundaria, en particular a
la formacién de hélices @ o de laminas £, a la cual la
dispersiéon Raman tiene acceso que es lo que
veremos en la parte 3.2.2.

3. ESPECTROSCOPIARAMAN

3.1 Teoria

Cuando el campo eléctrico de la luz incide sobre un
atomo o una molécula los electrones son desplazados
por este y se induce un momento dipolar en el atomo
o la molécula orientado aproximadamente en la
misma direccion que la del campo eléctrico incidente
[8-10]. El dipolo inducido es pequefio siempre y
cuando la intensidad del campo incidente sea
pequefia. En este caso el momento dipolar inducido
en el &tomo o molécula i estd dado por:

o, =ak (1)

la constante de proporcionalidad « es la
polarizabilidad de la molécula y es distinta para

diferentes moléculas, representa la facilidad con que
se puede orientar a la nube electronica de estas. Si el
campo incidente fluctia con el tiempo, también lo
hara el dipolo inducido; el campo eléctrico asociado
ala luz hara que el dipolo del atomo o de la molécula
oscile con esa frecuencia. El dipolo oscilante emitira
asuvezradiacion electromagnética.

SeaF el campo eléctrico incidente dado porz-£, cos 2myy,
donde E  es laamplitud del campo eléctrico incidente
yv,su frecuencia. Ahora consideremos una molécula
biatomica que vibra con frecuencia Vv, con
movimiento arménico simple. Sea g una coordenada
alo largo del eje de vibracidn, tendremos a un tiempo
t;
q,=q,Ccos2mv.1 (2)

Si la polarizabilidad varia durante la vibracion

entonces para una amplitud de vibracidn pequeiia
tendremos;

ca
a=a,+—

e

q, (3)
0

Sustituyendo la ecuacién (2) en la ecuacion (3)
obtenemos:

qocos2mv.t (4)
0

Ca
a=a, +—]

v

Silaradiacion interacciona con la molécula entonces
de (1) y (2) tenemos que:

Ca

A

oa
E +
. %4,

E,
05 O—qo[cos 27(vy + v, )+ cos 22(vy = v, )t (5)

0

A =a,

El primer término de la ecuacion (5) describe la
dispersion de Rayleigh (sin cambio de frecuencia),
los restantes representan la dispersion Raman Stokes
y anti-Stokes. Observamos ademas que se producira
dispersion Raman siempre y cuando 57“{ =0 estoesla
polarizabilidad de la molécula debe cambiar durante
la vibracion para que esta sea activa en la dispersion

Raman.

3.2 Resultados

En las moléculas organicas, los atomos C, H, O y N
estan ligados entre si por enlaces con una energia
caracteristica para cada tipo: C-H, C-OH, C=0,
C=C, etc. En lo que sigue, vamos a estudiar los
lipidos, posteriormente las proteinas y finalmente
células ya que contienen estos dos componentes.
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3.2.1 Cadenas hidrocarbonadas y fosfolipidos
La espectroscopia Raman es una herramienta eficaz
en el estudio de la estructura molecular de la
membrana celular; la fluidez en la membrana se
debe, esencialmente, a la isomerizacidén de
conformacioén de las cadenas hidrocarbonadas, a lo
cual esta espectroscopia es muy sensible.

El punto comun de estas moléculas es poseer por lo
menos una cadena hidrocarbonada. Las moléculas
mas sencillas de este tipo son el polietileno (PE) y los
alcanos, conformados por una cadena lineal de
grupos metilenos, terminada en sus dos extremos por
un grupo metilo. Veamos algunos de los resultados
conocidos sobre la espectroscopia Raman de estos
sistemas. La cadena de PE esta constituida solo por
grupos metilenos CH2. Para un estudio detallado, el
lector puede consultar las referencias [11-15].

El PE presenta 8 modos de vibracion activos en
Raman: cuatro modos de deformacién de los grupos
CH, con las bandas 1174 cm™, 1295 cm™, 1382 cm’!
y 1440 cm™, respectivamente denominados rocking,
twisting, wagging y scissors, dos modos de
elongacion, simétrico y anti simétrico, de los CH,
con bandas en 2845 cm™ y 2880 cm™; dos modos de
elongacion, anti simétrico y simétrico de la cadena
de carbonos C-C-C, respectivamente en 1065 cm™ y
1133cm™.

En los fosfolipidos se encuentran los mismos modos
de vibracion mencionados anteriormente; sin
embargo, debido a la cabeza polar de la molécula,
aparecen algunos modos adicionales. En el caso de
cadenas insaturadas también aparecen nuevos
modos de vibracion. En la Tabla 1, se encuentran
frecuencias caracteristicas de los modos de estas
moléculas.

Tabla 1. Atribuciones de las principales vibraciones de los fosfolipidos.

Modo de vibracion Numero de onda (cm™)
3010
2950
2880
2920
2850
1730
1460
1230
1085

-C-H insaturado
-CH3 anti simétrico
-CH3 simétrico
-CH> anti simétrico
-CHz simétrico
C=0 éster
-CH; deformacion
PO, anti simétrico
PO, simétrico

0OC-O-C éster 1170
C-O-P elongacion 1045
CN elongacién (CH3)sN* 970

Las vibraciones C-H contribuyen con varias bandas
de vibracién en la region 2800-3000 cm™. La banda
Raman cerca de 2890 cm™ es muy sensible al arreglo
lateral de las cadenas; su intensidad disminuye
cuando aumenta el desorden intramolecular de las
cadenas (isomerizacion trans-izquierda). La banda
situada a 2850 cm™ se debe a las vibraciones de
elongacion (VcH) simétricas; conforme aumenta el
desorden, su intensidad permanece relativamente
constante. Por lo tanto, el cociente /rg00//550 €S UN
indicador en el estudio de las transiciones de fase de
los fosfolipidos. En la Fig. 5 se presentan los
cambios en la region de elongacion de los CH y de
los modos de la cadena hidrocarbonada, entre 10°Cy
45°C para la 1,2-dihexadecanoil-sn-glicero-3-
fosfocholina o dipalmitoil-fosfatidilcholina
(DPPC).

2760 2820 2880 2940 3000 1000 1040 1080 1120 1160
Desplazamiento Raman (el

Figura 5. Espectro Raman de una solucién acuosa de DPPC a pH 6. a)
Modos de elongacion de los CH, b) Modos del esqueleto C-C, a 10°C
(abajo) y a45°C (arriba). Reproducido de [16].

3.2.2 Proteinas

EL grupo peptidico esta compuesto por dos grupos
funcionales: N-H y C=0. En el espectro Raman se
pueden observar hasta 9 bandas caracteristicas de
este grupo, denominadas amida A, B, I...., VII. Las
bandas amida [ y amida II son las mas importantes
del espectro ya que son muy sensibles a la estructura
secundaria de la proteina. En la Tabla 2, se
encuentran las principales bandas de vibracion del
grupo peptidico.

Tabla 2. Vibraciones del grupo peptidico: v: elongacion, O:
deformacion, RF: resonancia de Fermi, las vibraciones amida V,
Vly VIl son vibraciones fuera del plano [17, 18]; RF: resonancia
de Fermi.
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Nombre Atribucion

amida A B

armonico amida Il + RF iy

ve-0(80%) + ven (10%) + Sn.nB10%)

SNn@60%) + ven (40%)

Ve (30%) + O (30%) + ve-0 (10%) + So-c-nB10%)
Bo-c-n[B40%)

fuera del plano .4

Region (cm™!)
~3300
~3080

1600 — 1700

1520 - 1580

1240-1310

625-770
640 - 800

amida B
amida |

amida Il
amida Ill
amida IV
amida V

530—610
~200%

amida VI

amida VIl fuera del plano 7.n

fuera del plano &-o

Ademas del grupo amida, los residuos son
identificados por la presencia de vibraciones de
grupos CH que aparecen cerca de 2900 cm™ para las
vibraciones de elongacion y cerca de 1450 cm™ para
las vibraciones de deformacion. Algunos
aminoacidos pueden presentar una banda
caracteristica que permite identificarlos, como es el
caso del triptéfano que presenta una banda fina y
generalmente intensaen 1002 cm!.

Las principales vibraciones que contribuyen al
espectro Raman de proteinas se deben a los
diferentes enlaces del grupo peptidico; éstos
producen varias contribuciones en diferentes
regiones del espectro. Las frecuencias mas intensas
en Raman corresponden a los modos amida [ y amida
I11, cuyas frecuencias se relacionan con la estructura
secundaria de las proteinas. El modo amida I se
encuentra entre 1600 y 1700 cm™ y se debe
principalmente a la vibracién de elongacion C=0 del
grupo peptidico. El modo amida III se encuentra
entre 1200y 1300 cm™ y se debe principalmente a un
acoplamiento entre la vibracion de deformacion del
grupo N-H y la de elongacién del grupo C-N. La
vibraciéon amida Il que se observa en absorcion
infrarroja no es activa en Raman. Por otra parte,
algunos residuos poseen un espectro Raman intenso
y muy caracteristico, el cual conviene considerar
para determinar entornos particulares.

Tabla 3. Regiones de los modos de vibracion amida [ y amida I1I
de los diferentes tipos de estructura secundaria de proteinas.

Estructura secundaria Amida | (cm™?) Amida Il (cm™)

Hélice a 1645 -1660 1270-1300
Lamina 1665 - 1680 1230-1240
Vueltas 3 1662 -1677 1255-1300
Desordenada 1660 - 1665 1240-1260

Un aspecto importante en espectroscopia Raman de
proteinas es saber como su estructura modifica los
modos de vibracion. Como ya lo seflalamos, las
frecuencias de los modos amida I y amida III se

relacionan con la estructura secundaria de la proteina
(Tabla3).

Como ya fue mencionado anteriormente, algunos
aminoacidos poseen sefiales intensas y
caracteristicas: i) dos cisteinas pueden formar un
puente di sulfuro S-S (500 - 550 cm™) por oxidacién
del grupo sulfhidrico -S-H (2550-2600 cm™); ii) la
tirosina tiene un espectro Raman complejo, no
obstante, las bandas (doblete) a 830 cm-1y 850 cm-1
son utiles para determinar el entorno local de este
residuo; iii) la histidina se caracteriza por la
vibracién de su nucleo imidazol hacia 1490 cm™,
pero sus bandas Raman no son sensibles a las
modificaciones estructurales; iv) la fenilalanina
posee varias bandas debido al nucleo aromadtico,
tiene una banda muy intensa hacia 1005 cm’; v) el
triptofano posee varias bandas, en particular el
doblete a 1340 cm™ y 1360 cm’ es sensible al
entorno, un cociente s/l superior a 1 indica un
entorno hidréfobo (no polar).

3.2.3 Tejidos y células

En los ultimos afios, por su capacidad para aportar
informacion detallada sobre la composicién
quimica, la dispersion Raman se ha orientado hacia
el estudio de tejidos bioldgicos y células.
Generalmente, este estudio se acompaia del uso de
métodos estadisticos para la determinacion de las
diferencias espectrales.

En la Fig. 6 se presenta el espectro Raman de una
célula HeLa (célula cancerosa de cultivo derivada de
una muestra de cancer cérvico-uterino) con las
principales atribuciones de las bandas.
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Figura 6. Espectro Raman de una célula HeLa.
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En esta figura podemos observar bandas que
corresponden a lipidos (C-C, CHz, O-P-O) y a
proteinas (Amida I, Amida III, Fen, Tir) pero
también algunas bandas que provienen de las
vibraciones del ADN en el ntcleo de la célula.
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Figura 7. Espectro Raman promedio de un tejido mamario sano
con nddulos linfaticos (arriba) y de un tumor (abajo). Adaptada
de[19].

En un trabajo reciente [19], se utilizo la
espectroscopia Raman para analizar muestras de
tejido de glandula mamaria de ratones,
correspondiente a tejido sano, con tumor maligno y
con mastitis. El espectro Raman de glandulas
mamarias normales con nodulos linfaticos es
dominado por la contribucion de los lipidos y
algunas bandasa 762 cm™, 868 cm™ y 1004 cm™, que
reflejan la composicion proteica del tejido. El
espectro Raman de los tumores mamarios es sensible
al incremento en proteina y, por lo tanto, se refleja la
disminucion relativa de las bandas de lipidos. Se

observauna fuerte disminucion en la intensidad de la
banda a 1746 cm’!, atribuida a la vibraciéon de
elongacion de los C=0 lipidicos, la banda a 1440 cm
(0cn) disminuye y aparecen nuevas e intensas bandas
de proteinas en 622, 642, 830, 854, 936, 1004, 1174,
1258, 1318, 1338, 1446 y 1576 cm™ (Fig. 7). Sobre
este tema existe una bibliografia considerable; como
ejemplo, pueden consultarse algunos de los trabajos
desarrollados por diferentes grupos [20-30].

En la figura 8, se presenta el espectro Raman
obtenido en la cabeza y en el flagelo de un
espermatozoide bovino.

Figura 8. Espectro Raman de la cabeza y el flagelo de un
espermatozoide bovino.
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Comparando los dos espectros, se puede observar
que el espectro de la cabeza es idéntico al del flagelo
con la adiciéon de las bandas correspondiendo al
ADN del nticleo que se encuentra en la cabeza del
espermatozoide.

4.CONCLUSION

En los ultimos afios, la dispersion Raman esta muy
asociada a aplicaciones bioldgicas y médicas, entre
otras. El aumento de la sensibilidad de los detectores
ha sido un factor importante en este desarrollo por el
ahorro en tiempo de acumulacion de espectros. La
dificultad mayor de estos estudios esta en la
complejidad de las moléculas o sistemas
investigados que pueden necesitar métodos
estadisticos de analisis de los espectros. El porvenir
esta en la utilizacion de la dispersion Raman como
método diagnostico.
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Resumen

El fenomeno de doble fluencia fue estudiado,
después de retirar la deformaciéon uniaxial, en
especimenes de polietileno deformados a una
rapidez constante y a distintas elongaciones. El
grado de cristalinidad y la temperatura de fusion
fueron determinados como funcidn de la elongacion
a la cual fueron sometidos. Los resultados sefialan
que se produce una fusion parcial seguida de una
recristalizacion.

Introduccion

Una definicion general de fluencia (o cedencia) es el
punto en que un material deja de deformarse de una
manera reversible y empieza a experimentar
deformacion permanente. Convencionalmente, el
punto de fluencia observado en una prueba de
tension en polimeros se identifica con el maximo
local exhibido en la curva esfuerzo-deformacion. El
fenémeno de fluencia en polimeros semicristalinos
se asocia con el cambio morfoldgico de una
estructura esferulitica a una fibrilar [1-3].

Evidencia experimental reportada para varias
muestras de polimeros semicristalinos sujetas a
deformacién tensil uniaxial ha mostrado la
existencia de dos puntos de fluencia, o sea, dos
maximos locales, fendmeno llamado de doble
fluencia. La doble fluencia se observd primero en
varios polietilenos teniendo diferentes propiedades
(tales como peso molecular, grado de cristalinidad,
historia térmica) y bajo varias condiciones
experimentales (como temperatura y rapidez de
deformacion)[4-20].

Se pensaba que la doble fluencia era una
caracteristica exclusiva de polimeros
semicristalinos; sin embargo, también se ha
observado en mezclas conteniendo un polimero
amorfo y en un copolimero amorfo [21]. Los
modelos desarrollados para explicar los procesos en
polimeros semicristalinos no pueden aplicarse
directamente a un polimero amorfo [21] y a una
mezcla amorfo/semicristalino [22].

El fenomeno depende criticamente de una variedad
de factores. La curva esfuerzo-deformacién puede
tener magnitudes del esfuerzo comparables en
ambos maximos o un valor predominante de uno de
ellos. El primero es predominante ante extremas
condiciones experimentales de bajas temperaturas,

altas rapideces de deformacion o altos grados de
cristalinidad. El segundo méximo es predominante
ante las opuestas condiciones extremas. Es
indudable que al menos un mecanismo diferente de
deformacién ocurre en cada punto de fluencia. Las
explicaciones que se han dado no han sido tnicas
porque varios mecanismos estan involucrados.

Algunos modelos y mecanismos se han reportado
para explicar la formacion de la doble fluencia. Por
ejemplo, se propuso que los dos puntos de fluencia se
debian al deslizamiento entre si de los bloques
cristalinos y al corte homogéneo de los bloques de
cristal [5,7,10,23].

Resultados de experimentos tensiles [6,13]
efectuados a temperatura ambiente mostraron que el
mecanismo que opera en el primer punto de fluencia
marcaba el inicio de deformaciones plasticas, las
cuales son lentamente recuperables, mientras que el
mecanismo que gobierna el segundo punto de
fluencia produce una verdadera deformacidn
plastica y estaba asociado con un agudo
acuellamiento de las muestras.

A partir de estudios en un conjunto de polietilenos de
caracteristicas diferentes y bajo condiciones
experimentales distintas, una explicacion cualitativa
se basd en el postulado que el mecanismo de fusién
parcial y recristalizacion pueden explicar el origen
del fenémeno de doble fluencia [4,8]. Este modelo
fue cuestionado porque presuponia que el polimero
debia tener una amplia distribucidon de espesores de
las laminas cristalinas [5,7,12]. Después se mostrd
[7] que la distribucidn del espesor de los cristales no
es el factor principal de la doble fluencia, aunque
puede afectar las condiciones de su aparicion.

La explicacion fusion parcial-recristalizacion fue
reforzada por nuestros estudios sobre las variaciones
del grado de cristalinidad durante la deformacion
causadas por el efecto de la rapidez de deformacion
en muestras de polietileno sometidas a elongacion
uniaxial [16-17]. Las rapideces de deformacion
empleadas correspondieron a los casos en que el
primer maximo de fluencia es dominante, los dos
maximos tienen magnitudes similares, o el segundo
méaximo es dominante. Se usd la técnica de
dispersion de rayos X y los resultados mostraron un
decremento seguido por un incremento de la
cristalinidad alrededor del segundo punto de
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fluencia; estos resultados sugirieron que realmente
fusion y recristalizacion ocurrian.

Mucho del trabajo previo sobre el fendmeno de
doble fluencia exhibido por polimeros se refirio a la
correlaciéon del comportamiento esfuerzo-
deformaciéon y la deformaciéon de la porcion
cristalina del material [5,7,10,13,15], y mas
recientemente con la correlacion de las propiedades
mecanicas y propiedades cristalinas [16,17]. Aunque
se tenia una descripcion de la evolucidon de la
cristalinidad, no se tenian datos experimentales para
correlacionar el grado de cristalinidad y la
temperatura de fusion.

Por otra parte, se sabe de muestras de polietileno que
habian sido deformadas mas alla de la fluencia y que
se les permitio que relajaran sin el esfuerzo externo,
después de una hora la cristalinidad podria ser mayor
que el valor que tenia antes de ser deformada [15]. En
otro tipo de polimero se encontré que si la
deformacion aplicada no excedia la correspondiente
a la de la segunda fluencia, al dejarla relajar sin el
esfuerzo externo, a los pocos dias la muestra estaba
virtualmente isotrdpica; pero si era deformada en el
intervalo de la segunda fluencia, la anisotropia era
evidente [24]. Por tanto, aunque los fenomenos de
relajacion siempre estan presentes a la temperatura
ambiente, algunas propiedades térmicas que los
especimenes retienen después que el esfuerzo
externo ha sido retirado pueden ser medidas.

Debido a que la fusion parcial y la recristalizacion
ocurren durante la deformacion, se espera que
algunos cambios en las propiedades térmicas
permanezcan en los especimenes sin el esfuerzo
externo. El comportamiento a la fluencia de un
polietileno se analizé mediante la determinacion del
grado de cristalinidad y la temperatura de fusion,
como funciéon de la deformaciéon uniaxial en el
estado liberado (el estado liberado se obtiene a partir
del estado tenso al quitar el esfuerzo). Estas
propiedades térmicas fueron analizadas usando
calorimetria de barrido diferencial [19].

Experimento

Pruebas mecanicas. El polietileno lineal de baja
densidad utilizado fue un producto de Dow
Chemical (Dowlex 2101) con densidad de 0.924
g/cm3. Cintas de espesor promedio de 1.7 mm fueron
obtenidas en un extrusor Brabender de husillo simple

alatemperatura de 150 °C y a una rapidez angular de
70 rpm. De estas cintas se cortaron especimenes con
la forma estandar de mancuerna con un ancho central
de 7.5 mm.

Los experimentos de deformacion uniaxial fueron
realizados a temperatura ambiente (25 ©C) en una
maquina Instron (4502). La separacion pinza-pinza
fue de 27.0 mm; los especimenes fueron deformados
a una rapidez de 10 mm/min hasta elongaciones
predeterminadas en el intervalo donde la doble
fluencia ocurre; en cada prueba se us6 un espécimen
nuevo. Esta rapidez de deformacion corresponde al
caso cuando los dos maximos tienen magnitudes
similares [16].

El esfuerzo nominal (o) se define como el cociente
entre la fuerza de deformaciéon y la seccidn
transversal inicial de las muestras; la deformacion
nominal (¢) se define como el cociente entre la
longitud de la muestra deformada entre la longitud
inicial. La curvao-¢ se llama esfuerzo-deformacion
nominal.

Para poder comparar estos resultados con los
obtenidos con anterioridad [16] las condiciones
experimentales deben ser las mismas: la muestra en
estado tenso fue mantenida por 30 minutos, luego el
esfuerzo fue quitado para tener el estado liberado
con una espera adicional de 30 minutos antes de la
determinacion de las propiedades térmicas. Este fue
el tiempo requerido en los experimentos con rayos
X.

Mediciones calorimétricas. Para determinar el
porcentaje de cristalinidad, ¢, y la temperatura de
fusion de las muestras en el estado liberado, se
utilizé la calorimetria de barrido diferencial (DSC)
con el aparato TA Instruments (2920). Especimenes
de 6 a7 mg fueron cortados del centro de muestras en
estado liberado y colocadas en charolas estandar de
aluminio. Los termogramas de fusion fueron
registrados a una rapidez de calentamiento de 10
°C/min en atmdsfera de nitrégeno. El porcentaje de
cristalinidad fue calculado a partir del calor
especifico de fusion del espécimen y tomando el
calor especifico de fusion de polietileno
perfectamente cristalino como 293 J/g [25]. La
temperatura de fusion se tomd en el pico de la
endoterma.
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Resultados y discusion

Esfuerzo-deformacion. Para obtener el intervalo de
elongaciones donde ocurre la doble fluencia, un
espécimen fue deformado hasta una elongacion mas
alla de la region de interés, exhibiendo la curva
esfuerzo-deformacién nominal ( o- €); parte de la
curva es mostrada en la Figura 1. La curva fue
deconvolucionada para definir la elongacion de los
maximos de fluencia.
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Figura 1. Curva esfuerzo-deformacion nominal en la region de doble
fluencia para un espécimen estirado a 10 mm/min a temperatura
ambiente.

El primer punto de fluencia ocurre en la elongacion
€=20.0%, luego el esfuerzo decrece lentamente
mientras la deformacion se incrementa. Después el
esfuerzo empieza a caer rapidamente, indicando que
un segundo maximo de fluencia ocurre en £€=47.6%.
Esto quiere decir que en el proceso de fluencia hay al
menos dos mecanismos que dan origen a estos dos
maximos. La forma de la curva es tipica para este
polimero a esta rapidez de deformacién intermedia
[17], donde el valor del esfuerzo del segundo
maximo es ligeramente menor que el valor del
primero. Visualmente se observd el acuellamiento
alrededor de la segunda fluencia, como se ha
reportado [6-8,12,16-17]. Los tres factores
importantes que pueden afectar la forma de la curva
esfuerzo-deformacion son la temperatura de
deformacion, la rapidez de deformacion y la
cristalinidad inicial [5-8,16].

Cristalinidad. Para correlacionar las propiedades
mecanicas mostradas en la curva g-¢ con los cambios
de las propiedades cristalinas, la cristalinidad y la
temperatura de fusion fueron analizadas como

funcion de las elongaciones a las que las muestras
fueron sometidas. El interés es determinar la
evolucion de la cristalinidad como una funcion de la
elongacion. La fraccion cristalina ¢ en el estado
liberado fue determinada a partir del cambio de
entalpia en los termogramas de DSC en el intervalo
de temperatura de 50 a 135 °C, que cubre la historia
térmica dejada por la deformacion.

50
n
| ] " u u
45 . L] u
—_ n - " - "
° =
< 40
S n
35
n
30
0 20 40 60 80
e (%)

Figura 2. Grado de cristalinidad como funcién de la elongacion a que el
espécimen fue sometido antes de quitar el esfuerzo.

Debido que este estudio esta enfocado en las
propiedades térmicas en la region de la doble
fluencia, pocos experimentos se hicieron en
elongaciones menores al primer punto de fluencia.
Los valores de la cristalinidad aparecen en la Figura
2. Cambian considerablemente en las diferentes
etapas de la deformacién como consecuencia de los
varios mecanismos involucrados. Lo que aqui se
enfatiza es la correlacion de los cambios en la
cristalinidad con las propiedades mecanicas
principalmente en la zona de la segunda fluencia, i.e.
arriba de la elongacién de 30%. Aunque la
incertidumbre para cada punto es pequefia, en todos
los casos es menor que el tamafio del simbolo, la
dispersion de los valores proviene principalmente
del efecto de los diferentes mecanismos.

La cristalinidad del espécimen sin deformacion fue
de ®= 44.1%. Después, con el progreso de la
deformacion, los valores ¢ presentan decrementos e
incrementos con valores extremos de 31.0% y
47.7%, respectivamente.

Antes de que ocurra la primera fluencia, el valor de
muestra un pequefio decremento de 44.1% en €=0%
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a42% en e=11.2 %, i.e. permanece casi constante en
esta primera zona. El decremento puede asociarse a
fractura de laminas cristalinas; esta fragmentacion, a
su vez, puede causar decristalizacion. En la zona
entre los dos puntos de fluencia la cristalinidad
muestra un incremento significativo en el intervalo
de elongacion de 30 a 40%, el cual puede asociarse a
cristalizacién inducida por el esfuerzo. Debido al
relativamente bajo nivel de cristalinidad inicial,
partes de las cadenas que estan presentes son todavia
potencialmente cristalizables. Para un polietileno
ramificado con densidad de 0.92 se puede esperar un
maximo de cristalinidad de alrededor de 50%. De
esta manera, existe la posibilidad de que
cristalizacién inducida por la deformacion pueda
ocurrir en esta region.

Cerca del segundo punto de fluencia la cristalinidad
tiene un significativo decremento adicional a 31.0%
en €=45.8 % seguido por un importante incremento
significativo a 47.7% en €=56.5 %, este tltimo valor
de cristalinidad es mayor que el valor inicial de
44.1% en €=0 %; después del segundo punto de
fluencia la cristalinidad decrecidé otra vez. El
decremento que aparece antes y cercano a la segunda
fluencia (¢=47.6%) puede ser asociado a la fusién
parcial de cristales y a la fragmentacion lamelar. Esta
fragmentacion empieza a tener lugar antes de que
ocurra el segundo punto de fluencia conduciendo a la
transformacion del material en una estructura fibrilar
[10]. Sin embargo, la unica razon para producir el
incremento significativo al continuar la deformacion
es la asociada a un proceso de recristalizacion. El
decremento final para deformaciones mas alla del
segundo punto de fluencia estd relacionado a la
observada formacion de cuello donde puede ocurrir
un aumento de temperatura (referencia 2, capitulo
11); con el incremento de temperatura se espera el
decremento de cristalinidad durante la deformacion.
Los dos rasgos mas notables mostrados en la grafica
de la cristalinidad son: 1) el hecho que un
decremento significativo ocurra al principio de la
segunda zona de fluencia (& > 40 %) el cual,
sugerimos, es causado, en parte, por la fusidon parcial
de los cristales, y 2) el incremento significativo para
elongaciones en la region del segundo punto de
fluencia, el cual estd asociado a un proceso de
recristalizaciéon. La aparicidon del segundo punto de
fluencia en la Figura 1 estd relacionado con el
incremento de la cristalinidad observada después de
la elongacion de 46% en la Figura 2.

Como ya fue mencionado, un proceso de fusion-
recristalizacion fue postulado como una posible
explicacion para el fendmeno de doble fluencia. La
fusion parcial involucra la fusion de cristales menos
perfectos. Fue propuesto que durante la deformacion
la energia para la fusién parcial proviene de la
concentracion de esfuerzo en estos cristales menos
perfectos; de esta manera, no es necesario que un
incremento grande de temperatura tenga lugar para
que la fusién parcial ocurra [4]. Durante la
subsiguiente deformacion uniaxial, este material
fundido recristalizara, nucleado por remanentes
cristales no fundidos y favorecido por la orientacion
impuesta por las cadenas moleculares; estos cristales
no fundidos se hacen mas grandes y mas perfectos y,
por tanto, tienen una mayor temperatura de fusion.
Este proceso de cristalizacion puede verse
incrementado por la cristalizacion de parte del inicial
material amorfo cristalizable. Asi, con la
deformacion tensil existe la posibilidad de un nuevo
maximo de fluencia basado en los cristales originales
y en los recién formados [8]. Algunos autores han
citado evidencia para la fusion parcial en la region de
fluencia usando microscopia electronica de
transmision [26], mientras que el proceso de fusion
parcial y recristalizacion en la deformaciéon de
polietileno ha sido inferido a partir de experimentos
de dispersion de neutrones [27].

Se considerd importante analizar los valores de la
cristalinidad en el estado liberado porque permiten
examinar las variaciones en la cristalinidad debidas a
la exclusiva contribucion de la historia impuesta por
la deformacion plastica. Los resultados obtenidos
usando las técnicas de rayos X [16] y de DSC [19]
confirman el comportamiento general de los valores
de la cristalinidad. Usando la técnica de rayos X se
reportd que, en todos los casos, los valores de la
cristalinidad para el estado liberado fueron mayores
que para el estado tenso; los mecanismos precisos de
este comportamiento aun no estan bien entendidos,
pero pueden estar relacionados a problemas de medir
la cristalinidad en muestras orientadas. Sin embargo,
puede ser razonable esperar mayores valores de
cristalinidad en el estado liberado que en el estado
tenso debido a la ausencia de las constricciones
impuestas por el esfuerzo sobre las cadenas
moleculares.

El decremento significativo observado al inicio de la
region de la segunda fluencia, en parte, puede ser
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debido al efecto de la fusion, pero el incremento que
le sigue es ciertamente debido a la recristalizacion.
Por otra parte, el incremento observado del esfuerzo
que genera la formacion del segundo méaximo de
fluencia pudo ser esperado pues, en general, las
propiedades mecénicas de polimeros y, en particular,
el esfuerzo a la cedencia para polietileno lineal crece
con el grado de cristalinidad [28]. Por tanto, el
crecimiento detectado de cristalinidad en la zona de
la segunda fluencia debe causar la formacion de la
segunda fluencia que se ve en la Figura 1.

Temperatura de fusion. Todos los especimenes
mostraron solamente una temperatura de fusion, Tm,
lo cual significa que los especimenes retuvieron ante
la deformacién su poblacion lamelar unimodal,
aunque el pico de fusion se recorrid a temperaturas
menores. Los valores de Tm para los especimenes
deformados a 10 mm/min, en el estado liberado se
muestran en la Figura 3. También cambiaron
considerablemente con la elongacion, como la
cristalinidad lo hizo.
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Figura 3. Temperatura de fusion como funcion de la elongacion de los
especimenes en la Figura 2.

El valor de Tm para el espécimen sin deformar fue de
124.6 9C; cercano al primer punto de fluencia se
redujo alrededor de 124.3 OC en e=21.6%, después
crecié a 124.6 OC en una elongacion de 28.4% desde
donde fue abruptamente reducido a 123.4 OC en
€=44.5 %. Después de esta reduccion el valor de Tm
crecio otra vez hasta 124.1 °C en £€=52.6%, una
elongacion cercana al segundo punto de fluencia, y
finalmente decrecio mas alla de la segunda fluencia.
Aunque estas variaciones en Tm son del orden de 1
OC, muestran claramente una evolucion en el
intervalo de elongacion (40-50%) donde ocurri6 el
segundo punto de fluencia.

Se espera que antes del primer punto de fluencia (€<
20%) la fraccion amorfa haya sido suficientemente
estirada de tal manera que las moléculas conectadas
se hayan anudado y asi ser capaces de transferir el
esfuerzo a los cristales. Hasta el primer punto de
fluencia el material es elastico y las deformaciones
son completamente recuperables. Para explicar la
recuperacion, este proceso debe ser asociado con la
deformacion de moléculas no anudadas en la region
amorfa[l,13].

El deslizamiento de los bloques cristalinos
acompafiado con la fragmentacidén lamelar empieza
a tener lugar antes de que ocurra el segundo punto de
fluencia conduciendo a una transformacion parcial
del material en una estructura fibrilar, con formacion
de cuello [10]. La segunda zona de fluencia ocurre en
elongaciones mayores y marca el inicio de la
deformacion plastica permanente y ha sido asociada
con la formacion de cuello, destruccion lamelar y el
inicio de la transformacién morfolégica de
esferulitica a fibrilar [6-9,13], de esta manera esta
fluencia esta asociada con un rompimiento mas
dréstico en la estructura del polietileno [6,15].

Estos decrementos en Tm que ocurren antes del
segundo punto de fluencia (€=47.6%) pueden indicar
que las lamelas cristalinas se deforman hasta que
fragmentan; los fragmentos forman bloques
cristalinos mucho mas pequefios. Sin embargo, el
decremento de Tm al inicio de la zona de la segunda
fluencia también puede ser adscrito a la fusion
parcial y esta asociado a la disminucién de la
cristalinidad. Una inspeccion detallada de las figuras
2 y 3 muestra que, en la primera mitad del intervalo
de elongacion 40-50%, los valores tanto de la
cristalinidad como de la temperatura de fusion
tuvieron el decremento mas grande.

Esto puede indicar que la reduccién en la
temperatura de fusion es producida por fusion
parcial o la formacion de cristales mas pequefios
debido a la fragmentacion lamelar. También, en la
segunda mitad de este intervalo de elongacion de 40-
50% las cifras muestran incrementos en valores de ®
y Tm los cuales estdn asociados a un proceso de
recristalizacion. La recristalizacién se presenta en
los cristales no fundidos produciendo cristales mas
grandes y, por tanto, valores de Tm mayores. El
decremento subsecuente de los valores de Tm con la
elongacion en la zona de la segunda fluencia puede
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adscribirse a la fractura de las lamelas cristalinas
recién formadas.

Con estos resultados experimentales tanto de la
cristalinidad como de la temperatura de fusion se ha
podido obtener informacion sobre la relacion entre
las propiedades térmicas y el comportamiento
mecanico del fendémeno de doble fluencia.
Inmediatamente después del primer punto de
fluencia ocurre una cristalizaciéon de segmentos
amorfos inducida por la deformacién, mientras que
la zona entre los puntos de fluencia esta asociada con
la fragmentacion de lamelas cristalinas. Lazonade la
segunda fluencia esta asociada principalmente con
fusion parcial, recristalizacion y acuellamiento. Esta
evidencia experimental indica que el proceso de
fusion parcial y recristalizacion es uno de los
mecanismos importantes del fenomeno de doble
fluencia y ayuda a explicar la aparicion del segundo
punto de fluencia.

Conclusiones

El fenomeno de doble fluencia fue analizado en
muestras de polietileno lineal de baja densidad;
fueron extruidas a 150 °C y 70 rpm y deformadas
uniaxialmente a 10 mm/min en la direccion de
extrusion. El andlisis térmico de los especimenes
liberados, previamente estirados a diferentes niveles
de elongacion, mostré que el comportamiento de
doble fluencia esta relacionado con las variaciones
del grado de cristalinidad y de la temperatura de
fusién. En varias etapas de deformacion se activan
algunos mecanismos adicionales.

En elongaciones relativamente pequefias, alrededor
del primer punto de fluencia, la cristalinidad
decrecié debido a la fragmentacion de lamelas
cristalinas. En la zona entre los dos puntos de
fluencia, el incremento de la cristalinidad esta
asociado con la cristalizaciéon inducida por la
deformacion.

En la zona de la segunda fluencia la cristalinidad otra
vez decrecid (pronunciadamente) y luego crecid
pronunciadamente. Este comportamiento esta
asociado a fusion parcial seguida por
recristalizacion. La temperatura de fusién también
decrecid y luego crecié en el mismo intervalo de
elongacion. Por tanto, se concluye que estas
variaciones son principalmente debidas a la fusion
parcial de cristales seguida por recristalizacion.

Estos resultados muestran que el segundo punto de
fluencia no solamente esta asociado con la
deformacién de la porcidn cristalina, también esta
asociado con un proceso de fusion parcial de los
cristales seguida de unarecristalizacion.
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Resumen.

Se hace una presentacion pedagdgica de la
dimension de Hausdorff, resaltando la forma en
que Mandelbrot llevo este concepto altamente
especializado a las ciencias naturales, en donde
genéricamente es llamada la dimension fractal.
También se discuten algunas aplicaciones recientes
como el uso de antenas fractales que son mas
eficientes y versdtiles que las habituales, estas
antenas son utilizadas en telefonia celular y
telecomunicaciones, todo ello provocado por los
descubrimientos de Nathan Cohen.

Introduccion.

El objetivo de este trabajo es hacer una
presentacion pedagogica de lo que entendemos por
objetos fractales, este término fue acuflado por
Benoit Mandelbrot en su articulo de titulado: ;Qué
tan grandes son las costas de Bretafia? publicado
en la revista Science en 1967.[1]

Empezaremos por los estudios de Lewis Fry
Richardson [2]) sobre la longitud de costas, que
llevan a la conclusién de que en general la longitud
L es una cantidad que depende de la escala € que
se use para medir, obteniendo experimentalmente
una ley de potencias cuyo exponente caracteriza a
una costa dada. Este es el exponente de Richardson
de la costa en cuestion.

Por otra parte se presentan la teoria matematica de
Felix Hausdorff [3, 4] que utilizando cubiertas
define la medida de un objeto en una dimension
arbitraria, siendo esta medida casi siempre cero 6
infinito, sin embargo existe un solo valor de la
dimension para la cual la medida es finita y distinta
de cero, que es la dimension de Hausdorff del
objeto.

A primera vista los estudios de Richardson y los de
Hausdorff no tienen nada en comun, sin embargo
Mandelbrot conjugd ambos resultados, mostrando
que el exponente de Richardson y la dimensién de
Hausdorff son practicamente los mismos, el
primero proveniente de un estudio experimental y
el segundo de una teoria matematica abstracta.
Usando esta identificacion Mandelbrot define las
curvas fractales y combinando las ideas de

Richardson con las de Hausdorff muestra como
obtener la dimension fractal de un objeto.

Mandelbrot encontrd expresiones analiticas para
la dimensién de Hausdorff de objetos que
presentan la propiedad de auto-similaridad.
Mostraremos que esta propiedad implica que el
numero minimo de bolas cerradas de diametro
menor o igual que & necesarias para cubrir un
conjunto autosimilar F, Nr(¢) satisface ecuaciones
funcionales, cuya solucién nos permite encontrar la
dimension de Hausdorff de estos conjuntos.

Mandelbrot presentd su trabajo sobre objetos
fractales en una forma extensa en su libro The
Fractal Geometry of Nature [5] actualmente
considerado como un clasico, ya que cambio por
completo nuestra vision de la naturaleza, en donde
ahora se consideran muy importantes los
fenomenos no-lineales, que generan objetos
fractales relacionados con el caos determinista.

Richardson y la longitud de las costas.

En 1961 el fisico L. F. Richardson fue
comisionado para determinar la longitud de la
costa oeste de Inglaterra, para ello tomo un mapa a
una escala dada, y procedio a utilizar el método de
Arquimedes que consiste en aproximar la costa por
una poligonal, con lados iguales de longitud ¢,
contar el nimero de lados de la poligonal N(gi) y
encontrar la longitud de la costa para la escala ¢;:

L(g)=N(g)s )]

Claramente esta cantidad es solo una estimacion de
la longitud de la costa, para obtener una mejor
estimacion construyd una nueva poligonal cuya
longitud de sus lados es e»<ei, evalud N(e) y
calcul6 L(ez), repitiendo este proceso para
poligonales con una longitud de sus lados cada vez
menor, obtuvo una secuencia de longitudes
{L(e1), L(g2),..., L(en)}con gx<en1<...<ex<ej.

En la figura 1 se muestran los resultados que se
obtienen para la longitud de la costa cuando se
utilizan poligonales con lados cada vez mas
pequefios.
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Figura 1. Método de Arquimedes para medir la longitud de las costas de
Inglaterra.

El resultado que Richardson esperaba era que la
secuencia de longitudes medidas con poligonales
de lado cada vez mes pequefio tendiera a un valor
limite, el cual seria la longitud de la costa, v.gr.
L=LimN(g)s (2)
&0
Sin embargo, cuando Richardson llevo a cabo este
proceso para medir la longitud de la costa oeste de
Inglaterra, encontré que cada vez que reducia la
escala de medicion la longitud aumenta, esto es
para €;<€n.; obtuvo que L(gn)>L(en-1), de manera
que la secuencia de longitudes NO converge a un
valor finito, sino que diverge a infinito:

L=LimN(g)e=00 (3)

&0

Llegando a la conclusion de que la longitud de la
costa de Inglaterra es infinita, y por lo tanto no es
posible comparar diferentes regiones de la costa,
para saber cual es la mas grande, ya que ambas
tienen una longitud infinita.

Ante este resultado inesperado, Richardson se dio
cuenta que la longitud de la costa depende del
valor de la escala utilizada para construir la
poligonal, y procedid a buscar la forma explicita de

esta dependencia, para ello grafico en una escala
doblemente  logaritmica  L(e,) contra &,
encontrando que los datos se ajustaban bastante
bien por minimos cuadrados a una recta de
pendiente negativa:

lnL(g):—|m|1ng+lnb 4)

este resultado implica que la longitud satisface la
siguiente ley de potencias:

L(s) — pe " (5)

utilizando este resultado se pueden comparar, para
un valor dado de €, dos partes de la costa aun
cuando la longitud de cada una sea infinita, ya que
al aproximar cada una de esta partes por una
poligonal de lado €, se satisface que:

L (5) = blg_‘mi; L, (5) = bzg—ln4 (6)

Lz_(g) =2 no depende de la
L(e) b

longitud € de la poligonal utilizada. Por lo tanto la
extension de ciertas partes de la costa pueden ser
comparadas, no por sus longitudes sino por sus
coeficientes b. Asi, encontrd que la forma de medir
la extensiéon de la costa por el método de
Arquimedes, que se utiliza para curvas lisas, es
inaplicable, para medir las costas de Inglaterra.

Por lo que la razén

A continuacion  Richardson investigd en
enciclopedias y almanaques la longitud de la
fronteras terrestres entre diferentes paises. Para la
frontera entre Espafia y Portugal las fuentes
espafiolas reportaban una longitud maxima de 987
Km. en tanto que las portuguesas reportaban 1214
Km., para la frontera entre Holanda y Bélgica, los
primeros reportaban 380 Km. contra 449 Km. La
forma en que Richardson explico estos resultados
es que los paises limitrofes habian medido con
diferentes escalas la longitud de sus fronteras,
como se sigue del siguiente razonamiento:

a) De los diferentes datos encontr6 que la
pendiente de la recta en la grafica log-log
para la frontera Espafia y Portugal era de -
1/3 en tanto que la de Bélgica y Holanda
erade -1/4.
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b) Como la grafica log-log es una recta de
pendiente m, se tiene que L(g) = bg_w, H, ( M ) = Lilga N (8) &” 3)

de donde al medir la longitud con dos
escalas diferentes tenemos la siguiente
relacion:

o (1))

5 |\ 1(z))

de donde se encuentra que la escalas usadas por los

(7

paises limitrofes estan relacionadas estan
relacionadas de la siguiente manera:
gEspaﬁa = 1'868P0rt.’ gHolanda =194 gBé]gica.

La figura 2 muestra las diferentes medidas
experimentales de Richardson de longitudes de
varias curvas usando poligonales de lado & cada
vez més pequeflo.

Figura?2. Resultados de Richardson.

Medida y Dimension de Hausdorff.

En 1919 Felix Hausdorff introdujo la nocion de la
medida de un conjunto en todas las dimensiones
posibles.

Se define la medida de un conjunto M, como un
nimero asociado a tal conjunto, y es denotado
genéricamente por W(M). Claramente existe
muchos tipos de medidas, la que aqui nos ocupara
sera la medida de Hausdorff de M en dimension o.:
Ho(M).

Hq(M) esta asociada con N(g), el nimero minimo
de esferas de diametro € que adoquinan al conjunto
M, y la dimension a entra al considerar el producto
N(e)e?*, asi se define Hy(M) por el siguiente limite:

Ejemplos simples de medidas de Hausdoff en
dimensiones enteras son los siguientes:

La medida de Hausdoff en dimension 1 de una
curva acotada es la longitud de la curva, ya que
N(e) es el nimero de lados de la poligonal, y € es
la longitud del lado.

Figura 3. H,(Costas de Inglaterra)= N(¢)&

Cuando M es una regidon acotada en un plano,
H2(M) es el area de esta region, en tanto que si M
denota una region acotada en el espacio H3(M) es
el volumen de esa region.

Para objetos unidimensionales como una linea ¢
bien el intervalo unitario, el nimero N(e)e=L, nos
da la longitud del intervalo de manera que para
objetos unidimensionales tenemos que N(g)= Le.
Cuando se trata de una superficie, que es
adoquinada con N(g) cuadrados de arista ¢, el area
esta dada por A=N(g)e?, por lo que para objetos
bidimensionales N(g)= Ag?, para medir el
volumen de un objeto, lo llenamos con N(g) cubos
de arista €, y su volumen esta dado por V = N(g)e?,
de forma que para objetos tridimensionales N(g)=
Ve3. Vemos que para estos casos familiares N(g)
aumenta cuando ¢ disminuye y satisface una ley de
potencias donde el exponente es la dimension del
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objeto, generalizando estos resultados esperamos
que N(g) se comporte para valores pequefios de €
siguiendo una ley de potencias de la forma:

N(e)= AE]D 9)

en donde el exponente D es una cantidad
caracteristica del conjunto M, de manera que:

0 si a>D
H,(M)=ALims*” =34 si a=D (10)
|° si a<D
M3
0 dim{M} 4

Figura 4. Grafica de las medidas de Hausdorff de un objeto para toda
dimension.

el hecho de que N(eg) satisfaga una ley de
potencias, implica que las medidas de Hausdorff
para casi todas las dimensiones toman el valor cero
0 el valor infinito, en cuyo caso se dice que la
medida de Hausdorff del objeto en esa dimension
es degenerado, y solamente existe una dimensidon
caracteristica del conjunto M para la cual la
medida de Hausdorff proporciona un valor
diferente. Este valor define la dimension de
Hausdorff de M. Notemos que Hq,(M) es nula para
dimensiones mayores que la dimension de
Hausdorff D y es infinita para dimensiones
menores que D.

Mandelbrot y la Dimension fractal.

Los resultados de Richardson y de Hausdorff
aparecen en areas del conocimiento muy distintas,
el primero es un estudio muy aplicado y el segundo
se desarrolla en el campo de la matematica
abstracta, y se necesitaba de alguien muy especial
para establecer una relacion entre ambos trabajos.
Esta persona fue Benoit Mandelbrot, quien
encuentra la conexidén entre ellos en 1967 y
establece por primera vez que en la naturaleza no
solamente las costas presentan un comportamiento

“andémalo” sino que este comportamiento es el
habitual en la naturaleza, que sin saber nada de
matematicas utiliza en forma extensiva las ideas
abstractas de Hausdorff.

Notemos que lo que ambos trabajos tienen en
comun es que aparecen leyes de potencias, en el
primer caso asociados con la dependencia de la
longitud con respecto a la escala (véase ec. (5)) y
en el caso de Hausdorff en la ley de potencias que
gobierna el numero minimo de esferas que se
requieren para adoquinar eficientemente un
conjunto (véase la ec. (9)), y en segundo lugar que
la longitud es la medida de Hausdorff en
dimensiéon 1 (véase las ecs (2) y (8)). Esto nos
permite establecer una conexion entre la pendiente
de la recta en las graficas log-log de Richardson y
la dimensién de Hausdorff, de las ecs. (1) y (5)
tenemos :

N(e)= L(#) = pg M (11)

&

Identificando el nimero de lados de la poligonal
con el nimero 6ptimo de esferas de diametro que
cubren la costa, tenemos de la ec. (9) y (11):

be " = 47", de donde encontramos que la
dimension de Hausdorff de las costas es:

D=1+|m| (12)
y como A=>,b, la medida de las costas en
dimension D es igual a la interseccion de la recta
con el eje de las ordenadas. La ec. (10) implica que
como las costas tienen una dimension de Hausdorff
mayor que 1, su longitud (la medida de Hausdorff
en dimension 1) es infinita. Por una parte las ideas
de Hausdorff permiten entender los resultados
aparentemente paradojicos de Richardson, y por
otra parte el trabajo de Richardson nos permite

encontrar un algoritmo para encontrar la dimension
de Hausdorff de un objeto.

Algoritmo de Richardson para encontrar la
dimension de Hausdorff y su medida.

La cubierta del objeto puede ser con esferas o con
cuadrados, en el caso de objetos en un plano es
mas simple cubrirlo con cuadrados 6 con pixeles.
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Figura 5. Mapa de Inglaterra dentro de cuadriculas de escalas 1/4y 1/8.

Consideremos el problema original de Richardson,
que consiste en medir la longitud de las costas de
Bretafia. Para lo que utilizamos un mapa de
Inglaterra y una cuadricula de lado &, contamos el
nimero N(g;) de cuadrados que se requieren para
cubrir la costa de Bretafia, a continuacion se
construye una cuadricula mas fina de lado &>
contando el nimero N(g;) de cuadrados que
adoquinan la costa, repitiendo este proceso para
cuadriculas cada vez mas finas se encuentra un
arreglo de la forma:

)

( & &

NE) V) - N (49

Figura 6. Mapa de Inglaterra dentro de cuadriculas de escalas 1/12 a
1/32, y el nimero de cuadrados que se requieren para adoquinar las
costas de Inglaterra.

Figura 7. Grafica log-log de los resultados encontrados en las figuras 5 y
6.

Se grafican los puntos de coordenadas

(— Ing ,InN (Er )) A estos puntos se le ajusta una

recta utilizando minimos cuadrados. La pendiente
de la recta es entonces la dimension de Hausdorff y
su ordenada al origen es Hp(M).

Claramente este algoritmo puede implementarse
facilmente utilizando imagenes de una costa
tomadas por satélite y variando el tamafio de los
pixeles que cubre la region bajo estudio.

Dimension fractal de objetos autosimilares

Figura 8. Coliflor mostrando la caracteristica de conjunto autosimilar en
diferentes escalas.
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En general no se tiene una expresion sencilla para
calcular la dimension de Hausdorff de un conjunto
dado, y normalmente tiene que hacerse en forma
numérica, sin embargo existen ciertos conjuntos
para los cuales es posible encontrar expresiones
cerradas que permiten calcular su dimension. Estos
son objetos que presentan la propiedad de
autosimilaridad, que significa que son conjuntos
que estan formados por copias reducidas del
mismo objeto, un ejemplo simple son las
coliflores, como se muestra en la fig. 8. Para
definir matematicamente estos objetos
empezaremos por definir una transformacion de
similaridad.

En el espacio euclideano RI, un real r positivo
determina una transformacion de similaridad

Xn)eR', se

transforma como r(X) = (r)g,rxz,...,rxn) eR.

cuando un punto XZ(Xsz’"-’

Lo anterior es simplemente tomar el vector de
posicion de un punto y cambiar su magnitud por un
factor r. Cuando aplicamos esta transformacion a
un conjunto F de puntos, si >1 se obtiene una
copia amplificado de F en tanto que para r<I se
obtiene una copia reducida del conjunto, para
definir los objetos autosimilares estaremos
interesados en casos en que r sea menos que 1. Asi
esta transformacion aplicada a un subconjunto F de

RM define a un nuevo conjunto r(F) como:

r(F)z{r()_c'): )?GF}
Esta transformacion corresponde a aplicar una

matriz diagonal con elemento r a todos los puntos
de F.

Otro concepto que usaremos para definir la
autosimilaridad es el de congruencia entre dos

conjuntos, diremos que dos conjuntos F y G en Rl
son congruentes, si son idénticos excepto por
desplazamiento y rotaciones, denotandose la
congruencia por F~G. Esto significa que si
desplazamos a F y luego lo rotamos (incluyendo
las rotaciones impropias, que corresponden a
inversiones 0 reflexiones) todos los puntos de F
coinciden con los de G.

Diremos que un conjunto F es autosimilar en las
razones {r],r2,....,lq}, cuando F esta formado por
copias idénticas a €l pero cada copia esta escalada,
siendo {r],r2,...rq} los factores de escala, en

simbolos tenemos:

F= EdondeFl.~rl.(F)yademdsFK\F/.z@ (14)

q
=1

i

El caso mas sencillo de conjunto autosimilar es
cuando todas las razones son iguales, o sea
r]=r2=..=tq =1, en cuyo caso se dice que F es
autosimilar con respecto a la razén r y a un entero
q.

Para ejemplificar este concepto, en la figura 9 se
muestra el triangulo de Sierpinski, que esta
conformado por tres copias reducidas por un factor
de un medio.

Figura 9. Triangulo de Sierpinski.

Para calcular la dimension de Hausdorff de
conjuntos autosimilares con una sola razon,
necesitamos encontrar la ley de potencias que
satisface el numero Nr(¢) de esferas de diametro €
necesarias para cubrir F, y utilizar la ec.(9) para
evaluar la dimension de Hausdorff. Para resolver
este problema haremos uso de analisis funcional.

Supongamos que podemos adoquinar a F  con
Nr(e) esferas de diametro €, conociendo que F es
autosimilar en una razoén r y un entero g, nos
preguntamos cuantas esferas de diametro re
necesitamos para adoquinar a F.
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Hagamos una reduccién en un factor r de F
incluyendo a su cubierta de esferas de diametro &,
asi obtenemos una copia reducida r(F), cubierta
por Ng(e) esferas de diametro re, por
autosimilaridad requerimos de q copias reducidas
1(F) para conformar al conjunto F, de manera que
el nimero de esferas de didmetro re necesarias para
cubrir F esta dado por:
N, (re)=qN, (&) (15)

que es una ecuacion funcional cuya solucion es
(ver Apéndice):

NF(g):Ag“ con a:in—q (16)

nr

al comparar este resultado con la ec. (9),
encontramos que la dimension de Hausdorff de un
conjunto autosimilar en la razon r y el entero q esta
dada por:

_Ing
Inr

D= (17)

Figura 10. La cubierta de abajo esta formada por tres copias
reducidas porun factor de 2 de la cubierta de arriba.

Calcularemos ahora la dimension de Hausdorff de
un conjunto autosimilar conformado por la union

de q reducciones de F: {E,F;,,F;} con las

razones {r1,r2,...,rq}, de manera que F, =17, (F ),
Supondremos ahora que Fi es cubierto por N K (8)

esferas de didmetro € si agrandamos este conjunto

. 1

con su cubierta por un factor — vemos que F es
T
:

. ., &
cubierto por esferas de diametro — , de manera

Ty
que:
(&) g
NF"(g)zNFLrﬁJ como NF(E): 2 1NFk(E),
" Z
obtenemos la ecuacion funcional:
B d ( g\
NF(g)_;NFkZJ (18)

La dimension de Hausdorff se encuentra al
proponer la ec.(9) como soluciéon de la ecuacion
funcional anterior, asi al substituir la ec.(9) en la
ec.(17), se tiene:

(19)

por lo que la dimension de Hausdorff es la
solucidn de la ecuacion:

(20)

Aplicando este resultado en caso particular en que
todas las razones sean iguales:

K=nh=..=I=r, entonces tenemos que (19)

toma la forma: gr” =1, de donde se obtiene de
inmediato la ec.(17). Estos resultados muestran
que cuando el objeto es autosimilar, entonces
N, (8) satisface funcionales
relativamente simples, cuya soluciéon es una ley de
potencias que determina la dimension de
Hausdorff de objetos autosimilares.

ecuaciones
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Mandelbrot y las curvas Monstruosas.

Teragono es una palabra acufiada por Mandelbrot
que viene del griego “teras” que significa
monstruo, criatura extrafia y de ‘“gonia” que
significa esquina, angulo, de forma que los
teragonos son curvas monstruosas con muchas
esquinas. Lo monstruoso de cllas consiste en que
son curvas continuas que no son derivables en
ningin punto, las cuales se pensaba que eran de
muy dificil construccion, sin embargo Mandelbrot
en su libro[5] ensefia como utilizando un proceso
iterativo es posible construir estas curvas y ademas
que cuando el numero de lados de estas curvas
tiende a infinito se obtienen fractales autosimilares.

Los teragonos son construidos utilizando un
iniciador y wun proceso de cascada. Para
familiarizarnos con el proceso consideremos la
construccion de la curva de Koch.

El iniciador consiste en tomar un segmento de
linea dividirlo en tres partes iguales, reemplazar al
segmento medio por dos segmentos iguales
formando parte de un tridngulo equilatero.

La cascada consiste en aplicar el generador sobre
cada uno de los segmentos, asi a cada segmento se
le reemplaza por cuatro segmentos de longitud 1/3
de su antecesor. Este proceso se repite una y otra
vez, dando lugar a la curva de Koch.

En la figura 11 se muestran los primeros pasos
para obtener la curva de Koch, en donde la figura 1
es el iniciador y las figuras siguientes
corresponden al proceso de cascada. La curva de
Koch es el limite al que tiende la figura cuando
iteramos un nimero infinito de veces.

Construccidn de la curva de Koch

Figura 11. Iniciador y tres procesos de cascada que generan la curva de
Koch.

Analizaremos ahora las diferentes caracteristicas
que llevaron a considerar monstruosa a esta curva.
La longitud de la curva aumenta en cada paso de la
construccion por un factor 4/3, de manera que
denotando por L(¢) la longitud de la curva cuando
cada lado del teragono es igual a €, en el siguiente
paso la longitud del teragono sera €/3 y la longitud
total serd 4 L(g)/3, asi:

la solucion de esta ecuacidn funcional es

con azl—ln—4 <0
In3

La longitud de la curva de Koch se encuentra
cuando se toma el limite cuando €—0, como o es

negativo se encuentra que LimL(g) =00, asi esta
&0

curva tiene una longitud infinita.

Mandelbrot hace notar que la longitud del teragono
satisface una ley de potencias idéntica con Ia
longitud de las costas de Richardson, por lo que la
curva de Koch es un modelo muy simple para las
costas, de hecho es posible formar una modelo de
juguete para una isla, cuando se aplica mismo
iniciador a un tridngulo equildtero y aplicando el
proceso de cascada a cada lado del triangulo se
encuentra un objeto que tiene una area finita pero
con un perimetro infinito.

Figura 12. Modelo de una isla, utilizando la curva de Koch.
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Con respecto a los puntos en que los teragonos no
tienen derivada, observamos que en la n-ésima

iteracion su numero es 4” —1, y como la curva de
Koch se obtiene en el proceso limite cuando n— oo,
encontramos que la curva de Koch tiene un
namero infinito de puntos singulares.

También observamos que la curva de Koch es
autosimilar ya que esta formada por cuatro copias
idénticas a ella pero reducidas por una razén 1/3,
de manera que su dimensiéon de Hausdorff es
D=In4/In3.

Debido a todas estas extrafias propiedades de la
curva de Koch se le catalogaba como una curva
monstruosa, pero Mandelbrot nos hace ver que la
naturaleza elige precisamente la geometria de las
curvas monstruosas.

En general, los  terdgonos son construidos
utilizando un iniciador y un proceso de cascada. El
iniciador consiste en sustituir un segmento de linea
recta que une los puntos A y B, por una linea
quebrada formada por m lineas de igual longitud
que una los puntos A y B. La cascada consiste en
repetir el mismo proceso sobre cada una de las
lineas que conforman la linea quebrada, y a la
figura resultante repetirle en proceso, generando un
proceso iterativo.

El proceso anterior lo podemos expresar diciendo
que cuando el teragono esta formado por una
poligonal de N(g) lados cada uno con una longitud
g, al aplicar el generador a cada lado de la
poligonal se obtiene una nueva poligonal con un
numero de lados NN(¢) y la longitud de cada lado
es re, de manera que N (ré‘) =nN (8), que es la

relacion que satisfacen los objetos autosimilares,
de manera que la construccién de teragonos con las
reglas de Mandelbrot nos permite construir
fractales autosimilares.

La dimension fractal de los objetos autosimilares
construidos con las reglas de Mandelbrot, se
encuentra directamente del generador del teragono,
al contar N el numero de lados que tiene la linea
quebrada, y dar el factor de reduccidon r que se

aplica a la longitud del segmento AB, para obtener
la longitud de uno de los lados del teragono, i.e.

_lnN

Inr

D=

Antenas Fractales, teléfonos celulares y el
hombre invisible.

Con objeto de que el lector tenga idea de la
importancia de los fractales en nuestra vida
cotidiana a reproduzco continuacidon parte de un
articulo de Wikipedia [6].

“ Los elementos de antenas construidos con curvas
autosimilares fueron creados en 1988 por Nathan
Cohen, de la Universidad de Boston. Los disefios
de Cohen para una gran variedad de antenas
fractales fueron publicados en 1995 [7], siendo
esta la primera publicacion cientifica sobre
antenas fractales, que dio lugar a una gran
cantidad de patentes de Cohen para garantizar la
prioridad de su invencion. La mayoria de los
trabajos sobre antenas fractales hacen referencia
a estas patentes. Muchos elementos de las antenas
fractales utilizan la estructura fractal como una
combinacion virtual de condensadores y bobinas.
Esto hace que la antena posea muchas resonancias
diferentes que pueden escogerse y ajustarse
seleccionando el diseiio fractal adecuado. Su
complejidad aparece porque la corriente sobre la
estructura fractal tiene un arreglo complejo
causado por la inductancia y la auto-capacitancia.
En general aunque la longitud eléctrica efectiva es
muy grande, las antenas con elementos fractales
son fisicamente pequerias.

Los elementos fractales de las antenas son de
tamaiio muy pequeiio comparadas con las de
diseiio tradicional y no requieren componentes
adicionales, cuando la estructura fractal tiene la
impedancia resonante de entrada adecuada. En
general la dimension fractal de una antena fractal
predice  pobremente  su  funcionamiento Yy
aplicacion. No todas las antenas fractales trabajan
bien para wuna aplicacion o6 conjunto de
aplicaciones dados. para encontrar el disenio
fractal que mejor ajusta a la necesidad de las
aplicaciones se requieren frecuentemente métodos
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de investigacion y simulacion de antenas por
computadora.

Una antena fractal utiliza un diseiio autosimilar
con objeto de maximizar la longitud de materiales
que pueden recibir o transmitir radiaciones
electromagnéticas dentro de una superficie 0
volumen dado.

Las antenas fractales estan formadas por curvas
que llenan el espacio y también se conocen como
antenas multinivel. Su caracteristica fundamental
consiste en la repeticion de un motivo sobre dos o
mas tamarios de escalas, 0 iteraciones, razon por
la que las antenas fractales son muy compactas,
multibandas o de banda ancha y tienen
aplicaciones utiles en la telefonia celular y en la
comunicacion por microondas.

Figura 13. Antenas fractales para celulares.
http:/classes.yale.edu/fractal/panorama.

Un ejemplo de antena fractal como una curva que
llena el espacio esta en la forma de una hélice
fractal encogida, en donde cada linea de cobre es
una pequeiia fraccion de una longitud de onda.

La respuesta de una antena fractal difiere
marcadamente la de una antena tradicional, ya
que es capaz de tener un funcionamiento muy
bueno o excelente en diferentes frecuencias de
manera simultanea. Las antenas tradicionales
estdn disefiadas para responder en un intervalo de
frecuencia y las antenas estandar solo trabaja bien
en ese intervalo.

Esta hace de las antenas fractales un excelente
disefio para aplicaciones de banda ancha y
multibanda. Ademds la naturaleza de las antenas
fractales hace que su tamario sea muy pequefio, sin
el uso de componentes tales como inductores y
condensadores.”

Figura 14. Antena Fractal donde la superficie de
una hélice esta cubierta por una curva fractal de
cobre.

Recientemente se publico un articulo [9] en el cual
se utiliza los teragonos para construir antenas con
la forma de la isla 6 copo de nieve de Koch que
funcionan en multibandas y para microondas.

Figura 15. Antena fractal de alta direccionalidad.
Referencias 10y 11.

Se recomienda ver el sitio www.fractena.com, de
la compafiia Fractal Antenna Systems fundada por
Nathan Cohen para tener una informaciéon mas
detallada de las diferentes y fascinantes
aplicaciones de los fractales a nuestra vida diaria, y
ademas ver como se hace realidad la ficcion del
hombre invisible. Terminaremos con una frase de
N. Cohen refiriéndose a la “maquina fractal” que
hace posible la invisibilidad de un objeto:

“Esto no es magia, es fisica usando la tecnologia
de fractales. Es real, es genial y es el principio de
algo muy grande.”
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Apéndice.
En este apéndice mostraremos que la ecuacion
funcional f(ax)=bf(x) tiene por solucién:

logb

f(x)=Axa conActe y a= (1)
loga

Para ello utilizamos los siguientes argumentos:
La ecuacién funcional f(ax)=bf(x) se expresa como
una funcion de iteracion al definir

Xn = axn—l; yn = byn—l; (A-l)

que nos permite escribir la ecuacion funcional en
la forma:

y, = f(xn) (A-2)

la solucion de las dos primeras ecuaciones de
iteracion esta dada por:
— n . — n .

x =a'x; y, =b"y,; (A-3)
si ahora despejamos n de ambas ecuaciones se
encuentra:

X

nloga =log—*; nlogbzlog&

xO yO

(A-4)

eliminando el parametro n de las ecuaciones (A-4),
tenemos:

logﬁ = (—logbjlogh = alogﬁ;
y, \loga X

0 0

(A-5)
Donde

“ :(logb]
loga

de manera que se encuentra:
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y, =Ax" con A= y_g (A-6)

Xy

finalmente utilizando la ecuacion (A-2) se obtiene
la ecuacion (21).
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Resumen

El almacenamiento de energia se convirtio en un
factor dominante en el desarrollo economico con la
introduccion generalizada de electricidad y
quimicos combustibles refinados, como el carbon, la
gasolina, los biocombustibles y el hidrogeno, por lo
que tiene un papel vital en el esfuerzo por combinar
la prestacion de servicios de energia sostenible.
Existe una gran diversidad de sistemas de
almacenamiento que dependen de su
funcionamiento como son: mecanico (acumuladores
hidraulicos); térmicos (acumulador de vapor,
almacenamiento térmico) y electroquimicos (celdas
de combustible, supercapacitores, y baterias). Las
baterias, son celdas secundarias recargables, que se
han desarrollado para actuar con un principio
reversible. Las baterias de ion litio son las mas
prometedoras debido a que posee un potencial de
descarga intrinseco de peso liviano. Este tipo de
baterias contienen electrolitos liquidos inflamables
que pone en riesgo la seguridad del sistema durante
su operacidon. Por esta razon se ha propuesto
sustituirlos por electrolitos solidos no inflamables.
El uso de materiales innovadores en baterias de i6n
litio, tales como biopolimeros, permite obtener
materiales econémicos, amigables al medio
ambiente y con alta estabilidad electroquimica.

Abstract

Energy storage systems have had a boom in
electronic technologies powered by renewable
energy systems. Petrochemical fuels in common use
such as coal, gas, biofuels and hydrogen have
become the dominant form of primary energy
storage. On the other hand, the electrochemical
systems (supercapacitors, fuel cells and batteries),
considered as secondary storage systems, already are
rechargeable systems since they generate electricity
through electrochemical reactions, which are
reversible. The batteries have been widely used
mainly for application in mobile devices such as
laptops, camcorders and mobile phones, without
forgetting your application in the emerging industry
of electric cars. The use of innovative materials in Li-
ion, such as biopolymers, batteries allows you to
obtain economic, environmentally friendly
materials with high electrochemical stability and the
environment.

Introduccion
La energia renovable y la sostenibilidad energética

son uno de los grandes retos de la sociedad actual
debido a la limitacion de los combustibles fosiles, su
precio elevado y los riesgos que conlleva la
produccion de la energia nuclear. La poblacion
actual mundial es de 6.000 millones de personas y se
espera que para el aflo 2050 la poblacion se duplique
y el requerimiento de energia se espera que se
triplique [1]. Las fuentes de energia deberan ser
principalmente libre de carbono y dependera del
nivel de CO, atmosférico que se pueda tolerar
respeto de su impacto sobre el cambio climatico
global. Se debe recordar que una gran parte de estas
emisiones proviene de la quema de derivados del
crudo del petréleo en motores de combustion interna
en los sistemas de transporte: coches, camiones, etc.

La energia obtenida por estos medios es
intermitente, debido a las variantes que
experimentan las fuentes naturales, como por
ejemplo: la velocidad del viento sobre las turbinas
eodlicas, la radiacion solar en las fuentes
fotovoltaicas, la altura de las olas del mar en las
fuentes mareomotrices, entre otros. Como
consecuencia se han desarrollado diferentes formas
para almacenar la energia remanente a fin de
utilizarlo cuando sea necesario y las condiciones de
operacion del sistema eléctrico lo permitan.

Sistemas de almacenamiento

El almacenamiento de energia tiene un papel vital en
el esfuerzo por combinar el suministro de energia
sostenible con el estandar de servicios técnicos. Para
los consumidores industriales, comerciales y
privados es inaceptable una respuesta tardia a una
demanda de energia y de los niveles de potencia
requerida que puede conducir errores de aplicacion.
Los sistemas de almacenamiento de energia cumplen
con los requisitos para el suministro de energia en la
medida requerida por los consumidores.

Las tecnologias de almacenamiento de energia se
dividen generalmente en tres grupos principales:
mecanico, electromagnético y electroquimico
(Figura 1) y dentro de esta clasificacion se sefialan a
los sistemas de corta, mediana y larga duracion. Los
de corta duracion son los sistemas mecanicos que
incluyen: almacenamiento hidrobombeado como
energia potencial del agua a diferentes elevaciones;
volantes, como energia cinética en aire comprimido;
y "flywheels" como energia cinética en discos en
rotacion. Los de duracion mediana son los de
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almacenamiento electromagnético que incluye
inductores SMES (Superconducting Magnetic
Energy Storage) como energia electrostatica vy
supercondensadores como energia en un campo
magnética. Mientras que las de larga duracion son las
de almacenamiento electroquimico, incluye
dispositivos de alta capacidad como los
supercapacitores, celdas de combustible
(acumulacién de energia basada en hidrogeno); asi
como baterias[2].

Figura 1. Clasificacion de sistemas de energia [adaptado de la referencia
2]

Supercapacitores

Un supercapacitor (ultracapacitor o double layer
capacitor) es una nueva tecnologia de
almacenamiento de energia. Son dispositivos
que tienen un principio de operacion similar aun
condensador tradicional. Sin embargo, su
capacidad y corriente de descarga es mucho mas
alta y, por ello los supercapacitores se utilizan
como unidades de almacenamiento en sistemas
de potencia, vehiculos, entre otros. La diferencia
principal con respecto a los condensadores
convencionales reside, por una parte, en que
almacenan la energia en la interfase entre un
electrodo conductor poroso y un electrolito
liquido conductor, y por otra parte, la superficie
aumenta mucho debido a la porosidad elevada
delelectrodo [3].

Celdas de combustible

Se trata de un dispositivo electroquimico de
conversion de energia similar a una bateria, pero
se diferencia, de esta ultima, debido a que
permite el abastecimiento continuo de los

reactivos consumidos. Las celdas de
combustible tienen grandes beneficios sobre las
tecnologias convencionales basadas en la
combustién y se emplean actualmente en
muchas plantas de energia y en los automdviles
eléctricos. Una celda de combustible consiste en
dos electrodos separados por un electrolito. En
el anodo se ioniza el hidrogeno, perdiendo un
electron el cual pasa por un circuito y genera
energia eléctrica. Por otro lado el hidrégeno
llega al otro electrodo pasando por el electrolito
y se combina con el oxigeno del aire lo que
genera agua de residuo, sin utilizar ningtn tipo
de combustidn, evitando la produccion de gases
contaminantes de aire que crean el smog. [5]
(Figura 2). Hay dos tipos de celdas, las que
utilizan membranas poliméricas de intercambio
protonico y las que utilizan 6xidos sélidos. Las
primeras tienen ciertas ventajas como operar a
bajas temperaturas, son ligeras y mas
compactas, lo que las hace ideales para
aplicaciones en autos.

Figura 2. Funcionamiento de una celda de combustible basada en
hidrégeno y su aplicacion en un automovil eléctrico [obtenido de la
referencia 5]

Una de las ventajas es que el hidrogeno se puede
producir a partir de una amplia variedad de
fuentes de energia primaria, incluidas la energia
solar y la edlica. Al comprimirse, ofrece una
mayor densidad energética, que las baterias.
Varias compaiiias automotrices han trabajado en
el desarrollo de esta tecnologia como Toyota,
quien halanzado al mercado un auto de celda de
combustible. Sin embargo, para utilizar al
hidrégeno a escala global, se requieren avances
significativos cientificos y técnicos. Uno de los
retos mas importantes es desarrollar sistemas de
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almacenamiento de hidrogeno econdmicamente
accesibles y de facil transporte, como es el caso
de los 4 kg de hidrogeno que se necesitan para
una distancia practica de conduccién, que
ocuparia 49 m3 . El problema en el
almacenamiento de hidrégeno consiste no solo
en reducir su volumen, sino también en su baja
absorcion sobre diferentes materiales, su alta
volatilidad y su rdpida combustion, por lo que
cualquier tecnologia que lo emplee se enfrentara
aestos problemas[1,4].

Pilas y baterias

Una pila, es una celda primaria que produce
electricidad en un proceso quimico irreversible
y es necesario eliminarla y sustituirla cuando se
agota. Las baterias, son celdas secundarias
acumuladoras, que actian de acuerdo con un
principio reversible y es posible recargarlas
varias veces, conectandolas con una fuente de
corriente eléctrica.

Estos dispositivos convierten la energia quimica
contenida en sus materiales activos
directamente en energia eléctrica por medio de
reacciones de oxidacidon y reduccion
electroquimica. El tipo de energia generada es
independiente de la combustion, y de las
limitaciones del ciclo de Carnot dictado por la
segunda ley de termodinamica; por lo tanto, las
baterias presentan eficiencias mas altas en la
conversion de energia [4].

Baterias Rocking chair (Ion -litio)

Las baterias secundarias de litio son las mas
prometedoras debido a que poseen un voltaje de
descarga intrinseco con un peso relativamente
ligero. En 1991, Sony lanzé al mercado el
concepto revolucionario de una bateria
secundaria de litio de alta calidad; la llamada
"bateria de iones de litio" los iones de litio
oscilan entre el anodo y el catodo a través de un
electrolito liquido, como si fuese una mecedora
balanceandose de un lado a otro (figura 3). Este
comportamiento, en inglés se define como
"rocking chair", de donde se deriva su nombre

[5].

La demanda en el desarrollo de baterias de ion
litio con mayor densidad energética, ha llevado
al disefio de electrodos con voltajes arriba de 5.0
V, ademas de ofrecer un tiempo de vida largo,
trabajando a temperaturas elevadas. Este tipo de
baterias contienen electrolitos orgéanicos
inflamables, por lo que se pone en riesgo la
seguridad del sistema durante su operacion. Por
esta razon se ha propuesto sustituir este tipo de
electrolitos por electrolitos sélidos no
inflamables. Actualmente, se estan
desarrollando polimeros para su uso como
electrolitos en este tipo de sistemas de
almacenamiento. Por lo tanto, la investigacion
de materiales poliméricos en combinacién con
moléculas organicas e inorgéanicas, la hace un
area novedosa en el desarrollo de los mismos

[5].

Materiales poliméricos y su aplicacién en
sistemas de almacenamiento de energia

Este tipo de baterias contienen electrolitos
liquidos inflamables que pone en riesgo la
seguridad del sistema durante su operacion. Por
esta razédn se ha propuesto sustituirlos por
electrolitos solidos no inflamables. El uso de
materiales innovadores en baterias de i16n litio,
tales como biopolimeros, permite obtener
materiales econdmicos, amigables al medio
ambiente y con alta estabilidad electroquimica

[6].

Figura 3. Funcionamiento del proceso de descarga de una bateria de ion
litio, donde M= FeP, Co o Mn.
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Armand y colaboradores fueron pioneros en
proponer los electrolitos poliméricos basados en
el POE, poli(6xido de etileno) posteriormente
evolucionaron hacia nuevos electrolitos de tipo
gel, nanocompositos 0 membranas porosas de
poli(fluoruro de vinilideno) [ 7-9].

De acuerdo a lo anterior, las baterias poliméricas
recargables de ion litio (BPLi) utilizando
polimeros electrolitos sdlidos (PES) son
consideradas como la siguiente generacion de
almacenamiento de energia para productos
electrénicos portatiles y vehiculos eléctricos. La
estrategia para diseflar un PES debe considerar las
siguientes propiedades:

a) El polimero debe ser amorfo, ya que los
polimeros semicristalinos s6lo muestran una
conductividad adecuada, por arriba de su
temperatura de fusion, como es el caso del POE.

b) La temperatura de transicion vitrea debe de
estar por debajo de la temperatura ambiente, y puede
modificarse con disolventes denominados
plastificantes. Este factor sefiala la factibilidad del
movimiento cooperativo de las macromoléculas
que permite la difusion de los iones litio.

c) Se requiere estabilidad térmica y
electroquimica; es decir una ventana de potencial
amplia, en la que el electrodo no se modifique
estructuralmente durante la carga-descarga.

d) Alta conductividad i6nica (10* a 107
S/cm) que permita un buen rendimiento
electroquimico.

Figura 4. Diferente usos de los materiales poliméricos en aplicaciones de
energia [adaptado de la referencia 6]

En la actualidad, la mayoria de los electrolitos
poliméricos presentan propiedades de transporte
poco adecuadas, para cumplir con los requisitos que
demanda el estado del arte de las baterias de i6n litio.
Bajo este criterio se ha intentado mejorar las
propiedades de transporte incorporando liquidos
ionicos (LIs) [10-12]. Los LIs estan conformados de
cationes orgéanicos y de aniones tanto organicos
como inorganicos; las interacciones idnicas que
ocurren en el medio, les brinda caracteristicas muy
interesantes, como estabilidad térmica,
electroquimica, alta conductividad ionica y una
volatilidad casi nula. Por lo tanto, resultan ser
atractivos para transferir sus propiedades en
polimeros electrolitos, cubriendo asi los requisitos
que se demandan, en el desempefio adecuado de las
baterias [2-4]. Ademas se mejoran las propiedades
mecanicas, obteniendo un electrolito sélido flexible
que minimiza la separacion entre las fases electrodo -
electrolito [13-14]. Para electrolitos en baterias de
ion litio se ha utilizado principalmente el liquido
ionico compuesto por el cation 1-butil-1-
metilpirrolidona (PYR11)" y el anidén bis
(trifluorometanosulfonil)imida (TFSI)". Este liquido
es denotado como PYR{TFSIL.

Biopolimeros electrolitos

Los biopolimeros son materiales potencialmente
reciclables y que pueden obtenerse de fuentes
renovables ademas de ser tedricamente muy
atractivos. Este es el caso de los biopolimeros tales
como el quitosano y el almidon [15]. El quitosano
fue descubierto por Rouget en 1859, quien encontrd
que al tratar la quitina (provenientes de los
caparazones de moluscos como el camarén) con una
solucion caliente de hidroxido de potasio se obtiene
un producto soluble en acidos organicos. El
quitosano es el producto obtenido por la
desacetilacion de la quitina y su mondmero es el 2-
amino-2-desoxi-?-D-glucosa y posee mejores
propiedades de reactividad y solubilidad. Se ha
descrito como un polimero catidnico lineal,
biodegradable, de alto peso molecular, de facil
aplicacion y ambientalmente amigable (Figura 5)
[16]. En el grupo de investigacién de biopolimeros
de la Dra. Cardoso (area de polimeros en la UAM-I)
se ha investigado dos estructuras derivadas del
quitosano, el quitosano sultonado (QS) y el
quitosano anfolitico (QA) con cargas positivas y
negativas unidas por enlaces covalentes. Las
propiedades que poseen estos polimeros
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funcionalizados, les otorga la capacidad de disociar
sales, ayudando a la conduccion del i6n litio (Tabla
1). La adicion del LI (PYR11TFSI) proporciona un
material so6lido flexible, cuya conductividad se
incrementa en dos ordenes de magnitud, 10-4,
(Tablal). Estas propiedades han permitido postular a
ambos derivados del quitosano, como biopolimeros
electrolitos.

Figura 5. Derivados del quitosano. QC: quitosano desacetilado (95%);
QS: quitosano sultonado (94%); QA: quitosano con grupos anfolitos
(46%).

Tabla 1. Conductividad i6nica a 25 C de diferentes
biopolimeros.

Polimero QS | QSLiPFs| QA QAfirr. | QAfryratr | QA/LIPFe/

& PYR,TFSI

Gawe fSem? | TIx10%] 65x10% [44x107 | 42x10° | 13x10* | 64x10°
Conclusiones

Los sistemas de almacenamiento coadyuvan al uso
de energias renovables. Las nuevas tecnologias en
este aspecto requieren del uso de materiales
amigables con el medio ambiente, econdmicos y de
facil acceso. El uso de biopolimeros derivados de
quitosano y almidones como polimeros electrolitos
ha tenido un gran auge. Se mostraron como ejemplo,
la modificacién quimica de quitosano y, que
mediante la adicion de una sal de litio (LiPF6) y un
liquido i6nico, se logré una conductividad idnica del
orden de 10-4 S/cm a 25 °C, lo que los convierte en
buenos candidatos para ser utilizados en baterias de
ion litio.
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