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Prefacio

.Por qué este libro?

Este libro busca acercar el fascinante universo de la fisica del estado sélido
a lectores que deseen explorarlo de una manera intuitiva, poniendo especial
énfasis en los conceptos fisicos.

La fisica de los s6lidos puede abordarse mediante desarrollos rigurosos de
los aspectos matematicos, fisicos y quimicos involucrados en los fenémenos.
Alternativamente, este texto propone un enfoque conceptual centrado en la
interpretacion que hay detras de esos desarrollos y en la interconexiéon de los
diferentes fenémenos, con la finalidad de que esta disciplina pueda ser compren-
dida por una mayor cantidad de personas. Por este motivo, este libro puede ser
de interés tanto para lectores que se inician en este campo como para aquellos
que buscan una mirada conceptual de la fisica de los sé6lidos.

La variedad de fenémenos que abarca la fisica del estado sélido se ha am-
pliado enormemente en los iltimos anos, y se ha diversificado de manera inter-
disciplinaria. Por esta razon, varias areas de investigacion en el &mbito de las
ciencias de materiales, presentan fenémenos que pueden explicarse en el marco
de la fisica del estado s6lido. Ademas, las técnicas de estudio utilizadas en los
solidos se han extendido a otras disciplinas. Fueron precisamente técnicas de
difraccion las que permitieron por primera vez conocer la estructura del ADN,
y actualmente se emplean técnicas de espectroscopia para estudiar materiales
biologicos. Dentro de la gran familia de ese tipo de técnicas se encuentra la
espectroscopia Raman, utilizada en los museos mas importantes del mundo pa-
ra discernir los pigmentos que fueron usados en las distintas capas de pintura
de una obra de arte, posibilitando conocer la forma de trabajo del artista y
estimar de qué fecha data la obra. Estos ejemplos nos invitan a pensar que
es interesante que las técnicas y los conceptos de esta disciplina puedan ser
entendidos por un publico mas amplio. En ese sentido, la ciencia de materiales
provee un ambito en el cual convergen diversas disciplinas y uno de los objeti-
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vos de este libro es acercar los conceptos de la fisica del estado sélido a quienes
deseen enriquecer su trabajo en areas lindantes dentro del &mbito de la ciencia
de materiales.

En el ano 2010 tuve que dictar un curso introductorio de fisica del estado
solido para alumnos de la Maestria en Ciencias de Materiales en el Instituto
Sabato de la Universidad de San Martin, Argentina. Aunque habia dictado
esta tematica en carreras especializadas, en esa oportunidad por primera vez
tenia que explicar estos conceptos a alumnos que no necesariamente tenian
conocimientos especificos de mecanica cuantica y mecanica estadistica o un
manejo avanzado de anéalisis matematico. Preparar el contenido de ese curso
resulté un desafio interesante y, en ese momento, comenzé a tomar forma este
libro, buscando la manera de contar la fisica de los s6lidos con un enfoque
conceptual. A lo largo de los anos, este curso ha tenido estudiantes de carreras
muy diversas. Muchos de ellos han expresado que el curso les ha ampliado la
mirada en sus ambitos de trabajo en ciencias de materiales. Y aquellos que
tenfan conocimientos previos mencionaron que revisitaron los temas con una
mirada enriquecedora.

La experiencia docente me ha mostrado que algunos temas en fisica hay
que revisitarlos desde diferentes enfoques para entenderlos cabalmente. El pro-
ceso de aprendizaje es recursivo, en el sentido de que un mismo concepto se
enriquece cada vez que es contado desde una perspectiva diferente. Esta forma
de ensenanza también enriquece la labor docente, ya que al buscar distintas
formas de explicar los conceptos a alumnos con diversos niveles de conoci-
mientos, se propicia esa dinamica recursiva en la cual los conceptos se van
asentando paulatinamente y van encajando como las piezas de un rompeca-
bezas. Este proceso se ha volcado en el libro, intentando conectar diferentes
temas y revisitando los conceptos conforme se avanza en el conocimiento.

Ahora estamos en condiciones de responder a la pregunta: ;Por qué este
libro?

Al momento de preparar aquel primer curso, no pude encontrar un tnico
libro que desarrollara los contenidos introductorios a la fisica del estado s6lido
con un enfoque simple, conceptual y autocontenido. Y asi naci6 la idea de
este libro. Las herramientas matematicas suelen ser andamiajes muy poderosos
que nos permiten construir conocimiento, pero cuando buscamos explicar un
concepto “con los dedos” se nos presenta el desafio de usar un punto de vista
intuitivo, que puede parecer simple, pero que en realidad no lo es. Aunque
las herramientas matematicas son importantes para construir el conocimiento,
cada tanto es necesario navegar por el mundo de la fisica sin la seguridad de
esos andamiajes y adentrarnos en el ambito de lo puramente conceptual. Esta
es una de las invitaciones de este libro.

Con cada nuevo curso, y ahora imagino que con cada nuevo lector del libro,
se renueva el reto que supuso preparar aquel primer curso introductorio, que
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posteriormente tomé la forma de este libro. En aquel entonces asumi el desafio
fascinante de lograr que los conceptos bésicos (y no tan béasicos) de solidos
puedan llegar a un niimero mayor de personas. En estos anos he comprobado
que ese desafio puede ser superado mediante este camino de aprendizaje basado
en los conceptos que se presenta en el libro.

Te invito a que me acompanes en este recorrido por la fisica de los s6lidos y,
si en el camino aparece una tematica que desees explorar mas profundamente,
te voy a ir guiando con excelentes libros que abordan los temas con diversos
niveles de complejidad, formando parte del amplio universo que comprenden
tanto la ciencia de materiales como la fisica del estado solido.

V. F.
Buenos Aires, Argentina
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Capitulo

Introduccion a la fisica del
estado solido

Este primer capitulo marca el comienzo de un viaje por el mundo de los mate-
riales solidos. Un viaje que nos permitira mirar con nuevos ojos a los materiales
que forman parte de nuestra vida cotidiana. La propuesta es que durante el
recorrido nos planteemos muchas preguntas y que encontremos interesantes
respuestas. Buscaremos entender por qué algunos materiales tienen determi-
nadas caracteristicas y de qué manera conocer sus propiedades permite disenar
dispositivos y materiales que mejoren nuestra calidad de vida. En un futuro,
esos dispositivos formaréan parte de nuestra cotidianidad y esa busqueda de
mejora continua descubriendo nuevos materiales es el modo en el cual evolu-
ciona la tecnologia. Este libro invita a dar un primer paso en la direcciéon de
esa busqueda. Empecemos el viaje...

1.1. ;Qué nos proponemos estudiar?

Este libro fue inspirado por un curso introductorio de fisica del estado s6lido y
el contenido de ese curso se ha plasmado en estas paginas. Uno de los principales
objetivos es presentar y comprender los fenémenos que exhiben los materia-
les que se encuentran en estado sélido. En el camino, necesitaremos presentar
principios fisicos fundamentales, conceptos matematicos y técnicas experimen-
tales que son necesarias para el estudio de los materiales solidos. Abordaremos,
por un lado, los conceptos que son la fundamentacién microscopica de feno-
menos que se despliegan tanto a escala macroscopica como microscopica. Por
otro lado, sentaremos los pilares que permiten profundizar estudios posteriores
en areas diversas que estan incluidas dentro del vasto campo de la ciencia de
materiales.



2 Introduccioén a la fisica del estado sé6lido

1.1.1. Contenidos generales

La propuesta del libro es introducir los conceptos acerca de los solidos en forma
gradual, construyendo el conocimiento desde ideas simples para luego abordar
los conceptos més complejos. Los contenidos que exploraremos pueden agru-
parse en cuatro grandes categorias que van a acompasar las partes principales
en que se divide el libro. En lo que sigue se describe someramente cada una de
esas partes y como, a su vez, estas partes se subdividen en capitulos. Al final
de la mayoria de los capitulos se incluyen ejercicios y preguntas conceptuales,
los cuales se presentan en un orden que permite ir avanzando paulatinamente
en el aprendizaje.

= Parte I: Estructuras cristalinas y espacio reciproco donde comenza-
mos a pensar en el origen de las estructuras solidas a partir de preguntarnos
como se mantienen unidos los atomos en los materiales. Luego nos focaliza-
mos en los diferentes tipos de redes en las cuales cristalizan los materiales
solidos y como se pueden caracterizar sus estructuras mediante experimen-
tos de difraccion. En particular, para describir el fendémeno de difraccion va
a ser necesario definir un nuevo espacio llamado espacio reciproco, que es
analogo al espacio real. Estos temas se exploran en los Capitulos 2, 3 y 4.

» Parte II: Dinadmica de redes cristalinas en la cual describimos como
se mueven los atomos de un soélido alrededor de sus posiciones cristalinas y
qué consecuencias tiene este movimiento en las propiedades de los cristales.
Estos temas se desarrollan en los Capitulos 5 y 6.

= Parte III: Propiedades térmicas de los sé6lidos donde se describen
las propiedades de los s6lidos como consecuencia de aplicar temperatura al
material. Luego de una breve introduccion general en el Capitulo 7, en el
Capitulo 8 mostramos conceptos y nociones bésicas de mecanica estadistica
y de cuantica (la lectura de este capitulo es opcional para quienes tengan
conocimientos previos de esas asignaturas). El corazon de esta parte del libro
se encuentra en los Capitulos 9 y 10, que abordan las propiedades térmicas
de los materiales.

= Parte IV: Propiedades electrénicas de los sélidos en la cual se explo-
ran las propiedades que surgen de considerar el efecto de los electrones en el
material. Luego de una breve introduccion al tema en el Capitulo 11, comen-
zamos por el caso de electrones libres en el Capitulo 12. En el Capitulo 13
confinamos a los electrones a un potencial periédico, que es caracteristico de
los solidos. En el Capitulo 14 nos focalizamos en el analisis de estructuras de
bandas de materiales reales. El Capitulo 15 revisita conceptos claves, bus-
cando enmarcarlos en una perspectiva general que conecta los conocimientos
adquiridos.
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Finalmente, en el Capitulo 16 hacemos un recorrido imaginario percibiendo
la cotidianidad con la mirada de la fisica de los s6lidos. Este capitulo, casi como
un juego, nos hace conscientes de lo que aprendimos.

1.1.2. Cémo usar este libro

Este libro ha sido pensado para que estudiantes de un curso introductorio a la
fisica de los so6lidos puedan aprender esta disciplina con un solo libro de texto
y en castellano. Este libro se apoya en el camino andado por otros autores' que
han descripto las tematicas de fisica del s6lido mediante diferentes enfoques y
para diversas audiencias y, en algunos temas, me he basado en demostraciones
rigurosas de esos libros, en aras de focalizar el contenido en lo conceptual.

Los contenidos de este libro son autocontenidos (valga la redundancia) y el
aprendizaje que se plantea es ir avanzando correlativamente. A modo de hoja
de ruta, se sugiere que en primer lugar se desarrollen los contenidos de cada
capitulo, sumando a esto el refuerzo de la correspondiente lectura por parte de
los alumnos. El siguiente paso es realizar los ejercicios y responder o discutir las
preguntas conceptuales antes de avanzar al siguiente capitulo. Los contenidos
principales abarcan desde el inicio hasta el Capitulo 14 inclusive. El Capitulo
15 revisita e incorpora conceptos con la intenciéon de conectar ideas. Por esta
razon, quienes tengan conocimientos previos pueden consultar secciones saltea-
das de este capitulo en cualquier instancia de lectura del libro, ya que es una
invitacién a integrar conceptos. Finalmente, el Capitulo 16 propone un cierre
que permite conectar lo aprendido con situaciones de la vida cotidiana.

La importancia de resolver ejercicios la podemos entender mediante una
analogia donde la Fisica puede verse como un deporte. En el sentido que
demanda participacion y, sobre todo, practica. Como en los deportes, para
aprender fisica jes necesario practicar haciendo ejercicios! Esto esta vinculado
al hecho que la Fisica es una ciencia cuantitativa. Es decir, muchos conceptos
fisicos pueden ser explicados mediante palabras, pero también pueden descri-
birse usando férmulas matematicas (pensemos, por ejemplo, en conceptos como
velocidad, aceleracion, fuerza y energia). Esto es debido a que las magnitudes
fisicas se expresan en cantidades que pueden medirse y calcularse a partir de
otras cantidades que, a su vez, son también medibles. Debido a esto, la Fisica
siempre puede entenderse de una manera mas completa cuando se comprende
la matematica asociada a los conceptos.

Para lograr una convergencia entre conceptos y matematica, es necesario
practicar resolviendo problemas. En el proceso de resolverlos, es importante
recurrir al conocimiento adquirido en forma de conceptos y “traducirlos” al

'Podemos mencionar, por ejemplo, los libros que se encuentran en las Refs. [1, 2, 3, 4,
5,6,7,8,9, 10].
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lenguaje matemético, el cual a su vez, es el medio para resolver los problemas
y para continuar adquiriendo nuevos conceptos. Por esta razén recomiendo
fuertemente que, en paralelo a la lectura, se realicen los desarrollos presentados
para aprovechar otra oportunidad de aprendizaje. Esta es la manera en que
va decantando el conocimiento en fisica, en un camino de ida y vuelta entre
conceptos y ejercicios.

La propuesta es que este libro sea parte de un curso con clases participa-
tivas, donde la discusion de los fenémenos fisicos sean el eje de intercambio
entre alumnos y docentes, resaltando que lo esencial son los fenémenos emer-
gentes de los resultados por sobre la realizacion detallada de los calculos que
involucra el problema. Para favorecer este intercambio, las preguntas y ejerci-
cios al final de cada capitulo plantean un punteo para autoevaluarse, generar
discusion y también fijar los conceptos que son importantes para ir avanzando.
Los ejercicios y preguntas buscan ser iniciadores de charlas entre companeros o
consultas a los docentes. Las preguntas se plantean a modo de guia de estudio
y discusion, por lo cual algunas no tienen una tinica forma de responderse. La
idea es los lectores disfruten el proceso y las discusiones que surjan, ya que es
lo que permitira afianzar los contenidos.

Finalmente, una aclaraciéon pragmatica. A lo largo del libro, se nota con
tipografia negrita cuando aparece un término en la instancia donde se explica
o se define el mismo. La tipografia ¢tdlica se usa para poner énfasis o para
términos en otros idiomas.

1.2. Un sélido entendido desde la perspectiva de los
estados de la materia

Una primera exploracion para entender el mundo de los materiales soélidos
es a partir del conocimiento que seguramente todos tenemos relativo a los
estados de la materia. Si miramos a nuestro alrededor (les propongo que por
un momento dejen de leer este libro y se regalen el ejercicio de esa mirada),
vamos a descubrir que la mayoria de los materiales que encontramos en la
vida diaria puede clasificarse en alguno de estos tres estados: sélido, liquido o
gaseoso.

Pensando mas alla de los materiales, nuestro propio cuerpo es una combi-
nacion perfecta de esos tres estados de la materia. Por un lado, existen gases
circulando por el cuerpo como el oxigeno que ingresa con cada inhalacion y
el dioxido de carbono que sale con cada exhalacion. Ademéas tenemos fluidos
que circulan constantemente por el cuerpo, como la sangre y la linfa, entre
los més importantes. |Y tenemos so6lidos dentro del cuerpo! Esa materia esta
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conformada por nuestra estructura ésea que sostiene nuestros érganos y que,
ademas, permite que nos movamos.

En una primera instancia, estas observaciones nos permiten reconocer que
practicamente todo lo que esta a nuestro alrededor (incluso la materia de la
que estd compuesto nuestro propio cuerpo) esta en uno de los tres estados que
mencionamos. Sabemos también que la materia estd compuesta de atomos (o
conjuntos de atomos agrupados en moléculas), de manera que lo siguiente que
podemos preguntarnos es si es posible que existan uno o més parametros que
permitan determinar si lo que observamos es un sélido, un liquido o un gas, de
acuerdo a como estén dispuestos esos &tomos en la trama propia de la materia
en cuestion.

En este punto es util pensar en otro ejemplo que nos permita observar una
caracteristica de los estados de la materia. Tomemos el caso del agua. Como
su formula quimica lo indica (H20), el agua estd compuesta por dos atomos
de hidrogeno por cada atomo de oxigeno. Sin embargo, siendo esos atomos los
componentes basicos del agua, cabe preguntarnos por qué a veces observamos el
agua en estado liquido, otras veces en forma de hielo y otras en estado gaseoso.
Maés especificamente, ;qué mecanismo o parametro sera determinante para que
los 4&tomos que componen el agua, den lugar a una estructura tan diferente
como el agua que bebemos, el hielo que enfria nuestras bebidas o el vapor que
emana de una olla al calentar agua?? Méas generalmente, surge la pregunta
.seré posible usar ese parametro como una caracteristica que permita “crear”
un material liquido, sé6lido o gaseoso a partir de los atomos que componen la
materia? En lo que sigue, exploraremos cémo se disponen los atomos en cada
uno de esos estados, con la intenciéon de encontrar ese parametro.

En los gases, los &tomos o moléculas estan relativamente lejos unos de otros
y las fuerzas entre ellos no son lo suficientemente intensas como para mantener
unidos a los atomos (o las moléculas) entre si. Por lo tanto, hay comparati-
vamente pocas moléculas por unidad de volumen y podemos afirmar que la
densidad de la sustancia es relativamente baja. Por ejemplo, un gramo mol de
un gas ideal ocupa un volumen de 22 litros a 0 °C y a presion atmosférica. En
los gases, la energia cinética positiva de las moléculas es mayor que la ener-
gia potencial de interaccion mutua (la cual usualmente es negativa ya que las
fuerzas intermoleculares son atractivas). Esto significa que el sistema tiene una
energia cinética neta y que, si el gas no estuviera confinado en un recipiente,
las moléculas se escaparian al infinito. La situacién es similar a lo que sucede
en un cohete. Para que pueda despegar, es necesario darle una velocidad inicial
hacia arriba mas grande que la velocidad asociada a la energia gravitacional

2La discusién sobre los diferentes estados de la materia se puede encontrar en las Refs.
[10] y [11]. En particular en [11] se explora en detalle el caso del agua.
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que le ejerce una fuerza hacia abajo. De esta manera, el cohete tiene energia
cinética positiva mayor que la energia potencial gravitacional negativa y por
lo tanto, se “escapa” hacia el infinito en lugar de caer a la superficie de la
Tierra. En un gas, sucede algo parecido con las particulas (ya sean atomos
o moléculas) que lo componen. La situacion en un gas es que las velocidades
moleculares son, en promedio, mayores que las velocidades asociadas con las
fuerzas de atraccidon intermoleculares. Si planteamos un modelo de gas ideal,
las fuerzas intermoleculares son despreciables (lo que equivale a asumir que en
nuestro modelo son cero) y las moléculas se comportan como particulas que
son libres de moverse, excepto por las ocasionales colisiones (elasticas) entre
ellas o con la pared del recipiente que contiene al gas.

En un sélido cristalino la situacion es opuesta porque sus atomos, ubica-
dos en una red periddica, se encuentran fuertemente ligados unos a otros por
importantes fuerzas atractivas. Un esquema comparativo puede verse en la Fig.
1.1, que muestra los casos extremos de solidos y gases. Dentro de un soélido, los
atomos vecinos se encuentran tan cerca entre si que la distribucion electronica
externa de cada atomo se solapa y esto provoca que los dtomos interactien.
En otras palabras, tomando en cuenta a los electrones, podemos decir que los
atomos estan en contacto unos con otros. En este estado, la materia se encuen-
tra muy condensada y por lo tanto, la densidad de atomos es mucho mayor
que en el caso de los gases discutido anteriormente. Un gramo mol de un sélido
cristalino tipicamente ocupa un volumen de sélo 10-100 ml y los &tomos estan
a una distancia de aproximadamente 2 A. Bajo esas circunstancias, la energia
del sistema es mayormente energia potencial negativa asociada con las fuer-
zas atractivas entre los 4tomos. Aunque los a&tomos adquieran energia cinética
(por ejemplo, mediante temperatura), ésta constituye solo una pequenisima
proporcion de su energia total. La energia total es, por lo tanto, negativa. Por
esta razon, las particulas permanecen ligadas en posiciones de equilibrio bien
definidas. En estas circunstancias, si sometemos al sistema a una cierta tem-
peratura, el tinico efecto en las particulas debido a la energia térmica es oscilar
alrededor de sus posiciones de equilibrio?.

En un cristal ideal los 4&tomos oscilan con movimientos armoénicos cuya
amplitud es menor que el espaciado interatémico. Este procedimiento de sim-
plificar los sistemas para poder describirlos se denomina modelizacion y es una
forma usual de resolver problemas en fisica (que usaremos intensivamente en
este libro). La idea es extraer las caracteristicas relevantes para describir un sis-
tema y hacer un modelo de la realidad que permita calcular sus propiedades o
explicar un experimento. Veremos que modelar los s6lidos como cristales idea-

3Este punto lo estudiaremos ampliamente en el Capitulo 5, incluyendo la descripcion
del movimiento vibracional de los &tomos que sucede al proporcionar energia térmica a los
s6lidos.
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Figura 1.1: Esquemas de un gas, un liquido y un sélido. En el gas, los atomos se encuentran
mucho mas dispersos y alejados entre si (baja densidad) en comparacién al caso de un liquido o
de un sélido (que presentan alta densidad de atomos). En el gas no se dibuja un contorno para
evidenciar que las particulas no se encuentran dentro de limites definidos.

les seré adecuado para explicar varias propiedades que presentan los materiales
reales.

Finalmente tenemos el caso de los liquidos, que se encuentran en condi-
ciones intermedias entre los gases y los solidos. En este caso, la densidad y el
espaciado interatémico son mucho mas parecidos a los de las sustancias so6lidas
que a los de los gases. En los liquidos, sin embargo, no hay ninguna regularidad
geométrica como en el s6lido cristalino y los &tomos o moléculas estan ubicados
al azar, como se muestra en el panel central de la Fig. 1.1. Observando con
detenimiento esta figura, es posible vislumbrar un pardmetro caracteristico que
determine el estado de la materia. Un candidato es el orden, o méas precisamen-
te, la reqularidad que presentan los atomos de la materia en cuestion. En un
extremo, tenemos los gases que no tienen regularidad alguna entre sus atomos
y en el otro extremo los sélidos cristalinos que presentan tanto periodicidad
como regularidad perfectas.

Para compatibilizar una imagen que englobe los tres estados de la materia
y que permita entender las transiciones entre esos estados, es ttil imaginar
qué sucede a nivel de los 4&tomos cuando suministramos, por ejemplo, energia
térmica al material. Tratemos de esbozar cualitativamente la imagen micros-
copica de un solido (con atomos ubicados en sus posiciones de equilibrio) que
es sometido a un incremento de temperatura. En una primera instancia, si la
temperatura es un poco mayor respecto a la que el material tiene original-
mente, este proceso va a incrementar la energia cinética de los &tomos. Como
hemos mencionado, esta energia cinética tiene que ser puramente vibracional,
con un movimiento oscilatorio alrededor de sus posiciones de equilibrio. Imagi-
nemos que la temperatura aumenta un poco mas, entonces la amplitud de las
vibraciones atémicas en el cristal va a incrementarse paulatinamente. Si conti-
nuamos subiendo la temperatura, eventualmente llegaremos a la situacion en
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la cual las distancias que los atomos recorren en esas vibraciones (o sea, la
amplitud de su movimiento) seré del orden de la separacion interatomica. En
este punto, si seguimos aumentando la temperatura, los atomos van a tener
suficiente energia cinética como para liberarse de sus posiciones de equilibrio
originales y como consecuencia, van a moverse mas o menos libremente por
el espacio, sumando energia cinética de traslacion. Los dtomos atin estan li-
gados unos a otros en una fase compacta y densa pero tienen ahora energia
cinética traslacional y no soélo la que habiamos considerado originalmente que
era puramente vibracional. En ese estado, los &tomos pueden moverse bastan-
te libremente dentro de la sustancia pero sin embargo, no pueden escapar al
infinito, por lo cual los &tomos permanecen dentro de los limites del material,
conservando su volumen. Si por un momento dejamos de hacer zoom en esta
imagen microscopica y observamos nuestro sistema a nivel macroscopico, lo
que sucede es que la sustancia que inicialmente era un soélido cristalino...jse ha
fundido! Lo que observariamos en ese caso es que el material tiene la consis-
tencia de lo que llamamos liquido. Regresando a la imagen microscopica, los
atomos ya no estan en posiciones fijas, sino aleatorias. Es decir, la estructu-
ra que caracterizaba el solido cristalino, debido a la temperatura, comienza a
perder regularidad y el material, paulatinamente, se va fundiendo (o en otras
palabras, se va transformando en un liquido). Continuemos con esta vision a
nivel de los atomos para entender qué sucede si sometemos el material a una
temperatura atun mayor. Proporcionarle energia térmica va a provocar que au-
mente la energia cinética de traslacion y los &tomos comenzaran a dispersarse
(es decir, ya no hay regularidad en sus posiciones). Esa energia puede ser tal
que los &tomos puedan incluso salir de los limites del recipiente que contiene el
material. En ese caso, si observamos el material a nivel macroscépico podemos
decir que el estado de la materia tiene el aspecto de un gas.

En una dada temperatura, por ejemplo a temperatura ambiente, distintas
sustancias pueden existir en alguno de los tres posibles estados. Teniendo en
cuenta lo discutido, podemos distinguir tres factores que determinan los estados
de la materia. Un factor es la magnitud de las fuerzas entre los atomos o
moléculas y otro es la densidad de las particulas que componen la sustancia.
En los gases, las fuerzas son débiles (y la densidad es muy baja) mientras que
en los solidos cristalinos las fuerzas interatomicas atractivas son fuertes (y la
densidad es alta). Como vimos, la densidad de particulas es similar en el caso
de los liquidos y los sélidos. Para distinguirlos, entra en juego el tercer factor,
la regularidad. En los sélidos cristalinos, la regularidad se extiende por todo
el cristal y decimos que presentan un orden de largo alcance. En los liquidos,
en cambio, la regularidad esté restringida a regiones que agrupan conjuntos de
atomos, por lo cual decimos que la regularidad es de corto alcance.

En resumen, hemos encontrado que las fuerzas entre atomos son importan-
tes para entender el origen microscopico de los so6lidos. La pregunta realmente
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compleja de responder es qué es lo que determina la magnitud de esa fuerza
entre 4tomos, en una sustancia dada. Esta es una de las preguntas centrales

que buscamos responder. Encontrar esa respuesta nos va a ocupar gran parte
del libro.

1.3. ;Qué es la materia condensada?

Entender los materiales desde la perspectiva de los estados de la materia per-
mite comprender por qué el estudio de aquellos que son solidos o liquidos
suele agruparse en una disciplina comtn llamada materia condensada®. Ese
nombre tiene sentido porque ambos materiales (tanto sélidos como liquidos)
representan fases condensadas que se caracterizan por presentar distancias in-
teratomicas pequenas y con una alta densidad de particulas, las cuales pueden
ser atomos o moléculas. En este libro vamos a ocuparnos prioritariamente de
las sustancias cristalinas, es decir, aquellas cuyos d4tomos se encuentran en
posiciones que se repiten periédicamente en el espacio y que pueden modelarse
como un cristal ideal. Sin embargo, en algunos conceptos haremos alusion a
otros materiales que, aunque no pertenecen al mundo de los sélidos cristalinos,
tienen relevancia en ciencia de materiales.

Dentro del universo de los materiales soélidos, otra posibilidad ademéas del
arreglo cristalino perfecto es que los dtomos estén ubicados mas o menos al
azar. Es decir, si la estructura no presenta un orden de largo alcance como
en el caso de un cristal perfecto pero sus atomos se encuentran en posiciones
determinadas en el espacio. Estos materiales se llaman materiales amorfos y
la representacion esquematica de los A&tomos en esos materiales es muy similar
a la de un liquido. Esta similitud tiene su origen en que una forma de obtencién
de este tipo de solidos es logrando una fase liquida muy viscosa y enfriando
rapidamente. Regresando a la mirada a nivel microscopico, en este caso es
necesario imaginar qué sucede en este proceso térmico con el material liquido.
Lo que obtenemos es una imagen instantanea con los atomos dispuestos en las
posiciones a una temperatura determinada y, es por esta razéon, que el panel
central de la Fig. 1.1 representa tanto a un sélido amorfo como a un liquido.
La diferencia es que en un liquido la imagen es una instantanea a un tiempo
dado, mientras que en un material amorfo esa imagen queda practicamente
fija al transcurrir el tiempo, con los 4&tomos en esas posiciones de equilibrio.
Como ejemplos de so6lidos amorfos podemos mencionar materiales cotidianos
como el vidrio y también algunos plasticos. En la fabricacién de vidrio, en
primer lugar se eleva la temperatura del material para moldearlo y luego se
enfria rapidamente. De esta manera se fija la estructura, dando forma a este

“Un libro introductorio a materia condensada se encuentra en la Ref. [11].
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conocido material amorfo. Curiosamente, los &tomos que componen un vidrio
son los mismos que forman la arena, pero la apariencia de ambos materiales
es muy diferente debido a la estructura microscopica. Si pudiéramos observar
el arreglo de dtomos, notariamos que la arena estd compuesta de diminutos
cristales de cuarzo (es decir, una estructura cristalina ordenada de silicios y
oxigenos), mientras que en el vidrio veriamos una imagen (congelada en el
tiempo, como una fotografia) que tiene los mismos atomos que la arena, pero
sin orden de largo alcance.

Los so6lidos amorfos son ampliamente utilizados en la industria electroni-
ca, tanto en semiconductores como en celdas solares y, debido a su particular
estructura, se utilizan solidos amorfos para fabricar materiales con mayor fle-
xibilidad como, por ejemplo, peliculas de gran tamano de un compuesto en
forma de geles, peliculas delgadas mesoporosas, nanoparticulas y otros mate-
riales nanoestructurados.

Existen otros materiales que no responden al modelo de cristal ideal por
presentar imperfecciones originadas en el proceso de fabricaciéon. En efecto, es
posible que materiales que estan compuestos por los mismos atomos, obtenidos
mediante distintos métodos de sintesis, den lugar a defectos en el arreglo crista-
lino de los atomos. Si esas imperfecciones son aisladas, se denominan defectos
puntuales, como se muestra en la Fig. 1.2. Una posibilidad es que falte un
atomo en el arreglo, lo cual se denomina vacancia o vacante. Otra posibi-
lidad es que existan dtomos extras en la red, los cuales pueden ser del mismo
elemento que el material matriz, o pueden ser &tomos de otro tipo. En ese
altimo caso se denominan impurezas. Si los &tomos extra estan ubicados en
posiciones no cristalograficas, se llaman defectos o impurezas intersticiales.
Por el contrario, si las impurezas estan en sitios de la red cristalina, se denomi-
nan sustitucionales. Las impurezas, aiin si son agregadas en una pequenisima
proporcion al material base, pueden cambiar drasticamente las propiedades fi-
sicas y eléctricas de un material®. Como ejemplo podemos citar el hierro que
es un material fragil y ductil, pero que al ser dopado con impurezas de carbono
(en proporciones menores al 2 %) se transforma en uno de los materiales mas
rigidos y fuertes de la industria: el acero.

Cuando un defecto se extiende a lo largo de una linea o por una deter-
minada region, se dice que el defecto se encuentra extendido en el material.
En ese caso podemos encontrar regiones del material con cristales que tienen

> Ampliaremos el papel de las impurezas en diferentes instancias del libro. Como este
libro trata de los s6lidos cristalinos, en los casos que estudiaremos, el niimero de impurezas
es pequeno en relacién al nimero de dtomos del material. En la Secciéon 3.4 discutiremos
brevemente sobre las impurezas en relacién a la estructura cristalina de los sélidos, en la
Secciéon 14.2; en referencia a las propiedades en semiconductores y en la Seccién 14.4, en lo
que concierne a las propiedades 6pticas de los materiales.
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Figura 1.2: Diferentes tipos de defectos puntuales en una red cristalina. Una vacancia es debida
a un sitio vacante en una posicién cristalografica de la red cristalina. Las impurezas (intersticial o
sustitucional) se producen cuando se introduce un d&tomo de otro tipo respecto a la red de 4tomos
subyacente. En el caso que el atomo intersticial sea del mismo tipo que la red subyacente, se
denomina defecto intersticial.

diferentes orientaciones de la red de atomos, separadas por regiones de menor
tamano que presentan desorden local. Estas sustancias se denominan mate-
riales policristalinos y estdn compuestas por diferentes cristalitas o granos
individuales. Cada grano puede pensarse como un pequeno cristal perfecto en
el cual la estructura atémica tiene un orden dentro de la cristalita, pero cada
una presenta una orientacion diferente del cristal (observar el panel central de
la Fig. 1.3). De hecho, una forma de sintesis de materiales policristales con una
distribucion aleatoria de las cristalitas. Existen materiales policristalinos de
origen natural como los minerales o policristales fabricados, como es el caso de
aleaciones y ceramicos.

.Sera 1til estudiar la fisica de los materiales cristalinos para entender el
comportamiento de materiales con defectos? Afortunadamente si. El trata-
miento consiste en plantear un modelo de cristal ideal. Este modelo es una
simplificacion de la realidad que permite encontrar la solucion matemética-
mente y luego extrapolar la descripciéon de problemas més complejos, utilizan-
do las aproximaciones adecuadas. En el caso de un material policristalino, por
ejemplo, la idea es resolver en primer lugar un soélido cristalino perfecto con-
siderando cada una de las diferentes orientaciones de un cristal dado. Luego,
modelar el material real teniendo en cuenta las propiedades que surgen de las
diferentes orientaciones. En el caso de un material con defectos puntuales, las
vacancias o impurezas pueden ser consideradas como pequenas perturbaciones
respecto al cristal ideal.

El parametro que marca la diferencia entre un sélido cristalino (que téc-
nicamente se denomina cristal tinico), un policristal y un solido amorfo es
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Cristal unico Policristal Material amorfo

Figura 1.3: Modelo esquematico de la estructura atémica para diferentes tipos de sélidos. Un
cristal Gnico tiene periodicidad en toda la muestra. Un material policristalino o policristal presenta
periodicidad dentro de cada cristalita o grano (que son las regiones delimitadas mediante lineas
punteadas). Un sélido amorfo no tiene orden de largo alcance.

la escala de longitud que permite relacionar los d&tomos entre si por simetria
traslacional, como se observa en la Fig. 1.3. La estructura atémica de un cristal
ideal se repite periddicamente en el espacio en todo su volumen (podemos decir
que la escala de longitud es infinita). Un policristal esta compuesto por cristali-
tas o granos. Si nos restringimos al interior de cada cristalita, podemos pensar
que estamos en las condiciones de un cristal ideal, ya que dentro de cada grano
la estructura tiene orden. Sin embargo, a una escala de longitud suficientemen-
te grande (digamos, del orden del tamano de la muestra) ya no encontramos
periodicidad. En un material amorfo no tenemos simetria traslacional, pero la
estructura no es totalmente al azar. Las distancias entre los &tomos estan bien
definidas porque hay un orden de corto alcance en el material. Esas distancias
son similares a las de un cristal tnico (por eso es un material sélido) pero no
presentan orden de largo alcance, como los materiales cristalinos. Es intere-
sante saber que las propiedades que caracterizan a los materiales (mecénicas,
Opticas, magnéticas y electronicas) pueden atribuirse, en parte, a las diferencias
en estructura que se observan entre las tres clases de solidos presentados en la
Fig. 1.3. Se puede dedicar un libro especifico a cada uno de estos materiales,
pero de aqui en adelante nos focalizaremos fundamentalmente en los sélidos
cristalinos.

Antes de finalizar este recorrido por los estados de la materia, veamos una
curiosidad. Como este libro trata sobre materiales cristalinos, puede suponerse
que ya no estudiaremos propiedades de los gases, pero no es asi. Ademas de
los soélidos, dedicaremos tiempo y esfuerzo al estudio de propiedades de gases
ideales de particulas libres. A primera vista, esto puede parecer sorprendente,
teniendo en cuenta que los gases parecen el extremo opuesto de los materiales
cristalinos. Sin embargo, los gases seran tutiles para entender las propiedades
eléctricas de las sustancias conductoras, puesto que, como veremos, en estos
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materiales los electrones son esencialmente libres de moverse dentro del cristal
y, por lo tanto, pueden modelarse como un gas de particulas libres.

1.4. Los elementos que componen la materia

Si nos preguntamos acerca de la composicion de la materia y la importancia
de los materiales solidos, en una primera instancia, podemos preguntarnos en
relacion a la mayor o menor abundancia de los elementos que se encuentran
en la corteza terrestre. El elemento mas abundante es el oxigeno que conforma
alrededor de un 46 % de masa de esa corteza. En segundo puesto tenemos al
silicio que lo encontramos en un 28 % y en tercer lugar, encontramos al aluminio
que comprende s6lo un 8 % de la masa.

En una segunda instancia, podemos pensar en términos de compuestos. Por
ejemplo, combinando los dos elementos méas abundantes obtenemos la silice,
que es un 6xido de silicio y conforma el 59 % de la masa de la corteza terrestre.
Ese material estd compuesto por unidades que contienen un atomo de silicio
y dos atomos de oxigeno resultando en la férmula quimica SiOs. Este es el
material que compone, en gran parte, la arena que se encuentra en forma na-
tural en playas y rios. Es curioso entender que a partir de este mismo material
(méas precisamente, particulas de dioxido de silicio de alta pureza) se fabri-
can chips de computadoras, cables de fibra 6ptica y varios otros componentes
que conforman el amplio mundo de los dispositivos electrénicos usados en la
actualidad.

Si por un momento nos permitimos observar qué hay més alla de nuestro
planeta Tierra, la situacion es bien diferente ya que el elemento méas abundante
en el Universo es el hidrogeno (méas precisamente, es el 75% de la masa del
Universo y constituye el 90 % de los atomos que lo forman). En segundo lugar
en abundancia encontramos al helio, aportando un 4 % de esa masa. Es decir,
el Universo esta formado en su mayoria por los dos elementos més livianos que
existen.

En este punto podemos preguntarnos como surgen los diferentes elementos.
Dado que los atomos son los elementos constituyentes de los sélidos y, en
general, de todos los sistemas de materia condensada, es interesante responder
esta pregunta. La respuesta puede sorprender: jla mayoria de los d&tomos que
componen la materia tienen un origen cosmologico! En efecto, los dos elementos
méas abundantes en el Universo (hidrégeno y helio) se formaron a partir del Big
Bang. Los demas elementos se formaron a partir de eventos que involucraron
estrellas. Sucede que algunas estrellas, cuando estan llegando al final de su
vida, presentan explosiones que, mediante reacciones nucleares, dan origen a
diferentes tipos de atomos. Esos elementos son los constituyentes de la mayor
parte de la materia a nuestro alrededor.
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Es asombroso tomar consciencia que los atomos que componen nuestro
propio cuerpo se originaron a partir de explosiones de estrellas®. A partir de
esta idea, surgio la expresion que estamos hechos de polvo de estrellas’. Como
hemos mencionado, el cuerpo humano es un sistema donde conviven soélidos, li-
quidos y gases, en perfecta armonia. Los huesos y los dientes son las estructuras
solidas que componen nuestro propio cuerpo, pero hay también una diversidad
de estructuras complejas y tejidos con diferentes grados de elasticidad, como
por ejemplo, los musculos y los 6rganos. La mayor parte de la materia en nues-
tro cuerpo (cerca del 96 % de la masa) esta formada por sélo cuatro elementos:
oxigeno, carbono, hidrogeno y nitrégeno. Esos mismos d&tomos son los compo-
nentes principales de toda la materia organica. En menor porcentaje (cerca del
3%) estamos compuestos por calcio y fosforo, que se encuentran fundamen-
talmente en la estructura 6sea y los dientes. Completan nuestra composicion
otro tipo de elementos como, por ejemplo, potasio, hierro, azufre, sodio, cloro,
magnesio, etc. Cada uno de esos elementos cumple una funciéon especifica para
el buen funcionamiento de la biologia y la quimica de nuestro cuerpo.

1.5. Los sélidos en la vida cotidiana

Como primer paso para comprender la preponderancia de los sélidos en la
vida cotidiana, imaginemos que usamos un color para etiquetar el estado de la
materia en cada uno de los elementos que se encuentran en la tabla periodica.
Es decir, supongamos que con cada tipo de atomo se forma una determinada
sustancia. De acuerdo al estado en que se encuentra esa sustancia (sélido,
liquido o gaseoso), pintamos con un determinado color el cuadradito de la
tabla que corresponde a ese elemento. Para mantener las condiciones presentes
en nuestra vida cotidiana, vamos a considerar temperatura y presion ambiental
para evaluar el estado de la sustancia. El resultado puede observarse en la Fig.
1.4 donde se aprecia que la mayoria de los elementos puros (o sea, formados

®Este asombro fue expresado por el fisico Richard Feynman: “Si, en algin cataclismo,
se destruyera todo el conocimiento cientifico y solamente una oracién pudiera pasarse a la
siguiente generacion de criaturas, la frase que contiene la mayor cantidad de informacion en la
menor cantidad de palabras es que todas las cosas estan hechas de dtomos. En esa tnica frase
hay una enorme cantidad de informacién sobre el mundo, si aplicamos solamente un poco
de imaginacion y pensamiento” [12]. Feynman consideraba que uno de los descubrimientos
astron6émicos més importantes era que las estrellas estdn hechas de los mismos d&tomos que
componen la materia en la Tierra [12].

"Esta frase fue popularizada por Carl Sagan quien expreso: “El nitrégeno en nuestro ADN,
el calcio en nuestros dientes, el hierro en nuestra sangre, el carbono en nuestros pasteles de
manzana, todo fue hecho en el interior de estrellas que colapsaron.” “El cosmos esti dentro
nuestro: estamos hechos de polvos de estrellas. Nosotros somos una forma de que el universo
se conozca a si mismo.”[13].
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por un solo tipo de atomos) cristaliza en estado sélido. Todos esos materiales
son nuestro objeto de estudio.

Los materiales s6lidos compuestos por més de un tipo de atomo también
son estudiados por la fisica del estado soélido y, por lo tanto, la cantidad de
materiales en estado soélido que podemos encontrar a nuestro alrededor es atin
mayor que la que muestra la tabla periédica.

Finalmente, si hacemos el simple ejercicio de observar atentamente de qué
material esta compuesto cada objeto que se encuentra a nuestro alrededor, to-
maremos conciencia de la abundancia de materiales solidos presentes en nuestra
vida cotidiana.

H P He
EE o Bl o e
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Figura 1.4: Tabla periédica con el estado de la materia en el que se encuentran los diferentes
elementos, a presién y temperatura ambiente. La mayoria de los elementos cristaliza en fase
sélida.

Es interesante preguntarnos la razéon por la cual la mayoria de los elementos
son solidos a temperatura ambiente. Responder a esta pregunta nos llevara gran
parte de este libro, pero podemos empezar a pensar sobre cuales son los factores
en juego. Un aspecto importante que puedo adelantar es que los atomos o
moléculas en estas sustancias solidas estan ligados entre si formando una “red”
de ligaduras. Sucede que, a la temperatura media en la cual se desarrolla la
vida en la Tierra (digamos unos 25 grados centigrados), no existe suficiente
energia que pueda romper esas ligaduras. Por lo tanto, en la mayoria de los
elementos, el material permanece unido en estado soélido.

Si observamos nuevamente la Fig. 1.4, veremos que hay poco mas de una
docena de elementos que se encuentran en estado gaseoso. Esos elementos estan
compuestos por moléculas que no estan ligadas entre si como en el caso de los
solidos. Cada una de esas moléculas estdn compuestas por uno o dos atomos,
como por ejemplo el oxigeno (O2) y el nitrogeno (No). En efecto, esos elementos
son los componentes mayoritarios del aire que respiramos. Por lo tanto, a la



16 Introduccioén a la fisica del estado sé6lido

temperatura compatible con la vida, esos materiales afortunadamente existen
en estado gaseoso y ello nos permite respirar unas veinte mil veces al dia.

Finalmente, la Fig. 1.4 indica que solamente en dos casos hay elementos
puros que son liquidos a temperatura ambiente. Uno de ellos es el mercurio
(Hg), ampliamente conocido por su uso en termometros. Ese material se in-
troduce en un pequefio tubo de vidrio y es el liquido perlado brillante® que
se mueve en el termoémetro. Algunas de las propiedades que permiten el uso
del mercurio en termémetros son: que es liquido a temperatura ambiente y
que posee un alto coeficiente de dilatacion. Cuando se produce un aumento
de temperatura, el mercurio se dilata y sube por el tubo, indicando si tene-
mos o no fiebre”. Ademas, el mercurio tiene un alto punto de ebullicién, lo
cual es conveniente para medir altas temperaturas sin que sus propiedades se
modifiquen. Lo que nos muestra este simple ejemplo del termémetro es que
ha sido necesario entender y aprovechar sus propiedades para que sea posible
inventar este dispositivol’. Es decir, un uso adecuado de las propiedades de
los materiales conduce a la creacion de nuevos dispositivos y al desarrollo de
tecnologias. Un entendimiento a nivel microscopico de las propiedades de los
materiales es la propuesta de la fisica del estado soélido y esta directamente
ligado a ese desarrollo tecnologico. En lo que sigue, profundizamos un poco
mas sobre este tema, observando céomo ha sido este proceso a lo largo de la
historia de la humanidad.

1.6. La fisica del estado sélido a la par de la
tecnologia

Es importante observar como, a lo largo de la historia, la tecnologia ha evo-
lucionado a partir de la retroalimentaciéon del entendimiento y utilizaciéon de
las propiedades de los materiales que se utilizan. Veremos que en su mayoria
se trata de materiales solidos (o més generalmente sistemas de materia con-
densada). Por lo tanto, el entendimiento y la busqueda de nuevos materiales
viene acompanada de un enfoque microscépico como el que propone la materia
condensada.
Para comenzar, es til tener presente la definiciéon de tecnologia:

8Esta caracteristica da origen a la palabra mercurio, que proviene del griego y significa
“liquido plateado”.

9Para ajustar el valor de la altura con la temperatura, el termometro tiene que ser
calibrado adecuadamente durante el proceso de fabricacion.

10Un libro ameno que conecta los temas de fisica del sélido con aplicaciones a dispositivos
tecnologicos, curiosidades y experiencias cotidianas se encuentra en la Ref. [14].
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Tecnologia. FEs el conjunto de conocimientos que permite que las personas
construyan objetos para adaptar el medio en el que viven y satisfacer sus nece-
sidades.

A la luz de esa definicién, es interesante preguntarnos qué imagenes apa-
recen en nuestra cabeza cuando pensamos en tecnologia. Es ilustrativo hacer
ese ejercicio mental y observar como cambiarian esas iméagenes si estuviéramos
viviendo en otro periodo de la historia de la humanidad. La importancia de los
materiales puede advertirse en el hecho que las edades histéricas se nombran
segtn el principal material usado durante ese periodo y, en su mayoria, se trata
de materiales soélidos.

La busqueda de nuevos materiales es tan antigua que podemos remontarnos
muchisimo tiempo atras llegando, por ejemplo, a la Edad de piedra. Asi llama-
da porque uno de los materiales utilizados en la vida diaria eran justamente,
esos cristales naturales que llamamos piedras. Por supuesto que también se
utilizaban otros materiales naturales como la madera, el barro y hasta los hue-
sos. Esos materiales, aunque provenientes de la naturaleza, teniendo en cuenta
el uso que se le daban, eran los objetos que constituian la tecnologia en aquel
momento de la historia. Posteriormente comienza un periodo que se conoce co-
mo la Edad de los metales, que abarca la de cobre, la de bronce y la de hierro.
En la edad de cobre se descubre la metalurgia acompasada por el manejo de
técnicas de fundicion, lo que permite la fabricaciéon de aleaciones de materia-
les, utilizando mayoritariamente la aleaciéon de cobre y estano que da lugar al
bronce. Finalmente, en la edad de hierro encontramos nuevos materiales que
permitieron la construcciéon de herramientas que, como su nombre lo indica,!!
se fabricaban mayoritariamente con hierro. También surge en este periodo el
acero, a partir de una aleaciéon de hierro y carbono.

Actualmente utilizamos una diversidad de materiales como los ceramicos,
los semiconductores y los polimeros, por nombrar algunos. Es importante tener
en cuenta no so6lo el tipo de material, sino la forma y la dimensionalidad del
mismo. En efecto, las dimensiones pueden cambiar totalmente las propiedades
de un material, como se ha comprobado en la bisqueda de la miniaturizacion en
varias tecnologias actuales. Ademas, de la mano de la sofisticacion de técnicas
de fabricacion y sintesis de muestras, actualmente la tecnologia se compone
de materiales que pueden ensamblarse en estructuras complejas, involucrando
diferentes tipos de materiales, con el objetivo de aumentar la funcionalidad de
los mismos [15].

El desarrollo en tecnologia abarca, en la actualidad, aplicaciones que in-
volucran materiales en el ambito de la materia condensada. Como ejemplos

"Ta palabra herramienta toma el nombre de un elemento solido ya que justamente el
vocablo significa “instrumento de hierro”.
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podemos mencionar desde el funcionamiento eficiente de aviones, maquinarias
o autos eléctricos hasta los transistores presentes en la industria electronica.
Combinando técnicas de crecimiento de materia condensada con materiales bio-
logicos, la ciencia de materiales también tiene un rol importante en el campo
de la medicina. La posibilidad de sintetizar muestras que contienen particulas
con dimensiones en la escala del nanémetro (llamadas nanoparticulas) permite
obtener materiales que pueden circular por el torrente sanguineo, con lo cual
la ciencia de materiales es también relevante para tratamientos médicos. Esta
rama de la ciencia de materiales en la cual se desarrollan dispositivos a es-
calas nanométricas se denomina nanotecnologia y es uno de los campos de
investigacion més pujantes de la actualidad.

1.7. La ciencia de materiales y la fisica del estado
solido

Veamos como se inserta la fisica del estado so6lido en el contexto de la cien-
cia de materiales y como se retroalimentan mutuamente ambas disciplinas.
Empecemos por describir los objetivos de cada una.

La ciencia de materiales se centra en entender, disenar y producir mate-
riales analizando las relaciones entre sintesis (fabricacion) y procesamiento de
materiales, sus propiedades y su estructura detallada. Esto incluye el estudio
a nivel macroscopico de una amplia gama de materiales como metales, poli-
meros, ceramicos y semiconductores. La fisica del estado solido, se focaliza en
entender y modificar las propiedades de los materiales en estado solido, desde
el punto de vista de la fisica basica y en relaciéon a la estructura electronica y
atomica de los materiales.

Observando los objetivos de ambas disciplinas, podemos concluir que la
fisica del estado solido y la ciencia de materiales tienen enfoques complemen-
tarios y diferentes de problemas similares. En este libro, dado que buscamos la
mirada de la fisica del estado so6lido, nos focalizaremos en los fenémenos que
determinan (a nivel microscopico o, en otras palabras, a nivel de los atomos)
qué propiedades macroscopicas tienen los materiales. Uno de nuestros princi-
pales focos de atenciéon seran los fenémenos asociados a propiedades relativas
a los electrones presentes en el sélido. Estas propiedades son relevantes para
los materiales electronicos como, por ejemplo, los semiconductores que compo-
nen los circuitos integrados y los transistores, materiales constitutivos de los
dispositivos electréonicos presentes en nuestra vida cotidiana.

Como hemos visto, la investigacion en materiales ha tenido un rol primor-
dial en el desarrollo de la tecnologia a lo largo de la historia de la humanidad
y continta teniendo un enorme impacto. A la luz de lo que describimos, es cla-
ro que para investigar y hacer desarrollo tecnolégico en ciencia de materiales,
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es esencial comprender los fundamentos basicos de la fisica del estado solido.
Veremos que necesitaremos también conocer los principios fundamentales de
la mecanica cuéntica, ya que las leyes de la fisica clasica no son adecuadas
para describir el comportamiento de la materia a escala atomica. Este enten-
dimiento a nivel microscoépico y como usar este conocimiento para modificar
las propiedades de un material, nos permitird estar en un lugar ideal para el
diseno de nuevos materiales ttiles para el progreso de la humanidad.

Para ilustrar esta vision diferente y a la vez complementaria entre el aborda-
je de estas disciplinas, veamos un caso concreto. Pensemos qué sucede cuando
se produce la fractura de un material. Por tomar un ejemplo simple, tomemos
el caso de un lapiz. Imaginemos que partimos ese lapiz en dos partes iguales.
Desde el punto de vista de la ciencia de materiales ha ocurrido una fractura
del material y podemos decir que, como consecuencia de esa fractura, obtene-
mos dos pedazos del mismo material, que es esencialmente grafito recubierto
de madera. En otras palabras, tenemos dos lapices, cada uno con la mitad de
la longitud del lapiz original, pero antes y después de ocurrida la fractura, el
tipo de material es el mismo. ;Qué podemos decir desde el punto de vista de
la fisica del estado so6lido? Para ello, vamos a focalizarnos a nivel microscopi-
co teniendo en cuenta que el interior del lapiz estd compuesto de grafito. Ese
material, como veremos mas adelante, presenta dtomos de carbono dispuestos
en una estructura cristalina especifica. Sabemos que el lapiz tiene también un
recubrimiento exterior de madera y en nuestra descripcion, para simplificar,
por el momento dejaremos de lado esa capa. Entonces, al cortar el lapiz, lo que
ha sucedido a nivel de los 4&tomos es que se han cortado algunos enlaces entre
atomos de carbono de la estructura del grafito. Los atomos que estan de un
lado y otro del corte se separan y luego, forman parte de dos trozos diferentes,
cada uno en su estructura interior de atomos de carbono que es idéntica a la
que constituia el lapiz original, pero con la mitad del volumen.

Para ponerlo en términos simples, podemos decir que cuando miramos des-
de la fisica del estado s6lido nos ponemos unos anteojos especiales que permiten
tener la visién microscopica (a nivel de los dtomos) y cuando miramos desde
la ciencia de materiales, usualmente observamos el problema a nivel macros-
copico. Ambas visiones son importantes y se retroalimentan, permitiendo el
desarrollo y evoluciéon de la tecnologia.

1.8. Fendmenos fisicos en materiales

La importancia de estudiar los fend6menos asociados a la fisica del estado so6lido
es doble. Por un lado, es necesario para encontrar nuevas propiedades de mate-
riales o directamente nuevos materiales con vistas a aplicaciones tecnolbgicas.
Por otro lado, es importante entender y continuar descubriendo nuevos feno-
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menos fisicos, desde el punto de vista de la ciencia basica. Por supuesto que
estas dos vias se retroalimentan para descubrir nuevas tecnologias y disenar
materiales.

Los fenémenos que describe la fisica del estado sélido son muy amplios y
en este libro nos focalizaremos solamente en algunos de ellos. En lo que sigue,
listamos los fenomenos més importantes (y algunas preguntas que pueden ser
respondidas desde una visién microscopica).

= Mecanicos: que tratan acerca de la respuesta de los materiales a fuerzas
mecanicas, presiones y tensiones. Estos fendémenos abarcan el estudio de
la estructura y pueden explicar, por ejemplo, aspectos como la dureza o
fragilidad de un material.

En el ambito de los fendmenos asociados a las propiedades mecanicas, pode-
mos hacernos la siguiente pregunta: si los sélidos son materiales compuestos
por atomos que forman determinadas estructuras, ;como podemos explicar
la existencia de materiales que se deforman frente a tensiones pero al quitarle
esa tension, vuelven a su condicion inicial, mientras que, bajo las mismas con-
diciones, otros solidos se rompen? Estas propiedades no las vamos a explorar
en profundidad, pero vamos a esbozar cual puede ser el origen microscopico
de las diferencias que presentan los materiales a nivel macroscopico. En par-
ticular, vamos a explorar cuél es la energia que mantiene cohesionados a los
atomos en un so6lido y cuéales son las fuerzas que dan origen a esa cohesion.

= Térmicos: en los cuales se estudia como responde el material a la tempera-
tura y tienen que ver con la transmision del calor y la capacidad calorifica
de los materiales.

En este tema, una de las preguntas que se puede presentar es la siguiente:
. Por qué algunos sélidos son mejores conductores del calor y otros, en cam-
bio, son aislantes? La respuesta a esta pregunta se relaciona con la capacidad
que tiene cada material, de mantener y almacenar energia térmica. En ese
sentido, profundizaremos sobre como surgen esas diferencias entre materiales
y veremos que es necesario tener en cuenta la estructura microscopica de los
mismos.

= Eléctricos: en los cuales se observa como responde el sistema a campos
eléctricos aplicados (por ejemplo, mediante un voltaje) y qué factores deter-
minan la resistencia o conductividad eléctrica que presenta un material. En
estos fendmenos, los electrones de los &tomos seran los protagonistas y van a
ser fundamentales para determinar el caracter de las propiedades eléctricas
del material. Son los fenémenos que permiten explicar por qué un material es
metal, aislante o semiconductor. En la tultima parte del libro, abordaremos
este tema.
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= Magnéticos: son los fend6menos que se originan como respuesta del mate-
rial a campos magnéticos. El estudio de estos fendmenos abarca propiedades
magnéticas diversas como ferromagnetismo, ferrimagnetismo, paramagnetis-
mo, antiferromagnetismo, etc.

Una primera pregunta que surge desde el punto de vista de la ciencia bési-
ca es el origen microscopico de la razén por la cual un material presenta o
no propiedades magnéticas. El magnetismo es de fundamental importancia
en la industria moderna ya que es la base del funcionamiento de variados
dispositivos como, por ejemplo, motores eléctricos, generadores, transforma-
dores, etc. Ademas es utilizado en almacenamiento magnético, por lo cual,
existe un enorme interés por este tipo de materiales en la tecnologia actual.
La explicaciéon a nivel microscopico del origen del magnetismo en materiales
suele ser compleja y puede involucrar interacciones entre los electrones del
material?.

= Opticos: son los fenémenos que tienen que ver con la respuesta de los mate-
riales a la luz. En particular, podemos mencionar los fenémenos de absorcion,
emision o transmision de la luz, por ejemplo.

Un ejemplo concreto de materiales que aprovechan las propiedades 6pticas
son las fibras Opticas, utilizadas ampliamente en diferentes industrias. Es-
tas son utilizadas actualmente en telecomunicaciones, en iluminaciéon y en
diagnoéstico médico. Ademas, el uso de la 6ptica ha permitido un avance im-
portantisimo en las capacidades tanto de medicién como de fabricacién de
materiales puesto que la luz puede ser usada en procesos fotoquimicos que
permiten producir muestras con precisiéon y control.

Algunas preguntas relacionadas a propiedades 6pticas son: jpor qué algunos
solidos son transparentes mientras que otros son opacos? o jqué determina
el color de un determinado material? Responder estas preguntas requiere un

abordaje desde una fundamentaciéon microscopica y es lo que haremos hacia
el final del libro.

Para describir los fenémenos mencionados, la fisica del estado sélido hace
uso de determinados principios fisicos que son los marcos tebricos o herra-
mientas que nos proveen la base para describirlos y entenderlos. En particular,
podemos enumerar los siguientes principios:

= Las leyes de Newton, que se usan para describir las propiedades de la
mecanica clasica.

12Un libro de texto dedicado a las propiedades magnéticas en el campo de la materia
condensada se encuentra en la Ref. [16].
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= Las ecuaciones de Maxwell, que describen los fenémenos electromagné-
ticos.

= Las leyes de la termodinamica, que son usadas para explicar los fenéme-
nos térmicos.

= La mecanica estadistica, que describe los sistemas que contienen una gran
cantidad de particulas idénticas. Veremos que sera necesaria en el estudio de
los solidos, ya que contienen una gran cantidad de dtomos y electrones.

» La mecanica cuantica, que abarca la fisica de los sistemas de dimensiones
reducidas y se pone en accion, en las descripciones a nivel atémico.

Es importante mencionar que en la actualidad, tanto en investigacion bési-
ca como en la industria, es necesario utilizar una combinacién de varios de los
fendbmenos mencionados. Es decir, para avanzar en la funcionalidad de los ma-
teriales, es necesario que esas propiedades se retroalimenten e interrelacionen
en diferentes escalas de energias. Algo similar ocurre con la fundamentacion mi-
croscopica, dado que requiere el uso de una combinacion de los marcos teéricos
mencionados.

En lo que respecta a este libro, nos vamos a focalizar mayoritariamente en
las propiedades térmicas y en las propiedades eléctricas, pero también hare-
mos una breve introduccién a las propiedades 6pticas. En lo que se refiere a los
marcos tebricos, por un lado usaremos la mecanica clasica solamente cuando
las escalas de los fenémenos involucrados permitan considerar a los atomos o
moléculas como particulas clésicas. Por otro lado, para describir algunos fe-
noémenos a escala microscopica, serd imprescindible recurrir a las leyes de la
cuantica. Y finalmente, teniendo en cuenta la cantidad de particulas involucra-
das, serd necesario utilizar la mecanica estadistica. En particular, promediar
magnitudes microscopicas va a posibilitar vincular las propiedades a nivel mi-
croscopico con su contraparte a nivel macroscopico, siendo que estas tultimas
estan gobernadas por las leyes de la termodinamica.
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Capitulo

Solidos cristalinos

Como hemos mencionado en el capitulo anterior, para entender como se forman
los solidos y explicar sus propiedades, es necesario focalizarse principalmente
en dos aspectos. El primero se relaciona con las fuerzas que mantienen unidos
a los atomos de un soélido, que, como veremos, son determinantes en el enlace
quimico entre los atomos. El segundo factor es el ordenamiento estructural de
los atomos dentro del sélido, que da lugar a las estructuras cristalinas. Estos
son los puntos béasicos sobre los cuales nos centraremos en los proximos dos
capitulos.

2.1. ;Cuantos atomos hay dentro de un sélido?

En esta seccidon nos preguntamos acerca del nimero de particulas que com-
ponen nuestro sistema. Este es un ntmero con el que trabajaremos de aqui
en adelante y es importante tomar consciencia de su magnitud. Ademas, este
nimero se encuentra en la definiciéon de la disciplina que nos ocupa:

Fisica del estado sélido. FEs la fisica que gobierna el estado de la materia
en la cual un gran numero de dtomos estan quimicamente ligados entre si tal
que producen un material solido denso.

Una de las claves de esa definicion es que en un sélido hay un ntmero
importante de atomos involucrados, pero jcual es realmente ese niimero? La
respuesta la podemos obtener a partir del dato sobre la densidad de un material
y sorprende: jes del orden de unos 10?3 atomos por cm?! Con mayor precision
es 6.022 x 10% y se denomina ntimero de Avogadro (N,). Entonces, Np
representa el nimero de particulas con las que trabajamos para describir los
materiales a nivel atémico.
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Tratemos de entender la dimension de ese ntimero. Tenemos que pensar
en una pequefia caja de aproximadamente 1 cm?, en la que caben unos 103
atomos. Puede ser dificil imaginar la magnitud de un nimero que tiene del
orden de 20 decimales, pero hagamos el intento llevandolo a un ejemplo ma-
croscopico. Si en lugar de atomos, tuviéramos una cantidad Na de pelotas de
basquet y las colocaramos todas juntas, jformariamos una esfera del tamano
del planeta Tierra!

Otra forma de hacernos una idea sobre la magnitud de este ntimero es
compararlo con las estrellas que tiene el universo, que es de alrededor de 10%2.
Este ntiimero se acerca al que queremos imaginar pero, en realidad, para tener
Ny estrellas, jnecesitariamos 10 universos! Bien, ese es el nimero de atomos que
encontramos en un pedacito de metal como en el caso de un anillo. Este ejemplo
también nos ilustra sobre la alta densidad de particulas en los materiales, ya
que en un anillo llevamos una cantidad de atomos mayor que la cantidad de
estrellas en el universo.

A primera vista, parece una tarea imposible y abrumadora tratar de re-
solver un sistema con esa cantidad de particulas. Sin embargo, el hecho de
que el namero de atomos involucrados es precisamente de ese orden de magni-
tud es lo que hace posible una descripcién cuantitativa del sistema mediante
modelos aplicables especificamente a los sélidos. Hay un requisito importante
para que esos modelos puedan resolverse y es que los &tomos participantes no
sean simplemente elegidos al azar de la tabla periodica de los elementos. El
solido debe estar compuesto por un nimero acotado de elementos y esos ato-
mos deben estar ubicados siguiendo un ordenamiento en el espacio. Estas dos
caracteristicas seréan cruciales para sortear la aparente dificultad de tener que
resolver un problema con un ntimero tan descomunal de particulas como el que
se encuentra en los materiales.

2.2. ;Qué mantiene unidos a los atomos?

En esta seccion queremos entender de qué se trata el llamado enlace quimico
entre los atomos, que es lo que permite que los atomos de un material sélido
formen una determinada estructura.

Dado que buscamos abordar el estudio desde un punto de vista microscopi-
co, es necesario pensar en las unidades constitutivas de los sé6lidos, que son los
atomos. Como sabemos, los 4&tomos estan compuestos por protones, neutrones
y electrones. Los protones y los neutrones se encuentran en el centro del &tomo
formando el nicleo, mientras que los electrones rodean ese ntcleo. Pensemos,
en primer lugar, en el enlace quimico entre dos atomos dentro de un sélido. Es
razonable pensar que en la zona del enlace entre los dos a&tomos puede haber
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electrones que sean compartidos por ambos dtomos debido a la superposicion
de las nubes electrénicas de cada uno.

En lo que sigue haremos un breve repaso de los principales puntos necesa-
rios para encarar nuestro entendimiento de la materia a nivel microscopico, es
decir, a escala de los atomos. Empecemos por recordar cuéales son los estados
electronicos para un atomo. Estos estados se clasifican teniendo en cuenta los
niveles para un electréon en un potencial radialmente simétrico como se resuelve
en el atomo de hidrogeno [17]. Los niveles se ubican en un ordenamiento tipico
de menor a mayor energia de acuerdo a la siguiente secuencia,

1s,2s,2p,3s,3p,4s,3d,4p, bs,4d, 5p, 65,4 f, ... (2.1)

Los ntmeros de esa serie son los valores denominados niimeros cuan-
ticos principales que toman valores enteros y se designan con la letra n
(n =1,2,3,4,5,...). A mayor valor de n, mas alejado del nicleo es probable
encontrar a un electrén en ese estado. La energia asociada al nivel ocupado
por un electrén! depende del correspondiente valor de n y, conforme aumenta
n, los niveles de energia se van acercando entre si [1,17].

Los electrones con una determinada energia, tendran diferentes distribu-
ciones electronicas en el espacio y esto da lugar al concepto de orbitales con
simetrias y formas variadas. En efecto, las letras en la serie (2.1) designan los
valores de momento angular orbital [ del electron y tienen que ver con la
forma del orbital. En particular, [ = 0 designa el orbital s, [ = 1 se refiere al
orbital p, [ = 2, al orbital d y [ = 3, hace referencia al orbital f. Los diferentes
tipos de orbitales s,p,d y f pueden verse en la Fig. 2.1. Los valores que toma
[ estan supeditados al valor de n puesto que [ =0,...,n — 1.

Finalmente, tenemos el nimero cuantico magnético denotado con la
letra m. Este niimero esta supeditado al valor de [ ya que puede tomar 2/ + 1
valores, mas precisamente m = —I[, ..., +[. Este ntmero tiene que ver esen-
cialmente con la particular simetria u orientacion, en el espacio del orbital en
cuestion. Con esta informaciéon podemos completar la Tabla 2.1, donde se le
da un nombre a cada uno de los orbitales, teniendo en cuenta su forma y su
orientacion. Como los distintos m van a dar lugar a orbitales con diferente
simetria y orientacion, se incluyen los ejes cartesianos en su denominaciéon (ver
Fig. 2.1).

Si queremos escribir con una notacién concisa y general, podemos decir que
un orbital atomico se describe consignando los valores (nlm) que se llama la
configuracion electrénica y especifica las propiedades o caracteristicas de

. 1 . —13,62
'Para el atomo de hidrégeno, la energia depende solamente de n como €, = :2’6 eV.

En el caso de atomos con mas electrones, la energia depende no sélo de n, sino también de
L[17].
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Figura 2.1: Los orbitales atémicos s, p, d, f denotan la distribucién electrénica en el espacio, en
relacion al niicleo que se considera ubicado en el centro. Los ejes de referencia z, y, 2 se muestran
en el grafico del orbital s (que tiene simetria esférica) pero son idénticos para los otros orbitales.

ese orbital atéomico. Como la fundamentacion de todos estos conceptos sur-
ge de la cuantica, designaremos a estos ntmeros con el nombre de niimeros
cuanticos. Podemos decir que esta terna de ntimeros es como la huella digital
de un determinado orbital, ya que indica tanto su energia y distancia al ntcleo,
como su forma y orientacion.

tipo | [ m orbitales
s 0 0 s
p |1 -1, 0,1 Pz Py P2
d 2 -2,-1,0,1,2 daﬂ—y?a dgcy7 dyz, dyg, d2
/ 31-3,-2,-1,0,1,2,3 fx(w2—3y2)7 fz(mQ—yZ)a fyz27 fz37 faczQ? fﬂcyza fy(3w2—y2)

Tabla 2.1: Orbitales correspondientes a estados electrénicos, teniendo en cuenta los valores de
Iy m. Los orbitales se esquematizan en la Fig. 2.1.

Volviendo a nuestra pregunta inicial sobre qué es lo que mantiene unidos
a los &tomos de un soélido, estamos empezando a advertir que los responsables
de esas uniones son unos diminutos entes? que se mueven a una determinada
distancia respecto al ntcleo de los atomos... json los electrones!

2 Aunque sabemos que las medidas son arbitrarias, en este caso decimos que los electrones
son diminutos en relacién al tamano de los a&tomos. En particular, la masa de los ntcleos es
miles de veces més grande que la masa de los electrones.
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2.3. Construyendo la tabla periédica

Comprender el rol que juegan los diferentes tipos de atomos que componen
un determinado material tiene que ser una de las claves para entender las
propiedades del mismo. Ademés, hemos visto que la distribucion electronica
de cada atomo que compone la estructura, puede ser determinante para el
enlace quimico. La informacion acerca de la distribucién electronica de los
atomos constituyentes de los materiales se encuentra en la tabla periddica de
los elementos. Entonces, un buen punto por donde comenzar nuestro estudio
es recordar como se construye esta tabla.

Los estados disponibles para los electrones se ubican en niveles de energia
creciente dispuestos de la forma que se muestra en la Fig. 2.2 (por el momento,
s6lo nos concentraremos en la parte central de esta figura, es decir, en el orde-
namiento de los niveles). Si imaginamos que esos niveles son cajitas, como se
muestra en la Fig. 2.3, podemos ir llenando imaginariamente esas cajitas con
electrones. El llamado diagrama de Moeller (ver Fig. 2.3) provee una forma
simple de recordar el ordenamiento en energia de los niveles. Cuando la prime-
ra cajita contenga un solo electrén, habremos “construido” el primer elemento
de la tabla periddica: el atomo de hidrogeno (H) que tiene el nivel 1s ocupado.
Por esto, su configuracién electrénica se escribe como 1s?.

Al agregar el siguiente electron, tenemos que considerar otra condicién. Por
el principio de exclusion de Pauli, cada estado puede llenarse con hasta dos
electrones, un electron con spin up (1) y otro, con spin down (J). Es decir,
la ocupacion maxima de cada nivel (o cajita) es de dos electrones, 1y |. Por
lo tanto, el orbital 1s puede albergar otro electréon y de esta forma tenemos
el segundo elemento de la tabla periodica: el helio (He), cuya configuracion
electrénica se escribe como 1s2.

Agregar electrones aumenta consistentemente la carga del niicleo atémico.
Esto es justamente lo que sucede al recorrer los distintos elementos de la tabla
periddica comenzando desde el hidrogeno y haciendo un recorrido de izquierda
a derecha y de arriba hacia abajo. La idea es que aumenta paulatinamente el
nimero atémico Z y consistentemente el ntiimero de electrones, teniendo en
cuenta para el llenado de niveles el principio de exclusién de Pauli.

Continuemos, por ejemplo, con el siguiente nivel: el 2p. Hemos visto (ver
Tabla 2.1) que los orbitales p tienen tres niveles disponibles: p;, p, ¥ p.. Cada
uno de ellos es una cajita que puede contener hasta dos electrones. Por lo
tanto, el nivel 2p se completa con 6 electrones. Estos electrones se suman a los
2 electrones en el nivel 2s. Es decir que el nivel con niimero cuantico principal
n = 2 puede llenarse con 8 electrones en total. Sumando la contribucion del
nivel n = 1, obtenemos el gas noble neén que tiene ntimero atémico Z = 10 y
cuya configuracion electrénica es Ne = 15%22522p%.
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Fila 6 (18 elementos) (1(0)) gg I:[cll—>%ng
y 14 tierras raras (14) 4f Ce—Lu

-2 6s Cs, Ba
(6) 5p In—Xe
Fila 5 (18 elementos) (10) 4d Y—Cd
7(2) 5s Rb, Sr
— (6) 4p Ga—Kr
Fila 4 (18 elementos) (10) 3d Sc—Zn
@ 4s K Ca
(6) 3p Al—Ar
Fila 3 (8 elementos)
®) 3s Na, Mg
6) 2p B—Ne
Fila 2 (8 elementos)
2 2s Li, Be
Fila 1 (2 elementos) @) 1s H, He

Figura 2.2: Llenado de niveles de energia con electrones, para formar los diferentes elementos
de la tabla peridédica. Justo a la izquierda de cada nivel se consigna (entre paréntesis) el namero
de electrones que puede ocupar ese nivel. Los niveles se llenan progresivamente, comenzando por
el hidrégeno con un electrén y conforme aumenta el namero de electrones, se van formando los
elementos. En el extremo izquierdo de la figura se muestran las filas de la tabla periédica que se
van completando (indicando, entre paréntesis, el nimero de elementos por fila). En el extremo
derecho de la figura se consignan los elementos correspondientes a esas filas.

Escribir estas configuraciones electronicas puede dar lugar a una linea cada
vez mas larga y, como hemos adelantado, los electrones que realmente juegan
un papel importante en las propiedades de los sé6lidos son los que ocupan las
orbitas mas externas, llamados electrones de valencia. Por esta razom, se
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suele escribir la configuracion electronica referida al atomo noble mas cercano.
Por ejemplo, el lantano tiene 57 electrones y su configuracién electrénica se
escribe [Xe] 5d'6s2, dejando en evidencia los niveles ocupados por los electrones
de valencia.

Los electrones van llenando los orbitales en orden creciente de n y luego
en orden creciente de [. Pero hay que notar que cuando el valor de n va au-
mentando, los niveles de energia se van acercando unos a otros y comienzan a
solaparse. Por ejemplo, el nivel 4s es un poco més bajo en energia que el 3d vy,
por eso, el 4s se llena antes que el orbital 3d, como indica el ordenamiento de
la Fig. 2.2.

Al ocupar los niveles con electrones (aumentando correspondientemente
el nimero atéomico) podemos ir “construyendo” los diferentes elementos. Esto
se muestra a cada costado de la Fig. 2.2, donde se consignan los elementos
(a la derecha de la figura) y las filas de la tabla periodica (a la izquierda).
Observemos que hay una correspondencia entre el niimero de fila (denominado
periodo) y el mayor nivel n que se ha llenado. De esta manera, podemos
inferir que la tabla periédica da informacion acerca del nivel ocupado por los
electrones de valencia. Por otro lado, los ntimeros de las diferentes columnas
(denominados grupos en la tabla periddica) denotan el niimero de electrones
de valencia. En lo que sigue veremos que esta informacioén tiene un rol crucial
en las propiedades de los sélidos que son construidos a partir de esos atomos.

10
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S 4 2 2p #
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0000 5p 35 3p 3d &
O 4d e
[CC5s As 4p 4d A
I ) L
O 3d 55 5p 5d 5f 5g
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O 3p 65 6p
25DDD35 s
1s00 2P ) -
| Llenado de niveles Diagrama de Moeller

Figura 2.3: A la izquierda se muestra un esquema de los niveles de la Fig. 2.2, evidenciando
el ordenamiento en energia (no estd a escala). Las cajitas representan los niveles. Estos pueden
ocuparse, como maximo, por dos electrones (1, |), por el principio de exclusién de Pauli. El
llenado de niveles se produce paulatinamente desde la menor energia hacia energias mayores,
dando lugar a la formacién de los diferentes elementos de la tabla periédica (ver Fig. 2.2). A la
derecha se presenta el diagrama de Moeller que permite recordar el ordenamiento (y el llenado)
de los niveles.
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2.4. Juntando atomos para construir un sélido

La descripcion sobre la configuracion electronica es valida para cada dtomo
aislado, pero recordemos que nosotros queremos entender céomo se forma, a
partir de esos atomos, un solido. Es decir, un material compuesto por una
cantidad de atomos que es del orden del Ny.

Para fijar ideas, hagamos un experimento imaginado en el cual partimos de
un conjunto de atomos aislados que acercamos gradualmente. Si durante ese
experimento representaramos graficamente la energia del sistema ;Qué obser-
varfamos? La porcion de esa curva que corresponde a los 4tomos aislados ya la
conocemos, puesto que debe ser como los niveles de la Fig. 2.2. Supongamos
que los &tomos de nuestro experimento son de berilio, que tiene configuracion
electronica [He| 2s2. En ese caso, s6lo necesitamos conocer la parte inferior de
la Fig. 2.2, puesto que los &tomos tendran sus estados 2s completamente ocu-
pados y sus niveles 2p desocupados. Cuando los 4tomos de berilio se acerquen
entre si, sus electrones comenzaran a experimentar diferentes fuerzas debido a
que ya no estaran aislados. Como consecuencia, se modificaran las energias del
sistema, conforme el material se va formando.

A partir del experimento imaginado, observariamos que la energia del siste-
ma sigue la curva de la Fig. 2.4. Podemos distinguir principalmente dos efectos.
Por un lado, cuando los a&tomos se acercan, se produce un engrosamiento de los
niveles asociados a cada atomo aislado. Por otro lado, la energia del sistema
disminuye cuando los atomos estan a la distancia a la cual se ubican en el
cristal. Esta situacion ocurre, precisamente, jen el momento en que se forma el
material!

En esas circunstancias, es decir al formarse el solido, los &tomos se encuen-
tran separados por unos pocos angstroms y ya no podemos decir que el sistema
tiene niveles de energia, sino que es necesario hablar en términos de bandas de
energia. Volveremos a este concepto en varias oportunidades e incluso vamos
a poder comprender el origen fisico y quimico de la formaciéon de esas bandas
en los solidos.

En la Fig. 2.4 es evidente que las bandas se originan a partir de los orbitales
de los atomos que componen el solido. En efecto, las bandas suelen conservar
caracteristicas de los orbitales atéomicos de los que provienen. Esta particulari-
dad suele denominarse cardcter de las bandas y puede ser del tipo s,p,d o f. La
idea es que al formarse un soélido, las bandas del material, de alguna manera,
cuentan la historia de como se formo ese solido, ya que reflejan caracteristicas
tipicas de los niveles atémicos correspondientes a los 4&tomos que constituyen
el material. Ademés, las bandas dependen de la distancia entre los &tomos que
forman el sé6lido y, a su vez, esto esté relacionado con los enlaces quimicos que
determinan las propiedades fisicas, quimicas y conductoras de esos materiales.
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Figura 2.4: Ensanchamiento de los niveles de energia al acercar 4tomos de berilio. A la derecha,
los atomos se encuentran muy separados y hacia la izquierda, se van acercando paulatinamente.
Cuando estan a distancia a, se forma el sélido y se consolidan las bandas. Los niveles atémicos
de menor energia (como el 1s) se ensanchan en menor medida, conservando su caracter atémico
en el sélido. Las bandas 2s y 2p se solapan, formando la banda de valencia del material.

Ese ensanchamiento es el llamado ancho de banda y depende directa-
mente del solapamiento de las funciones que representan los orbitales de los
electrones involucrados (esto lo mostraremos en el Capitulo 13). Observemos
que este ensanchamiento es mas importante en las capas més externas ocupa-
das, ya que las capas méas cercanas al niicleo mantienen su caracter atémico
y practicamente no se modifican. Los electrones en estas capas se encuentran
en los llamados niveles del core o carozo, porque aunque estan en un soéli-
do, esos electrones se comportan basicamente como si estuvieran en el 4&tomo
aislado. Esto es debido a que, al formarse el material, esos electrones no ex-
perimentan la presencia del 4&tomo vecino debido a que se encuentran en las
capas internas y mas cercanas al ntucleo.

Cuando se produce una superposicion de las bandas, no es posible asociarlas
con las caracteristicas de un solo orbital atémico. Un ejemplo lo encontramos en
la Fig. 2.4, donde el material presenta una banda 2s-2p debido al solapamiento
de las bandas 2s y 2p. Esta es la llamada banda de valencia que, como
veremos, es responsable no sélo del tipo de enlace quimico entre los atomos,
sino que permite explicar el caracter metéalico del berilio.

En el proceso de formacion del material (y en consecuencia, de las bandas)
la energia disminuye (ver Fig. 2.4), evidenciando que los 4tomos ganan energia
por estar en el s6lido. Si continiia disminuyendo la distancia entre atomos,
esa ganancia de energia es superada por la energia de repulsion de los atomos
y, por lo tanto, ya es conveniente continuar acercidndolos. En la Fig. 2.4 esto
ocurre en la distancia a, que es justamente la distancia 6ptima a la cual los
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atomos se van a ubicar en una determinada red cristalina. De esta manera,
podemos vislumbrar que este proceso va a determinar la estructura particular
de un determinado material. Estos conceptos los retomaremos al presentar las
estructuras en las cuales cristalizan los sélidos, pero primero es importante
entender los diferentes tipos de enlaces que mantienen unidos a los atomos en
esas estructuras.

2.5. Enlaces entre Atomos

La estructura de los cristales puede entenderse observando las propiedades
de los 4tomos que lo conforman, como aprendimos en la construccion de la
tabla periodica (ver Sec. 2.3). Es posible identificar categorias de dtomos de-
pendiendo de la naturaleza de los electrones que participan activamente en la
formacion del solido. Los electrones de las capas mas externas (electrones de
valencia) son aquellos que van a interactuar mas fuertemente con electrones
similares en los atomos vecinos. En cambio, los orbitales de los electrones del
carozo, practicamente no se ven afectados cuando el atomo se rodea de sus
atomos vecinos en un soélido. Por lo tanto, para varios propositos, es razonable
prescindir en nuestra descripcion de esos electrones de capas mas profundas y
tener en cuenta especialmente a los electrones de valencia.

Podemos imaginar que estos electrones de valencia son como un “pegamen-
to” que une a los atomos y permite que estos se encuentren en posiciones fijas
en el espacio, formando un material s6lido. Dependiendo del tipo de electrones,
ese pegamento va a ser diferente, que es lo mismo que decir que se van a formar
distintos tipos de enlaces quimicos o ligaduras en el solido. Y es razonable pen-
sar que esos enlaces seran determinantes en las propiedades de los materiales
en cuestion. Para evidenciar esto, es interesante “pintar” la tabla periddica,
poniendo el foco en los orbitales ocupados por los electrones de valencia. Esto
se muestra en la Fig. 2.5, donde es facil comprender que debido a la forma de
construir la tabla periodica, los diferentes elementos se agrupan de acuerdo al
orbital que ocupan los dltimos niveles del &tomo que forma el elemento. Por el
momento, observar la tabla periédica en esta disposicion es puramente ilustra-
tivo, pero este concepto serd retomado mas adelante, ya que veremos que los
materiales construidos con elementos que pertenecen al mismo grupo, tienen
propiedades similares.

Hay un factor determinante para entender los diferentes tipos de enlaces
que ocurren en los soélidos y es el grado de solapamiento entre los orbitales
atomicos de los atomos involucrados. En un extremo, el solapamiento puede
estar limitado s6lo a atomos vecinos, mientras que en el otro extremo, este
solapamiento puede abarcar un gran niimero de atomos.
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Figura 2.5: Representacién de la tabla periédica agrupando con colores los elementos que
tienen el mismo tipo de orbitales en sus altimos niveles ocupados.

En el primer caso, el grado de solapamiento y, por lo tanto, cuan fuerte es la
ligadura, depende esencialmente de la distancia entre los 4&tomos y los angulos
a los cuales se encuentran los mismos. Una uniéon de este tipo es el llamado
enlace covalente, que se da usualmente entre atomos de igual valencia (es
decir, que comparten la configuracion electronica externa), como se muestra en
la Fig. 2.6(a). Este tipo de enlace esta formado por electrones que se encuentran
en orbitales que poseen direcciones muy definidas en el espacio®.

Hay otro tipo de unién que también ocurre cuando hay un pequeno sola-
pamiento de las funciones que describen a cada orbital. Es el llamado enlace
i6nico que se forma a partir de la unién de dos tipos diferentes de atomos:
uno que cede electrones (convirtiéndose en un i6n positivo) y otro que toma
esos electrones (transforméndose en un i6n negativo). Esta transferencia de
electrones entre uno y otro atomo los mantiene unidos, como se muestra en la
Fig. 2.6(b).

Cuando los orbitales involucrados se desparraman a lo largo de una distan-
cia que es grande comparada con la distancia entre atomos (es decir, la funcion
que describe ese orbital tiene un alcance que abarca varios dtomos), decimos
que tenemos un enlace metalico. Como veremos, estos enlaces estan forma-
dos por electrones compartidos por todos los atomos del sélido produciendo
un “mar” de electrones que se mueven por el cristal. Los materiales que surgen
de esas uniones son metales.

3Los funciones que describen a los orbitales del enlace pueden pensarse como combina-
ciones lineales de las funciones correspondientes a los orbitales atémicos de los 4&tomos que
participan del enlace. Ampliaremos este tema en la Sec. 11.5.
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Figura 2.6: Esquemas de la formacién de enlaces en un sélido. En la parte superior se representan
los atomos aislados y en la parte inferior, los atomos en el sélido. (a) enlace covalente, en el cual
la carga se comparte entre los atomos que participan de la unién. (b) enlace iénico, donde hay
transferencia de carga de un atomo hacia el otro. Los atomos de las uniones iénicas son de
diferente tipo ya que uno tiene tendencia a donar electrones y el otro, a recibir la carga.

Pensemos ahora qué sucede al formar un sélido con las diferentes uniones
entre Atomos. Tanto en los cristales i6nicos como en los covalentes, los electro-
nes estan localizados en la cercania de sus niicleos, como se muestra en la Fig.
2.6. Es decir, los electrones practicamente no se mueven porque estan fuerte-
mente ligados a los iones mediante enlaces i6nicos o porque estan confinados
en enlaces dispuestos en una ‘red” de ligaduras covalentes. Por este motivo, los
materiales con esas ligaduras son usualmente semiconductores o aislantes.

En los cristales metalicos, los electrones de valencia ya no pueden asociarse
a un sitio atémico particular ya que se mueven libremente por todo el cristal,
como se representa esquematicamente en la Fig. 2.7. Estos electrones pueden
modelarse como un gas de particulas libres y el cristal, como el recipiente que
contiene al gas. Este cristal se mantiene unido por una atraccion electrostatica
neta entre los iones de la red que estan positivamente cargados y el gas de
electrones cargado negativamente. Como estos electrones son libres de mover-
se, por ejemplo, en la direccién de un campo eléctrico aplicado, los metales
son buenos conductores de la electricidad. Los metales son también buenos
conductores del calor, y tienen propiedades 6pticas de alta reflectividad. Estas
propiedades estan directamente relacionadas con el hecho que el sistema de
electrones puede pensarse como un gas de particulas libres, como veremos a
partir del Capitulo 12.

Es interesante observar como la direccionalidad de los enlaces puede influir
en las propiedades mecanicas de los materiales. En los metales, como los elec-
trones de valencia se encuentran dispersos y homogéneamente distribuidos, las
ligaduras son muy poco direccionales, lo cual contribuye a la maleabilidad de
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Figura 2.7: Representacién esquematica de un material metalico. Las esferas centrales repre-
sentan el i6n metalico (o sea, el nicleo de cada atomo y sus electrones del carozo). Las esferas
pequefias representan los electrones de valencia que forman el “mar” de electrones.

los metales. En oposicion, los solidos covalentes, debido a sus ligaduras muy
direccionales, tiene tendencia a ser materiales fragiles?.

Existen otros dos tipos de enlaces que son importantes en materia conden-
sada. Se trata de los llamados s6lidos moleculares que pueden verse como
redes cristalinas de moléculas. Uno de ellos es el enlace de Van der Waals
que esti presente en Atomos que no tienen electrones de valencia disponibles
para compartir. Recordemos que los electrones son los responsables de las unio-
nes entre los atomos y si estos atomos no tienen electrones para compartir, es
razonable pensar que formaran enlaces muy débiles y, por lo tanto, los sélidos
de estos elementos no seran estables. Estos elementos son los gases nobles en
la tabla periodica y, aunque en una primera vision podemos pensar que no son
relevantes para el entendimiento de los solidos, son este tipo de uniones las
que mantienen unidas a algunas estructuras cristalinas formadas por hetero-
estructuras de capas alternadas de atomos. Un ejemplo de este tipo de unién
lo encontramos en el grafito, material de la mina de los lapices. El grafito esté
compuesto por sucesivas capas de atomos (llamadas grafeno) que estan unidas
entre si por fuerzas de Van der Waals. Estas fuerzas son tan débiles que pode-
mos romper las uniones entre capas con la simple presién de un lapiz sobre un
papel, como veremos en la Sec. 3.4.

“En la Ref. [18] Capitulo 1 se discute en profundidad acerca de los diferentes tipos de
enlaces y su relacién con las propiedades de los materiales.
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Finalmente, tenemos el enlace hidrégeno que se forma cuando hay un
atomo de hidrégeno presente en la ligadura. Debido a que el &tomo de hidro-
geno posee una masa pequena, no tiene electrones en el carozo y tiene una
alta energia de ionizacion, las ligaduras con dtomos de hidrogeno son cualita-
tivamente diferentes a otro tipo de ligaduras. Una caracteristica especial del
hidrégeno es que al formar una ligadura, su electron se aleja de su niicleo y se
dirige hacia el atomo con el que se liga, dejando una carga positiva que es muy
efectiva para atraer nubes electronicas.

Este tipo de enlace cobra importancia en muestras biolégicas y es esencial
para la vida puesto que es responsable de la doble hélice del ADN y también
le da estructura a las proteinas. Un ejemplo cotidiano de enlace hidrogeno
se encuentra en la sustancia agua, donde los atomos de hidrégeno de cada
molécula HoO son atraidos hacia los oxigenos de las moléculas adyacentes. En
el caso del hielo, esas interacciones son lo suficientemente fuertes como para
crear ligaduras entre las moléculas de agua y permitir la formaciéon de un cristal.

Ejercicios y preguntas conceptuales

2.1 Siguiendo los lineamientos de la Tabla 2.1, realice un listado de los valores
posibles de [ y m, para cada valor de n. Ordene este listado acomodando en
una misma fila los orbitales correspondientes a cada valor de n = 1,2, .,7.

2.2 Observe el ordenamiento de energias de la Fig. 2.2 y coteje que este orden
puede recordarse siguiendo el llamado diagrama de Moeller, cruzando lineas
oblicuas sobre el listado realizado en el problema anterior.

2.3 Realice un grafico cualitativo similar a la Fig. 2.4, para el elemento sodio.
Describa el proceso desde la situacion de atomos aislados hasta la formacion
de un soélido. ;Qué propiedades espera que tenga ese material?

2.4 Basandose en el diagrama de Moeller o en la Fig. 2.2, encuentre la estruc-
tura electronica de los siguientes atomos: Ar (Z = 18), Ge (Z = 32), K (Z =
19) y Fe (Z = 26). ;Qué propiedades quimicas son esperables para estos ele-
mentos? Justifique su respuesta y coteje con informacion sobre las propiedades
de estos materiales.

2.5 Describa cualitativamente los diferentes tipos de enlaces que existen en
materia condensada. Para cada tipo de enlace ;Cémo espera que sean las pro-
piedades de un material cuyos atomos estan ligados con ese enlace? Busque
ejemplos de materiales con cada enlace y coteje su respuesta con la informa-
ciéon encontrada.
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Estructuras cristalinas

Cuando dos atomos estan ligados quimicamente entre si, se ubican a una dis-
tancia que esta determinada por la condicion de que la energia de interaccion
entre ellos sea minima. Esta es, por ejemplo, la idea que hay detras de la for-
macion de una molécula diatémica, ya que la misma gana energia al formarse,
respecto de la situacion en la que los dos atomos estan aislados. Si extrapo-
lamos la situacion de la molécula al caso de un sélido compuesto de atomos
iguales, ese minimo de energia s6lo puede lograrse cuando cada d&tomo tiene un
entorno idéntico, puesto que todos los pares de atomos ganan energia al estar
ubicados a la misma distancia entre si. Esto va a dar lugar a un arreglo pe-
riddico tridimensional que se conoce como estructura cristalina. Si tenemos
mas de un tipo de atomo, esa estructura también va a formarse, pero en ese
caso es posible identificar unidades compuestas por unos pocos atomos. Estas
unidades se repiten peridédicamente en el espacio, formando el cristal.

Esta caracteristica de las estructuras cristalinas de replicarse idénticamente
en el espacio, nos va a permitir estudiar los materiales mediante herramientas
que hagan uso de esta propiedad de cristalinidad, focalizandonos en las unida-
des que se repiten periddicamente. Es importante mencionar que un sélido real
puede no presentar periodicidad perfecta. En el caso que existan desviaciones
de la estructura cristalina, como en el caso de defectos, dislocaciones, etc., estos
pueden estudiarse como pequenas perturbaciones de la periodicidad perfecta.

3.1. Cémo representar las estructuras

Para representar la estructura cristalina vamos a utilizar un arreglo de puntos.
Cada punto no necesariamente representa un tnico atomo, sino que puede re-
presentar un grupo, incluso, de distintos tipos de a&tomos. Ese grupo de atomos
conforma una unidad que se denomina base. Esas unidades se replican perio6-
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dicamente en el espacio y, de esa manera, se conforma la estructura completa
del cristal. El conjunto de puntos constituye una red que se llama red crista-
lina. Es decir, el cristal se describe especificando la red cristalina y la base de
atomos que se ubica en cada punto de la red.

Estos conceptos los podemos entender graficamente mediante una analogia
simple. Si cambiamos de escala, pasando desde el nivel de los atomos hacia
dimensiones macroscopicas, podemos pensar que un soélido puede ser similar a
una pared de ladrillos. Imaginemos que dibujamos un punto en un lugar fijo de
cada ladrillo (supongamos que los ladrillos son idénticos y que ese punto es el
centro de gravedad de cada uno). Una vez construida la pared, si observamos el
conjunto de todos los puntos, obtenemos la red cristalina asociada a esa pared
de ladrillos, como se muestra en la Fig. 3.1. La pared de ladrillos ejemplifica
la estructura de una red cristalina bidimensional. En un sélido, cada ladrillo
puede representar un atomo o un grupo de dtomos, los cuales repetidos en el
espacio, dan lugar a diferentes materiales que tienen en comtn la misma red
cristalina subyacente. Si el ladrillo representa un grupo de 4tomos, ese conjunto
constituye la base. Hemos mencionado que el sélido se construye ubicando la
base en cada punto de la red cristalina: este es un proceso anédlogo a colocar
ladrillos en los puntos de la red cristalina de la Fig. 3.1, construyendo la pared.
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Figura 3.1: Ejemplo de una estructura que se describe como una red cristalina mas la base. La
pared de ladrillos (analoga a un cristal, pero a escala macroscépica) puede describirse mediante
un arreglo de puntos (red cristalina) donde cada punto representa un ladrillo (base). Colocando
cada ladrillo en los puntos de esa red, construimos la pared. De igual manera, un cristal se describe

consignando la red cristalina subyacente y la base de 4tomos que se replica en cada punto de la
red.

Este ejemplo muestra que la red cristalina es, en realidad, un objeto abs-
tracto que permite definir la periodicidad subyacente del soélido. La base, en
cambio, esta constituida por objetos concretos y reales: puede ser un atomo
o un conjunto de atomos. Usando estos dos conceptos es posible representar
el cristal: ubicando la base en cada punto de la red cristalina se obtiene la
estructura cristalina del material.
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El estudio de las estructuras cristalinas en materiales es parte de un campo
llamado cristalografia [19]. En lo que sigue introducimos definiciones y con-
ceptos de cristalografia que seran ttiles para nuestro estudio. Para fijar ideas
sobre como describir los puntos de una red, tomemos un arreglo de puntos en
dos dimensiones como el que se muestra en la Fig. 3.2, donde se definen dife-
rentes regiones llamadas celdas. Replicando cada celda mediante traslaciones
en el espacio, se generan todos los puntos de la red cristalina correspondiente.
Por esta razon, estas celdas se denominan celdas unidad.

Formalmente, una celda unidad consiste en una porciéon del cristal que al
ser trasladada peridodicamente en el espacio, reproduce la estructura cristalina
en su totalidad, sin que se produzcan regiones superpuestas ni zonas vacias.
En la Fig. 3.2 podemos observar que las celdas unidad no son tinicas. En es-
te punto, resulta tutil pensar en una analogia simple de cubrir una superficie
con ceramicos. Cada ceramico puede pensarse como la celda unidad bidimen-
sional y la superficie es analoga a una estructura cristalina bidimensional. Es
claro que es posible utilizar diferentes tamanos de ceramicos que, repetidos
periddicamente en el espacio, pueden cubrir la misma superficie.

Dentro del universo de posibles celdas unidad, encontramos las llamadas
primitivas. Una celda primitiva es la celda unidad mas pequena que podemos
definir en una red y es aquella que contiene un solo punto. Es interesante hacer
el ejercicio de observar que todas las celdas de la Fig. 3.2 son celdas unidad
(porque mediante traslaciones generamos el conjunto de puntos del cristal)
pero solamente algunas son celdas primitivas.

Para describir las celdas, tomaremos un conjunto de vectores linealmente
independientes que llamaremos vectores primitivos o vectores base. Si
cada punto de la red cristalina lo asociamos a un vector R como se muestra
en la Fig. 3.2, ese vector puede expresarse como una combinaciéon lineal de los
vectores primitivos,

R = nid; + nods (3.1)
donde ni,n9 son enteros. La Ec. (3.1) expresa que todo punto de esa red se
obtiene trasladandose un ntmero entero de veces en la direccion del vector day
y otro niimero entero en la direcciéon de as. En la Fig. 3.2 se muestran ejemplos
de pares de vectores primitivos {di;ds} evidenciando que cada par permite
obtener diferentes celdas que al ser replicadas, generan la misma red.

Esta idea se puede generalizar a tres dimensiones (3D). Cualquier punto de
la red puede escribirse como:

ﬁ = n1dy + nods + n3ds (32)
donde ni,n9,ng son nimeros enteros y los vectores primitivos {dy;do;ds} son
aquellos que generan la red cristalina en tres dimensiones.
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Figura 3.2: Celdas unidad para una red bidimensional rectangular. Las celdas sombreadas
mas claras son las celdas primitivas (contienen un solo dtomo). En ese caso, se muestran los
correspondientes vectores primitivos a1 y a3. Las celdas sombreadas mas oscuras son celdas
unidad que no son primitivas. El vector R describe puntos de la red y puede definirse en términos
de una combinacién lineal de vectores primitivos.

Para describir una celda unidad conviene listar una serie de parametros
que se especifican en la Fig. 3.3 para el caso mas general en 3D. Ademés de
los vectores primitivos, tenemos los angulos entre esos vectores (o, By 7) y
los parametros o constantes de red (a,b,c) que describen las longitudes a
lo largo de cada eje de la celda y usualmente se asocian a las longitudes de los
vectores primitivos.

Figura 3.3: Descripcion de los vectores primitivos, los parametros de red y los angulos axiales
en una celda unidad en tres dimensiones. Los diferentes valores que toman los pardmetros dan
lugar a las redes de Bravais de la Fig. 3.5, como se muestra en la Tabla 3.1.
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Figura 3.4: Las 5 redes de Bravais en dos dimensiones: cuadrada, oblicua, hexagonal, rectangu-
lar y rectangular centrada. Estas redes estan agrupadas en 4 sistemas cristalinos en 2D: cuadrado,
oblicuo, hexagonal y rectangular. Se muestran las celdas unidad para cada caso.

3.2. Redes de Bravais

Considerando todas las posibilidades de disponer arreglos de puntos, encontra-
remos, sorprendentemente, que no son infinitas. Esas posibilidades se agrupan,
por propiedades de simetria, en diferentes sistemas cristalinos!. Cada sistema
se asocia a una determinada celda unidad. Considerando la posibilidad de tener
atomos adicionales dentro de esas celdas, encontramos el conjunto de redes po-
sibles denominadas redes de Bravais. Las redes de Bravais son aquellas que
se construyen mediante puntos en el espacio definidos por la Ec. (3.2). Por esta
razon, el vector R se denomina vector de Bravais. Las redes de Bravais tie-
nen la siguiente particularidad: el “paisaje” (entorno de primeros vecinos) que
se observa en cada punto de la red es idéntico para todos los puntos de la red.

Se puede demostrar que en 2D hay solamente 4 sistemas cristalinos que
tienen asociadas sus respectivas celdas unidad. Los sistemas se denominan:
cuadrado, rectangular, hexagonal y oblicuo. Si consideramos atomos dentro
de la celda rectangular, se obtienen 5 redes de Bravais, como se muestra en
la Fig. 3.4. Estas redes tienen el mismo nombre que los sistemas previamente
mencionados, pero se suma la red rectangular centrada.

!Cada sistema cristalino se caracteriza por una propiedad particular de simetria como,
por ejemplo, invariancia ante rotaciones de determinado angulo o alrededor de determinados
ejes o inversiones. En la Ref. [1], Capitulo 1 se indican las simetrias asociadas a cada sistema.
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Valeria Ferrari

Solidos

Un enfoque conceptual

Con un enfoque didactico y coloquial, este libro presenta el fascinante universo de la
fisica del estado sélido a lectores que deseen explorarlo de una manera intuitiva y
conceptual. Va dirigido principalmente a estudiantes de grado y postgrado de ingenierias
y carreras cientificas y, en general, a todos aquellos que necesiten acercarse por primera
vez a este campo.

El libro se divide en cuatro partes. La primera parte trata sobre el origen de los sélidos, las
estructuras en las cuales estos cristalizan y las técnicas de difraccién que posibilitan el
estudio de esas estructuras. La segunda parte explica la dindmica de los &tomos en los
sélidos, que da lugar a las ondas de sonido en materiales. La tercera parte estd dedicada
a las propiedades térmicas de los materiales, focalizando en el calor especifico. La cuarta
parte se enfoca en las propiedades electrénicas de metales, aislantes y semiconductores
poniendo énfasis en el analisis de estructuras de bandas e introduciendo las propiedades
6pticas de los materiales. Se incluye un capitulo que integra y entrelaza los conceptos
claves en el estudio de los sélidos. Y para cerrar, en el ultimo capitulo se hace un recorrido
imaginario y lidico que permite relacionar lo aprendido con situaciones de la vida
cotidiana.

Los pilares que definen el libro son: presentacién e integracién de conceptos mediante un
relato claro y accesible; ejercicios y preguntas conceptuales para que el estudiante pueda
autoevaluarse; e ilustraciones que permiten comprender los temas desde una perspectiva
visual.

La Ciencia de Materiales actual se nutre de un enfoque interdisciplinario que exige que el
conocimiento de la fisica del estado sélido pueda ser abordado desde diversas ramas de
la ciencia y la ingenieria. Este libro, con un estilo coloquial y ameno, busca que este cono-
cimiento pueda ser parte de ese aprendizaje.
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