Nombre del Curso: Nanomateriales
Categoria: Curso Especifico para Maestria y Doctorado en Ciencias Quimicas. Curso
Especifico Electivo para el Doctorado en Ciencia de Materiales (ya aprobado).

Directores: Dra. Noelia Bajales Luna (FAMAF, UNC), Dr. Omar E. Linarez Pérez (FCQ, UNC).

Profesores colaboradores: Dra. Gabriela Lacconi (FCQ, UNC), Dra. Mariana Rojas (FCQ,
UNC), Dra. Valeria Fuertes (FCQ, UNC), Dra. Diana Arciniegas Jaimes (FCQ, UNC), Dra.
Lucrecia Carot (INFIQC-CONICET) y Dr. Martin Broens (FCQ, UNC).

Profesores invitados para seminarios: Dr. Juan Escrig Murua (USACH), Dr. Eduardo
Saavedra Diaz (USACH).

Periodo: 15 de agosto al 4 de noviembre de 2022
Carga horaria: 42 horas tedrica-practicas (3,5 h semanales durante 12 semanas).
Modalidad: virtual.

El presente curso tiene como objetivo familizarizar a los estudiantes con los diferentes tipos
de nanomateriales descubiertos en los ultimos tiempos, haciendo hincapié en las
propiedades fisicas y quimicas que dependen del tamafo de los mismos. Se introduciran los
principales métodos de sintesis y caracterizacion de materiales en la nanoescala. La
impronta del curso es dar un fuerte contenido de los fundamentos, y posteriormente
aplicarlos a problemas concretos. El curso también incluira una revision de las principales
aplicaciones en sectores tecnoldgicos, de salud y medioambiente.

Objetivos:

¢ Impartir conocimientos sobre métodos de sintesis y propiedades de materiales en la
nanoescala: materiales carbonosos, nanoestructuras metalicas, 6xidos nanoestructurados,
materiales compdsitos.

¢ Introducir conceptos bdsicos de simulaciones atomisticas de primeros principios (DFT,
Monte Carlo y Dinamica Molecular) para el estudio de sistemas autoensamblados y
reacciones quimicas superficiales, y de simulaciones micromagnéticas para el estudio de
nanomateriales magnéticos.

e Presentar los fundamentos sobre técnicas de caracterizacién aplicadas a sistemas
nanoscépicos, con ejemplos integradores transversales: Teoria-Simulacion-Experimento,
Métodos de analisis para Nano-materiales (DRX, Raman, STM, SEM, TEM, STEM, AFM,
VSM).

* Resolver y exponer los trabajos practicos propuestos por los docentes del curso.



PROGRAMA DEL CURSO:
Mddulo 1: Introduccion a la Nanociencia y Nanotecnologia. (1 clase).

Dra. Noelia Bajales Luna, Dr. Omar E. Linarez Pérez

Generalidades. Métodos de sintesis bottom-up/top-down. Propiedades en la nanoescala:
Opticas, mecanicas, térmicas, magnéticas, cataliticas, eléctricas. Andlisis de bibliografia.
Mddulo 2: Métodos de estudio tedricos y simulaciones. (2 clases)

Simulaciones atomisticas de primeros principios: formalismo de la Teoria del Funcional de
la Densidad Electrdonica (DFT) y DFT dependiente del tiempo. Modelos de simulaciones
clasicas aplicados para sistemas nanoestructurados o peliculas autoensambladas: método
de Monte Carlo candnico, micro-candnico y gran candnico. Métodos de modelado de
reacciones quimicas en sistemas nanoestructurados mediante Monte Carlo Cinético y
Dindmica Molecular. Dra. Mariana Rojas

Conceptos fundamentales del magnetismo y micromagnetismo. Curvas de histéresis y
modos de reversion de la magnetizacidn. Simulaciones micromagnéticas usando el software
Object Oriented Micro Magnetic Framework (OOMMEF). Ejemplos de aplicacién para el
estudio de propiedades magnéticas dependientes de la geometria, el tamano y la
composicidon para nanoestructuras cilindricas unidimensionales. Dra. Diana Arciniegas
Jaimes

Mddulo 3: Caracterizacion de nanomateriales. (3 clases)

Difraccion de rayos X: Fundamentos de la Cristalografia, estructura cristalina, redes de
Bravais, simetrias en los sélidos cristalinos, planos cristalinos, distancias interplanares, ley
de Bragg, factor de estructura. Difraccidon de rayos X de monocristales y polvos. Difraccion
de electrones y neutrones. Dispositivos experimentales. Introduccion al método de Rietveld
para refinamiento de estructura cristalina, analisis cuantitativo. Ejemplos en materiales
masivos y nanométricos. Difractogramas caracteristicos de los distintos aldtropos del
carbono y nanoestructuras magnéticas. Dra. Valeria Fuertes

Espectroscopia y Microscopia Raman: Conceptos generales. Dispersion Raman Stokes y
anti-Stokes. Resolucion lateral y de profundidad. Espectroscopia SERS. Dra. Gabriela
Lacconi

Microscopias electronicas aplicadas a nanomateriales (SEM, TEM, STEM). Dr. Omar E.
Linarez Pérez

Microscopia de Sonda de Barrido (SPM): Conceptos generales. Microscopia de Fuerza
atémica (AFM). Modos de operacién: contacto, intermitente y no-contacto. Resolucion
espacial y temporal. Dispositivos experimentales: sistema de deteccidn, sensores de fuerza.
Microscopia de efecto tunel. Ventajas y limitaciones. Andlisis de imagenes de sistemas
basados en el carbono y nanoestructuras. Ejercicios. Dra. Lucrecia Carot



Magnetometria de muestra vibrante (VSM). Conceptos generales. Sensibilidad.
Configuracion experimental. Microscopia de Fuerza Magnética. Ventajas y limitaciones.
Andlisis de ejemplos. Dra. Noelia Bajales Luna

Mddulo 4: Nanomateriales basados en carbono. (2 clases)

Dra. Noelia Bajales Luna

Hibridacion sp, sp? y sp®. Enlaces. Formas alotrdpicas del carbono y sus oxidos.
Dimensionalidad. Defectos cristalinos. Rol del Hidrogeno en las propiedades del carbono.
Citoxicidad y biocompatibilidad. Nanociencia y Nanotecnologia del carbono. Ejercicios.
Oxido de grafeno y 6xido de grafeno reducido: propiedades generales. Métodos de
obtencidn y produccion. Ventajas y desventajas de los distintos métodos. Terminaciones de
borde: zig-zag y armchair. Rol de defectos. Dispersiones y composites de éxido de grafeno.
Aplicaciones. Ejercicios. Clasificacion de fullerenos. HOMO y LUMO, rol de defectos,
polimerizacién. Aplicaciones. Ejercicios integrados con DRX, espectroscopia Raman y
magnetometria.

Mddulo 5: Nanoestructuras metdlicas. (2 clases)

Dr. Omar E. Linarez Pérez, Dr. Martin Broens

Nanoparticulas metalicas y aleaciones. Propiedades dpticas y magnéticas. Superficies
metalicas modificadas (ensamblados moleculares y capa por capa). Materiales hibridos y
compdsitos. Plataformas 2D y 3D con actividad SERS. Ejemplos de aplicacién.

Médulo 6: Oxidos nanoestructurados. (2 clases)

Dr. Omar E. Linarez Pérez, Dr. Martin Broens

Generalidades. Membranas porosas de 6xido de aluminio: uso como moldes en la sintesis
de diversos nanomateriales (nanohilos, nanotubos, peliculas delgadas). Formacion y
propiedades de arreglos de nanotubos de TiO, por anodizacion electroquimica.
Aplicaciones como sensores de gases, descomposicion fotoelectroquimica de agua, celdas
solares, usos bioldgicos. Ejemplos de otros dxidos metalicos.

Seminarios de profesores invitados (2 h cada uno)

e Aplicaciones Ambientales De Nanoestructuras Magnéticas. Dr. Juan Escrig Murua
(USACH).

e Simulaciones micromagnéticas y aplicaciones de la Resonancia Ferromagnética (FMR) al
estudio de nanoestructuras. Dr. Eduardo Saavedra Diaz (USACH).
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