COMO EL SOLY LOS PLANETAS,
PERO MUY CHIQUITITO

Los metales, esos objetos que nos parecen tan familiares y tan
simples, esconden mil secretos y mil oportunidades de uso
en tecnologias sofisticadas. Claro, hay que desentraiar esos
secretos y eso es lo que hace la autora en este escrito. Y, de

paso, nos habla del prestigioso Instituto Sabato.

H LOS INICIOS

Como el sol y los planetas, pero
muy chiquitito. Esta fue la imagen
que me cautivé en mis 7 afos cuan-
do tropecé con una simple descrip-
cién del d&tomo en una enciclopedia
para nifios. Y aunque mi curiosidad
en diferentes ramas del saber se fue
saciando parcialmente durante la
primaria, la secundaria y las abun-
dantes lecturas, a la hora de elegir
estudios universitarios primé esa
semilla plantada quizas por casuali-
dad en mi nifiez chaquena.

Viviendo en la ciudad de Buenos
Aires, no dudé en inscribirme en la
Licenciatura en Fisica ofrecida por la
Facultad de Ciencias Exactas y Na-
turales de la Universidad de Buenos
Aires (UBA). Eso ocurrié hace tanto
tiempo...

A los afos en la UBA siguieron
46 anos trabajados y disfrutados en
la Comisién Nacional de Energia
Atomica (CNEA) hasta mi retiro a fi-
nes de 2019, junto a los 28 afios de
actividad en la Universidad Nacio-
nal de San Martin (UNSAM), hasta
fines de 2022. Desde entonces me
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recreo leyendo, relacionando sabe-
res, prestando las colaboraciones
que me son posibles, y desde luego,
respondiendo a las agudas inquietu-
des de mis pequefios nietos.

En ese largo camino, y siendo
estudiante avanzada de la UBA, me
enfrenté con la proximidad de mi
tesina de licenciatura. Buscando
posibilidades visité el Centro Atémi-
co Constituyentes (CAC). Un tema
propuesto por David Banchik, in-
vestigador recientemente doctorado
del Departamento Materiales crea-
do por Jorge Sabato, capt6 todo mi
entusiasmo. Se trataba de estudiar
el efecto de la velocidad de enfria-
miento en la formacion de fases me-
taestables de la aleacion Al-Al Cu de
composicién eutéctica.” Ello reque-
ria el acceso a varios laboratorios y
el uso de equipamiento de ultima
generacién. Necesitaba preparar
probetas (pequefias piezas de me-
tal para hacer pruebas) y saber so-
bre tratamientos térmicos, pulidos,
difraccion de Rayos X, microscopia
electronica. Estabamos a fines de
1972. El verano siguiente lo dediqué
a estudiar y con gran entusiasmo,
arrancamos.

Empezamos calculando y cons-
truyendo un horno. Habiendo com-
probado el perfil de temperatura,
armado y calibrado las termocuplas,
cortado y encapsulado las muestras
(gracias al sector de vidrieria del
CAC), comenzamos los tratamientos
térmicos. Habiamos definido tem-
peraturas y tiempos de recocido,
asi como los medios en los cuales
se haria el enfriamiento. La fase
que podia observar era la lamada
0", Para ello contaba con acceso a
los laboratorios de Metalografia a
fin de preparar la superficie de las
muestras mediante un minucio-
so pulido mecanico seguido de un
adecuado pulido electrolitico. Estas
tareas, realmente artesanales en ese
entonces, requerian gran paciencia.
Como el resto de los usuarios del
sector Metalografia, contaba con los
consejos y vasta experiencia de las
muy apreciadas metaldgrafas exper-
tas Ligia Recalde y Susana Bermu-
dez. El Ingeniero Daniel Vassallo,
Jefe de Metalografia, solia visitarnos
interesindose en nuestras tareas.
Una vez lograda la superficie ade-
cuada haciamos uso de la sala de
microscopios, donde el técnico Sil-
vio Zalcmann era un guia recurren-
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te ante alguna dificultad. Y una vez
lograda la imagen esperada, tomaba
fotografias que luego se revelaban
en el cuartito oscuro con ayuda del
fotografo a cargo.

Recuerdo con singular afecto a
todas las personas que deambula-
ban por ese pasillo de Metalogra-
fia. Buena voluntad para conmigo,
novata total que se internaba en el
mundo de los materiales con la fi-
sica estudiada. El hervidero de acti-
vidad que jévenes investigadores ar-
gentinos y extranjeros desarrollaban
en ese sector, el dnico de CNEA que
conocia, resultaba sumamente es-
timulante. Luego supe que estaban
cursando los muy afamados Cursos
Panamericanos de Metalurgia crea-
dos por Jorge Sabato. Era extrafio, en
cierto modo, ese 1973 en el que yo
veia una facultad donde mermaba la
actividad y una CNEA pujante.

Corria octubre, ya habia exa-
minado muestras masivas y polvos
mediante difraccion de Rayos X vy
habia obtenido valiosas micrografias
con el microscopio electrénico de
transmisién del Departamento Ma-
teriales, lo cual requeria contar con
réplicas de la superficie. Para finali-
zar el trabajo experimental restaba
solamente tomar unas pocas mi-
crografias con el microscopio elec-
tronico de barrido de la Fundacion
Campomar (actualmente Fundacién
Leloir), cuando dicho equipo sufrié
una rotura severa. Se necesitarian
no menos de seis meses para que el
repuesto, pedido a Japén, llegase al
pais. Luego de hacerse el reemplazo
del componente y poner el equipo a
punto, tendria que obtener un turno
entre todos los trabajos igualmente
atrasados.

Mi  situacion se complicaba.
Quizas podria recibirme prome-
diando 1974 y sabia que de marzo
a diciembre de ese ano se dictaria
por ultima vez en Argentina el Cur-

so Panamericano de Metalurgia,
al cual podian acceder solamente
graduados en ciencias o ingenieria.
Ser alumna del curso captaba todo
mi interés, pero vefa que mis posibi-
lidades eran muy bajas. Pese a ello
envié una solicitud para que se me
permitiese hacer el curso al menos
como oyente. A los pocos dias me
comunicaron que habia sido acepta-
da como alumna becada por CNEA
para realizar del X Curso Panameri-
cano de Metalurgia. Gratisima sor-
presa.

Entre los 18 alumnos proceden-
tes de diferentes paises del conti-
nente s6lo habia dos mujeres, la
Ingeniera Teresa Pérez, mi querida
companera, y yo. Financiado par-
cialmente por OEA, el curso estaba
dirigido por el Ingeniero Heraldo
Biloni,> un grande de la Metalurgia,
cuyas clases sobre Solidificacién
fueron magistrales.

Luego de presentarnos al Presi-
dente de CNEA, Almirante Pedro E.
[raolagoitia, nos dedicamos a estu-
diar intensamente. A las clases de 9
a 17 h seguian largas horas indivi-
duales o grupales para resolver pro-
blemas, elaborar informes y preparar
numerosos examenes. Ritmo inten-
sisimo que valié la pena. Muchos
alumnos de anos anteriores habian
quedado en el CAC haciendo sus
tesis doctorales y conformando una
comunidad muy activa y entusiasta.
Para los ex-alumnos extranjeros, la
experiencia en CNEA implicaba re-
gresar a sus paises y ocupar cargos
de relevancia.

Llegd septiembre de ese agitado
1974 cuando el microscopio elec-
tronico de la Fundaciéon Campomar
volvio a estar operativo. En paralelo
con la cursada, obtuve las microgra-
fias que restaban y concluf la redac-
cién de mi trabajo. Un viernes de di-
ciembre fue la Gltima evaluacion del
curso y el lunes siguiente defendi mi

tesina. A los pocos dias, a tres be-
carios argentinos nos ofrecieron un
contrato para quedarnos en CNEA.
Me asignaron al Departamento Ma-
teriales, el cual ya era mi segunda
casa.

El trabajo de mi tesina fue pre-
sentado en las VI Jornadas Meta-
lGrgicas y | Jornadas Latinoameri-
canas de la Sociedad Argentina de
Metales (SAM) (Buenos Aires 1974)
que con el tiempo evolucionaria a
Asociacion Argentina de Materia-
les. También fue seleccionado para
su presentacion en el XXX Congres-
so Annual da ABM (Rio de Janeiro
1975), primera oportunidad de mos-
trar mi trabajo fuera del pafs. Pero
se avecinaba un cambio importante.
No podria continuar trabajando con
David ya que en breve partiria para
Canada por un par de afios, motivo
por el cual demoramos una publica-
cioén completa (Monti y col. 1980).

Eduardo José Savino, joven in-
vestigador que luego de doctorarse
habia partido para los laboratorios
del Atomic Energy Research Esta-
blishment de Harwell, Reino Uni-
do, estaba regresando al CAC con la
mision de crear un nuevo grupo de
investigacion. Este se constituy6 con
los Dres. Antonio Pedraza y Dora Fa-
instein de Pedraza, ambos investiga-
dores del Departamento Materiales,
el Ing. Santiago Harriague que in-
gres6 a CNEA en esa oportunidad, y
yo. Asi naci6 el Grupo Tedrico, cuyo
nombre mas tarde evolucioné a TE-
DEMECO (por TEoria de DEfectos y
MEcanica del COntinuo). Nos de-
dicariamos a estudiar propiedades
y procesos en materiales, especial-
mente utilizados en instalaciones
nucleares, mediante técnicas com-
putacionales. ;Cémo?

Abordé entonces los nuevos
temas y herramientas para com-
plementar el programa de calculo
Devil, que Eduardo habia traido
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de Harwell, al que le agregariamos
nuevas subrutinas y mayores presta-
ciones. El Devil, basado en Estética
Molecular y escrito en Fortran 1V,
permitia simular cualquier estructu-
ra cristalina y las interacciones at6-
micas a través de un potencial ade-
cuado (ver nota N° 1 al final).

En 1975 el Centro de Computos
del CAC adin no existia, ni disponia-
mos de computadoras adecuadas.
Sélo contdbamos con una perfora-
dora de tarjetas de cartén. Cada li-
nea del programa requeria una tarje-
ta y el Devil, con las subrutinas que
agregamos, tenia unas 2500 lineas.
Utilizando para las interacciones
un potencial standard que no repre-
sentaba en absoluto al material que
desedbamos estudiar, sometimos el
programa a las primeras pruebas.
sEra la sintaxis correcta? ;Estaban
bien dimensionadas las muchas
variables en juego? ;Las coordena-
das atémicas y las fuerzas actuan-
tes podian seguirse adecuadamente
durante la relajacion de la red? ;Y
cémo comprobar todo esto si no te-
niamos ninguna computadora?

Todas las tarjetas, dispuestas en
la secuencia correcta para su lec-
tura, se guardaban en largas cajas
de madera. En esos tiempos noso-
tros, Gnico grupo del Departamento
Materiales que osaba internarse en
las simulaciones computacionales,
y grupos del Departamento Reac-
tores que necesitaban hacer cal-
culos complejos, contadbamos con
un servicio de traslado de nuestras
cajas hasta un centro de cémputos
externo. Corrian nuestros programas
cuando podian, y luego nos devol-
vian las cajas con un detalle de erro-
res impreso. No estaban exentos los
errores motivados en la manipula-
cién de las tarjetas. Lento y comple-
jo mecanismo.

Mirando hacia atrds, creo que
era tan grande el entusiasmo por el
desafio emprendido que atempe-

raba naturalmente nuestra desazén
cuando detectdbamos una y otra
vez errores de diferentes tipos. En
el largo tiempo de espera me abo-
qué a estudiar la implicancia de los
defectos microestructurales en las
propiedades de los materiales, y a
desarrollar potenciales interatomi-
cos adecuados para representar una
estructura cristalina hexagonal com-
pacta (hcp). Los dos pardametros de
red de éstas introducen dificultades
adicionales para dicho objetivo, y
los antecedentes disponibles se res-
tringfan a estructuras cristalinas cu-
bicas.

Para darle mayor impulso a nues-
tros trabajos, Eduardo alquilé horas
de una computadora pertenecien-
te a la Facultad de Ingenieria de la
UBA. Estando computadora y noso-
tros en la misma sala, corregiamos
con mayor eficiencia. Ademads, apro-
vechabamos que Argentina jugaba
al PRODE (PROnéstico DEportivo)
y los resultados futbolisticos se pro-
cesaban en las tardes domingueras
en la computadora del Ministerio de
Bienestar Social, cerca de Plaza de
Mayo. Alli se reunia el Grupo Te6ri-
co. Esperando los resultados de los
partidos, con buena voluntad los
operadores corrian nuestros progra-
mas.

Todo cambié vertiginosamen-
te cuando en 1977 contamos con
una IBM 370 en el CAC. Nunca mas
las tarjetas perforadas. Una vez lei-
do, el programa quedaba grabado
en cintas accesorias. Via monitor y
teclado, disponibles en la Sala de
Usuarios, corregiamos y corriamos
los programas cuantas veces nece-
sitdramos. Esa IBM fue magica para
nosotros.

El objetivo de mi trabajo, a muy
largo plazo, era estudiar los defectos
microestructurales en circonio hcp
(Zr-0) dada su relevancia en com-
ponentes de interés nuclear. En este
material, la relacién de los parame-

tros de red se aparta de la ideal. Y
esta cuestion, dado lo que sabiamos
en 1975, dificultaba algo mas la ge-
neracion de un potencial interaté-
mico confiable. Ya que el magnesio
(Mg) cuenta con una relaciéon muy
préxima a la ideal orienté mi traba-
jo, en una primera fase, a este mate-
rial (ver nota N° 2 al final).

Los resultados obtenidos se mos-
traron en la Reunién sobre “Defec-
tos y Transformaciones de Fases en
Sélidos Cristalinos”, realizada en el
actual auditorio Dan Beninson de
CNEA, Buenos Aires, hacia fines de
un dificil 1976 para el pais. El tra-
bajo “Autodefectos en materiales de
estructura hexagonal compacta (1)”
fue la primera muestra concreta de
nuestra joven linea de investigacion.
Era coautor Carlos Norberto Tomé,
fisico rosarino que se basaba en la
funcion de Green para estudiar a los
defectos. Nuestros enfoques se com-
plementaban.

Conforme ganabamos experien-
cia en el tema se afianzaba el propo-
sito de un doctorado. Lamentable-
mente, en esos tiempos la postura en
algunos sectores de CNEA no era fa-
vorable a este objetivo. Acordamos
entonces continuar con el trabajo y
esperar cambios. Y esto ocurrid, par-
cialmente, en 1980. Fue entonces
cuando fui admitida en la Univer-
sidad Nacional de La Plata (UNLP).
Para las cursadas reglamentarias, al-
guna de duracién anual, los docen-
tes nos ayudaron organizandolas el
mismo dia. Ese dia en La Plata debia
compensarlo trabajando en el CAC
durante el fin de semana. Afortuna-
damente en 1981 se suavizaron las
exigencias y CNEA comenzé a ver
con beneplacito la realizacion de la
tesis.

Como parte de mis tareas codiri-
gi con Eduardo la tesina de Alejan-
dro Fendrik. Mi primera direccion.
El trabajo titulado “Defectos Inters-
ticiales en Materiales de Estructura
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Hexagonal Compacta” fue la pri-
mera contribuciéon en un tema que
varias veces abordaria posterior-
mente. La tesina fue exitosamente
defendida en la UBA en septiembre
de 1981. Nuestro interés radicaba
en poder identificar los pequenos
sitios brindados por la geometria de
la estructura cristalina, con espacio
suficiente para alojar atomos de la
misma matriz, y evaluar la energia
interna requerida.

En 1982 obtuve el titulo de Doc-
tor en Fisica de la Facultad de Cien-
cias Exactas de la UNLP con la tesis
“Estatica y Dinamica de Defectos
en Metales de Estructura Hexagonal
Compacta”, dirigida por Eduardo
José Savino. Para los familiarizados
en el tema mencionaré que en ella
presenté potenciales interatémicos
de pares para Mg con los cuales es-
tudié: el entorno de la vacancia y el
cambio de volumen producido en el
cristal a través del cdlculo del tensor
dipolar, diferentes configuraciones
de autointersticiales (completando
el trabajo de Alejandro), la estabili-
dad de pares de Frenkel (par inters-
ticial-vacancia), las energias asocia-
das a los caminos migratorios de la
vacancia en la red (identificando
las configuraciones de ensilladura
correspondientes mediante la apro-
ximacién cuasiestdtica) y entropias
vibracionales (ver nota N° 3 al final).

Los valores de energias y entro-
pias obtenidos para la formacién y
la migracién de la vacancia me per-
mitieron evaluar las energias de ac-
tivacién para la autodifusién, tanto
en direcciones contenidas en planos
basales (0001) como en direcciones
con componentes axiales. Los resul-
tados mostraron un excelente acuer-
do con los valores experimentales
(Monti y col. 1981).

Sentimos entonces que el obje-
tivo de Eduardo, que fue crear un
grupo de trabajo que pudiese enten-

der las causas del comportamiento
de algunos materiales a través del
conocimiento de los procesos mi-
croestructurales, utilizando como
herramienta la simulacién compu-
tacional y el firme apoyo de medi-
ciones disponibles, empezaba a lo-
grarse. El nuestro fue, realmente, un
trabajo pionero en el estudio de los
defectos en materiales de estructura
hcp.

Como 1974, también fue vertigi-
noso para mi el periodo 1980-1982,
porque cursé y aprobé las materias
exigidas por la UNLP, publiqué tres
articulos en revistas internacionales,
codirigi una tesina de grado, defendi
mi tesis en abril de 1982, conoci en
CNEA a quien es mi esposo al dia de
hoy, Guillermo Marcora, y nos casa-
mos en octubre de dicho afio. En lo
personal 1982 fue un ano extraordi-
nario, para el pais fue un ano terri-
ble por la triste historia de nuestros
compatriotas en Malvinas.

B ENSENANDO Y ALGO MAS

La docencia, incluyendo temas de
nuestras investigaciones, siempre
fue un compromiso en el Departa-
mento Materiales de CNEA. Es asi
como, poco después de sumarme
al Grupo de Eduardo Savino, inte-
gré el equipo docente encargado de
ensenar “Defectos” en los diferen-
tes cursos de posgrado dictados en
el CAC. Principié como ayudante y
algln tiempo después me ocupé de
las clases tedricas.

Un tema realmente critico que
debiamos cubrir era “dislocacio-
nes”, defecto lineal responsable
de la plasticidad del material. En
aquellos tiempos no contdbamos
con ilustraciones apropiadas para
facilitar el concepto. No resultaba
sencillo distinguir una dislocacién
de borde de una de hélice, ni com-
prender la deformacién producida

por un lazo de dislocaciones, ni

visualizar la disociacién de una dis-
locacion perfecta en dislocaciones
parciales limitando una falla de api-
lamiento. Ademds de la fisica invo-
lucrada. A los alumnos les resultaba
un tema dificil como me resulté a mi
siendo alumna, cuando crei enten-
der. Pero cuando me correspondié
ensenarlo, comprendi que habian
quedado huecos. Dandole vueltas
al asunto encontré finalmente la so-
luciéon mientras hacia tareas domés-
ticas. Una esponja (paralelepipedo),
de las utilizadas para la limpieza de
enseres, podia ser cortada parcial-
mente de modo de poder separar
el bloquecito superior del inferior
pero sélo hasta la linea Iimite del
corte. Imaginando tensiones tan-
genciales aplicadas sobre diferentes
caras de la esponja (perpendicular-
mente o paralelamente a la linea
limite de corte) dando lugar a que
los bloquecitos experimentaran un
deslizamiento relativo, resolviamos
el problema. Alli teniamos definido
al plano de deslizamiento, la linea
de dislocacién, el tipo de desarreglo
estructural en las cercanias de la li-
nea, el vector de Burgers. En reali-
dad, jugando con la esponja, podia-
mos visualizar ese complejo tema
y facilitar la comprensién de todos
los conceptos que descansan sobre
el entendimiento de lo que es una
dislocacién. Fue asi como diferentes
esponjitas acompanaron mis clases
durante muchos anos, para alivio
de mis alumnos y especialmente el
mio.

En 1993 se cred el Instituto de
Tecnologia, Ilamado Instituto de Tec-
nologia Profesor Jorge A. Sabato a
partir de 1996, por convenio entre la
Universidad Nacional de San Martin
(UNSAM) y la CNEA. En el Instituto,
que desarrolla sus actividades en el
CAC, las materias a mi cargo fueron
Defectos en Cristales (dentro del pro-
grama de estudios de la Maestria en
Ciencia y Tecnologia de Materiales y
del Doctorado en Ciencia y Tecnolo-
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gia, mencién Materiales), y Fisica de
Materiales (dentro del programa de
estudios de la carrera Ingenieria en
Materiales y compartida con el Dr.
Gerardo Rubiolo), siendo designada
Profesora Titular Ordinaria por con-
curso publico. El vinculo con el Ins-
tituto Sabato crecia y se afianzaba
cada vez mds. Asi es como me en-
contré asesorando a alumnos y a ex
-alumnos que necesitaban profundi-
zar en los temas de mi competencia,
y dirigiendo trabajos de tesis de las
carreras de posgrado en Ciencia y
Tecnologia de Materiales. En los pe-
riodos 2002-2007 y 2020-presente
(2026) integré e integro, respectiva-
mente, el Consejo Académico del
Instituto.

A fines de 2007 fui designada
Directora del Instituto Sabato, cargo
que ocupé hasta mi retiro a fines de
2019. Lo anterior implicé el Deca-
nato del Instituto en la UNSAM, y
en CNEA la Gerencia del Instituto
Sabato creada en 2013.

Cuando llegué a la Direccién del
Instituto habia ya una gigantesca y
exitosa tarea llevada a cabo por mis
predecesores, el Dr. José R. Galvele
(director del Instituto desde su crea-
cién), y la Dra. Alicia L. Sarce® (cuyo
trabajo previo contribuyé de modo
decisivo a tener el Instituto que te-
nemos quien, ademas, ejercié la di-
reccion de la Maestria en Ciencia y
Tecnologia de Materiales desde su
creacion en 1994 hasta 2008). Ellos,
junto a una larga y valiosa lista de
colaboradores, habian logrado que
el Instituto contase con un innega-
ble prestigio. Prueba de éste ha sido
la excelente recepcién y el destaca-
do desempefio, tanto de graduados
como de alumnos avanzados, en re-
conocidos centros de investigacion
del exterior.

A las carreras de Ingenieria,
Maestria y Doctorado menciona-
das, se habian sumado el Doctora-

do en Ciencia y Tecnologia, men- En el periodo en que me corres-
cién Fisica y la Especializacién en  pondié la direccion del Instituto in-
Ensayos no Destructivos (www.isa- corporamos el Doctorado en Astrofi-
bato.edu.ar). sica y la Diplomatura en Materiales

En la direccion del Instituto con un conocido retrato del Profesor Jorge A.
Sabato (2012).

Entregando un reconocimiento a la Dra. Sarce por su labor en el Consejo
Académico del Instituto en el Acto Académico 2019.




80

CIENCIA E INVESTIGACION - RESENAS - TOMO 14 N° 3 - 2026

para la Industria Nuclear. Dicho
Doctorado, producto de la activi-
dad del Instituto de Tecnologias en
Deteccion y Astroparticulas (CNEA-
CONICET-UNSAM) es de doble
titulacién, ya que se desarrolla en
cotutela con el Karlsruhe Institut of
Technology de Alemania (KIT), por
lo que el titulo académico es otorga-
do por UNSAM y por KIT.

La Diplomatura en Materiales
para la Industria Nuclear esta des-
tinada a los agentes de la actividad
nuclear que requieren una adecuada
formacion en el campo de los mate-
riales para llevar adelante sus tareas
técnicas. Conté desde su creacion
con gran aceptacion por parte de los
interesados en cursarla asi como de
los responsables de sus actividades.

El rigor con el que ha trabajado la
comunidad “sabatiana” ha permitido
que todas las carreras de posgrado
estén acreditadas por CONEAU con
el nivel A, y la Ingenieria en Materia-
les por el periodo maximo de 6 afios.
Ademads, la CNEA con sus institutos
de formacion (Balseiro, Sabato, Be-
ninson), es Centro Colaborativo de
América Latina designado por el
Organismo Internacional de Energia
Atémica (OIEA) desde 2018.

En dicho afo implementamos las
Experiencias de Verano del Instituto
Sabato acompanados por entusiastas
investigadores del CAC, las que se
mantienen hasta el presente. Dirigi-
das a alumnos universitarios avanza-
dos y graduados recientes en ciencia
y tecnologia, las mismas consisten en
guiar a dichos jovenes en la realiza-
cion de una actividad especifica que
forme parte de una linea de trabajo
en desarrollo, contando con asisten-
cia permanente de investigadores
responsables. De este modo, las Ex-
periencias de Verano brindan a los
jovenes la oportunidad de conocer
campos de trabajo para considerar
una futura insercion laboral.

También quisimos contribuir con
la formacion de los docentes de ni-
vel medio, para lo cual contamos
con el apoyo del Instituto Nacional
de Educacién Técnica (INET) y, muy
especialmente, con el tiempo y la
dedicacion de docentes del Instituto
Sabato y de personal del CAC. Ello
nos permitié organizar entrenamien-
tos intensivos de pocos dias para
grupos de docentes provenientes de
diferentes provincias. Y también con
el apoyo del INET y para alumnos
avanzados del nivel medio organiza-
mos el concurso Los Materiales y la
Humanidad, de convocatoria anual,
en el cual las escuelas de todo el
pais son invitadas a presentar un
trabajo que involucre algdn aspecto
de los materiales en su relacién con
la vida cotidiana. Como dicho con-
curso implica que los equipos par-
ticipantes se trasladen al CAC para
hacer la presentacion publica de sus
trabajos, tienen también la oportu-
nidad de visitar las instalaciones y
tener una idea de los proyectos que
se desarrollan en el mismo. Nos he-
mos sorprendido, ano tras afio, con
la excelente calidad de algunos de
los trabajos que se presentan, per-
mitiendo valorar la cuidadosa for-
macioén que reciben muchos de los
que estan Ilamados a continuarnos.
Lamentablemente, dicho concur-
so se ha llevado a cabo de modo
intermitente. La causa de las inte-
rrupciones es presupuestaria, ya que
el INET (que generalmente provee
los fondos para los traslados de los
alumnos y sus docentes) no ha po-
dido hacerlo en algunas ocasiones,
siendo esto una verdadera pena. De
dicho concurso he sido responsable,
cuando estuve al frente del Instituto
Sabato, y evaluadora de los trabajos
cuando dejé de estarlo.

En 2004, siendo director el Dr.
José R. Galvele, se organiz6 el con-
curso bianual “Premios Instituto Sa-
bato” para galardonar trabajos de
tesis en las categorias de Trabajo Fi-

nal de Grado, Maestria y Doctorado
realizados en el pais en el campo de
la Ciencia y la Tecnologia de Mate-
riales. Para la siguiente convocato-
ria, en 2006, se le pidi6 a la SAM
la organizacién del concurso. En ese
entonces, el infatigable y entusiasta
Dr. José “Pepe” Ovejero era Presi-
dente de la Comision Directiva de la
SAM. Tuve el honor de acompanarlo
en dos periodos, primero como Se-
cretaria y luego como Vicepresiden-
te. Desde entonces, y contando con
los cuidadosos criterios aprendidos
de Pepe para llevar adelante esta
delicada tarea, estuve involucrada
en la organizacién de dicho concur-
so; en un comienzo desde la SAM,
luego como Directora del Instituto
Sabato, y desde mi retiro y hasta el
presente como integrante del Conse-
jo Asesor de dicho concurso, junto
a mis queridos colegas Alicia Sarce,
Miguel Ipohorsky, Liliana Roberti y
Ricardo Carranza. Ello me permite
apreciar el crecimiento del nimero
de carreras de grado y posgrado de-
dicados a la Ciencia y la Tecnologia
de Materiales en diferentes universi-
dades del pais, asi como la amplia-
cion de la tematica. Esta Ultima se
ve imparable, desarrollando nuevos
materiales y aportando nuevas fun-
cionalidades.

Recordando nuestros origenes,
en 2012 celebramos el aniversario
nimero ;50! del primer Curso Pa-
namericano de Metalurgia Nuclear.
En el evento, que se desarroll6 a lo
largo del dia, pudimos reunir a va-
rias generaciones. Contamos con el
relato de quienes formaron parte del
grupo inicial forjado por Jorge Saba-
to para construir el Departamento
de Metalurgia, luego evolucionado
a Departamento de Materiales. Las
anécdotas de primera mano, relata-
das por el Ingeniero Heraldo Biloni,
destacaron el empuje de ese particu-
lar grupo conocido como los “apés-
toles de Sabato”. El Ingeniero Héctor
Espejo nos recordé cémo surgio y se
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desarrollé el Sector de Ensayos No
Destructivos del CAC, de trascen-
dencia para la industria nacional,
de implicancia regional y de clara
conexion con los Materiales. El Dr.
José Ovejero destaco la trayectoria
del Departamento Materiales, sus
proyectos mas relevantes, y su inti-
ma vinculacion con la SAM. La Dra.
Alicia Sarce nos cont6 sobre las in-
tensas gestiones |levadas a cabo para
lograr la creacién del Instituto Saba-
to. Ese dia ya no contdbamos con el
Dr. José Galvele, a quien habiamos
perdido el ano anterior. Pero, para
que estuviese presente en el cono-
cimiento de las futuras generaciones
y como humilde reconocimiento de
nuestra comunidad, se impuso su
nombre al aula del Instituto destina-
da a la defensa de todos los trabajos
de tesis presentados en el mismo.
En 2018, al cumplirse el aniversario
ndmero 25 del Instituto Sabato, tuvi-

mos otra celebracion durante la cual
se inauguré una vitrina ubicada en
el aula Dr. José R. Galvele que con-
tiene los premios recibidos por José
a lo largo de su trayectoria (gene-
rosamente donados por su familia).
Siempre estuvimos convencidos de
la importancia de recordar nuestros
antecedentes, logrados con el traba-
jo mancomunado de diversas gene-
raciones, para el esclarecimiento de
nuestros estudiantes.

B DESPUES DE LA TESIS, EN EL
GRUPO TEORICO

Las subrutinas y programas que de-
sarrollé durante mi tesis se incorpo-
raron al patrimonio del Grupo Teri-
co, y fueron ampliamente utilizados
por diferentes tesistas e investigado-
res para estudiar propiedades esta-
ticas, dinamicas y vibracionales de
defectos microestructurales en va-

; e BEny 4 ety

Equipo Sabatiano: de izquierda a derecha, fila superior: Alfredo Hey, Miguel Ipohorsky, Patricio Escobar, Ana

rias estructuras cristalinas, realizan-
dose las adaptaciones requeridas en
cada caso.

En los ahos siguientes generé
potenciales de pares para circonio
(Zr-a) y titanio (Ti-a), ambos de es-
tructura hcp a bajas temperaturas,
los que mantenian las distancias de
equilibrio bajo presiones externas.
En estos materiales se estudié todo
lo abordado en mi tesis. Extendi el
estudio a las diferentes configura-
ciones de divacancias y en 1984,
siendo Unica autora y gozando de
licencia por maternidad, revisé las
pruebas de galera de la publicacién
a que dio lugar con mi primera beba
en brazos. Ademas, conocido el pro-
ceso de aglomeracion de vacancias
que se produce debido al templado
o al dafo por irradiacién, aborda-
mos con la Sra. Patricia H. Bisio el
estudio de la formacién de peque-

Maria Kurcin, Liliana Roberti, Valeria Hey, Ana Maria Monti, Antonio Tamburro, Silvia Gonzélez; fila del medio:
Sebastian Torcisi, Beatriz Pingitore, Alba Obrutsky, José Ovejero, Norma Boero (Prsidente de CNEA), Cristina Pin-
gitore, Alicia Sarce; fila inferior: Fernando Necol, Ricardo Carranza, Rodrigo Garraza, Diego Milione, Luis Quesada
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fios aglomerados, siendo éste su tra-
bajo de licenciatura aprobado por la
UBA en 1984.

Buscabamos describir la evolu-
cion de la microestructura bajo irra-
diacién motivada en la interaccion
de diferentes defectos, lo que reque-
ria el aporte de varios de nosotros.
Un hito fue entonces el estudio inte-
gral de propiedades estaticas y dina-
micas de defectos puntuales en Mg
y Zr-a y la interaccion de éstos con
bordes de grano y dislocaciones en
planos basales y prismaticos, cuyas
potencias de atrape fueron calcula-
das. Este trabajo, en el cual vimos
la importancia del comportamiento
anisotropico de las difusividades de
intersticiales y vacancias, fue com-
plementado mas tarde (cuando co-
nocimos los EAM).

Desde 1984 aproximadamen-
te, los potenciales interatémicos de
pares en metales fueron superados
por un nuevo concepto de potencia-
les basados en el método de Atomo
Embebido (Embedded Atom Method
—EAM) (ver Nota N° 4 al final).

Debimos entonces adaptar el De-
vil para incluirlos. De esta tarea re-
sulté la tesis doctoral del Lic. Julian
R. Ferndndez en el tema: “Defec-
tos Microestructurales en Redes
Cristalinas; caracterizaciéon de
Propiedades mediante Simulacion
por Computadora”, aprobado por
la Universidad Nacional de Cor-
doba en 1994. Julian fue uno de
mis primeros tesistas y luego com-
pafiero de muy lindos trabajos por
muchos afos.

Utilizando un EAM confiable
pudimos modelar la interaccién en-
tre defectos puntuales y sumideros,
buscando comprender las causas
del crecimiento bajo irradiacion que
experimentan los tubos de presion
de un reactor en servicio. Estudia-
mos entonces las deformaciones de

los tubos a partir de la evolucién mi-
croestructural de un cristal de Zr-a,
encontrando tasas de deformaciones
en acuerdo con la tendencia experi-
mental (Fernandez y col. 1994). Esto
significé un logro muy satisfactorio
para nuestro grupo, luego de varios
anos de esfuerzos compartidos.

En los trabajos anteriores pres-
cindimos de los efectos térmicos.
A fin de incluirlos desarrollamos un
método de célculo autoconsisten-
te para estudiar la estructura y las
propiedades termodinamicas de los
defectos a temperaturas finitas (ver
nota N° 5 al final).

Sobre un amplio rango de tempe-
raturas, OK-1200K, calculé la ener-
gia libre de formacién de vacancias,
divacancias, trivacancias y autoin-
tersticiales en Cu, observando una
notable disminucién de la energia
libre con el incremento de la tempe-
ratura y la estabilidad de la configu-
racion intersticial dumb-bell <100>
en todo el rango de temperaturas
(Monti, 1994).

Con el tiempo ganamos confian-
za en el desarrollo de potenciales del
tipo EAM y, contando con un fluido
manejo de éstos en los programas de
simulacion, registramos una intensa
actividad en la que participaron in-
vestigadores, tesistas y estudiantes,
consolidando con su produccién a
nuestro grupo cuya direccion llevé
adelante desde 1987 a 2009.

Estudiamos, por ejemplo, el vo-
lumen de recombinacion (esponta-
nea, sin activacion térmica) de pares
de Frenkel en Zr-a y en Fe (de es-
tructura clbica de cuerpo centrado),
en vinculacién con el crecimiento
por irradiacién de tubos de presién
y la fragilizacion de los recipientes
de presién de centrales nucleares de
potencia, respectivamente. Obtuvi-
mos un volumen de recombinacién
anisotropico extendido a lo largo de

las direcciones compactas, detalla-
do en la tesis de Maestria del Lic.
Luis. A. Barrios (codirigida con el Dr.
Roberto C. Pasianot) y aprobada en
1998 en el Instituto Sabato siendo
parte, ademas, del entrenamiento de
la Srta. Silvana Belelli.

También encaramos la descrip-
cion atomistica de defectos bidimen-
sionales en cristales de estructura
hcp. Abordamos las microestructu-
ras de bordes de grano simétricos
(maclas) y no simétricos en colabo-
racion con el Prof. Vaclav Vitek, asi
como la migracion de vacancias en
dichos bordes a fin de aportar a la
complejidad del proceso de trans-
porte desde, hacia y a lo largo de
diferentes tipos de bordes de grano
(Fernandez y col. 2000).

En paralelo estudiamos super-
ficies libres con diferentes orienta-
ciones, la formacion de escalones
en las mismas y de muescas en los
escalones de acuerdo al conocido
esquema microestructural TLK (Te-
rrace-Ledge-Kink). Agregamos el es-
tudio de la formacién de vacancias
y adatomos, asi como sus modos de
migracién sobre las superficies y a lo
largo de escalones y, especificamen-
te para las vacancias, hacia y desde
las superficies (tesis de Maestria y
Doctorado de la Lic. Maria Inés Pas-
cuet, codirigidas con el Dr. Roberto
C. Pasianot) (Pascuet y col. 2003).

Con este cuerpo de resultados
se pudo analizar el proceso difusi-
vo por diferentes mecanismos de
defectos en el volumen, en bordes
de grano simétricos y no simétricos,
en superficies libres con diferentes
orientaciones y a lo largo de distin-
tos tipos de escalones superficiales.
Todos los trabajos utilizaron el mis-
mo formalismo de simulacién (con
las correspondientes adaptaciones
de los programas) y las mismas des-
cripciones de interacciones atémi-
cas para cada uno de los materiales
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simulados, a fin de permitir la com-
paracién de las constantes de difu-
sion en los diferentes medios y para
cada material. Una sintesis de estos
resultados, presentada en el Congre-
so de la SAM de 1998, mereci6 el
premio Jorge Kittl al mejor trabajo
de Investigacién Cientifica.

En sintonia con el avance de los
conocimientos, en 2005 manejaba-
mos co6digos basados en primeros
principios que, al proveer valores
de energias para diferentes entornos
atébmicos, nos permitieron obtener
informaciones sumamente (Utiles
para construir potenciales intera-
témicos superadores. Mejoramos
entonces nuestros EAM para Zr,
Ti y Hf, desarrollamos potenciales
para Nb y U, y nos enfocamos en
los sistemas binarios Zr-Nb, Fe-Cu y
Al-Mo, incluyendo explicitamente
informacién termodinamica (basada
en el formalismo de variacién de cu-
mulos) para el ajuste de potenciales.

El EAM para U logré estabilizar
la fase ortorrémbica de bajas tem-
peraturas frente a otras de mayor
simetria, como pudo comprobarse
a través de simulaciones a tempera-
turas finitas. La evolucion del volu-
men atémico con el incremento de
la temperatura mostré discontinui-
dades, en correspondencia con la
transformacion de la fase ortorrom-
bica a la fase bcc de alta temperatu-
ra y luego con la posible fusion del
material. En cuanto a la autodifusién
de la vacancia en la fase ortorrom-
bica, estudiada mediante los saltos
a primeros vecinos en la aproxima-
cién cuasiestatica, observamos una
marcada anisotropia que confirma-
mos mediante el método de Monte
Carlo cinético.

Nuestras motivaciones para el
estudio de los sistemas binarios
arriba mencionados fueron las si-
guientes. Las aleaciones de Zr con
bajo contenido de Nb se utilizan en

componentes estructurales de reac-
tores nucleares. Durante el servicio,
esos componentes sufren cambios
dimensionales y de sus propiedades
mecanicas por efecto de la irradia-
cién neutrénica, que incrementa la
concentracion de defectos puntua-
les. El binario Fe-Cu es considerado
una aleacion prototipo para com-
prender la fragilizacién bajo irra-
diacién sufrida por ciertos aceros
de vasija de las usinas nucleares.
Si bien el binario es practicamente
inmiscible a todas las temperaturas
de interés, la irradiacion produce
pequefos precipitados ricos en Cu
(responsables del endurecimiento)
a partir de concentraciones globa-
les adn inferiores al 1%. El sistema
modelo Al-Mo consisti6 en una
primera aproximacién para llevar
a cabo un estudio atomistico de la
estructura de la interfase Al/U-Mo.
La aleacién U-Mo, con un conteni-
do aproximado de 10%wt.Mo, con-
siderada candidata para la fabrica-
cién de combustibles nucleares de
alta densidad, ayuda a estabilizar
la fase bce de alta temperatura del
U. Ya sea como material disper-
so o monolitico, dicha aleacion se
colamina con Al formando placas
que, al ser sometidas a temperatu-
ra forman una zona de interaccién
en la superficie de contacto, princi-
palmente por la difusién del Al en
U-Mo. Dicha zona, rica en alumi-
nuros de uranio que se fracturan por
efecto de las tensiones acumuladas,
deterioran el contacto térmico y la
eficiencia con la que la matriz de
Al extrae calor del material fisio-
nable. Por ello nuestro interés en la
interfase Al/U-Mo, representada por
el sistema Al(fcc)-Mo(bcc), ya que
alli ocurren los procesos atémicos
responsables de la disminucién del
rendimiento del combustible. Pu-
dimos observar que las diferencias
de parametros de red entre las dos
fases en contacto generan disloca-
ciones de desajuste integramente
contenidas en la fase fcc del Al, y

obtuvimos energias de interfaces en
acuerdo con datos experimentales.
También estudiamos la energética
de vacancias y antisitios en inter-
metalicos del sistema modelo, y las
correspondientes  concentraciones
de equilibrio en funcién de la tem-
peratura y la desviacién de la este-
quiometria.

El interés por combinar simu-
laciones y laboratorio (volviendo
un poquito a mis origenes en ma-
teriales) me Ilevé a una lindisima
tarea encarada conjuntamente con
el Dr. Luis M. Gribaudo. El Zirca-
loy, aleacién de Zr utilizada en la
industria nuclear, cuenta con Sn
como principal aleante. El Hf, con
adiciones de Zr, se emplea en las
barras de control de algunos reac-
tores nucleares como Atucha I y II.
Esto motivo el estudio del sistema
ternario Zr-Hf-Sn en la zona rica
en metales de transicion. Luego de
los tratamientos térmicos en mues-
tras seleccionadas en la region has-
ta 37.5% Sn, caracterizamos fases
mediante observaciones metalogra-
ficas, diagramas de difraccion de
Rayos X y analisis con microsonda
electrénica. También calculamos
los parametros de red de las fases
en equilibrio. Parte de este trabajo
constituyd la tesis de Maestria del
Ingeniero Diego H. Ruiz, codirigida
con Luis y aprobada en el Instituto
Sabato en 2004. En el articulo (Ruiz
y col. 2006) contamos con la inva-
lorable contribucion de la Dra. Ma-
ria Ortiz Albuixech.

Ademads, en los sistemas bina-
rios Zr.Sn,, Ti.Sn, y Hf.Sn, se habia
verificado experimentalmente la
posibilidad de intercambiabilidad
sustitucional de los elementos de
transicion en todo el rango de com-
posicién de cada sistema. Sobre esta
base abordamos el estudio de dicha
intercambiabilidad en los sistemas
ordenados (Zr Hf_).Sn, y (Ti Zr
255N, mediante la aplicacién de
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técnicas ab-initio y el apoyo del Dr.
Rubén Weht, logrando muy buenos
resultados.

B PESE A LA DISTANCIA...

Corria 1988 cuando se inicié una
fructifera y afectuosa colaboracion
con la Universidad Nacional del
Comahue (UNCOMA), institucion
donde la Lic. Susana B. Ramos de
Debiaggi se desempefiaba. Con el
objetivo de una tesis doctoral uni-
mos conocimientos con el Dr. Al-
fredo Caro* para codirigirla, y en
1993 en el Instituto Balseiro Susana
defendié exitosamente su trabajo
titulado “Simulaciones por compu-
tadora de propiedades estructurales
y dindmicas en materia condensada
usando aproximaciones cudanticas y
clasicas”.

Habfa mucho por investigar, de
modo que continuamos trabajando
en Ni, Al, y la aleacion ordenada
Ni,Al, materiales abordados en la
tesis. Utilizando potenciales de mu-
chos cuerpos basados en el modelo
EAM vy la aproximacién cuasiestati-
ca estudiamos la difusiéon por me-
canismo de vacancias, calculando
energias y entropias de formacién y
de migracion del defecto. Si bien la
expansion térmica de la red no pudo
incluirse explicitamente en esa eta-
pa, obtuvimos resultados en buen
acuerdo con los medidos en la zona
de bajas temperaturas.

Por otro lado, la aleacion Ni Al
habia despertado gran interés alre-
dedor de 1985 (especialmente en la
industria aeronautica) debido a sus
excelentes propiedades a altas tem-
peraturas, pero el comportamiento
difusivo era practicamente descono-
cido. En dicho intermetalico orde-
nado, compuesto por cuatro redes
clbicas simples interpenetradas, tres
de ellas ocupadas por Niy una por
Al, el orden complica el mecanis-
mo de difusion. Junto a Susana y a

la Lic. Paula Decorte, de UNCOMA,
encontramos que los saltos simples
de un dtomo de Ni a un sitio vacan-
te, conservando o no el orden, son
energéticamente mas favorables que
saltos ciclicos correlacionados que
si lo conservan.

A la concentracién de equilibrio
termodinamico de defectos y a la
autodifusion en los metales puros
mencionados volveriamos tiempo
después, cuando la experiencia y
los avances registrados nos permi-
tieron abordar un detalle del grafi-
co de Arrhenius en la zona de altas
temperaturas. Este consiste en una
marcada curvatura hacia arriba,
especialmente detectada en Al vy
bastante discutida en la década de
1970, siendo entonces atribuida a la
contribucién de divacancias sumada
a la de vacancias.

A fin de explorar las causas de
dicha curvatura debimos completar
los estudios de Estatica Molecular
con Dindmica Molecular. El progra-
ma de célculo utilizado para este fin
fue complementado mediante el de-
sarrollo y escritura de las subrutinas
que permitieron aplicar la teoria de
Einstein de la difusion atémica alea-
toria. Sospechdbamos que a altas
temperaturas podian ocurrir saltos
miltiples de la vacancia, afectando
asi a su dinamica al desviarla del
comportamiento lineal. Y efectiva-
mente encontramos la ocurrencia
de saltos simples, dobles y triples
tras un paciente y minucioso trabajo
que consistio en la tesis de Maestria
de la Profesora Maria Garcia Orte-
ga, codirigida con Susana. Dichos
saltos mudltiples, cuya frecuencia
vimos aumentar con el incremento
de temperatura, requieren barreras
energéticas mas altas que la asocia-
da al salto simple de la vacancia. En
cuanto a las divacancias, observa-
mos que su baja energia de unién
(predicha por los potenciales inte-
ratémicos utilizados) llevaban a la

disociacion del defecto en la zona
de altas temperaturas (Garcia Ortega
y col. 2002).

La no linealidad en el gréfico de
la concentracién de equilibrio de
vacancias podia ser también atri-
buida a una dependencia explicita
de las entalpia y entropia de forma-
cién con la temperatura. Si bien los
efectos anarmonicos en las propie-
dades de los defectos puntuales se
habian propuesto en el pasado, los
progresos alcanzados en técnicas
de simulacién podian demostrar su
importancia. Usamos entonces Di-
namica Molecular, Integracion Ter-
modindmica y célculos de Trabajo
Reversible para obtener la energia
libre a diferentes temperaturas, con-
tando con la contribucién funda-
mental del Dr. Maurice de Koning,
de la Universidad Estadual de San
Pablo. Encontramos asi una clara
curvatura en el grafico de Arrhenius
de la concentracion de equilibrio de
vacancias en Al y Ni, causada por
un incremento notable de la ental-
pia de formacion de la vacancia y
de la correspondiente entropia a la
temperatura de fusién respecto del
valor a OK. En consecuencia, los
efectos anarménicos dan lugar a un
notable incremento (superior al 100
%) en la concentracion de vacancias
a la temperatura de fusion, mientras
que la contribucién de las divacan-
cias en Ni representa apenas el 2%.

Finalmente estudiamos las pro-
piedades de formacién termodina-
mica y la migracién de autointersti-
ciales en Al y Ni, en funcion de la
temperatura, usando el mismo es-
quema de célculos arriba indicado.
Segln el modelo de intersticialcia
habrian de esperarse altos valores
de entropias vibracionales de for-
macién a altas temperaturas, entre
10-20 k, (en unidades de la cons-
tante de Boltzmann). Y explorando
el comportamiento de la configura-
cion intersticial dumb-bell <100>,
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ya referida en esta resefia, encontra-
mos valores en el orden de 15k, in-
dicando que la contribucion de los
autointersticiales a la autodifusion
a altas temperaturas no deberia ser
despreciada (Ramos de Debiaggi y
col. 2006).

Una sintesis de lo anterior titu-
lada “Termodindmica y cinética de
defectos puntuales en Al y Ni”, pre-
sentada en el Congreso de la SAM
de 2005, merecié el Premio Jorge
Kittl al mejor trabajo de Investiga-
cién Cientifica.

Afos después colaboré con el
estudio del sistema Cu-In-Sn, de in-
terés por su aplicacién en el desa-
rrollo de nuevas aleaciones libres
de Pb en tecnologias de unién.
La soldadura por difusién permite
desarrollar uniones que requieren
bajas temperaturas de fabricacion
y soportan altas temperaturas de
servicio (ideal para dispositivos
utilizados en las industrias electro-
nica y eléctrica). Las propiedades
tecnoldgicas de la unién (tempe-
raturas de servicio admisibles, du-
reza, resistencia mecanica, eléc-
trica y a la corrosién) se vinculan
directamente con las propiedades
estructurales y termodinamicas de
las necesarias fases intermetalicas
que forman la soldadura. Junto a
investigadores de UNCOMA, de
la Universidad Nacional del Sur,
y del Centro Atémico Bariloche,
acompafamos el trabajo experi-
mental analizando diversas fases
intermetdlicas mediante el em-
pleo de métodos basados en pri-
meros principios (Ramos de De-
biaggi y col.2011) conformando
un nutrido y enriquecedor grupo
de trabajo.

B UN ESLABON

Es lo que afortunadamente he sido
(y adn procuro ser), fuertemente
ligado de uno y otro lado en la

larga cadena del conocimiento
que nutre a la Ciencia y la Tec-
nologia de Materiales. Desde las
tarjetas perforadas a las nuevas y
potentes computadoras, desde la
descripcion de una simple vacan-
cia a la multiplicidad de temas en
los que se aborda el efecto de la
microestructura en las propieda-
des del material, desde los Cursos
Panamericanos al Instituto de Tec-
nologia Profesor Jorge A. Sabato,
con su oferta académica y sus ac-
tividades de extensién. Efectiva-
mente el campo ha crecido, en el
pais y en el mundo. Para ello es
imprescindible construir y conser-
var la cadena.

Las universidades (pdblicas)
que me formaron y mis directores
de tesis fueron fundamentales por
lo que sembraron, el Décimo Cur-
so Panamericano de Metalurgia
me sumergi6 de lleno en un mun-
do fascinante, mis companeros de
trabajo en CNEA, UNCOMA, UN-
SAM (una lista interminable de
personas) me abrieron (afortuna-
damente) muchas veces la cabe-
za asi como mis alumnos con sus
agudas preguntas, mis padres, mi
esposo, mis hijas (que soportaron
mis ausencias cuando lo requerfa)
siempre fueron un apoyo incondi-
cional. A todos les debo mi pro-
fundisimo agradecimiento por-
que, gracias a ellos, pude sumar
un granito de arena en la Ciencia
y Tecnologia de Materiales.

H NOTAS

1. En una estructura perfecta en
equilibrio se generarian defec-
tos, desequilibrando asf al siste-
ma. Pero los Gradientes Conju-
gados del Devil minimizarian la
energia a expensas de relajacio-
nes en las posiciones atomicas
bajo condiciones de contorno
adecuadas. Contrastando este
valor de energia con el corres-

pondiente a la red perfecta ob-
tendriamos la energia interna de
formacion del defecto, un obje-
tivo de nuestro trabajo.

Pude desarrollar un potencial
semi-empirico para Mg que re-
producia razonablemente am-
bos parametros de red, las seis
constantes elasticas y la energfa
de cohesion del material. Con-
taba con alcance a unas cinco
capas de vecinos y una pared
repulsiva a distancias cortas. Es-
taba compuesto por varios poli-
nomios de grado tres que empal-
maban entre si con continuidad
de la funcién y de sus dos pri-
meras derivadas. Este potencial
asegur6 la estabilidad de la red
perfecta al ser perturbada por
ligeros desplazamientos atomi-
cos asignados al azar. Ya estaba
en condiciones de estudiar algo
tan simple como el efecto pro-
ducido en la red por el desequi-
librio de fuerzas generado por la
vacancia. Y mi primer resultado
fue describir los desplazamien-
tos, respecto de su posicion en
red perfecta, de las diferentes
capas de vecinos del defecto.

Esto dltimo implicaba otro desa-
fio dadas las facilidades compu-
tacionales disponibles. Primero
escribi un programa en Fortran
[V para aplicar la aproximacion
de Einstein, la cual considera a la
red como un conjunto de oscila-
dores independientes vibrando
en el pozo de potencial creado
por su entorno. Obtuve enton-
ces los tres autovalores de la
matriz de constantes de fuerzas
construida para cada oscilador,
esto es, sus frecuencias vibra-
cionales. Luego, en una descrip-
cién mas adecuada consideré
acoplados a todos los atomos
del cristal, y mediante diagona-
lizacién de la correspondiente
matriz de constantes de fuerzas



86

CIENCIA E INVESTIGACION - RESENAS - TOMO 14 N° 3 - 2026

(de dimensién apreciable) obtu-
ve las frecuencias y los modos
de vibracién de la red.

4. Los EAM constan de un término
que da cuenta de la interaccién
de los carozos i6nicos y un se-
gundo término que depende de
la densidad electronica local.
Son potenciales de equilibrio y
aventajan a los de pares porque
permiten reproducir exactamen-
te los valores de todas las cons-
tantes elasticas del material.
Ademads, al incluir un término
que da cuenta de la densidad,
son confiables para el estudio
de defectos que producen un
cambio local de volumen, es-
pecialmente defectos puntuales
y sus aglomerados, asi como su-
perficies externas e internas del
material.

5. Describimos la energia libre
de la red en la aproximacion
armonica local, que consta de
dos contribuciones: estatica y
vibracional. La primera depen-
de de las coordenadas atoémi-
cas, las cuales cambian con la
expansion térmica. La segunda
depende explicitamente de la
temperatura y de las frecuencias
de los modos normales, las cua-
les son funciones implicitas de
las coordenadas atémicas y por
lo tanto pueden cambiar con la
expansion térmica. Este forma-
lismo exigié un arduo trabajo
de programacion iniciado por
el Dr. Ricardo Migoni. También
hubo que construir un poten-
cial interatémico continuo has-
ta el tercer orden de derivacién
(para incluir los cambios en las
frecuencias vibracionales) eli-
giendo trabajar en Cu, material
de estructura cubica centrada en
las caras (fcc), debido a la dis-
ponibilidad de resultados expe-
rimentales.
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https://aargentinapciencias.org/publi-
caciones/revista-resenas/resenas-to-
mo-1-no-2-2013/

3 Ver Resefia de Alicia Sarce en https://
aargentinapciencias.org/wp-content/
uploads/2023/09/05-RESENA-Sarce-
CelResenasT11N3-2023.pdf

4 Ver Reseiia de Alfedo Caro en https://
aargentinapciencias.org/wp-content/
uploads/2022/12/02-RESENA-Caro-
CelResenasT10N4-2022.pdf




