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RESUMEN

Somos de la opinion de que los aumnos en un curso introductorio de Ciencia e Ingenieria de los
Materiales deberian obtener un entendimiento completo de los conceptos béasicos de la cristalografia
al aplicar estos conceptos en sesiones de simulacion por computadora cuasi-experimentales que van
a pargo con clases dictadas. Software de simulacion de goniometria de vectores de red
cristalogréfica directa en un microscopio de transmisién de electrones (TEM) servira a dos
propésitos al mismo tiempo; introducir a los alumnos a los aspectos précticos de microscopia de
electrones y el apoyo a la comprension de los conceptos basicos de la cristalografia. Utilizamos €l
software de programacion Matlab y Java (aplicaciones Jmol) en una plataforma de PC para la
creacion de simulaciones que demuestren esta tecnologia y complementen las ya existentes
simulaciones de software. El recién creado software es utilizado en demostraciones en el sal6on de
clase de un curso introductorio de ingenieria'y ciencia del transporte en la Universidad Estatal de
Portland y se hara accesible en Internet. Este software también apoyara y promovera la
nanocristalografia basada en imégenes en TEM.

INTRODUCCION

Como muchos otros educadores de ingenieriay
ciencia de materiales, e.g. refs.1 y 2, somos de
la opinion de que los alumnos en un curso
introductorio de Ciencia e Ingenieria de los
Materiales deberian obtener un entendimiento
completo de los conceptos basicos de la

cristalografia. En la tradicion europea de la
educacion sobre Ciencia e Ingenieria de los
Materiales, la cristalografia aplicada por medio
de goniometria Optica, apoya la adquisicién y
comprension por parte de los alumnos sobre los
conceptos bésicos de cristalografia. A pesar de
gue se puede armar un aparato simple que sea
perfectamente capaz de demostrar el método de
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cristalografia éptica con partes de repuesto de
un laboratorio de microscopia Optica, véase
e.g., Fig. 1a—tomado de la primera edicion del
texto clasico de Charles S. Barrett: Sructure of
Metals, Crystallographic Methods, Principles,
and Data™~ y Fig. 1b, creemos que las
simulaciones por medio de la computadora de
los diferentes tipos de acciones de goniometria
SON mas apropiadas para ensefiar a grupos grandes
(i.e. mas de 50 alumnos) en €l siglo XXI.

Al darnos cuenta de que es casi imposible
proporcionar acceso a un gran nimero de
estudiantes a la transmisién de microscopico
de dectrones (TEM), creemos que las
simulaciones por computadora pueden, de
alguna forma, también sustituir a los TEMs en
la educacién de los futuros ingenieros y
cientificos de materiales. Las simulaciones por
medio de software de goniometrias de vectores
de redes cristalogréficas directas en un TEM
serviran, por lo tanto, a dos propésitos a mismo
tiempo: introducir a los alumnos a los aspectos
précticos de microscopia de electrones y €
apoyo a la comprension de los conceptos
basicos de la cristalografia. Este trabgjo dara
una vista general de lo que se ha logrado hasta
ahora a desarrollar software para las

‘A two-cirele goniometer.

exploraciones del nanomundo,* y mencionar
nuestros planes de desarrollar software
complementario de goniometria que apoyaran
la comprensién de los alumnos sobre los
conceptos bésicos de la cristalografia. La
version de herramienta de investigacion de este
ultimo software sera utilizado para apoyar y
promover la nanocristalografia basada en
imagenes, como se describe a continuacion.
Primero, sin embargo, deberiamos aclarar la
posicion que tomamos en el debate en curso
sobre los méritos de |os dos métodos bésicos de
ofrecer cursos introductorios de ingenieria y
ciencia de materiales en este pais.

LOSDOSMETODOSBASICOS

En los Estados Unidos existen dos métodos
para ensefiar cursos introductorios de ingenieria
y ciencia de materiales. El primero es €
frecuentemente llamado metales primero, en
el cua las estructuras, propiedades fisicas y
mecanicas, sintesis y técnicas de procesamiento,
y desempefio en otras aplicaciones de ingenieria
se discuten primera y exclusivamente para
sistemas metalicos. Subsecuentemente, 1os
mismos temas son discutidos sobre la ceramica
(incluyendo semiconductores) y polimeros.

. Esta cabeza simple de goniémetro de
dos g es puede complementar el gparato
alaizquierda cuando d espécimen (S) se
fija a este aparato y la cabeza cargada

- del goniémetro es sujetada a la
montura del espécimen (F).

V, vertical circle; H, horizontal circle; F, specimen

mount; S, specimen; C, collimator; 7, telescope.
Figura 1. Lado izquierdo: Un gonidmetro simple de dos circulos construido de partes de refaccion, pedaceriay

piezas antes de 1943, Lado derecho: cabeza simple de gonidémetro con dos grados de libertad para agjustar la
zonadel eje de un paralelo de cristal al circulo vertical (V) en e goniémetro de dos circulos.’
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Por €l contrario, en e método integrado (o no
tradicional, aternativo), los aspectos
(cristalograficos) de las estructuras de las
diferentes clases de materides (metales
cerdmicas-incluyendo  semiconductores 'y
polimeros) se presentan primero, y las
propiedades generales de las diferentes clases
de materiales son derivadas, tanto y como sea
posible en un curso introductorio, directamente
de sus estructuras (ideales y redles) cristalinas,
semi-cristalinas o amorfas. Una vez que este
esguema se ha puesto como base para que los
aumnos puedan organizar sus pensamientos de
una forma sistemética, se discuten las
estructuras especificas y propiedades, sintesis y
técnicas de procesamiento en las diferentes
aplicaciones de ingenieria de cada tipo de
material. En otras palabras, la caracteristica del
método integrado es que los conceptos
generales y cristalogréficos y de fisica de
cristales se ensefian primeramente de forma
genera y abstracta. Solamente después se afiade
lo especifico de las composiciones quimicas,
propiedades fisicas, sintesis, procesamientos y
rendimientos en los diferentes ambientes
tecnol6gicamente relevantes de materiales
especificos. Uno, por lo tanto, crea
primeramente una teoria general y después
aplica esta teoria a gjemplos en especifico, i.e.
va de lo més general alo més especifico.

Por otra parte, el método de metales primero no
desarrolla realmente una teoria coherente y
general. La exorbitante cantidad de datos que se
asocian con laingenieriay ciencia de materiales
contemporanea se ensefian Ma&s O Menos
aislados unos de otros. Como g emplo podemos
nombrar las ayudas elementales para apoyar la
adquisicion y comprensién de los conceptos
basicos de la cristalografia. Estos jemplos se
seleccionan principamente de metales vy
aleaciones.

Evidentemente, més educadores de ingenieriay
ciencia de materiales estdn haciendo uso del
método integral para ensefiar los cursos
introductorios de ingenieria y ciencia de
materidles.” Creemos vehementemente que el
método integral es e més apropiado para
ensefiar y aprender ingenieria y ciencia de

materiales en el siglo XXI. A pesar de que no
parece que ahora seamos mayoria, sentimos que
estamos en buena compafiia con esta creencia.

Robert W. Cahn, FRS por gjemplo, declaré en
su conferencia sobre David Turnbull en 2002:®
“..la tendencia mas preocupante es
precisamente la presion reaccionaria de
separar a los alumnos de los metales y
aleaciones de todos los demas’. Esta
declaracion puede ser entendida como una
forma de decir a los educadores de Ciencia e
Ingenieria de los Materiales que o abandonen o
no regresen a método de metales primero. Esta
posicion probablemente no sorprenderd a nadie
gue haya leido The Coming of Materials
Science de Robert W. Cahn's.®

Pocos libros de texto a nivel licenciatura siguen
el método integrado, eg. The Science and
Design of Engineering Materials por James P.
Schaffer et al.”® Este es e libro principal
utilizado en el curso de Ciencia e Ingenieria
de los Materiales en la Universidad Estatal de
Portland, el cual es dictado por €l primer autor
de este trabgjo. Durante este curso, €l texto de
Schaffer et al. es suplementado por extractos
del libro The Structure of Materials’ de Samuel
M. Allen y Edwin L. Thomas, e cua es, en
cuanto ala cristalografia, mas riguroso.

Estos suplementos se realizan debido a que
creemosque S. M. Allany E. L. Edwin estan en
lo cierto en sus observaciones: “... existe un
conjunto comin de principios que gobiernan la
estructura y propiedades de muchos tipos
diferentes de materiales ... la comprension de
estos principios forma la base de una
educacion moderna en e campo de la
ingenieria y la ciencia de los materiales ... La
facilidad con la cristalografia es una habilidad
basica para la comunicacion en la ingenieria y
la ciencia de los materiales’ . Siguiendo con la
Ultima oracion citada, y discutiendo con
Bernhardt Wuensch! que la ciencia de los
materiales es primeramente acerca de la
“relacion entre la estructura de la materia y sus
propiedades’ y la ingenieria de materiales es
primeramente acerca de “la modificacion de las
propiedades y funcionamiento durante y
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después del proceso y con la manufactura”, se
podria definir la Ciencia e Ingenieria de los
Materiales como sUper-disciplina ya que es
acerca de la comunicacién entre los cientificos
de materiales e ingenieros de materiales.
Seguramente se necesita un “lenguaje’ para que
se dé esta comunicacion. En lo que concierne a
estado cristalino, este “lengugje” es, en nuestra
opiniodn, la cristalografia y sus “palabras’ son
Sus conceptos basicos.

Como ardientes defensores del  método
integrado para ensefiar Ciencia e Ingenieria de
los Materiales, consideramos a los programas
de simulacion cristalogréfica como nuestra
contribucion para promover este método.

SOFTWARE EXISTENTE

Phil Fraudorf ha puesto a disposicién en sus
paginas web diferentes versiones del programa
de smulacién para la exploracion del
nanomundo por medio de un microscopio
virtual que combina los aspectos de TEM vy la
exploracion.* Se muestran fotografias de uno de
estos programas en las Figs. 2ac y 3ab.
Explorar este sitio de Internet, ya sea como
tarea 0 como asignacion de curso, debe ser
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divertido para los estudiantes de muchas clases
introductorias de ingenieria y ciencia de
materiales, y también se ha incluido unarubrica
para cdificar dichas asignaciones® La
incorporacion de las posiciones actuaes de los
atomos Si en el margen mas pequefio del disco
de espécimen y €& rango ilimitado de
inclinacién del espécimen simulado del
goniometro también permite e subsiguiente
gjuste de proyecciones bi-dimensionales de los
domos S claramente diferentes. El programa
de Phil Fraundorf’'s puede, por lo tanto,
también ser empleado para demostrar la
mecanica de la cristalografia basada en
imégenes, "3 véanse las Figs. 3a,b.

Mientras que la Fig. 3a fue tomada con €l gjuste
de inclinacién del goniometro en = 66.8° y
rotacion = 97.5° y claramente muestra la
estructura de Si en una proyeccion de zona ge
<110>, la Fig. 3b representa la misma

estructura en una proyeccion de zona eje de
<001> y fue tomada con los gustes del
goniémetro; inclinacion = 25.7° y rotacion en =
-111° De estas dos proyecciones de arreglo
atomico del espécimen en los gjustes dados
(certero en cerca de 0.1° de una rotacion-
inclinacion

del

genérica

goniometro

N /

¥
A

Si “al

thinnest margin’ &

of specilﬁe\n disc ‘&%{'{f
.

/

Figura 2. Fotografias del programa c\ie/ smulacion i nteféCtl\;a de Ph

il Fraundorf* que lleva al observador por un

vigje através del nanomundo al acercar e inclinar un gonidmetro genérico rotativo (no preste atencion a robot
del fondo, esté solamente como un observador siempre paciente). El disco de espécimen es Si, preparado a
cortar un disco de tres mm de didmetro (a) de una micro plaqueta, adelgazada via abrasion hasta un grosor de
aproximadamente 100 micrémetros, abollado de un lado y finalmente perforada por un taladro de argén-iones.
Si se continda acercando con € microscopio virtual, se puede halar un grano de polen (b), algunas células
rojas, un nanotubo de carbén de varias capas, una conocida “buckyball” (la molécula de Cg, con forma de
balén de fatbol de 0.688 nm de didmetro), algunos contaminantes hipotéticos del ambiente y solamente como
objeto de comparacién de tamafios, y finamente los &omos de Si ().

Journal of Materials Education Vol. 26 (3-4)
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Figura 3. Una mayor amplificacion de las fotos del programa interactivo de simulacion® de Phil
Fraundorf. Se muestran dos configuraciones caracteristicas de las columnas atémicas de Si en €l
margen mas delgado del disco de espécimen. Un microscopista con experiencia en transmision de
electrones podré reconocer inmediatamente estas dos proyecciones de zona de ges <110> (a) y
<001> (b). La adquisicion de este par de imagenes, el registro de sus agustes goniométricos
correspondientes y la interpretacién cristal ogréfica de estos datos pueden ser considerados como una

demostracién de ciencia popular de nuestro método de nanocristalografia basado en imagenes.

y agunos clculos cristalograficos simples,
podemos concluir que este espécimen representa
un cristal cdbico del grupo Laue més ato.*

Debido a que realizamos deliberadamente la
conexion a la cristalometria clasica por medio
de la goniometria Optica en la introduccion del
presente, es directo gue veamos todos las
técnicas de andlisis cristalografico que han sido
desarrolladas con base en la goniometria éptica
y la proyeccién estereogréfica por méas de cien
afos™ que pueden ser utilizadas en formas
modificadas de nano-cristalografia basada en
imégenes de TEM ™™,

DESARROLLO FUTURO DE SOFTWARE
Y EVALUACION DEL EJERCICIOY LOS
ALUMNOS

Debemos utilizar el software de programacion
Matlab y Java en una plataforma de 1BM
compatible con PC para la creacion de las
simulaciones de software que demuestran esta
metodologia y complementan el software
exploratorio de nanomundo de Phil Fraundorf.
Las rlbricas para evaluar las contribuciones® de
los dumnos y pre y postests conceptuales para
evauar la ganancia de aprendizge
normalizado™  estdn  actuamente  en
construccion. Diferentes versiones de estos

11-13

programas seran de ayuda a los profesores y
herramientas de apoyo para la investigacion.
Los desarrollos de nuestros programas de
computacion complementaran los programas
de visualizacién y descripcion de las estructuras
cristalinas actuales, y las bases de datos que
fueron desarrolladas en la Division de
Tecnologia y Ciencia de los Materiadles del
Laboratorio Naval de Investigacion'’ y también
tomaran ventgja de los applets Jmol™® basados
en Java, los cuales son gratuitos. El software
recien creado sera  utilizado  para
demostraciones de los conceptos basicos de
cristalografia en e salén de clases en un curso
introductorio de Ciencia e Ingenieria de los
Materidles en la Universidad Estatal de
Pértland y ser4 accesible gratuitamente por
medio de Internet.*

RESUMEN

Como ardientes defensores del método integral
para dictar cursos introductorios de Ciencia e
Ingenieria de los Materiales, consideramos alos
programas de simulacion cristalogréfica que
estamos  desarrollando, como  nuestra
contribucion para promover este método. El
programa de exploracion del nanomundo de
Phil Fraundorf también puede servir como
herramienta para explorar los mecanismos de la
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nanocristalografia  basada en  imagenes.
Utilizaremos también los software de
programacion Matlab y Java en una plataforma
de PC para la creacién de las simulaciones en
software que demostrardn esta metodologia y
complementaran las simulaciones en software
ya existentes sobre cristalograficos. El
sorftware recién creado sera utilizado para
demostraciones de los conceptos bésicos de
cristalografia en € salén de clases en un curso
introductorio de Ciencia e Ingenieria de los
Materiales en la Universidad Estatal de
Pértland y sera accesible gratuitamente por
medio de Internet. También aprovechamos la
oportunidad de hacer un caso para € método
integral para ensefiar los cursos inductivos de
ingenieria y ciencia de materiales a citar los
trabajos de educadores lideres y cientificos del
areade Cienciae Ingenieria de los Materiales.
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Debido a que lainterseccion de los gjes del
goniometro (centro de rotaci dn-inclinacion)
no coincide con el centro del cristal Si
modelo en la region més delgada del disco
enlaFig. 3 a b, hay efectos de proyeccién
gue deben tomarse en cuenta al medir los
espacios de los planes cristalograficos.
Como alternativa se puede tratar de gjustar
el centro de rotacion-inclinacion a la
“aturd’ y “posicion de interés’ correctos,
asi como se haria en un TEM red. Sin
embargo, la cristalografia de Si es revelada
razonablemente al empargjar este par de
proyecciones bi-dimensionales. Los
marcadores de longitud en las Figs. 1c, 23,
y 2b son gustados a tamafio de la
buckyball, la cual se encontraba en € centro
de rotacion-inclinacion cuando  estas
imégenes fueron tomadas. Notese también
que la resolucion punto por punto del TEM
simulado es excelente, ya que las llamadas
“pesas Si”, i.e. los {400} espaciamientos de
red cristalogréfica, las cuales son en
reaidad solo 0.136 nm, se presentan
claramenteen laFig. 3a
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