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Nuestra portada

Estrella quebradiza Hemipholis cordifera, especie registrada por
primera vez para Colombia en € trabajo de Nisperuza-Pérez et
al. que se publica en este nimero de la revista. Esta especie, ya
reportada en otros paises de América (Estados Unidos, México,
Panam@, Venezuel a, Brasil, Cubay Puerto Rico), habitaen arrecifes
de coral, en esponjas y fondos rocosos sumergidos, asi como en
lechos fangosos y arenosos como los que aojaban a los dos
individuos hallados en la bahia de Cispata, en la costa del Caribe
colombiano. Este nuevo registro nos recuerda que € conocimiento
de la fauna marina del Caribe y el Pacifico colombianos es aun
incipiente, a pesar de los esfuerzos ingtitucionaes (Invemar,
universidades, doctorados en Ciencias del Mar, CEMarin, centros
de investigacion de la Armada Nacional, Parques Nacionales de
Colombia), y que es necesario continuar con su registro en nuestra
costasy mares, esdecir, en cercadel 50 % del territorio colombiano,
para conocer cabal mente nuestrabiodiversidad y establecer €l valor
que representa para el pais.

Brittle star Hemipholis cordifera, species recorded for the first
time in Colombiain the work of Nisperuza-Pérez et al. published
in thisissue. The species, previously reported in the United
States of America, México, Panam@, Venezuela, Brazil, Cuba,
and Puerto Rico, isfound in coral reefs, sponges, and submerged
rocky, muddy, and sandy bottoms. The two individuals of the
star reported here were found on the muddy and sandy floors

of the Bay of Cispata, on the Colombian Caribbean Coast. This
new record reminds us that the knowledge of the marine fauna
of the Caribbean and Pacific oceans is still incipient, despite the
institutional efforts made in the country (Invemar, universities,
Ph. D.sin Ocean Sciences, CEMarin, Navy research centers,
and national natural parks), and therefore, it is key to continue
registering the faunain our seas and coasts (which represent
about 50% of the Colombian territory), to really understand our
biodiversity and establish the value it represents for our country.

Doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1778

JaimeR. Cantera K.

Profesor Titular Emérito

Grupo de Investigacion Ecologia de Estuarios y Manglares —
ECOMANGLARES, Departamento de Biologia, Universidad del
Valle, Cali
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1684Sen laenzima TYK 2y su relacion con la propension a
la psoriasis

Molecular modeling and structural analysis of variant 1684S
inthe TYK 2 enzyme and itsrelation with the susceptibility
to psoriasis
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Resumen

La psoriasis es una enfermedad inflamatoria crénica inmunomediada en la que el eje IL-23/Th17
dirige el proceso patogénico. En laregulacion del sistemainmunitario lapropension a desarrollo de
la psoriasis en una poblacion colombiana se asoci6 con la variante no sindonima 1684S en TYK2. En
€l estudio funcional del efecto delavariante anivel molecular, se hizo lamodelacion molecular dela
enzima a partir de su secuencia primaria, |0 que permite reconocer el plegamiento tridimensional y
unificar asi el modelo con las estructuras cristalizadas de las diferentes subunidades de la enzima que
han sido reportadas como aisladas y sin conexion. Este modelo final se refiné utilizando dos programas
y se selecciond el mejor para la simulacion posterior segun la puntuacion de los valores energéticos
y estereoquimicos. La simulacion molecular se hizo con € método semiempirico del programa
Spartan 18" y €l campo de fuerza del Austin Model 1 paralaregidn vecina que incluye la posicion
684 en donde se hizo el calculo energético y de superficie electronica bajo un enfoque mecanico
cuantico. Los resultados evidenciaron que |os model os presentaron cambios tridimensionales a nivel
topologico de la enzima TYK?2 silvestre y la mutacion 1684S en los patrones del enlace de hidrogeno
y en laestructuraelectrénica, con un aumento de ladensidad el ectronica en lamutacion que favorece
lafosforilacion de quinasas en la transduccion de la sefial y la desregulacion inmunol égica.

Palabrasclaves: Psoriasis; Tirosina quinasa; Modelamiento molecular; Simulacién; Mecanica cuantica.

Abstract

Psoriasis is an immune-mediated chronic inflammatory disease in which the IL-23/Th17 axis
directs the pathogenic process. In a Colombian population, the regulation of the immune system
and susceptibility to the development of psoriasis was associated with the non-synonymous variant
1684S in TYK2. To understand the effect of this mutation, we used molecular modeling with the
structure predictor Phyre2, which allowed us to recognize 3D folding and, thus, unify the model with
the crystallized structures of the different subunits that have been reported as isolated subunits. This
final model was refined with two software programs and the best model scored with energetic and
stereo-chemical values was selected for subsequent simulation. The molecular simulation was done
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with the semi-empirical method of the Spartan 18’ software and the Austin Model 1 force field for the
neighborhood region that includes position 684 where the energetic and electronic surface calculation
was made under a quantum mechanical approach. The results showed that the models presented 3D
changes at the topological level in the wild TYK?2 enzyme compared with the 1684S mutation in the
hydrogen bonding patterns and the electronic structure with an increase in the electronic density of
the mutation favoring phosphorylation of kinasesin signal transduction and immune dysregul ation.

Keywor ds: Psoriasis; Tyrosine kinase; Molecular modeling; Simulation; Quantum mechanics.

I ntroduccion

La psoriasis es una enfermedad inflamatoria de curso cronico que afecta fundamentalmente
la piel; se la considera como una de las enfermedades inflamatorias de mayor frecuencia
en este 6rgano. Su patogeniaincluye la desregulacion del sistema inmunitario y posee un
patrén de herencia compleja (Freeman et al., 2003) La Organizacién Mundial de la Salud
(OMS) la declaré como un problema de salud global debido a su impacto en la morbilidad
y lamortalidad de quienes la padecen (Boehncke & Schon, 2015).

La prevalencia de la enfermedad varia en las diferentes regiones geograficas del
mundo y su frecuencia es mayor en las latitudes del norte que en e tropico (Chandran,
2013; Langley & Ellis, 2004). En Europa la prevalencia de la psoriasis fluctua entre 0,6
y 6,5 %, con los porcentajes mas altos en los paises situados en el norte del continente
(Chandran, 2013). En Estados Unidos la prevalencia se ha estimado en un 3,15 %, lo que
se explica por la fuerte composicién ancestral de origen europeo de su poblacion (Kurd
& Gelfand, 2009), en tanto que en Africa varia seglin la localizacidn geografica y la etnia
(Chandran, 2013). En el este africano los porcentajes oscilan entre 2,6 y 3,3 y en el oeste
del continente los porcentajes estan entre 0,05 y 0,3 % (Farber & Nall, 1994). En €
continente asiatico los porcentajes disminuyen comparados con los de Europa; en India la
prevalencia oscila entre 0,5y 2,3 %. No hay reportes sobre la prevalencia de la psoriasis
en ciertas culturas nativas de laregion andina, o que también es €l caso de los aborigenes
australianos (Chandran, 2013). En lainmunopatogenia de la psoriasis se reconoce que €l
principal eje es el IL-23/Th17 (Griffiths, 2003) y se ha establecido quelascitocinas|L-17,
IL-23 y TNF-a, entre otras, estan implicadas de manera directa en lainmunopatogenia de
lapsoriasis (Grillo et al., 2020; Luger & L oser, 2018).

La psoriasis tiene un fuerte componente genético seglin las evaluaciones iniciales
de estudios en los que se analizaron gemelos y familias ( Lgnnberg et al., 2013;
Rahman & Elder, 2005) Se ha encontrado que la heredabilidad es mayor en gemelos
monocigdticos que en gemelos dicigdticos (2 a 3,5 veces) (Lennberg et al., 2016)
y las estimaciones de heredabilidad oscilan entre un 50 y 90 % en las poblaciones de
origen europeo (Grjibovski et al., 2007; Lgnnberg et al., 2013). El rol de la genética
en la enfermedad se ha confirmado mediante la evaluacion de los andlisis de ligamiento
paramétricos en familias y en estudios de asociacion. Se han identificado mas de 70
variantes asociadas, |0 que representa solamente el 30 % de la heredabilidad y podria
explicarse por la acumulacion de las variantes, cuyo efecto y frecuencia son bajos, asi
como por la interacciones que se generan entre genes o entre genes y medio ambiente
(Gudjonsson & Elder, 2007; Mahil et al., 2015). Se han descrito sefiales de asociacién
en mutaciones de la region que marca la propension a la psoriasis, como la PSORS6,
ubicada en 19p13, la cual contiene el locus de la tirosina quinasa 2 (TYK2) (Leeet al.,
2000). En un estudio de casos y controles en Colombia (resultados atin no publicados)
en el que se analizo €l efecto de siete variantes de susceptibilidad ala psoriasis, solo la
1512720356 en TYK2 se asocid con la aparicion de psoriasis en un modelo de herencia
dominante (OR=3,5; p=0,0002). Al ajustar esta asociacién con cada uno de los valores
de los componentes ancestrales (europeo, nativo americano y africano) en e mismo
modelo, esta se mantuvo, pero se incrementd con el componente europeo (OR=3,68;
p=0,0001). Cuando se ajustd por los componentes ancestrales amerindio y africano, el
OR disminuy6 a 2,92 (p=0,0045).
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Esta variante ya ha sido descrita previamente como factor de riesgo genético para la
psoriasis en algunos estudios de asociacién (Kisiel et al., 2017; M aniatis, 1989; Nititham
et al., 2017; Strange et al., 2010), aunque otros autores no respaldan laimportancia de la
variante rs12720356 TYK2 1684S en la propension a la enfermedad, catalogandola como
protectora (Ellinghaus et al., 2016; Enerback et al., 2018; Li et al., 2013). Por otro lado,
en algunas publicaciones se asocia la variante en TYK2 unicamente a un tipo de psoriasis
(Prieto-Pérez et al., 2015). Ladiversidad de |os resultados plantea la necesidad de seguir
desarrollando estudios de funcionalidad y asociacion en poblaciones como la colombiana,
que es producto de mezclas, en las que lainteraccion entre diversos alelos podria explicar
ladiversidad de resultados que se evidencia en |os estudios citados.

Desde el punto de vista estructural, en las bases de datos RCSB Protein Data Bank
(Berman et al., 2012) la enzima TYK2 tiene una longitud de 1.187 aminoacidos y en
ella se destaca un dominio pseudoquinasa 1 que es analiticamente inactivo y comprende
la region de 589 a 875 aminoacidos, dominio que aparece cristalizado con la técnica de
difraccion de rayos X a una resolucion de 2.15 A (PDB-ID 3ZON) (Elkins et al., 2013).
El dominio pseudoquinasa 2 también se encuentra cristalizado e incluye el rango de 897
a 1.176 aminoacidos; experimentalmente este fragmento se resolvié con difraccién de
rayos X a una resolucion de 2.00 A (PDB-ID 6DBK) (Fensome et al., 2018). La porcion
estructural del dominio FERM, cuya funcidn radica en la asociaciéon de la membrana
mediante la unidn directa alaregion citoplasmética, constituido por 1os aminoécidos 26 a
431y del dominio atipico de SH2 en la enzima tiroxina quinasa para los aminoéacidos 450
a 529, ambos resueltos por difraccion de rayos X a 1.99 A (PDB-ID 4PO6) (Wallweber
et al., 2014). Los fragmentos estructurales estan aislados y la estructura no se encuentra
completamente unida en un modelo tridimensional. Por ello, el objetivo de este trabajo
consistid en modelar los fragmentos faltantes en la estructura y unificar las diferentes
subunidades de la TYK2, asi como hacer un analisis estructural de la mutacion polar en
la region 1684S, enfocandonos en la respuesta desregulada por transduccion de la sefial
celular a partir de lafosforilacion con enzimas quinasas.

M etodologia

Modelos de prediccion y refinamiento estructural para TYK2

El modelo estructural que utiliza el enhebrado para conectar los diferentes fragmentos
cristalizados en los dominios proteicos recurre al programa predictor de estructura de pép-
tidosy proteinas Phyre2 (K elley et al., 2015), el cual pertenece a grupo de bioinformatica
estructural del Imperial College de Londres, en donde se realiza un ensamblaje por
homologia a partir de una comparacién con las estructuras cristalizadas ya reportadas y la
secuencia primaria a la que se asemejan. Este programa unifica los fragmentos encontra-
dos por homologia, concibiendo el esqueleto atdbmico como un sistema flexible que obe-
dece las leyes dinamicas de Newton en la conceptualizacion clasica (Kelley et al., 2015;
Kelley & Sternberg, 2009).

La TYK2 mutada en la posicion 684 del dominio pseudoquinasa 1 utiliza la misma
metodol ogia de modelamiento molecular paralaenzymawilde type, que generael archivo
en formato PDB. Como parte de su algoritmo de ensamblaje, el programa Phyre2 hace un
refinamiento previo, sin embargo, se emplean programas externos para el refinamiento de
los modelos hipotéticos, lo que evita los posibles solapamientos entre atomos y mejora
la distribucién espacial acorde con la dindmica de los campos de fuerza que afectan el
modelo, para asi constatar si sus parametros tienden a cambiar mediante interacciones no
covalentes del esqueleto carbonado en el modelo peptidico que se manifiesta en la estruc-
tura secundaria; para €llo, se utilizan los programas de fragmentos guiados de dinamica
molecular Modrefiner y FG-MD (Xu & Zhang, 2011; Zhang et al., 2011).

Caracterizacion energética y estereoquimica de los modelos hipotéticos de TYK2

El modelo hipotético sin refinar obtenido cuenta con fragmentos que se crearon ab-initio,
los cuales deben adoptar una distribucion tridimensional que permitailustrar la plausible
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funcionalidad de los dominios activos y no activos de la enzima TYK2. Para caracterizar
y evaluar los modelos hipotéticos, se hizo una caracterizacidn energéticay estereoquimica
que permitiera seleccionar el mejor modelo, sin refinar o refinado, con el fin de emplearlo
en el estudio funcional de las variantes contrasentido. En la caracterizacion energética
se hace uso del parametro de caracterizacion QMEANG (Benkert et al., 2008), € cual
define un valor normalizado de la combinacion lineal de términos relacionados con la
estabilidad del modelo. La caracterizacion estereoquimica, por su parte, se hace con €l
programa RAMPAGE (Crystallography and Bioinfor matics Group, 2017), herramienta
del grupo de bioinformaticay cristalografia que permite medir los angulos diedrales Phi
(9) y Psi (v) (que conectan el esqueleto carbonado de los enlaces peptidicos) en el analisis
de lamovilidad proteica

Visualizadores estructurales - alineamiento tridimensional

Para estudiar las coordenadas espaciales y atdmicas, se utilizaron varios visualizadores
estructurales de los programas Deepview/Swiss-PdbViewer version 3.7 (Guex & Peitsch,
1997), los cuales permiten obtener un enfoque preliminar y topolégico del estudio. Las
estructuras sevisualizaron en el programaU.C.S.F. Chimeraversion 1.11 (Pettersen et al.,
2004), y cada estructura secundaria se model 6 en un formato del tipo de cintasy estructura
de densidad. EI mejor modelo obtenido se aline6 con los cristales reportados en el PDB a
partir de un alineamiento tridimensional con la herramienta Matchmaker, la cual considera
la estructura de referencia'y el modelo hipotético, usando el algoritmo de alineamiento
global Needleman-Wunsch y la matriz BLOSUMG62 para la secuencia de aminoacidos,
con lo que se obtuvo una representacion tridimensional del modelo que permite observar
si hay coincidencias 0 no a nivel espacial en esa comparacion estructural, dado que en
la literatura se reportan estructuras que conservan su actividad enzimatica, por lo que se
usa este alineamiento global para entender los efectos a nivel funcional (Carter et al.,
2015; Zhao et al., 2015). Estos alineamientos se cuantificaron a partir de la medicion de la
desviacion estdndar RMSD.

Analisis bioinformadtico de las variaciones en las proteinas - cdlculo de fosforilacion

La caracterizacion empleada en €l seguimiento de las variantes a nivel proteinico toma
en cuenta la estimacién de la fosforilacién mediante el calculo con la secuencia de la
biblioteca nativa y la mutacion 11e684Ser y considera sus puntos de fosforilacién en
el grupo hidroxilo de aminoacidos polares neutros, como la serina 'y la treonina, o los
hidroxilos de grupos aromaticos, como €l fenol en la tirosina. Las puntuaciones en 15
quinasas, en las que se resaltan PKA, PKC, PKE, RSK, EGFR o MAPK38, se evaliian
para entender |as posibilidades de fosforilacion alo largo de las posiciones en la proteina
(Artimo et al., 2012; Blom et al., 2004).

Modelacion de las variantes con el método hibrido de mecdnica cudntica y mecdnica
molecular (QM-MM)

En el analisis funcional de la variante en la enzima TYK2, se utilizo una simulacion del
modelo tridimensional obtenido para las enzimas silvestre y mutada. En los modelos
se aplica € nivel de teoria acorde con la capacidad del hardware disponible, e tiempo
computacional, y la cantidad de nucleos y de electrones presentes en el sistema poliatdmico.
En la construccién de la simulacién se hace una parametrizacién del modelo en el archivo
de entrada, saturando con hidrégenos las regiones vecinas al sitio de mutacion, lo que en
este caso se hizo en el analisis cuantico enfocado en la posicion 684 considerando las hojas
beta desde Val 640 hasta Asp645 y desde Gly680 hasta Glu688. L os cambios se monitorean
en las estructuras tridimensionales mediante la matriz topoldgica. Para estos sistemas
macromoleculares se utiliza el método semiempirico con la base Austin Model 1 (AM1)
del programa Spartan18 de Wavefunction de medicion de cambios energéticos, distancias
de enlace y cambios en los angulos (Foresman & Frisch, 1996; Dewar et al., 1993),
ya que la base AM1 funciona muy bien en los métodos hibridos de estudio de sistemas
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enzimdticos (Cano et al., 2021; Cardona-Pemberthy et al., 2018; Grillo et al., 2020;
Lopez-Rivera et al., 2022; Peng et al., 2019; Soto-Ospina et al., 2021a; Soto-Ospina
et al., 2021b; Tgada-Moreno et al., 2022), que provienen de analisis cristalograficos y
experimental es que favorecen la parametrizacion.

En la smulacion se hace una optimizacion geométrica de los diversos conférmeros
energéticosy se obtiene el de menor energia, el cual sirve de base parael enfoque analitico
en una modelacion superficial de la estructura electronica utilizando la herramienta “super-
ficie” para generar diversas superficies a manera de mapas de potenciales electrostaticos
en rangos de -200kJmol a200kJmol, y obtener ladistribucion electronicay laposibilidad
de fosforilar las vecindades de la regién que sufre la mutacion en escalas de ocho colores
gue representan € potencial (Wavefunction, 1991). El ion fosfato considerado como €l
responsable de la fosforilacién en el dominio pseudoquinasa 1 debido al aminoécido Ser
(S), se optimiz6 de manera geométrica con el método del funcional de densidad DFT en
un ambiente acuoso con la segunda esfera de solvatacion y el método wB97x-D con la
base 6-31G*. Se midieron las superficies equipotenciales, los mapas de potencial electros-
tatico y los orbitales HOMO-LUMO, con el fin de caracterizar el comportamiento del ion
considerando las escalas de distribucién del potencial.

Acoplamiento molecular

El estudio de la interaccion entre el ion fosfato y la pseudoquinasa 1 de la enzima TYK2
wild type y la mutada 11e684Ser, se hizo con e programa Autodock Vina que permite
el estudio conformacional y el acoplamiento receptor-ligando, y genera la calificacion
de lainteraccién y la desviacién esténdar entre los conférmeros. Se usaron los modelos
construidos con los predictores de estructura 'y el ion fosfato se abtuvo de Pubchem en
formato .SDF pararealizar lasimulacion.

Resultadosy discusion

Modelo tridimensional - caracterizacion energética y estereoquimica

El modelo tridimensional se realizé a partir de la secuencia primaria de aminoécidos
contemplando €l total de 1.187 unidades. Esta secuencia primaria se caracteriz6 con €l
alineamiento T-Coffee 2.0 y se obtuvo un valor de 99,92 % de identidad y una desviacion
estdndar RMSD de 2.970, producto de la variante de isoleucina (1) por serina (S) en la
posicion 684, como se muestra en la figura suplementaria 1, https://www.raccefyn.co/
index.php/raccefyn/article/view/1694/3341.

Con € consenso de las secuencias primarias se construyé el modelo tridimensional
utilizando el programa de prediccion de estructura Phyre2, el cual se refind utilizando
algunas herramientas de medicion de las interacciones no covalentes de los esqueletos
carbonados a partir de campos de fuerza intrinsecos en € agoritmo de cada programa
y alterando € plegamiento tridimensional para evaluar €l efecto con respecto a los no
refinados. Cada modelo encontrado en el estudio se caracterizo con herramientas energéticas
y estereoquimicas, cuyos valores se encuentran reportados en latabla 1.

Los valores reportados que se obtuvieron de la caracterizacion de los modelos
refinados y sin refinar, se lograron utilizando el QMEANG en graficos de Ramachandran de
los angulos diedrales, de los carbonos alfay de los enlaces peptidicos; estos evidenciaron
que el mejor modelo para la enzima nativa se determind con el Phyre2 sin refinar, con un
valor definido dentro de un rango normalizado, la estimacion obtenida en QMEANG fue
de 0,666, en tanto que los de los angulos diedrales Phi (¢) y Psi (v), cuya constitucion
ubica los residuos en los cuadrantes segun su estructura secundaria, los valores generados
fueron: (95,4 %) en la regién favorable, (3,2 %) en laregién permitiday (1,4 %) en la
region prohibida, estos valores se ubican en las regiones de mayor importancia para los
residuos que constituyen el total de la quinasa.

También se desarrolld el analisis de la variante, en la cual el mejor modelo obtenido
se determiné con el Phyre2 sin refinar, con un valor de QMEANG6 de 0,662 y un grafico de
Ramachandran con caracteristicas de (95,8 %) en laregion favorable, (2,8 %) en laregion

12


https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1694/3341
https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1694/3341

Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales. Modelamiento molecular de TYK2
47(182):8-21, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1694

Tabla 1. Estimaciones del modelo hipotético propuesto con métodos de caracterizacion estructural

Modelo Programa QMEAN6  Grificos de Ramachandran
Regién favorable: 1131 (95,4 %)
TYK?2 sin refinar Phyre2 0,666 Region permitida: 38 (3,2 %)

Region prohibida: 16 (1,4 %)
Regién favorable: 1123 (94,8 %)
TYK?2 refinada Modrefiner 0,664 Regién permitida: 45 (3,8 %)
Region prohibida: 17 (1,4 %)
Regién favorable: 1046 (88,3 %)
TYK2 refinada FGMD 0,634 Region permitida: 112 (9,5 %)
Region prohibida: 27 (2,3 %)
Regién favorable: 1135 (95,8 %)
Ile684Ser-TYK2 sin refinar Phyre2 0,662 Regién permitida: 33 (2,8 %)
Region prohibida: 17 (1,4 %)
Regién favorable: 1131 (95,4 %)
I1e684Ser-TYK?2 refinada Modrefiner 0,661 Regidén permitida: 38 (3,2 %)
Region prohibida: 16 (1,4 %)
Region favorable: 1059 (89,4 %)
I1e684Ser-TYK2 refinada FGMD 0,631 Region permitida: 95 (8,0 %)
Region prohibida: 31 (2,6 %)

permitiday (1,4 %) en laregidn prohibida, o que generd un model o de caracteristicas muy
parecidas en cuanto a la prediccién estructural y la caracterizacion energéticay estereo-
quimica. El predictor de estructura Phyre2 hace un refinamiento previo y las herramientas
de refinacion no mejoran los parametros energéticos y estereoquimicos, por esa razon, se
utilizan los modelos construidos por Phyre2 mejor calificados y sin refinamiento mediante
los programas Modrefiner o FGMD.

El mejor modelo silvestre (FiguralA) y el mejor de la variante (FiguralB) se
alinearon anivel tridimensional para visualizar solo el modelo silvestre y compararlo con
las plantillas cristalizadas (FiguralC).

L uego de su caracterizacion, los model os obtenidos a nivel tridimensional se alinearon
con las plantillas de las regiones cristalizadas, o que mostré poca desviacion estandar
entre ellos y mantuvo la topologia espacial, validando asi el modelo artificial al unificarlo a
partir del enhebrado para contemplar la estructura completa de la enzima TYK2. El mismo
tratamiento se aplicd para la variante encontrada en €l dominio pseudoquinasa 1, que tam-
bién tuvo un muy buen aineamiento tridimensional de la estructura, como se muestra en
el material suplementario (Figura suplementaria 2, https://www.raccefyn.co/index.php/
raccefyn/article/view/1694/3341).

Cuando se determina una variante en los exones que codifican para la enzima TYK2,
se hace una comparacion del modelo a nivel tridimensional, esto para detectar cambios en
la topologia con respecto a la variante y asi entender como se afecta la funcionalidad de la
enzima a través del algoritmo Needleman Wunschman para alineamientos globales entre
ambos modelos (Figura 2A). Asimismo, se hizo €l calculo de los enlaces de hidrégeno en e
programa teniendo en cuenta |l os pardmetros de deteccidn de enlaces de hidrégeno intramo-
lecular eintermolecular alo largo delaestructura, con unarestriccion de2.7 A enladistancia
y 20° en latorsién angular; estos enlaces de hidrégeno se representan en la estructura con
lineas rojas dentro del alineamiento de los modelos y del fragmento pseudoquinasa 1 donde
se encontrd la mutacion relacionada |1e684Ser, como se muestraen lafigura 2B.
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Figura 1. Representacion estructural delos model os obtenidos por prediccion estructural. A) Modelo
hipotético de TYK2 silvestre. B) Modelo hipotético de la variante Ile684Ser en la enzima TYK2. C)
Alineamiento tridimensional con plantillas cristalizadas (Inferior izquierda); Plantillas cristalizadas
(Inferior derecha)

En € andlisis cuantitativo del alineamiento estructural global, se encontré que la
RMSD del alineamiento por pares fue de 1.575 A entre los dos modelos de prediccion,
el silvestrey el mutado. Al observar la mutacién y encontrar las posibles diferencias fun-
cionales, se anaizd el resultado del calculo del enlazamiento de hidrégeno para determi-
nar cémo al centrarse en la regiéon pseudoquinasa 1, donde se localiza la mutacién para
la posicion [1e684Ser, se esperaba que €l cambio de un grupo funcional hidrocarbonado
alifatico por un grupo hidroxilo modificara el perfil de enlazamiento de hidrégeno en las
vecindades de la posicion 684.

Los resultados permiten observar que la comparacion cuantitativa del perfil de
enlazamiento dentro de las|&minas beta evidencid la aparicidn de dos enlaces de hidrogeno
gue no estaban en la enzima silvestre. Dichos cambios se deben a las interacciones
entre los aminoacidos N683 y S684, los cuales conciben distancias de enlace entre €l
donador y los &omos donadores, como € nitrégeno y el oxigeno, de 4.886 A y 4.580 A,
respectivamente (Tabla suplementaria 1, https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/
article/view/1694/3341).

Fue posiblecorroborar la aparicion de dos lineas de enlace de hidrogeno que produjeron
un cambio topologico en la estructura secundaria del dominio pseudoquinasa 1, 1o que
podria generar cambios en los diagramas de superficie de distribucion de cargas e, incluso,
en la estructura electronica, y permitiria a la subunidad pseudoquinasa 1 quedar mas
expuesta a una posible fosforilacion o interaccion con la subunidad FERM y el dominio
atipico de SH,.
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Figura 2. Alineamiento tridimensional de los modelos predichos. A) Alineamiento estructural global
en representacion en cintas. B) Calculo de enlaces de hidrogeno (lineas en rojo) para los modelos en
representacion en cintas: la region pseudoquinasa 1 donde ocurre la mutacion para ambos model os
se amplificd en los recuadros.

Con el fin de determinar los posibles cambios en las estructuras topologica y
electronica (Figurasuplementaria 3, https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/
view/1694/3341), se hizo luego una optimizacion geométrica a partir del método hibrido
de QM-MM, utilizando una metodol ogia semiempiricacon labase Austin Model 1 (AM1)
parael célculo de laestructura optimizada, y un congelamiento apartir de una descripcion
de mecéanica molecular para €l resto de la regién de la enzima, enfocando el cdlculo de
superficies y mapas de potencial electrostatico de la region seleccionada silvestre y de la
mutada Ile684Ser, con el fin de no comprometer recursos computacionales ni niveles de
teoria muy altos. Ademas, con las estructuras optimizadas se hizo el calculo de superficie
para entender como ocurre el cambio del mapa de potencial electrostético y |as regiones
de alta o baja densidad electronica. Los valores de potencial se muestran en la figura 3A.

Despuésde considerar loscambiosen laestructurael ectronica, sehizolarepresentacion
de los modelos silvestre y mutado de TYK?2 en la superficie de densidad y la distribucion de
cargas paracomparar |os cambios rel acionados con lavariante 11e584Ser en o que respecta
alatopologia de laenzimay € acceso alos diversos dominios funcionales. En la figura
suplementaria 4A, https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1694/3341,
puede observarse que tanto la enzima wild type como la enzima mutada presentaron
cambios en latridimensionalidad de sus dominios pseudoquinasa 1.

Ahora, con el fin de entender el posible acoplamiento entre el i6n fosfato responsable
delafosforilaciony laregién enlas cercaniasdelaposicion 684, sehizolasimulacién dela
distribucién de su densidad electrénica a partir de un método que contemplala correlacion
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electrénica como teoria de densidad funcional; este método genera informacion més
precisa y sensible que el método semiempirico, pero tiene una limitante para sistemas
poliatémicos y la infraestructura computacional, pues los tiempos de simulacién son
elevados. Se estudié también el ion en el mapa de potencial en forma de superficie s6lida
y transparente, como se muestraen lafigura suplementaria 4B, https://www.raccefyn.co/
index.php/raccefyn/article/view/1694/3341.

Sehizo el acoplamiento del ionfosfatoy el fragmento de estructurade lapseudoquinasa
1 y se encontr6 una mejor interaccion entre el ion fosfato PO,* y €l aminoacido serina en
la posicion 684, lo que podria suponer una interaccion entre ion y dipolo con € dipolo
del grupo hidroxilo, mientras en la region pseudoquinasa 1 wild type se dio una posible
interaccién con isoleucina por dispersion de London, desfavoreciendo el acoplamientoy la
plausible fosforilacion, como se observa en la figura 3B.

L osresultados obtenidos permitieron constatar laexistenciade un efecto enlaestructura
electronica (Figura 3A), lo que lleva ainferir que las [aminas beta anti-paral €l as externas
quedan expuestas a su superficie. La mutacion favorece que la distribucion electronica
en el grupo hidroxilo genere mayor exposicién para una posible interaccién con alguna
quinasa, permitiendo su fosforilacion o una eventual interaccién como la que ocurre con el
dominio FERM y el atipico SH,,.

Con la simulacién se obtuvieron los valores energéticos de la optimizacion y se
observé que la estructura nativa tuvo un valor de -2764k Jmol y la mutacion 11e684Ser
en la region adyacente a la posicion 684 uno de -2982,48 kJ/mol, 1o que evidencid que
la mutacion generé mayor estabilidad, por lo que su valor fue de menor energia que el
de la silvestre. En el analisis superficial con el mapa de potencial electrostatico, el grupo
funcional isoleucina en la posicion 684 de la enzima TYK2 silvestre no present6 potencial,
lo que se explica por su naturaleza hidrocarbonada, pero cuando la mutacion se produjo
por la via del aminoécido serina, esta presentd un momento dipolar neto establecido por
la diferencia de electronegatividad entre el oxigeno y el carbono a que esta enlazado, lo

Figura3. Diagramas de superficie para la estructura electronica de la enzima silvestre y mutada
11e684Ser. A) Mapade potencial electrostético paralavecindad delaregion 684 en la pseudoquinasa
1 (izquierda) y paralamutacion [1e684Ser (derecha). B) Acoplamiento de TYK2 wild type con el ion
PO,? (izquierda) y TYK2 Ile684Ser con el ion PO, * (derecha)
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que produjo un aumento de densidad electronica localizado en el atomo de oxigeno del
grupo hidroxilo. Al cuantificar las propiedades de superficie se logrd obtener un valor
del volumen de distribucion de carga de 465.65 A3 y un area superficial electrénica de
94.27 A2, Al analizar los resultados de la superficie, también se pudo evidenciar un efecto
de bloqueo por impedimento estérico dada la cadena hidrocarbonada presente, que en la
mutacion presenta menos bloqueo y una mayor porcién de acceso alaregion electrénica
disponible para reaccionar como unafosforilacion plausible.

Con las herramientas bioinformaticas del programa Netphos 3.1, se calculd la
fosforilacion paralaenzimasilvestre y parala mutada. Se encontro que la posicion 684 de
la silvestre no presentaba ninguna posibilidad de fosforilacion, pero a sufrir la mutacion
en Ser684, la region pseudoquinasa 1 quedd sujeta a una fosforilacion segun el orden
de probabilidad por accion de las quinasas, con un valor normalizado de (0,455) GSK3,
(0,447) CaM-I1, (0,439) CK-II y (0,431) DNAPK. Teniendo en cuenta los valores que no
superaron €l umbral de 0,5, fueron cuatro |os puntos que se acercaron a superar €l umbral.
Al evaluar laenzimasilvestre en esa posicion no hubo una respuesta importante en cuanto
alos valores de las quinasas, como se muestra en el recuadro de la figura suplementaria
5, https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1694/3341.

Esto evidencia una posible hiperactivacién de la enzima que puede desencadenar la
respuesta patol 6gi cadebido alaposiblefosforilacion favorecidapor laformacion del aducto
con el grupo hidroxilo del aminoacido serina (Ser684). En la figura suplementaria 4,
https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1694/3341 se resumen los cam-
bios estructurales encontrados: la mutacion produjo una alteracion en las distribuciones de
cargay un efecto sobre el dominio FERM vy el atipico de SH,, evidenciados en los cambios
en el dominio pseudoquinasa 1 y en aquellos ocurridos en la superficie de densidad, que
podrian afectar la funcidon enzimatica de la TYK2.

En la literatura no se encontraron reportes experimentales que confirmen la fosfori-
lacion de esta posicion para la enzima TYK2, pero si se sabe que la inhibicion de esta enzima
favorece el tratamiento contra la inflamacion en la psoriasis, dado que es mediadora de la
inflamacion en la produccion de IFN-y, IL-17 e IL-23. Por ello se hace una propuesta de
simulacién computacional como mecanismo de activacion desregulada de la sefializacion
de la enzima TYK?2 a partir de una autofosforilacion, lo que hasta el momento no se ha
hecho anivel experimental, por lo que este modelo explica su hiperactivacion (Ghoreschi
etal., 2021; Zhi Li et al., 2013; Min et al., 2015).

Conclusion

En este estudio estructural y funcional de nivel tedrico del modelamiento molecular
puede concluirse que con un predictor estructural este permitié unificar los dominios
pseudoquinasay FERM a partir de su ligando utilizando la metodol ogia de enhebrado, asi
como reconstruir las regiones faltantes en el dominio pseudoquinasa 1 con la metodol ogia
ab initio para e dominio completo. Este puede ser un modelo preliminar construido
computaci onalmente para |os fragmentos resueltos experimentalmente que podria usarse
enun analisismés profundo como el de acoplamientos moleculares. Desde el punto devista
de lasimulacion molecular, se puede relacionar no solo un efecto topolgico en el cambio
del patrén de enlazamiento por €l enlace de hidrogeno parala mutacion 1684S comparada
con la TYK2 silvestre dentro de la estructura secundaria de laminas beta antiparalelas,
sino también cambios en la estructura electronica que favorecen anclajes de quinasas
que podrian activar vias de transduccion diferentes al metabolismo normal y ofrecer una
respuesta distinta al manejo de la psoriasis. Este modelo hipotético es un acercamiento a
la explicacion funcional en el marco de los estudios poblacionales en los que se asociala
variante 11e684Ser con larespuestay desarrollo de la enfermedad.

I nformacién suplementaria

Ver informacién suplementaria en https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/
view/1694/3341
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Evolution, perception, and brain mechanismsinvolved
in facial attractiveness: An analysisfrom an evolutionary
psychology per spective

Danilo Zambrano

Departamento de Psicologia, Universidad Auténoma de Madrid, Madrid, Espaia

Resumen

Tradicionalmente, |as teorias sociales han explicado el atractivo facial como una caracteristica
cultural aprendida através de los procesos de socializacion. Sin embargo, la Psicologia Evolucionista
ha propuesto que hay rasgos del atractivo fisico que son universales y que han sido influenciados por
la seleccién natural y sexual, ya que indican la calidad reproductivay de salud de quien los posee.
Lainvestigacion en torno alas caracteristicas faciales y sus implicaciones sociales es amplia. Este
texto tiene como objetivo resumir tales esfuerzos desde una perspectiva evolucionista'y explorar
sus implicaciones sociales. Ademés, se brinda una sintesis de la evolucion facial, se examinan los
mecanismos cerebrales implicados en la percepcion del atractivo facial y se discuten las teorias
de la Psicologia Evolucionista sobre los rasgos que hacen a una persona atractiva y por qué. Por
ultimo, el texto concluye con una serie de predicciones sobre futuros estudios del atractivo facial y
comparte una serie de bases de rostros que pueden ser utilizadas paralainvestigaciony el desarrollo
de tesis tanto de pregrado como de posgrado.

Palabras clave: Atractivo fisico; Atractivo facial; Psicologia evolucionista; Simetria facial;
Dimorfismo sexual; Cara promedio.

Abstract

Traditionally, socia theories have explained facial attractiveness as a characteristic culturaly
learned through socialization processes. However, Evolutionary Psychology has proposed that there
are universal traits of physical attractiveness influenced by natural and sexual selection, as they
indicate the reproductive and health quality of those who possess them. A vast number of studies
have analysed facial traits and their social implications. This paper aims to summarize these efforts
from an evolutionary perspective and explore their socia implications. Furthermore, a synthesis
of facial evolution is provided, the brain mechanisms involved in facial attractiveness perception
are examined, and some explanations of evolutionary psychology on the traits that make someone
attractive and why are discussed. Finally, thisreview concludes with a series of predictions about the
study of facial attractiveness and shares a series of face databases that can be used for research and
for the development of both undergraduate and graduate theses.

Keywords: Physical attractiveness; Facial attractiveness; Evolutionary psychology; Facial symmetry;
Sexual dimorphism; Facia averageness.

I ntroduccion

Aungue se nos ensefia a no juzgar a las personas por su apariencia, formarse primeras
impresiones basadas en las caracteristicas faciales es una tendencia humana universal.
Estas caracteristicas nos permiten inferir los rasgos psicoldgicos, la salud y la calidad
genética de los demas, asi como sus emociones (Zebrowitz, 2017), ademés de ser un
proceso automatico y sin esfuerzo consciente.
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En los Ultimos afios, € interés en el reconocimiento y procesamiento de rostros ha
[levado a una serie de investigaciones que han revelado la existencia de regiones corticales
especializadas en la percepcidn de los rostros en seres humanos y en especies genética
mente similares, como los primates y los monos. Estas areas cerebrales se han desarro-
[lado debido a laimportancia que tienen |os rostros para proporcionar informacion sobre
las expresiones emocionales, la direccion de la mirada, laidentidad y las sefia es visuales
del habla(McKone & Robbins, 2012).

El estudio de la percepcién de los rostros es de gran importancia en varios campos,
incluyendo la percepcion, la cognicion y los aspectos neurocognitivos y del desarrollo
humano, dada su relevancia social y evolucionista parala supervivencia (Johnson, 2012).
Ello ha permitido unamayor comprension de como funcionan nuestros cerebros al percibir
y procesar lainformacion facial.

En este sentido, estarevision tiene como objetivo presentar unasintesis de los estudios
sobre los rostros humanos desde una perspectiva evolucionista y sobre sus implicaciones
sociales. Se discutiran las teorias y las investigaciones sobre la evolucién facial, inclui-
dos los mecanismos cerebrales implicados en la percepcion y valoraciéon del atractivo.
Ademés, se examinaran las explicaciones de la Psicologia Evolucionista sobre |os rasgos
que influyen en la percepcion del atractivo y sus implicaciones en la evolucion. Por tltimo,
se ofrecen conclusiones y recomendaciones en torno a estudio futuro del atractivo desde
una perspectivanatural y se proporcionaun listado con bases de rostros que son (tiles para
lainvestigacion.

L aevolucion del rostro humano: componentes, funciony rol social

El rostro del Homo sapiens-sapiens es distinto a de otros hominidos primitivos como el
Homo neandertalensis y el Homo arcaico debido a su tamafio éseo. Se caracteriza por
tener unaformaligeramente mas plana, arcos superciliares mas pequefios, un hueso frontal
prominente y un menton pronunciado (Lieber man, 2011). Estos cambios en la estructura
craneal son explicados por mutaciones genéticas especificas dadas por seleccion natural.
Sin embargo, se ha sugerido que la seleccion sexual también ha tenido un papel en estos
cambios (Cellerino, 2002).

Laformacion craneal y facia en los vertebrados, incluidos los humanos, es controlada
principalmente por las células de la cresta neural, que brindan las instrucciones necesarias
para la formacion de tgjidos y el patrén que esta asume. Ademas, 1os genes Hox (HOxA,
HoxB, HoxC y HoxD) también estan involucrados, pues su grado de expresion determina
la formacion 6seay celular en la cresta neural, asi como la de los huesos, los cartilagos
facialesy los maxilares, los cuales estan relacionados con los cambios en la alimentacion
de las especies (Par ada, 2009).

Asimismo, durante el desarrollo ontogenético de los hominidos, las hormonas tam-
bién desempefian un papel crucial en el desarrollo craneofacial, ya que contribuyen ala
formacién de estructuras diferenciadas entre los sexos. Por g emplo, los niveles elevados
de testosterona en los hombres influyen en la estructura craneal y en el aumento de las
dimensiones faciales (Anand & Harish, 2015). Los hombres también tienen una frente
més prominente (Saman et al., 2007) y los ojos ligeramente més grandes que las mujeres
(Morris, 2009).

Por otro lado, mas alla de las caracteristicas funcionales a nivel biolégico, los rostros
humanos también cumplen con funciones sociales. Esta idea no es nueva, ya habia sido
expuesta por Darwin en 1872 en su libro The Expression of the Emotions in Man and
Animals, pero ha ganado mucho interés entre los investigadores en las Ultimas décadas.

En cuanto al rol en la percepcién del rostro, las cejas, por g emplo, ademas de prote-
ger los ojos del sol y el sudor (Koes$cinski, 2007), también tienen un papel importante en la
percepcion y reconocimiento de rostros, ya que proveen informacién no verbal sobre las
emociones, contribuyen a la geometria del rostro y pueden ser una sefial confiable y estable
delaidentidad sexual del poseedor.

23



Zambrano D

Revistade laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):22-36, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1866

Por gemplo, en una serie de experimentos realizados por Bruce et al. (1993), se
manipul6 el tamafio y el grosor delascejasy se encontrd que estas, junto con 10s 0jos, son
importantes en ladiscriminacion de las caras de los sexos (Brown & Perrett, 1993). Sin
embargo, esinteresante notar que laposicién del rostroy ladireccion delamirada, distinta
a la vista frontal, dificulta la atribucion del sexo por parte del observador (Campbell et
al., 1999).

Ademés, las cgjas juegan un papel importante en la expresion de emociones como la
ira, lasorpresay latristeza, quelas personas reconocen incluso en dibujos esquematicos de
rostros (Tipples et al., 2002). Segun Céllerino et al. (2004), las mujeres son mas habiles
que los hombres en la identificacion del género a partir de fotografias de rostros. A pesar
de esto, la funcion de las cejas en las interacciones sociales y de las diferencias entre los
sexos en el reconocimiento de rostros ha recibido poca atencion en los diferentes estudios
(Sadr et al., 2003).

Por otro lado, los 0jos humanos tienen caracteristicas Unicas que | os distinguen de otros
animales como los chimpancés. A diferencia de estos, la esclerética en 1os ojos humanos
(membrana externa del globo ocular) es blanca, o que permite a la especie conocer que
capta la atencidn de otras personas a través de la direccion de la mirada 'y saber su estado
emociona en situaciones sociales (Kobayashi & Kohshima, 2001; Morris, 2009). Entre
las emociones que los ojos y las cejas expresan, se encuentran € miedo, la sorpresay la
felicidad (Ekman, 2003).

Asimismo, la mirada es una sefial importante en la vida social del ser humano, pues
el contacto visual es considerado un enlace comunicativo poderoso (Kampe et al., 2003)
gue proporciona informacion del objetivo con la direccidn de la mirada hacia elementos
relevantes en el ambiente, los cuales pueden aportar ventajas adaptativas, por ejemplo,
informar sobre unaamenazaque seacerca(Frischen et al., 2007). Incluso, se hadescubierto
gue los nifios alos 10 meses de edad ya son capaces de detectar la intencionalidad de la
direccion de unamirada, o queindicaun desarrollo temprano de unateoria de lamente de
los otros (Beier & Spelke, 2012).

En relacion con la nariz, su estructuray desarrollo se inician entre la cuartay la deci-
mosexta semana de gestacion gracias a la participacion de tres elementos embriol 6gicos:
el ectodermo, la cresta neural y el mesodermo (Neskey et al., 2009). Se ha descubierto
que las deformidades en las narices de |os recién nacidos son bastante comunes y pueden
alcanzar hasta un 20 % de los nacimientos (Harugop et al., 2012). Algunas de las causas
de estas deformidades incluyen la posicion fetal durante el embarazo normal o traumético,
y en los partos naturales en los que se utiliza el férceps. Se cree que estas deformidades
son temporales y por |o menos en lamitad de |os casos desaparecen por completo durante
lanifiez (Kent et al., 1988).

En su estudio, Roxbury et al. (2012) exploraron € impacto de las desviaciones de la
nariz en la percepcion de la simetriay € atractivo facial presentando a los participantes
fotografias de pacientes antes y después de una rinoplastia de correccién de la desviacion
de la nariz, asi como de pacientes sin desviaciones de la nariz. Los participantes calificaron
lasimetriay el atractivo de |as personas en cadafotografiamediante escal as de diez puntos.
Los resultados revelaron que, en promedio, los participantes otorgaron calificaciones
mas bajas a aquellos rostros con desviaciones en la nariz que a los pacientes sometidos a
rinoplastiay alos del grupo de control sin desviaciones en la nariz.

En cuanto ala boca, los seres humanos tienen los labios carnosos y prominentes, y son
més grandes y rojos en las mujeres que en los hombres (Samal et al., 2007). En € caso de
los simios, durante el desarrollo fetal estos cuentan con labios carnososy hacia afuera, como
los seres humanos, pero se contraen antes de nacer, unavez culminan su desarrollo, en tanto
gue en los humanos se mantienen de esta forma después del nacimiento (Morris, 2009). La
boca, ademas de sus funciones de comer, masticar, hablar, succionar, besar, entre otras, tam-
bién transmite informacién sobre las emociones de las personas en combinacién con otros
rasgos faciales (Ekman, 2003), y puede servir como una sefial sexual en los seres humanos.
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Especificamente, se ha sugerido que en las mujeres los labios rojos resultan mas
atractivos por su asociacion con la vasodilatacion en la excitacion sexual (Sthepen &
McKeegan, 2010). En un estudio controlado realizado por Guéguen (2012) en un bar
durantedocedias, seencontrd quelasmujeres que usaron labial rojo tuvieron mayor nimero
de contactos o acercamientos por parte de los hombresy que el tiempo transcurrido desde
su llegada a bar hasta el primer acercamiento de los hombres fue menor en comparacion
con las mujeres que usaron labial café, rosado, o no lo usaron.

Asi pues, brevemente se ha evidenciado que €l rostro y cada uno de sus componentes
hacen al ser humano Unico en la interaccion socia en que esta inmerso. En el siguiente
apartado se explicard cémo | os seres humanos procesamos la informacién que suministran
los rostros y cdmo estos tienen un papel determinante en €l atractivo fisico acorde con las
diferencias sexuales.

Percepcién de rostro: mecanismos cerebrales implicados

La percepcion de los rostros es fundamental para las relaciones sociales y la evolucion ha
brindado los recursos necesarios para que |os rostros humanos transmitan informacion clara
sobre laidentidad de los individuos (Sheeran & Nachman, 2014). Ademés, se sugiere que,
alolargo delahistorianatural, los seres humanos han desarrollado una predisposicion innata
a prestar atencion a los rostros desde su nacimiento, anteponiéndolos a otros estimulos, y
que através de la experiencia visual aprenden todo sobre los rostros en la interaccion social
(Pascalis & Kelly, 2009), como se ha demostrado en numerosos estudios que han analizado
cdmo |los bebés muestran mayor interés por las caras humanas (Johnson, 2005).

A partir delos resultados obtenidos con participantes de diferentes edades, Johnson &
Morton (1991) propusieron una teoria sobre el desarrollo de la percepcién de los rostros
en los seres humanos. Es importante sefidlar que esta se basa principalmente en la teoria
de la memoria, conocida como la impronta filial del pollo doméstico, propuesta por Horn
(1985). Este trabajo demostré que los polluel os tienen una preferenciainnata por el cuello
y lacabeza de lagallina, por encima de otros estimul os.

Horn (1985) argumentd que, adiferencia de otras aves, |os polluelos muestran una ten-
dencianatural aacercarse aobjetos quetienenlaformadeunagallinay que el tectum dptico,
gue es homdlogo a coliculo superior en los mamiferos, probablemente esta involucrado en
dicha predisposicion. Ademas, el autor afirmé que la parte intermedia y medial del meso-
pallium recibe la informacion ambiental que capta la atencion del polluelo y que estos
dos sistemas cerebrales (el tectum Optico y la parte intermediay medial del mesopallium)
colaboran para que los polluel os reconozcan y se “impronten” con sus madres gallinas.

Ahora, seglin lateoria de Johnson & Morton (1991), existen dos mecanismos cere-
brales implicados en el reconocimiento de los rostros humanos: el Conspec (deteccion de
rostros) y el Conlern (reconocimiento y procesamiento del rostro). El primero predispone
a los nifios para que prefieran las formas similares a un rostro humano (no tienen que ser
perfectos) y, € segundo hace referenciaaque se presta atencion no solo a rostro sino alos
componentes o rasgos que |o diferencian de otros rostros.

Especificamente, el Conspec se configura en el coliculo superior y la via retino-coli-
cular y el Conlern en la corteza visua y la via retino-cortical, o que, segiin una revisién
de estudios conducida por Johnson et al. (2015), harecibido un respaldo empirico fuerte.
Ademés, €l giro fusiforme también se encuentrainvolucrado en el procesamiento de caras
humanas (Aylward et al., 2005).

Sin embargo, a pesar de que los seres humanos contamos con areas cerebrales espe-
cializadas para el reconocimiento y procesamiento de rostros de nuestra misma especie,
diversos estudios han encontrado que dicha operacion es diferente en hombresy mujeres,
especia mente cuando se observan rostros considerados atractivos.

Por gjemplo, € estudio de Aharon et al. (2001) descubrié que € proceso de aprecia-
cién de un rostro atractivo activa en el cerebro el mismo circuito de recompensa que se
activa cuando se consume chocolate, cocaina o un filete de carne: el nicleo accumbens y la
corteza orbitofrontal. Estas &reas también se activan en hombres y mujeres homosexuales
cuando observan rostros atractivos del mismo sexo (I shai, 2007).
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Asimismo, se han establecido claras diferencias por sexo en la percepcién de rostros
del sexo opuesto. Los hombres heterosexuales, a diferencia de las mujeres, muestran una
activacion emociona en la amigdala izquierda y en las regiones temporales anteriores
cuando ven rostros femeninos con una expresién neutral. Es decir, € cerebro masculino
procesa los rostros con una activacion “emocional” (jQué guapa esta mujer!). Este
procesamiento emocional en el cerebro masculino podria deberse a diferencias en los
estilos cognitivos y de atencion entre [os sexos, pero alin no se ha establecido con certeza
larazdn (Fischer et al., 2004).

Desde una perspectiva evolucionista, se podria plantear que, aunque tanto los hombres
como las mujeres consideran que caracteristicas como el atractivo fisico, el estatus social,
la generosidad, entre otros, son importantes, cuando se trata de relaciones a largo plazo,
laimportancia que se les atribuye a estas caracteristicas puede variar entre |os sexos. Por
gjemplo, los hombres tienden a valorar més el atractivo fisico que otros rasgos, mientras
que las mujeres suelen priorizar € estatus social y los recursos econémicos sobre €l
atractivo fisico en unapareja potencia (Sugiyama, 2016).

La pregunta que se han planteado filésofos y cientificos de qué hace atractiva a una
persona ha obtenido un sinfin de explicaciones. Algunas de ellas sugieren que la belleza
es un constructo social y que varia segin las culturas, en tanto que otras se enfocan en
determinar los rasgosy las caracteristicas que resultan atractivas paralos sexos de manera
universal. Este texto se concentra en las formulaciones universal es que desde |a Psicol ogia
Evolucionista explican cudndo y por qué un rostro es percibido como atractivo.

El atractivo facial desde la Psicologia Evolucionista

iNo juzgues a las personas por su apariencial, nos dicen unay otra vez. Pero, a parecer,
es algo que no podemos evitar, esta estrechamente vinculado ala natural eza humana, pues
la evidencia muestra que somos més proclives a favorecer a las personas atractivas. Por
gjemplo, los economistas han documentado un fenémeno denominado “belleza premium”
por €l cual las personas mas atractivas suelen tener mayores oportunidades y ventagjas en
comparacién con quienes no lo son tanto. Por g emplo, pueden obtener mejores salarios
(Judgeet al., 2009) y més probabilidades de éxito en la blsgueda de empleo, incluso si sus
hojas de vida son mediocres (Watkins & Johnston, 2000). También se hademostrado que
tienden areportar niveles mas elevados de felicidad (Hamer mesh & Abrevaya, 2013).

L os psi célogos sociales han encontrado €l estereotipo de“lo queesbello esbueno”, que
sugiere que las personas atractivas son percibidas de manera més positiva, atribuyéndoles
rasgos socialmente més deseables. una vida mas comoda, una mayor capacidad para
conseguir parejay mejores posiciones economicas (Dion et al., 1972; Eagly et al., 1991).

Por otro lado, laPsicol ogia Evol ucionista ha establecido un marco tedrico paraexplicar
por qué y cuando una persona es considerada atractiva. Desde esta particular forma de
entender lapsicologiahumana, seformulaque, através delaseleccion natural y sexual, los
seres humanos desarrollaron rasgos fisicos (fenotipos) que denotan calidad genética para
competir efectivamente ala hora de conseguir una pareja con miras a éxito reproductivo.

En el contexto de la seleccidn sexual, asi como el ser humano desarrollé preferencias
evolucionadas o adaptadas por los alimentos dulces o ricos en grasas para garantizar la
supervivencia, también se decanto por ciertos rasgos fisicos que reflejaran la salud y calidad
genética de sus posibles paregjas. Estas preferencias pueden verse afectadas (aumentadas o
disminuidas) por la duracién de corto o largo plazo de larelaciéon buscada (Buss, 2016).

Ademas, se ha descubierto que las personas consideradas més atractivas son hetero-
cigotas en el complejo mayor de histocompatibilidad (CMH) (Roberts et al., 2005). El
CMH esunaregion situadaen el cromosoma 6 que juega un papel importante en el sistema
inmunoldgico y la histocompatibilidad de los trasplantes. Un individuo heterocigoto es
més resistente alas enfermedadesy |os parésitos que un homocigoto y, por lo tanto, resulta
maés atractivo (Havlicek & Roberts, 2009). Esto apoyala* hipétesis de los buenos genes’,
una hipétesis central en la Psicologia Evolucionista que sugiere que para una hembra es
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importante reproducirse con machos que presenten sefiales de buena salud (resistencia a
enfermedades y paréasitos) para poder trasmitirselas a su descendencia (Gangestad, 2000;
Balenger & Zuk, 2014).

En términos generales, aquellos individuos que no sean capaces de distinguir los
rasgos o las sefiales que indican un alto valor en una pareja potencial tendran menos hijos,
onolostendran, y si lostienen, serdn menos sal udabl es que aquellos de quienes si pueden
identificar tales caracteristicas (M 6ller, 1997).

En cuanto a atractivo facial, la Psicologia Evolucionista ha establecido que algunos
rasgos indican buenos genes, calidad reproductivay salud, entre estos, la cara promedio, la
simetria facial y el dimorfismo sexual. A continuacion, se describiran estos rasos en detalle.

La carapromedio

En 1879, Francis Galton, primo de Charles Darwin, dedico parte de su tiempo a crear
lo que é denominé Composite Portraiture (Galton, 1879). Este proceso consistia
en combinar varias fotografias de diferentes personas en una sola imagen mediante
técnicas avanzadas de exposicion en papel fotografico, lo que requirié6 muchos afios de
perfeccionamiento con aparatos que € mismo disefié. Galton queria probar a través de
experimentos si, a crear retratos compuestos que incluyeran la fotografia de un criminal
o de una persona enferma, la gente seria capaz de detectar quién era el delincuente o la
persona con una enfermedad croénica. Los resultados de Galton fueron ambiguos en €l
mejor de los casos.

Sin embargo, las ideas de Galton sobre la relacion entre la apariencia fisica (o facial)
y los rasgos psicolégicos y biolégicos no eran del todo absurdas. Entre sus conclusiones
se destaca que | os rostros compuestos resultaron ser mas atractivos para los participantes
(Galton, 1879). Esta idea ha sido explorada en profundidad en las Ultimas décadas y ha
[levado a numerosas investigaciones experimentales sobre € atractivo fisico, muchas de
las cuales han confirmado que los rostros compuestos por rasgos de varios individuos
resultan mas atractivos que los de uno solo.

En este sentido, Langlois & Roggman (1990) realizaron un estudio en el que pro-
mediaron matematicamente por computador varios rostros de hombres y de mujeres en
conjuntos de 4, 8, 16 y 32 caras. Los autores descubrieron que |os participantes evaluaron
los rostros promediados como mas atractivos que los individuales y que, a medida que
se promediaban mas rostros (16 y 32), los percibian como maés atractivos, resultados que
respaldan laidea de que | os rostros compuestos son mas atractivos que los individuales.

A partir del estudio citado, € producto de la composicion de rostros ha pasado a
denominarse la “cara promedio” (averageness face), que hace referencia a la semejanza
0 parecido con la mayoria de las caras de una poblacién determinada. Segiin |os tedricos,
los rasgos promedio de un rostro indicarian la salud de quien los posee, especificamente,
la estabilidad de su desarrollo, plantedandose que estarian relacionados con la habilidad
de un individuo para hacer frente a estrés ambiental, los parasitos y las enfermedades
(Thornhill & Méller, 1997). Ademas, los rasgos promedio podrian estar directamente
relacionados con la heterocigosidad, la cual aumenta la resistencia a las enfermedades
(Thornhill & Gangestad, 1993).

Asimismo, las investigaciones han demostrado que la cara promedio también puede
ser un indicador de lainteligenciay la salud de los adolescentes (Zebrowitz & Rhodes,
2004), y que existe unarelacion entre la cara promedio y la masculinidad o feminidad de
un rostro, asi como con la simetria facial (Baudouin & Tiberghien, 2004). No obstante,
tanto la cara promedio como la masculinidad o feminidad tienen un impacto independiente
en lavaloracion del atractivo de los rostros de hombresy mujeres (Komori et al., 2009), y
lasimetriafacial también (Rhodes et al., 1999; Jones et al., 2007).

Por otro lado, los estudios han evidenciado una preferencia universal por 10s rostros
promedio en culturas no occidentales (Rhodes et al., 2001) y en sociedades de cazadores-
recolectores (Apicella et al., 2007), o que sugiere una base biol égica de dicha preferencia,
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aunque también se ha establecido que estd influenciada por el contexto. Es decir, las
personas necesitan determinar cuales son los rasgos promedio de su poblacién para poder
evaluar correctamente los rostros promedio (Apicella et al., 2007).

En este sentido, se haencontrado quelosbebésde 5y 8 meses de edad ya muestran una
preferencia por las caras promedio (Rhodes et al., 2002). Sin embargo, esta preferencia
experimenta cambios a lo largo del desarrollo y se fortalece con la edad debido a la
exposicién a mas rostros prototipicos de sus culturas y a una mayor preeminencia del
atractivo después de la pubertad (Vingilis-Jaremko & Maurer, 2013).

Lasimetriafacial

Otra caracteristica ampliamente estudiada por la Psicologia Evolucionista ha sido la
llamada asimetria fluctuante, la cual hace referencia a las desviaciones aleatorias de un
rostro del parametro horizontal (bilateral) que, en promedio, no difieren de cero en un
grupo o poblacion (Van Dogen & Gangestad, 2011). En otras palabras, si tomamos
una fotografia de un rostro, la cortamos por la mitad y superponemos el lado izquierdo
sobre el derecho, las distancias entre los rasgos faciales en ambos lados no deben diferir
significativamente de cero, esto indica que la cara tiene una simetria facial alta (o una
asimetria fluctuante baja). Es importante destacar que en la literatura a menudo se utiliza
el término simetria facial de manera intercambiable con asimetria fluctuante y que este
concepto ha sido objeto de estudio en diferentes especies, incluido el animal humano.

Como sucede con la cara promedio, la simetria facial refleja la salud de un individuo, ya
gue se considera como medida de la estabilidad en el desarrollo. Inicialmente, los bidlogos
evolucionistas utilizaron la asimetria fluctuante como un indicador del estrés ambiental
(presencia de pat6genos), que afectaba la calidad genética 'y la salud de las poblaciones
de vertebrados. Sin embargo, desde la década de 1990 esta se incorporé en €l estudio de
la calidad genética 'y la salud de los individuos, en particular su papel en la eleccion de
parejas (Tomkins & Kotiaho, 2001).

Las investigaciones en Psicologia Evolucionista han demostrado que los rostros con
una simetriafacial alta son percibidos como mas atractivos que |os rostros con asimetrias
(Jones et al., 2007; Van Dogen & Gangestad, 2011; Mogliski & Welling, 2017). Esta
percepcion se ha encontrado tanto en experimentos de laboratorio como en contextos
naturales (Burrisset al., 2011).

Asimismo, la simetria facial ha sido asociada positivamente con rasgos de personali-
dad socialmente deseables, como laaperturaal cambio y la extroversion, y negativamente,
con e ‘neuroticismo’ (Fink et al., 2005). Sin embargo, una revision realizada por Svegar
(2016) encontr6 que se requieren nuevos andlisis para establecer una relacion més clara
entre la simetriafacial y la personalidad, ya que sélo hay un nimero limitado de estudios
gue han explorado estarelacion y han tenido resultados inconsistentes.

Por otro lado, se ha encontrado que €l ciclo menstrual de las mujeres tiene un impacto
en su preferencia por lasimetriafacial. En particular, muestran mayor preferencia durante
lafase fértil del ciclo (Little et al., 2007). No obstante, L ewis (2017) sefiala que no es la
preferencialo que explicariaestavariabilidad, sino ladeteccién delasimetriafacial debida
alas hormonas, que tienen un efecto directo en las capacidades cognitivas de las mujeres.

Otro hallazgo es que las mujeres con una simetria facial ata tienen, en promedio,
un nivel de concentracion més alto de la hormona estradiol (28 %) que aguellas con una
simetriafacial baja. Este hallazgo sugiere unamayor fertilidad, ya que lapresencia de esta
hormona aumenta |as probabilidades de concepcidn (Jasienska et al., 2006).

Incluso, Garver-Apgar et al. (2008) han descubierto que las mujeres son capaces
de percibir la simetria en un hombre a través del olfato. Para llegar a esta conclusion,
los investigadores recolectaron las camisetas que 219 hombres habian usado durante dos
noches consecutivas. Luego, midieron la simetria facial de cada hombre y les pidieron a
234 mujeres que evaluaran los olores de las camisetas en términos de placer, sex appeal
e intensidad del olor. También estimaron la fase del ciclo menstrual de las participantes y
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sus niveles de estrageno, testosterona, progesterona, prolactinay las hormonas foliculo-
estimulante y luteinizante. L os resultados indicaron que la correlacion entre la preferencia
por el olor de los hombres mas simétricos y los niveles de estrogeno fue positiva, mientras
gue la correlacién con la progesterona fue negativa.

Por otro lado, se ha argumentado que la preferencia humana por la simetria (en ima-
genes, objetos, arte, rostros, etc.) se debe a un sesgo perceptua en el sistema visual que
facilita el procesamiento de imégenes simétricas, independientemente de su orientacion.
En contraposi ci6n, una explicacion evolucionista sugiere que lapreferencia por lasimetria
se ha desarrollado a través de presiones selectivas y refleja la calidad (en términos de salud
y genética) de una posible pargja (Little & Jones, 2003).

En este sentido, hay evidenciaque respaldalaideade que lapreferenciapor lasimetria
€s una ventaja evolucionista. Por gjemplo, Little & Jones (2003) le presentaron a los
participantes fotografias de rostros simétricos, tanto invertidos como no invertidosen el gje
vertical, y encontraron que | os rostros simétricos invertidos fueron menos val orados como
atractivos, lo cua contradice lateoria del sesgo perceptual que sugiere que la preferencia
por la simetria se mantiene independientemente de su orientacion.

Asimismo, se ha encontrado que la preferencia por la simetria es independiente de la
capacidad consciente de percibirla (Little & Jones, 2006). También, se ha encontrado que
lasimetria es preferiday més placenteraen el rostro de un humano que en el de un macaco
o un cuadro de arte abstracto, lo que podria sugerir que existe un dominio especifico para
lapreferenciapor lasimetriaen los seres humanos (L ittle, 2014), y mecanismos cerebrales
diferenciados para su deteccién y preferencia (Little & Jones, 2006). Estos hallazgos
sugieren que lapreferenciapor lasimetria en los rostros humanos es un aspecto importante
y complejo de la percepcion visual en los seres humanos.

Dimorfismo sexual (masculinidad y feminidad)

El dimorfismo sexual en los rostros de hombres y mujeres es evidente y se debe a la
influencia de las hormonas sexuales (Anand & Harish, 2015). Durante |la pubertad, estas
diferencias se intensifican y crean rasgos distintivos que act@ian como indicadores de
madurez sexual y potencial reproductivo en ambos sexos (Thor nhill & Gangestad, 1999).

Desde una perspectiva evolucionista, las caracteristicas sexuales extremas, como una
mayor feminidad en un rostro de una mujer o mayor masculinidad en el rostro de un
hombre, se ven como sefial es de buenos genes 'y brindan una ventaja adaptativa heredable
(Zahavi, 1975). En este sentido, las hormonas que impulsan el dimorfismo sexual, como
latestosteronay € estrégeno, estan relacionadas con un sistema inmunol égico més fuerte
(Boothroyd et al., 2013).

Enestalinea, Thornhill & Gangestad (2006) midieron lamasculinidad y lafeminidad
de 203 hombresy 203 mujeresy las asociaron con €l historial médico de los participantes.
L os resultados mostraron que tanto la masculinidad en los hombres como la feminidad en
las mujeres se asociaron de manera negativa y significativa con el nimero y la duracion de
las enfermedades respiratorias. Estos resultados respaldan lateoria de lacalidad genéticay
unamejor capacidad inmunitaria en quienes presentan tales caracteristicas sexuales.

Asimismo, en |os estudios evolucionistas se ha encontrado que lafeminidad se asocia
positivamente con € atractivo facia en las mujeres (Koscinski, 2013). Sin embargo,
hay inconsistencias sobre si los rasgos masculinos hacen a los hombres méas atractivos
(DeBruineet al., 2010; Koscinski, 2013). Posiblemente, estaambigiiedad podriadebersea
las preferencias variables de las mujeres por rostros masculinos durante su ciclo menstrual.
Por ejemplo, se ha encontrado que las mujeres prefieren hombres con rasgos mas mas-
culinos durante la fase folicular (cuando hay una mayor probabilidad de concepcidn) en
comparacién con otras fases del ciclo (Penton-Voak & Perrett, 2000), asi como durante
el rango de edad reproductiva éptima en términos biol6gicos (L ittle et al., 2010).

Ademas, el uso de anticonceptivos hormonales puede influir en las preferencias de
las mujeres por la masculinidad durante la eleccion de pargja. Se ha encontrado que las
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mujeres que usan anticonceptivos hormonales en el momento de establecer una pareja,
tienden a seleccionar a hombres con rostros menos masculinos, independientemente de la
fase de su ciclo menstrual (Little et al., 2013).

Estos hallazgos respaldan la idea de que las hormonas tienen un papel importante en
las preferencias por la masculinidad en las mujeres. Por gemplo, se ha encontrado que
las mujeres en la menopausia tienen preferencias por rostros de hombres mas femeninos
(Joneset al., 2011), asi como las mujeres en laetapa posparto, las que usan anticonceptivos
frente alas que no, y aquellas que estan en etapa reproductiva (Cobey et al., 2015).

Por otro lado, la preferencia por la masculinidad o feminidad en rostros de hombres
y mujeres, respectivamente, se ve afectada por la preocupacién hacia las enfermedades
infecciosas (disgusto hacialos patégenos) (Joneset al., 2013). Sin embargo, estatendencia
parece ser méas preeminente en la poblacion de adultos jovenes, que se encuentra en su
mejor etapa reproductiva desde un punto de vista bioldgico (Lee & Zietsch, 2015).

Asimismo, en un estudio de Borras-Guevara et al. (2017) se encontrd que la expo-
sicion acontextos violentos puede afectar lapreferenciapor lamasculinidad en las mujeres.
Es decir, las mujeres que han estado expuestas a la violencia socia tienden a mostrar
més preferencias hacia rostros mas femeninos, probablemente como una estrategia para
prevenir laviolencia contraellasy su descendencia.

Por dltimo, se ha sugerido que la preferencia por la masculinidad o feminidad puede
estar relacionada con la simetria facial. Mogilski & Welling (2017) realizaron un estudio
para determinar cual de estos dos rasgos (dimorfismo sexual o simetria) era mas importante
enlavaloracion del atractivo delosrostros de hombresy mujeres como parejas potenciales
a corto y largo plazo. Los resultados indicaron que el dimorfismo sexual resultd ser mas
relevante en la valoracion de los rostros de hombres que de mujeres, mientras que la
simetriafacial fue mas determinante paralos rostros femeninos. Por otro lado, encontraron
que la simetria fue mas importante paralas relaciones alargo plazo (frente al corto plazo)
en los rostros de mujeres, pero no en los de hombres.

Conclusiones. sobre el futuro de la investigacion en torno al
atractivo

La perspectiva evolucionista en la Psicologia no es reciente. No obstante, en las Ultimas
décadas, gracias a los avances en este campo, se han generado nuevas aproximaciones
y estudios sobre las implicaciones evolucionistas en las ciencias del comportamiento
(Ardila, 2021).

Tal como se hamencionado en este articul o, 1a perspectivaevolucionista hatenido una
gran influencia en el estudio del atractivo fisico (facial) y como se ha relacionado con la
calidad genéticade los individuos y con sus implicaciones sociales.

Lapercepcion del atractivo facial parece estar compuesta por una combinacion de carac-
teristicas innatas e influencias de la experiencia y el contexto. La perspectiva evolucionista
brinda un enfoque integral del estudio de estos aspectos, incorporando herramientas y
teorias de la biologia, la cognicion, lainvestigacion transcultural, la psicologia social y las
ciencias del comportamiento.

No obstante, todavia hay éreas en las que se pueden hacer mejoras. Por gjemplo,
muchos de los estudios presentados aqui se enfocan en la influencia del atractivo facial
através de la valoracion de caracteristicas como la cara promedio (Rhodes et al., 2001),
lasimetria facial (Van Dogen & Gangestad, 2011) y el dimorfismo sexual (Jones et al.,
2013), utilizando escalas de informe de los propios participantes, cuya confiabilidad y
validez han sido objeto de criticas en lainvestigacion psicoldgica sobre las preferencias y
las actitudes (Brifiol et al., 2001).

Por esta razon, es importante llevar a cabo investigaciones que incorporen otros
métodos de medida indirecta, como la electromiografia facial, la dilatacion pupilar, €l
seguimiento ocular con dispositivos de rastreador ocular (eye-traker), el test de asociacion
implicita (Implicit Association Test, |AT), los potenciales evocados, y la resonancia
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magnética funcional, entre otros. Estos métodos pueden complementar y reforzar los
resultados obtenidos a través de las escalas de informe de los propios participantes y
pueden aportar una mayor precision en el estudio del atractivo facia y sus implicaciones
evolutivasy sociales.

Ademas, los estudios actuales a menudo se basan en tareas de eleccion forzada, pero
existen diversos procedimientos en Psicologia, en otras disciplinas de las ciencias del
comportamiento y en la neurociencia que pueden aportar unamayor riqueza alos estudios
sobre el atractivo facial. Laincorporacion de diferentes métodos y herramientas permitiria
unavisién més completay precisa sobre este tema.

En resumen, la perspectiva evolucionista en la Psicologia ha tenido un impacto
significativo en el estudio del atractivo fisico y su relacion con la calidad genética y su
implicacién social. Sin embargo, alin hay mucho por explorar en este campo y es necesario
incorporar métodos de medidaindirectay procedimientos innovadores en lainvestigacion
para tener una comprension mas completa de los mecanismos subyacentes al atractivo
facial. Ademés, hay unaampliavariedad de preguntas por responder que pueden propiciar
el desarrollo de varias investigaciones desde esta particular forma de entender y hacer
Psicologia. Por otro lado, como yase anuncid, enlatabla 1, se comparten algunas bases de

Tabla 1. Bases de datos de rostros

Base Descripcion Acceso

Chicago Face Contiene 597 rostros de hombres y mujeres latinas, asidticas, caucésicas  https://www.chicagofaces.org/
Database (Maetal., vy afrodecendientes, asi como 88 rostros multirraciales. Los rostros

2021) cuentan con expresiones de cada individuo neutras, felices y de miedo.

American Multiracia
Faces Database
-AMFD- (Chen et al.,
2021)

Face Research

Lab London Set
(DeBruine & Jones,
2017a)

Young adult

white faces with
manipulated versions
(DeBruine & Jones,
2017b)

The MR2

face database
(Strohminger et al.,
2016)

The Max Planck
FACES Database
(Ebner et al., 2010)

Esta base se debe solicitar completando un formulario.

Cuenta con 110 rostros de personas mestizas con expresiones neutras
y sonriendo. Los rostros fueron evaluados en competencia, calidez,
dominancia, confianza percibida, grupo racial, ambigiiedad racial,
expresion facial, masculinidad y atractivo. Esta base se debe solicitar
completando un formulario.

Cuenta con 102 fotografias de rostros con expresion neutra de
1350x1350 pixeles. Ademas, estos rostros cuentan con un archivo con
las calificaciones de 2.513 personas que los valoraron en atractivo fisico,
cada uno en una escala de 7 puntos donde 1 era “mucho menos atractivo
que el promedio” y 7 era“mucho més atractivo que el promedio”. Se
puede descargar sin ninguna restriccion.

Contiene 40 imagenes de adultos jévenes canadienses con expresion
neutra (20 mujeresy 20 hombres) en formato JPG (1350x1800 pixeles).
Todos |os rostros cuentan con una version enmascarada. Es decir,

su pelo y oregjas estan tapadas por computador. Ademés, todos |os
rostros cuentan con las siguientes versiones: 50 % feminizados, 50 %
masculinizados, 50 % simétricos, 100 % simétricos, 50 % asimétricos,
50 % caricaturizados'y 50 % ‘ anticaricaturizados' . Se pueden descargar
sin ningunarestriccion.

Contiene 74 fotografias de rostros de hombres y mujeres multirraciales
(descendientes africanos, europeos, asidticos'y orientales) en un formato
de mega-resolucion. Los rostros fueron evaluados en edad, atractivo
fisico, emocion, confianza y masculinidad o feminidad. Esta base se
debe solicitar completando un formulario.

Compuesta por 154 rostros de hombres y mujeres (58 jovenes, 56 de
mediana edad y 57 de adultos mayores). Cada rostro cuenta con seis
expresiones faciales: neutra, tristeza, disgusto, miedo, iray felicidad.
Como resultado, la base cuenta con 2.052 imagenes en total. Se puede
descargar sin ninguna restriccion.

https.//jacquelinemchen.wixsite.
com/sciplab/face-database

https://figshare.com/articles/dataset/
Face Research Lab London
Set/5047666

https://figshare.com/articles/dataset/
Young_Adult_White Faces with_
Manipulated_Versions/4220517

http://ninastrohminger.com/the-mr2

https://faces.mpdl.mpg.de/imeji/

Fuente: elaboracion propia
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rostros humanos que pueden usarse en la investigacion. Aungue no todas €ellas manipulan
directamente las caracteristicas aqui mencionadas, pueden utilizarse en los software
disponibles en linea que ayudan a manipular la simetria facial o el dimorfismo sexual, como
el WebMorph (DeBruine, 2018), o instalarse en el computador, como & Psychomorph
(Tiddeman et al., 2001), ambos de acceso libre para la investigacion cientifica.
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Abstract

For most solid materials the Quasi-Harmonic Approximation (QHA) is expected to stay valid
in a wide range of temperatures that get extended as we increase pressure, reaching a limit that
could vastly exceed the melting temperature of the material. Hence, it becomes relevant to
develop additional criteria for constraining the maximum temperature under which it still makes
sense to perform stability comparisons between crystalline phases, hopefully without paying the
high computational price that is required to calculating the precise melting curve for each solid
phase. In this work, we report that for crystalline systems in which QHA remains accurate at high
temperature, an aternative and computationally inexpensive phenomenological approximation
holds well for identifying the region in the pressure-temperature (P-T) space where melting is
likely to occur, meaning, the Lindemann’s criteria. By quantifying how atoms deviate from their
equilibrium positions upon increasing temperature in the solid phase, we were able to constrain
their P-T region of stability to conditions that are located under a line that represents an 11%
average deviation of the atoms with respect to their interatomic distances, therefore, providing an
approximate but reliable lower limit for the melting line which is relatively easy to calculate, and
also avery useful alternative when no accurate experimental datais available and calculations do
not exist or are not conclusive.

Keywords: Lindemann; Melting; DFT; QHA; High Pressure; Diamond.

Resumen

En sdlidos, la aproximacion cuasi-armonica tiende a ser valida en un amplio rango de temperaturas,
que aumenta conforme se aplica mayor presién a sistemay su maximo puede exceder ampliamente
latemperaturade fusién. Cobraentonces relevanciadesarrollar criterios que restrinjan latemperatura
bajo la cua es razonable realizar comparaciones tedricas de estabilidad entre fases sdlidas, sin
incurrir en los altos costos computacionales necesarios para el calculo preciso de lalinea de fusion
de cada una de €llas. Aqui reportamos que para cristales presurizados donde la aproximacion cuasi-
armonica es bastante confiable, el criterio fenomenoldgico de Lindemann es idoneo para estimar
eficientemente las condiciones de presion y temperatura donde es probable que ocurra la transicion
desde las fases solidas hacia el liquido. Cuantificando la desviacion promedio de los atomos desde sus
posiciones de equilibrio conforme aumentalatemperatura, en carbono amuy altapresion, fue posible
determinar que la region de estabilidad de la fase sdlida se circunscribe a una region del espacio de
presién y temperatura ubicada bajo la curva que representa el 11% de desviacién promedio de los
atomos con respecto a las distancias interatémicas del material. Lo anterior proporciona un criterio
aproximado pero confiable para sugerir el valor maximo de estabilidad de sdlidos presurizados, el
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cual es relativamente simple de calcular representando a mismo tiempo una opcidn atractiva si no
existen datos experimentales ni céalculos tedricos de fusion, o si estos no son concluyentes, situacion
que se aprovechd aplicando el criterio a los sistemas de oxigeno y fluor.

Palabras clave: Lindemann; Fusion; DFT; Cuasi-Arménico; Alta Presion; Diamante.

I ntroduction

Phase diagrams of simple pure substances at extreme pressure and temperature (P-T) are
of great interest for understanding the internal conditions of planets in our solar system
and in exoplanets. From a purely fundamental point of view, the study of the stability of
atomic structures and the behavior of the electronic clouds inside simple materials upon
changes in pressure and temperature, can help scientist to build a deeper understanding
of the quantum mechanical nature of matter and its practical implications. In recent
years, our research group has studied the high P-T phase diagrams of carbon (Cogollo-
Olivo, 2020), oxygen (Cogollo-Olivo et al., 2018), and one of their mixtures: CO,
(Cogollo-Olivo et al., 2020). Carbon dioxide was studied theoretically within aregion of
pressures that is currently dominated experimentally by the Diamond Anvil Cell (DAC)
technique (Loveday, 2012). DAC is the most favored technique for studies of matter
starting at pressures around 5 Giga-pascals (GPa) and reach values that exceed by far the
maximum pressure achievable by large-volume hydraulic-presses, since DAC's pressure
range can extend up to several hundredth GPa. As a matter of fact, nowadays it's not
too challenging to obtain reliable measurements for physical properties of matter from
samples compressed up to 200 GPa, although, a so pressures of 750 GPa and above have
been reported by compressing noble metals such as osmium and rhenium (Dubrovinsky
et al., 2015; Dubrovinskaia et al., 2016). Regarding finite temperature studies, DACs
can be fitted inside cryostats to study the behavior of matter under high pressure and
very low temperature (Somayazulu et al., 2019), while, for high temperature studies, a
conventional resistive heating device can be attached to the DAC to produce very precise
temperaturesthat can go up to afew thousand K elvin at thelocation of the sample (Santoro
et al., 2020). Much higher temperatures can also be reached by laser-heating techniques,
where the temperature of the sample is determined close to the heated spot from the
light emitted using a black-body radiation model and also calculating its decay across the
heated sample from known values for the thermal conductivity of the sample, to infer its
temperature at places away from the laser heating spot according to the cal culated thermal
gradient (Goncharov et al., 2009; Montoya & Goncharov, 2012). Even with all these
outstanding experimental advances for measuring the properties of matter at relatively
high P-T conditions, CO, remained very challenging to describe in aregion with pressure
going from 10 to 50 GPaand temperatures from 0 to 2000 K, which is comfortably within
the access of current DAC implementations. The observed uncertainties in CO,’s phase
diagram were not due to limitations on the experimental techniquesat said P-T conditions,
they existed, instead, due to this molecul€’s nature itself. CO, forms very stable molecular
solid phases that are difficult to reconfigure into new ones, even after reaching conditions
where the previous phase is no longer stable. The theoretical work that was done at our
group was key for clarifying previous misconceptions related to the real thermodynamic
regime of stability for each experimentally reported crystalline form. We achieved this by
comparing their enthalpies at 0 K, including also the zero-point energy, and performing
stability comparisons between solid phases that included finite temperature contributions
to the Helmholtz free energy, calculated within the Quasi-Harmonic-Approximation
(QHA), alowing us to construct also the Gibbs free energy of the system (Cogollo-
Olivo et al.,2020). This last statement begs the question: Up to what temperature is it
still meaningful to compare free energies between solid crystalline phases? On a first
approach, the answer to this question is two-fold, first, there is the aspect related to the
P-T conditions of validity for the technique that is used to calculate the temperature
contributions to the free energy and, second, thereis the aspect of the temperature limit for
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which a substance stops having a solid form and moves towards melting. As an example
of the first aspect just mentioned, a calculation of the Debye temperature (®,) for CO,’'s
molecular forms was performed, because it is a commonly accepted rule that increasingly
relevant contributions coming from anharmonicities usually start to appear at temperatures
around or higher than 1.20_ (Baroni et al., 2010; Angel et al., 2019), therefore, it seems
relevant to estimate this temperature limit when using non-anharmonic treatments such
as QHA. Luckily, the limit of validity for the QHA treatment usually moves higher in
temperature upon increasing pressure (Baroni et al., 2010; Angel et al., 2019; Anderson,
1995). As a concrete example, the 1.20 limit had values between 3485 K and 3500 K
for all the molecular forms of CO, that we considered in our previous study, even at their
lowest pressure (10 GPa), implying that 3485 K would be a reasonable upper limit for
the temperature in the entire pressure range of our study (Cogollo-Olivo et al., 2020).
However, considering the second aspect of the answer given earlier regarding melting,
even if our last statement suggested that for CO, one could keep comparing solid phases
up to 1.2@, in order to find out which one gets stabilized due to entropy contributions
within QHA, it isworth noticing that if the experimental evidence for melting istakeninto
account it doesn’t make any sense to go above 800 K in our solid vs. solid calculations.
Therefore, in the current work we will care about determining the conditions for melting,
since, as we will see, at high pressures the transition towards the liquid often occurs at
temperatures that are well within QHA's limit of validity.

Besides being the major constituent of CO,, oxygen isvery interesting in itsown right,
for example, in its molecular form O, exhibits a very rich phase diagram and a variety of
electronic properties, going from being an insulator (Crespo et al., 2014) to becoming a
metal (Akahama et al., 1995), then an antiferromagnet (Nicol et al., 1979; Schifer| et
al., 1983; Gorelli et al., 2002; Goncharenko et al., 2004), and finally a superconductor
(Ma et al., 2007; Weck et al., 2009). Apart from that variety of properties, which have
been experimentally observed at pressures between 0 and 130 GPa, oxygen aso shows
an interesting behavior due to a strong lone-pair repulsion in its extended solid forms,
that become more stable than its molecular forms at Tera-pascal (TPa) pressures (Sun
et al., 2012; Cogollo-Olivo et al., 2018). Oxygen offers an example of a situation where
the crude extrapolation of its melting line, based on theoretical and experimental data,
yields the unrealistic melting temperature of 26000 K around 2 TPa (Weck et al., 2007;
Goncharov et al., 2011). Thisis so, because no direct data has been obtained close to those
extreme conditions and the referred extrapolation is based on data below 100 GPathat can,
therefore, be very inaccurate at much higher pressures. Still, this crude estimation provided
areasonable justification for assessing the relative stability between solid phases of oxygen
a TPa pressures by comparing their free energies within QHA at temperatures going up to
8000 K (Cogollo-Olivo et al., 2018), showing that within that temperature range two pre-
viously unknown triple points between solid phases can be found and it still remainsto see
if they can be detected experimentally.

Although the behaviour of oxygen at TPa pressures remains interesting and open
to further study, the results contained in our present work are supported by evidence
obtained when analyzing the other constituent element of CO,, i.e., carbon. Thiselement is
nonmetallic and is also the fourth most abundant element in the universe by mass. Carbon
assumes the diamond phase around 10 GPa and stays with it as its most stable phase up
to roughly 1 TPa. Recognized as a “miracle material” due to its well-known outstanding
thermal conductivity, transparency, hardness, overall mechanical stability, and interesting
properties upon the introduction of selected impurities, diamond isvery relevant for current
and future technological applicationsin industry and society. In astrophysics, diamond has
been predicted to exist in massive amounts within the interior of some gas giants in our
solar system (Ross, 1981), as well as in the interior of large extra-solar planets where
carbon is expected to reach also post-diamond solid phases due to extreme pressures. It
is not surprising then, that due to its importance and wide range of stability, diamond has
become the archetype of a mono-atomic covalent solid and has been extensively studied
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under extreme conditions to pursue a fundamental understanding of matter. The limits
to diamond's stability and its overall behaviour have always been tested with state-of-
the-art experimental techniques, therefore, as soon as a new method for applying higher
pressures is developed diamond is always a forefront candidate to apply said method.
Hence, the recently developed ramp-compression shock-wave technique, which borrows
technological developments from high power laser facilities that were built to achieve
nuclear fusion by compressing hydrogen, has been no exception to diamond's appea
(Smith et al., 2014; Swift et al., 2022). Also, being of high interest for theoretical studies,
it is known that atomistic simulations produce two main post-diamond stable phases at
low temperatures, i.e., BC8, which has a small electronic band-gap when compared to
diamond's but is still covalent (Grumbach & Martin, 1996; Correa et al., 2006; Correa
et al., 2008; Martinez-Canales et al., 2012; Benedict et al., 2014) and a simple cubic
(SC) phase, which is metallic (Martinez-Canales et al., 2012; Benedict et al., 2014). In
this system, same as for oxygen, the enormous pressures that are involved in the study of
carbon’s solid-liquid interface close to its transition from diamond to BC8, make it very
challenging to get an accurate estimation for the melting curve purely by extrapolating
available experimental data (Alder & Christian, 1961; Bundy, 1980). Severa attempts
to determine the melting line of carbon at very high pressures have also been made
theoretically (Grumbach & Martin, 1996; Wang et al., 2005; Correa et al., 2008;
Benedict et al., 2014; Schottler et al., 2016), but due to lack of consistency in the results
there is no consensus on the theoretical melting lines existing up to this date.

Although no detailed analytical model explaining the melting temperature exists, we
estimated a region for carbon’s solid-to-liquid transition based on a purely phenomeno-
logical vibrational approach known as the Lindemann’s criteria, which considers only
the properties of the solid phase. Following Einstein’s model of a solid made of harmonic
oscillators arranged in asimple cubic lattice, the original formulation of thiscriteriarelied on
the assumption that the atomic vibrationsin the solid could be represented just in terms of its
Debye frequency at high enough temperature. Therefore, in the way it was originally stated,
the criteria use macroscopic knowledge to calculate a quantity known as the Lindemann’s
ratio (L), in terms of the temperature of the system, the atomic mass number, its volume,
and the Debye temperature. This ratio, presented in Lindemann’s original work just as a
proportionality constant, was believed to reach an universal critical valuefor all materials at
melting (Gr ineisen, 1926), derived from the assumption that at the transition temperature
towardstheliquid phase the amplitude of the thermal displacements due to the oscillation of
the atoms would reach one-half the inter-atomic distance less the atom’s diameter, allowing
direct contact between neighboring atoms (Lindemann, 1910). Later, it became evident
that the atomic displacements at melting were not that large and also the universality didn’t
seem to hold, instead, actual values of L coming from experimental dataand simulationsfor
simple systems spanned a range going from 0.05 to 0.2 depending on factors such as crystal
structure, nature of inter-particle interactions, and magnitude of quantum effects, among
others (Chakravarty et al., 2007). Still, the original assumption was not completely wrong,
since this classic formulation done by Lindemann has been be found recently to predict
melting temperatures at ambient pressure with an uncertainty lower than 22 % for 39 simple
systems, by using an exact same value of L, which is of the order of 0.1, for each element
belonging to a given group of the periodic table (Vopson et al., 2020). This establishes L,
at present, as the only available predictive phenomenological tool for understanding solid-
liquid coexistence conditions for a range of metals and geologically important minerals
with very high melting temperatures. In fact, there are connections between Lindemann’s
relation and other well established theories, suggesting that it could be more than just a
semi-empirical rule (Gilvarry, 1956; Ross, 1969).

Nowadays, the most widely adopted definition of Lindemann’s criteria is the reformu-
lation provided by Gilvarry (Gilvarry, 1956), who presented a description of this criteria
relating it directly to microscopic quantities taken from the vibrational response of the
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system at finite temperature, demonstrating that for a crystalline phase L is the fraction
between the root-mean-squared displacement of the atoms and the inter-atomic spacing
at a given temperature. Gilvarry also suggested that this ratio should be universal if the
main assumptions of the models behind its estimation stay valid, meaning, within a sub-
category of well-behaved isotropic mono-atomic solids. In fact, previous works using
Lindemann’s criteria were expected to be inexact by design and they could hope at best
only for an approximate agreement between theory and experiment. For example, they
had limited resources available for performing complex calculations and in some cases
had to restrict the avail able frequencies and the orientations of the vibrational modesinthe
solids, or calculated those together with the inter-atomic distances using approaches from
classical mechanics that were limited by the type of structural ordering considered or the
interatomic potential used, such as Lennard-Jones and its variants, Gaussian core model,
inverse-power potentials, etc. On the other hand, the hard-sphere system represents the
simplest nontrivial liquid with a freezing transition, and is thus the prototype of a model
for nearly spherical closed-shell atoms or molecules, where theories and simulations of
freezing can directly be compared and have offered consistent values for L between theory,
simulations, and experiments, being this system where density functional theory has had
a notable success (L 6wen, 1994). First principle calculations offer essentially a test for
the theory of the solid state because of their high accuracy, in this context Lindemann’s
melting rule has been obtained from first principles for real materials in the past (Stroud &
Ashcroft, 1972; Bilgram, 1987), finding values for its ratio around 0.13, which coincide
almost exactly with first principles values of L obtained for the melting of hard-sphere
solids (Young & Alder, 1974; Ohnesorge et al., 1993; Murray & Grier, 1996), failing
only for extremely soft potentials that would imply long range microscopic interactions
(Léwen, 1994). Also at ambient pressure, others have reported this criteria to work very
well for rare gases and mono-atomic metals, in particular the alkali ones, which are
composed of spherical or nearly spherical units that are characterized predominantly by
two-body central bonding forces (Bilgram, 1987). A successful application of the criteria
at ambient pressure excludes so far radioactive elements, rare-earths, and semiconductor
elements (Vopson et al., 2020). Here, for our dense and highly symmetric mono-atomic
materials under extreme conditions, we do not consider heavy elements, surface effects,
nor lattice defects, also, the pressures considered are so high that metallization occurs or
is close to occur in all our studied crystalline phases, making long range interactions far
from being predominant and removing most of the divergences from an idealized hard-
sphere model.

Summarizing, in this work, avoiding the computational sophistication involved in
finding a very precise melting curve, we attempt to locate the maximum temperature for
three solid phases of diamond up to which meaningful stability comparisons between them
can be made at TPa pressures, by testing the Lindemann’s criteria (Lindemann, 1910;
Gilvarry, 1956) within QHA. We managed to approximate carbon’s melting temperature
guantitatively and the shape of its melting line with high certainty and at arelatively low
computational cost, being then able to suggest a limiting value for L corresponding to the
temperature above which melting is most likely to have already occurred for mogt, if not
all, materials under extreme conditions. The hypothesis of a close-to-universal L was then
applied to the cases of oxygen and fluorine, where no direct experimental or theoretical
datais available for melting conditions at TPa pressures. The use of QHA for this purpose
is well justified, since it is not unusual that the elastic properties of a crystalline solid
remain well behaved right up to its melting point (Hunter, 1942), therefore, developing
anharmonicities or a softening of the material is not a prerequisite before melting. As a
matter of fact, these so called “ catastrophe hypotheses” about mechanical propertieshinting
towards lattice instability before melting, would be incompatible with the existence of
super-heated crystals (Bilgram, 1987). Instead, it has been proposed that a more accurate
hypothesis for the conditions leading to melting, from a first principles perspective, seems
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to be the disappearance of the nucleation barrier at the surface of the material due to an
increase of the root-mean-square amplitude of the thermal vibrations (Stroud & Ashcroft,
1972), meaning that using QHA in the application of Lindemann’s rule should be a valid
approach in most cases.

M aterials and M ethods

Carbon was examined in the pressure range going from 0.25 to 3.50 TPa, which includes
diamond as well as two post-diamond phases, BC8 and SC. To obtain the structural
parameters for all the studied phases, we performed variable-cell optimization calculations
at steps of 0.25 TPa within Density Functional Theory (DFT) (Giannozzi et al., 2009,
2017), using a projector augmented wave pseudopotential (Blochl, 1994) with six explicit
electrons per atom. In thiswork, the Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) Generalized Gradient
Approximation (GGA) of the exchange-correlation functional was used (Perdew et al.,
1996). To describe electrons, the kinetic energy cutoff of the plane-wave basis set was set
to 200 Ry, while, for integrating the first Brillouin-zone with the Monkhorst-Pack method
(Pack & Monkhorst, 1977), k-point grids of 8x8x8, 4x4x4, and 32x32x32, were used in
the cases of diamond, BC8, and SC, respectively, to ensure a converged k-point sampling
with similar k-point densities for each size of the unit-cell. These parameters ensured an
energy convergence of at least 1 meV/atom.

Finitetemperature studieswere possi bl ethanksto the cal cul ation of phonon frequencies
at zero temperature with harmonic dynamical matrices that were obtained within Density
Functional Perturbation Theory (DFPT) in the linear response regime (Baroni et al., 2001)
with a converged g-point grid of 2 x2 x2 for diamond and BC8, while 6 x 6 x 6 was
used instead for the smaller SC cell. Finite-temperature contributions to the Helmholtz
free energy were computed by means of QHA (Leibfried & Ludwig, 1961; Baroni et al.,
2010) from 0 to 10000 K, with the relation:

1
F(V.T) = Uo(V)+3 éhqu
+  kgT Y In[1 —exp(—hoys/ksT)], (1)
qs

where o is the frequency of the mode s at point g in the Brillouin Zone and a given
volume V ; U (V) is the ground state electronic energy of the crystal at volume V, and
the second and third terms on the right-hand-side of the above equation are the zero-point
energy (ZPE) and the thermal vibrational contribution to the free energy, respectively,
at volume V. All calculations described so far were performed using the QUANTUM-
ESPRESSO package (Giannozzi et al., 2009, 2017).

We then fitted the Helmholtz free energy and the volume of each phase at different
temperaturesto a 3" order Birch-Murnaghan equation of state, with avariance (y?) of order
107 or better for all fits. With the previous data, the Gibbs free energy was calculated as:

G(PT) = F[V(RT),T|+PV(PT). (2)

Oxygen and fluorine followed an equivalent treatment. In what follows, if no
extra details are given it means that the settings and methods are the same as carbon’s,
explained above.

For oxygen we selected the two structures that were found to be stable at high
temperature in the range of pressure of this study, 1 to 6 TPa: a molecular structure with
symmetry R3m and anon-molecular structure Fmmm. The va ence €l ectron wavefunctions
were expanded in a plane-wave basis set with a kinetic energy cutoff of 400 Ry. For
the primitive cells of the two phases of oxygen considered in this study the size of the
k-point grids are 18 x 18 x 18 and 8 x 16 x 16, respectively. When the metallic state
was present, the calculations were done using the Fermi-Dirac smearing technique with a
width of 43 meV, to account for the electronic entropy at 500 K. This width was kept fixed
while calculating the vibrational properties at all temperatures, since this smearing term’s
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contribution was found to be not very temperature dependent. The vibrational properties
for oxygen at T= 0K were also calculated using DFPT and the g-point grids used to obtain
the dynamical matrices were asfollows: 4 x 4 x 4 for R3m and 2 x 4 x 4 for Fmmm.

For the solid phases of fluorine, detailed calculations were carried in the same pressure
range as for oxygen, with its two most stable structures (Olson et al., 2020; Duan €t al.,
2021): Cmca and Pm3n, using a projector-augmented wave pseudopotential with seven
explicit valence electrons. The k-point grids for the Brillouin zone integration were also
generated using the Monkhorst-Pack method with sizes 16 x 16 x 16 for both Cmca and
Pm3n. Other two phases were not included here because their range of stability isrestricted
to avery narrow region of pressures and, on top of that, the reports about their boundaries
with phases Cmca and Pm3n have been contradictory in previous works.

The Lindemann’s ratio was cal cul ated for each solid phase as the fraction between the
root-mean-squared displacement for all the atoms at finite temperature and their respec-
tive nearest-neighbor distances (Lindemann, 1910; Grineisen, 1926; Gilvarry, 1956).
Therefore, this quantity depends on pressure through the change on the size of the unit
cell which in turn depends on its elastic constants, that also characterize the vibrational
displacement of theatomsin asolid system dueto temperature. Within our current approach,
the root-mean-squared displacement and volume for each cell at finite temperature came
from the same QHA calculations that were performed previously for generating the Gibbs
free energies, hence, the data that was required to produce the Lindemann’s ratio came to
us at almost zero additional computational effort. An useful reformulation of L in terms of
lattice frequencies is provided in Eq. (3) of Ref. (Pal & Sharma, 1967).

Results and Discussion
Carbon

In figure 1, we present our calculated pressure vs. volume behavior for three relevant
carbon phasesin the pressureinterval going from 0.5 to 3.5 TPa, showing very good agree-
ment between our results and a previous work that also covered the equations of state for
diamond, BC8, and SC, which was done by using very accurate pseudopotentialswith small
coreradii and with all six eectronsincluded explicitly (Martinez-Canaleset al., 2012).

Figure 1. Pressure-volume relation coming from a fit to the 3™ order Birch-Murnaghan equation of
state at 300 K for diamond and the two post-diamond phases BC8 and SC. Values extracted from Ref.
(Martinez-Canaleset al., 2012) are displayed with circles for each phase at selected pressures
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The phase-boundariesfor diamond and post-diamond crystallineformswere cal cul ated
using the finite-temperature contribution to the free energy within QHA, as described in
the Materials and Methods section. Our findings, vertical lines in green color shown in
figure 2, are in excellent agreement with those including anharmonic effects performed by
(Schottler et al., 2016), which are displayed with black vertical dotdashed lines between
the studied solid phases. This suggests that QHA is indeed sufficiently accurate for
calculating the most relevant thermodynamic propertiesin these three solid systems. Gray
full vertical lines that are also presented in figure 2, correspond to solid-solid boundaries
from alternative studies (Benedict et al., 2014; Correa et al., 2008) that are included here
in addition to their calculations of the melting lines, which occupy temperatures above
6000 K and are shown with gray dashed lines in the same figure.

At the highest values within the temperature range of our thermal calculations, carbon
is expected to become fluid for all three solid phases according to previous works (Wang
et al., 2005; Benedict et al., 2014; Correa et al., 2008) as seen in figure 3, therefore, in
figure 2 we show an estimation for the melting lines corresponding to each studied solid
form. To this end, using a QHA level of treatment for temperature effects, we computed
the P-T conditions required for reproducing pre-established values of L, by following the
description given in the Materials and Methods section. The melting lines obtained by
assuming different critical values of L are displayed in figure 2, where it becomes apparent
that at all the considered pressures and also for al crystalline phases, the critical value for
L that best describes the transition from solid to liquid in this chemical element seems to
be, on average, L =0.13. Meanwhile, a safe range of ratios that cover the discrepancies
present in previous calculations of carbon’s melting line, mentioned in the introduction,
should go from 0.11 to 0.15, since those two values of L limit quite well the P-T region
where results from previous theoretical calculations of melting are present (Wang et al.,
2005; Benedict et al., 2014; Correa et al., 2008). Let us stress again the fact that all these

Figure 2. Proposed phase diagram for carbon at extreme conditions including boundaries from
previous theoretical works. Our calculated solid-solid phase boundaries (vertical thick green lines)
from Ref. (Cogollo-Olivo, 2020), fall almost on top of calculations performed by (Schéttler et al.,
2016) that included small anharmonic corrections, displayed here in black dot-dashed vertical lines
and almost covered by our data. Previously reported melting lines for three solid phases of carbon
in the TPa regime (gray dashed lines above 6000 K) appear compared against our results (Cogollo-
Olivo, 2020), which are shown here using lines in a color sequence going from purple to red in the
range from L =0.10 to L =0.15, respectively.
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Figure 3. Carbon’s melting line estimated using the change in entropy as a criteria, for the three phases
in our study.

ratios work consistently well for diamond, BC8, and also for SC, enforcing the idea of
L being universal, at least within certain categories of materials and conditions (Ross,
1969; Vopson et al., 2020). As an additional test, we also considered that at the vicinity
of carbon’s solid to liquid transition the entropy change has been estimated in the past
to lie somewhere between 20 and 30 Jmol/K (Wang et al., 2005; Robinson & Wilson,
2013). We were then able to calculate alower limit for the melting line using this criteria,
as seen in figure 3, seeking athreshold of 20 J-mol/K for the change in carbon’s entropy
and finding that it coincided quite well with one of our previous approximations, L =1.12
shownin green color in figure 2, aswell aswith previouswork (Benedict et al., 2014). This
additional evidence establishes the Lindemann’s criteria as a reliable method to constrain
the P-T values taken by melting curves, which, as already mentioned, is also very stable as
suggested by the fact that avery similar degree of accuracy in the estimation of the melting
lines was obtained simultaneously for diamond, BC8, and the SC phases of carbon, starting
from completely independent vibrational studies for each of them.

Oxygen and Fluorine

Encouraged by the previous findings, we now proceed to show the calculation of melting
curves for two limiting values for the Lindemann's ratio that were established earlier,
L =0.11and L =0.15, applied to the currently accepted stable phases of oxygen and fluorine,
as shown in figures 4 and 5.

For oxygen, we can infer that a hypothetical melting line defined by L =0.13, i.e. right
in the middle of the range enclosed with blue and red lines depicted in figure 4, would
clearly stay above all the main interesting features that were presented in the conclusions
of our earlier work about different solid oxygen phases (Cogollo-Olivo et al., 2018). This
newly estimated melting line is far below the one coming from a crude extrapolation of
low-pressure data, which gave us a melting temperature of 26.000 K close to 2 TPa. Still,
it is worth noticing that even at the lowest melting curve in our range, corresponding to
L =0.11, the results of our previous work may stay valid and atriple point could still exist
between the solid phases R3m, Cmcm, and Fmmm (Cogollo-Olivo et al., 2018), within the
expected errors, or perhaps it could become a quadruple point, joining these three solid
forms with the liquid phase.
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Figure 4. Oxygen’s melting region was estimated within the range between L =0.11 and L =0.15,
starting from the two most stable solid phases at high temperature, according to previous studies.

Figure 5. Fluorine’s melting region was also estimated in the range between L =0.11 and L =0.15,
starting from its two most stable solid phases, according to previous studies.

In the studied pressure range, going from 1 to 6 TPa, same as for oxygen, our melting
studies made on fluorine dealt with two widely accepted stable crystalline forms taken
from zero temperature studies: Cmca and Pm3n. In terms of structural stability, although
belonging to different groups in the periodic table, molecular fluorine closely resembles
molecular oxygen due to their closely matching electronegativities, being also the highest
in nature. Therefore, it is interesting to see in figures 4 and S that their melting temperatures
stayed quite similar in the entire range of pressure conditions, even as extreme as those in
this study, and that their behaviors are clearly differentiated from the trend that is followed
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by carbon’s melting lines. Finally, although almost degenerated, it is important to notice
that Cmca, full linesin figure 5, is more stable than Pm3n, dashed lines, below 2.7 TPaat
zero temperature.

Conclusions

We performed calculations for several carbon phases to identify the P-T conditions that
would keep constant the value of Lindemann’s ratio (L), which was studied in detail with
proposed melting curves in the P-T space that correspond to six fixed values of L in the
range from 0.1 to 0.15. We were able to establish that previous attempts at calculating the
melting lines for this element can be located with high certainty within arange of L going
from 0.11 to 0.15. This allowed us to test the validity of the Lindemann’s criteria, which
establishes that it is very likely to find the P-T conditions for melting around a single
universal value of L. We found that by fixing the ratio to just one of such values (L =0.13)
we can represent very well on average all previously calculated carbon’s melting lines
for its three solid phases considered in this study. L =0.13 is also the value that results
from models of hard-sphere solids and provides an outstanding agreement with earlier
theoretical estimations that required a much higher computational effort, as well as with
an estimation based on the expected changes in entropy across carbon’s melting line, for
all the solid phases. These findings position the Lindemann’s ratio criteria as a robust and
computationally inexpensive method to constrain the temperatures at which meaningful
comparisons of the relative stability between solid phases should be made, by setting,
according to our results for carbon, two limiting values (L =0.11 and L =0.15) as boundaries
for a safe estimation on a region in the P-T space under which it makes sense to assume
that solid phases can still be present. Finally, since L’s definition is not restricted to the use
of a particular approximation for obtaining the amplitudes of the atomic displacements as
a function of the applied temperature, it may be worth testing Lindemann’s criteria using
an anharmonic approximation to estimate the atomic displacements in cases where lattice
instability is known to exist.
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Resumen

En este trabajo se revisa el procedimiento de cuantizacién topolégica basado en la cohomologia
de Céch. Se muestra como el método de cuantizacion se fundamenta en la libertad de escogencia
del Lagrangiano apropiado para una teoria de campos, a partir de una familia de Lagrangianos que
difieren entre si por un término igual a una derivada total, de tal manera que la teoria de cohomologia
de Cé&ch proporciona el lenguaje matematico correcto con el cual catalogar la informacion necesaria
para obtener condiciones de cuantizacién de parametros fisicos. Posteriormente, se aplica este
método a la cuantizacion topoldgica del monopolo magnético y de la constante GN de la gravitacion
universal de Newton.

Palabras clave: TopologiaAlgebraica; Teorias de Campos; Teoria Cuantica.

Abstract

In this work, the topological quantization procedure based on the cohomology of Céch is reviewed. It
is shown how the quantization method is based on the freedom of choice of the appropriate Lagrangian
for a field theory, from a family of Lagrangians that differ from each other by a term equal to a total
derivative, in such a way that that the cohomology theory of Céch provides the correct mathematical
language with which to catalog the information needed to obtain quantization conditions for physical
parameters. Subsequently, this method is applied to the topological quantization of the magnetic
monopole and the constant GN of Newton universal gravitation.

Keywords: Algebraic Topology; Field Theories; Quantum Theory.

Introduccion

Uno de los problemas mas fundamentales e importantes de la fisica tedrica es el de la
determinacion de condiciones de cuantizacion para ciertos parametros tales como masas,
cargas y constantes de acoplamiento. Este problema se remonta a los origenes de la teoria
cuantica, a comienzos del siglo pasado, cuando Planck, Bohr, Wilson y Sommerfeld
formularon sus condiciones de cuantizacion para sistemas periodicos. En el transcurso
del desarrollo de la fisica moderna se han utilizado diferentes clases de formalismos para
[legar aladeterminacién de tales condiciones, incluyendo argumentos basados en teoriade
grupos y otras ramas de las matematicas. En particular, €l desarrollo de la teoria cuantica
de campos ha llevado a la aplicacion, cada vez mas extendida, de técnicas y conceptos de
geometriay topologia ala solucién de esta clase de problemas.
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Una de las aplicaciones mds interesantes de la topologia a la resolucién de problemas fisicos
se encuentra en la cuantizacién de constantes de acoplamiento, cuyo primer ejemplo fue la
condicién de Dirac para la cuantizacién de la carga magnética (Dirac, 1931). En afios re-
cientes se han realizado numerosas investigaciones tendientes a dilucidar la relacion entre la
geometria, la topologia y los problemas de cuantizacién. En particular, se ha reconocido
que los argumentos homotdpicos son muy utiles en la comprensién de dichos problemas
(Deser et al., 1982b; Jackiw, 1985, 2004; Deguchi & Kitsukawa, 2006; Nettel et al.,
2009). Ahora bien, es igualmente posible emplear argumentos co-homolégicos para obtener
las mismas condiciones de cuantizacién. Es mds, se puede argiiir que la estructura correcta
para analizar estos problemas es la teorfa de cohomologia de Céch (Alvarez, 1985a, 1985b;
Freed, 2000; Matsuyama, 2008; Rahimizadeh et al., 2012; Kouneiher, 2018). Ademds,
este método es mds general, pues existen casos en los cuales no es posible aplicar
argumentos homotdépicos mientras que los argumentos cohomolégicos si son aplicables,
obteniendose de una manera relativamente ficil condiciones topolégicas de cuantizacién
(Grady & Sati, 2021).

En este trabajo se revisa el procedimiento de cuantizacion topoldgica basado en la co-
homologia de Cé&ch, de acuerdo con los trabajos de O. Alvarez (Alvarez, 1985a, 1985b;
Gonzalez, 2000; Matsuyama, 2008; Aguilar, 2018). Se muestra como el método de cuan-
tizacién se fundamenta en la libertad de escogencia del Lagrangiano apropiado para una
teoria de campos, a partir de una familia de Lagrangianos que difieren entre si por un término
igual a una derivada total. Posteriormente, se aplica este método a la cuantizacion topoldgi-
ca del monopolo magnético y de la constante Gy de la gravitacién universal de Newton.
Este trabajo se encuentra organizado de la siguiente manera. Inicialmente se presentan las
ideas fundamentales del método de cuantizacion y su relacién con la teoria de cohomologia
de Cé&ch. A continuacién, se aplica dicho procedimiento para obtener la conocida condi-
cién de Dirac para la cuantizacién de la carga magnética (Dirac, 1931), considerando la
interaccién de una particula cargada con el campo magnético de un monopolo. Luego se
considera una posibilidad mas general para la cuantizacién de la carga magnética, aplican-
do el método de cuantizacidn a una teoria de campos en 4 dimensiones. Posteriormente se
plantea la cuantizacidn topoldgica de la constante de Newton Gy considerando un modelo
sigma supersimétrico acoplado a gravedad. Por dltimo, se concluye este trabajo analizando
los aspectos mds importantes de los ejemplos tratados.

Cuantizacion Topologica y Cohomologia de Céch

Caracteristicas Topologicas de la Formulacion Lagrangiana

Consideremos una teoria de campos en la cual el espacio-tiempo es una variedad M, sin
frontera espacial, de dimensidn d. Posibles ejemplos son R x §4-1 g4 R x 7971 etc. Los
campos clésicos se interpretan como aplicaciones ¢ : M — X, donde X es una variedad de
dimensidn n, la cual asumiremos compacta y sin frontera. Desde el punto de vista fisico, el
objeto fundamental en una teoria dindmica es el Lagrangiano, el cual es una funcién de los
campos y sus derivadas: L(¢,d,¢). Sin embargo, es de vital importancia recordar el hecho
de que el Lagrangiano de una teoria no es tnico: una familia de Lagrangianos que difieren
entre si por una derivada total dan lugar a las mismas ecuaciones de campo y, por lo tanto,
describen la misma realidad fisica (Landau & Lifshitz, 1976; Barut, 1980).

Ahora bien, consideraremos teorias en las cuales el Lagrangiano puede escribirse como la

suma de dos términos:

L=Ly+Lr. (D

52



Revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales. Cohomologa de Céch y Cuantizacion
47(182):51-71, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1782 Topologica de Parametros Fisicos

En esta expresion el término L estd pérfectamente definido en todo punto de la variedad ¥
y puede consistir de términos de energia cinética mas interacciones, cuyo comportamiento
bajo transformaciones de coordenadas en el espacio-tiempo M es el de una densidad tenso-
rial o tensor relativo; esto es, la transformacion de L incluye el determinante del Jacobiano
de las transformaciones de coordenadas (Thomas, 1965; Weinberg, 1972; Carroll, 2004).
El segundo término en (1), al cual denominaremos Lagrangiano Topoldgico, presenta algu-
nos rasgos caracteristicos que conducen a las condiciones de cuantizacién. En primer lugar,
L7 se comporta como una forma diferencial bajo transformaciones de coordenadas en el
espacio-tiempo M y, por lo tanto, su transformacién no incluye al determinante del Jaco-
biano sino solo al Jacobiano mismo. Es mds, Ly debe interpretarse como el pull-back a M de
una forma diferencial 7 sobre X (Choquet-Bruhat, ef al., 1982; Curtis & Miller, 1985).

Sin embargo, las propiedades mas interesantes de Ly surgen cuando se observa que 7 no esta
definida globalmente sobre la variedad X y se explota la no-unicidad del Lagrangiano
considerando una familia de formas diferenciales {7}, cada una definida sobre un conjunto
abierto Uy perteneciente a una cubierta % = {U,} para la variedad X. Con el fin de
mantener invariables las ecuaciones de campo, las formas diferenciales locales T deben
coincidir en las intersecciones, excepto por una derivada total. Esto significa que sobre cada
interseccion no-vacia Usp = Uy NUp debe definirse una funcién de transicion J4p de tal
manera que

Ty —Tg =dJsp 2)

en dicha interseccién. En el lenguaje de la teoria de cohomologia de Céch (Bott y Tu, 1982;
Singer & Thorpe, 1976; Gonzalez, 2000; Matsuyama, 2008) la familia {7} constituye
una 0-cocadena con valores en d-formas, {Ty} € CO(% ,Q%), donde d es la dimensién del
espacio-tiempo M. La coleccién de funciones de transicién {Jsp} constituye una 1-
cocadena con valores en (d — 1)-formas, {Jap} € C' (% ,Q%~1). Asi mismo, la condicién de
invariancia de las ecuaciones de campo (2) se expresa en términos del operador cofrontera
0 de la cohomologia de Céch como

O{Ty} ={Th — T} = {dJag} . 3)
Sin embargo, la definicion de estos objetos depende de la seleccion de una buena cubierta %

sobre ¥, en la cual cada conjunto abierto Uy y cada interseccién finita no-vacia de abiertos
Uyp... sean difeomorfos a una bola abierta en R”.

Construccion de la Accion

Integrando el Lagrangiano L sobre una regién R del espacio-tiempo d-dimensional M se
obtiene la correspondiente integral de accidn de la teoria clésica,

IZ/L:/LO+/LT:IO+ITa “
R R R

la cual se expresa también como la suma de dos términos. Ahora bien, la contribucién del
término topoldgico I podria interpretarse como la integral de la d-forma T sobre la imagen
@(R) de laregién R en la variedad X

IT:/RLT:/¢(R)T. 5)
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0
QFT G {dTy} 0
Qf {TA} 5{TA} 0
Q-1 {JAB} S{JAB} 0
0

Qf 0{Kap..} 0
Qo {Capc..} | 0{Capc.}
dt {c}

S — CO Cl CZ Cd Cd+1

Figura 1. Caja del Tic-Tac-Toe

Sin embargo, esto no es posible a causa de la no-unicidad de la d-forma diferencial 7. El
problema en la integracién del término topoldgico T surge cuando la regién de integracion
¢ (R) atraviesa una interseccién de abiertos de la cubierta % y, por lo tanto, la accion debe
definirse de tal modo que tenga en cuenta las diferentes formas diferenciales T4 sobre cada
abieto Uy de la interseccidn; sin embargo, esto puede llevar a que el término I dependa
de la selecién de algin subconjunto de la interseccién. No obstante es posible obviar esta
dificultad generalizando un procedimiento desarrollado por Wu y Yang para el caso de un
positrén en presencia del campo magnético de un monopolo (Wu & Yang, 1976;
Alvarez, 1985a, 1985b).

Es posible generalizar el procedimiento de Wu y Yang al caso d-dimensional introduciendo
en la accion términos apropiados que permitan definirla sin ambigiiedades sobre toda la in-
terseccion, excepto por una constante adicional. Los términos necesarios para modificar la
accion pueden obtenerse empleando la caja del Tic-Tac-Toe de la cohomologia de Céch: se
ubican inicialmente las cocadenas {Tx } y {Jap} y se procede en zig-zag, a la derecha y ha-
cia abajo, empleando los operadores d y 8, hasta obtener todos los términos que sean de la
forma CP (%, Qd-r ), en donde 0 < p < d y d es la dimensién del espacio-tiempo, como se
muestra en la Figura 1. A partir de la caja del Tic-Tac-Toe se encuentra que existe una am-
bigiiedad en la accién cldsica cuando se consideran intersecciones de (d +2) abiertos en % .
Dicha ambigiiedad viene dada por un cociclo localmente constante {C} € C?+!(%,Q0), el
cual define una clase de cohomologia en Hg*l (X,R). Desde el punto de vista cldsico, la am-
bigiiedad en la accién no presenta problemas, puesto que las ecuaciones de campo permane-
cen invariables. Sin embargo, dicha ambigiiedad en la accién conduce a una inconsistencia
en la teoria cudntica.

Consistencia Cudntica y Condiciones de Cuantizacion

Formulando la cuantizacién de la teoria en términos de integrales de camino de Feynman
se encuentra que la ambigiiedad en la accion cldsica introduce un factor de fase ambiguo
exp(iCapc...) sobre cada interseccién no vacia de (d +2) abiertos de la cubierta. Asi enton-
ces, exigiendo que la teorfa sea cudnticamente consistente se impone una condicién sobre
el cociclo {Capc... }: dicho cociclo debe ser un multiplo entero de 27 para que la integral de
camino de Feynman esté bien definida. Esto significa entonces que el grupo de cohomologia
Hg“ (X,Z) debe contener a los enteros para asi poder escoger apropiadamente a {Capc...}

Ahora bien, procediendo hacia arriba y a la izquierda en la caja del Tic-Tac-Toe a partir
de la O0-cocadena {7 }, puede construirse una (d + 1)-forma diferencial cerrada G definida
globalmente sobre X, la cual define un elemento de Hg;l (X), como se indica en la Figura
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1. Ademads, debido a que las teorias de cohomologia de Cé€ch y de De Rham son isomorfas,
la informacién topoldgica contenida en el cociclo {C} es equivalente a la contenida en la
forma diferencial G. Mas especificamente, el flujo de G a través de una sub-variedad sin
frontera de dimensién d + 1, es decir, la integral de G sobre un ciclo (d + 1)-dimensional
§4+1 ests dado por la suma de los Capc... que pertenecen a una cubierta de la variedad:

[,.,6= X Cuc... ©

ABC...

La condicion de consistencia cudntica de la teorfa impone la restriccion adicional de que
estos Capc... sean miltiplos enteros de 27 y, por lo tanto, concluimos que el flujo total de G
es igual a un multiplo entero de 27. Asi entonces, se obtiene una condicién de cuantizacién
para el flujo de G, lo que implica una condicién de cuantizacién para la “carga” asociada
con ese flujo.

La relacién entre la teoria cldsica y la teorfa cudntica puede comprenderse mejor mediante
el teorema del coeficiente universal (Spanier, 1966; Patrascu, 2014): Hg“ (X,R), el gru-
po de cohomologia de Céch real, se puede construir si se conoce Hgl+1 (X,Z), el grupo de
cohomologia de C&ch entero. Ahora bien, si este tltimo es un grupo de torsién, entonces
el primero se anula y no hay ambigiiedad en la accién cldsica. Mds precisamente, una am-
bigiiedad en el nivel d + 2 de intersecciones es la cofrontera de alguna d-cocadena y puede
asi ser absorbida en la redefinicion de los términos al nivel d + 1 de intersecciones. En este
caso, la teorfa cudntica serd igualmente trivial pues el flujo de G serd igual a cero. Cuando el
grupo de cohomologia entero Hg“ (X,Z) contenga a los enteros, el grupo de cohomologia
real Hg“ (X,R) contendr a los reales y, si hay una ambigiiedad en la accién cldsica, habrd
automaticamente una condicién de cuantizacién del flujo en la teoria cuantica. Puede verse
entonces que la teoria de cohomologia de Céch proporciona una estructura muy general y
poderosa para describir la cuantizacién de constantes de acoplamiento fisicas.

Cuantizacion Topologica de la Carga de un Monopolo Magnético

Dindmica de una Particula Cargada y un Monopolo Magnético

Consideremos el movimiento de una particula cargada en presencia del campo magnético
de un monopolo. El espacio-tiempo relevante en esta teoria es de dimensiond =1, M =R
(tiempo), y los campos cldsicos son las coordenadas de la particula sobre el espacio de
configuracién x* : M — X, con X = §%. La densidad Lagrangiana correspondiente a este
sistema estd dada por

L=+, )
donde
mdxg dx* 1 b
= — — + —F,, F*°
“b 2 dr ae et ®
e dx*

El primer término corresponde a las energias cinéticas de la particula y del campo elec-
tromagnético, mientras que el segundo término corresponde al acoplamiento del potencial
vectorial A, con la densidad de corriente de la particula, J¢ = (e/c)(dx?/dt).
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La contribucién del término Ly a la integral de accién viene dada por

5] %) %)
h:/LF: Frdt = | AJ%t (10)
n

I 3|

la cual puede escribirse en el espacio de configuracién S como

hszAﬂﬂ:f/A, (11)
CcJr cJr

donde I es la trayectoria de la particula en el espacio de configuracion. Ahora bien, debido
a que el potencial vectorial A, describe el campo magnético de un monopolo puntual, la 1-
forma diferencial A = A,dx“ no estd definida globalmente sobre S2, puesto que el potencial
vectorial alrededor de un monopolo magnético no puede escogerse globalmente sin singu-
laridades (Wu & Yang, 1976). Asi entonces, debe escogerse una buena cubierta % = {Ux }
para s2 y definir sobre cada abierto U 4 unal-forma diferencial A 4 = A 4,dx“, de tal ma-
nera que en la interseccion de dos abiertos, Usp = Us N Up, las correspondientes 1-formas
satisfagan la condicién

Ap—Ap=dyyp , 12)

donde los Y45 se denominan funciones de transicién. Debido a la existencia de una 1-forma
Ay para cada abierto Uy, la integral de accion (11) no estard bien definida, presentandose
ambigiiedades cuando la trayectoria I" de la particula atraviese varios abiertos de la cu-
bierta para S?. Esta ambigiiedad no presenta problema en la teoria cldsica, puesto que solo
se introduce una constante adicional en la accién y, por lo tanto, las ecuaciones de movi-
miento permanecen inalteradas. Sin embargo, al considerar la cuantizacién de la teoria, esta
ambigiiedad produce una inconsistencia que debe ser eliminada con el fin de obtener una
teorfa cudntica bien definida.

Cohomologia de Céch y Consistencia Cudntica de la Teoria

Desde el punto de vista de la cohomologia de Céch (Alvarez, 1985a, 1985b; Gonzalez,
2000; Matsuyama, 2008), la familia de potenciales electromagnéticos {A4} define una 0-
cocadena con valores en 1-formas, mientras que las funciones de transicién {yspz} definen

una 1-cocadena con valores en O-formas, las cuales estan relacionadas mediante la transfor-
macién de calibracién (12), que en términos del operador cofrontera § toma la forma

0{As} ={As—Ap} = {dyag} . (13)

De acuerdo con esta relacién se puede construir la correspondiente caja del Tic-Tac-Toe
utilizando los operadores d y § en zig-zag, obteniendose el resultado de la Figura 2.

Si se definen Fy y Cqpc como

Fy = dAa, (14)

{Cac} = o&{wap} ={vap+Vsc+Vca}, (15)
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Q° 0
Q? {dAs} 0
Qf {Aa} 0{A4} 0
QP {was} 5{yus} 0
at
5— C? C! C? c?

Figura 2. Caja del Tic-Tac-Toe

se puede ver que los F4 son formas diferenciales cerradas y que {F4} es un O-cociclo.
Por esto dltimo, {F4 } puede extenderse globalmente para definir una 2-forma diferencial
cerrada sobre S2, la intensidad de campo electromagnético F = F,dx® A dx”. Igualmente
se observa en la caja del Tic-Tac-Toe que {Capc} define un 2-cociclo con valores en 0-
formas cerradas y por lo tanto, puesto que las 0-formas localmente cerradas corresponden a
constantes reales, {Capc} define un 2-cociclo C € C*(% ,R). Esta informacién se muestra
en la caja del Tic-Tac-Toe ampliada de la Figura 3.

Q3 0 0

Q? F {Fy} 0

Q! {Aa} {dvap} 0

Q° {wag} {Cunc} 0

PES C 0
§— 0 C! ? c’

Figura 3. Caja del Tic-Tac-Toe ampliada

La principal conclusién que se extrae de la caja del Tic-Tac-Toe es la siguiente: a partir de
una coleccién de potenciales electromagnéticos {A4} y funciones de transicién {yup}, la
ley de transformacién de calibracién 0 {A4 } = {dyap } permite construir una cierta 2-forma
cerrada global F' y un 2-cociclo localmente constante C, de modo que F' es un representante
del segundo grupo de cohomologia de De Rham de 52, Hg R(SZ), y C es un representante del
segundo grupo de cohomologia de Céch de dicha variedad, Hé(SZ7 R). Ahora bien, pueden
destacarse los siguientes aspectos:

1. Debido al isomorfismo entre las clases de cohomologia de Céch y de De Rham, el
flujo magnético total a través de una superficie bidimensional cerrada, esto es, la
integral de F sobre S, estd determinada por condiciones sobre las intersecciones
triples de S2.

2. La teoria cudntica impone una condicién adicional sobre el cociclo C: para que la
integral de camino de Feynman,

/el/hdx“(t) , (16)

esté bien definida, los C4pc no pueden ser niimeros reales arbitrarios, sino que deben
ser multiplos enteros de (27fic/e).

Lo anterior impone severas restricciones sobre las clases de cohomologia: puesto que los
enteros Z son un subconjunto de los reales R, pueden definirse objetos {nspc} como coca-
cadenas con valores enteros en lugar de cocadenas con valores reales. Claramente, el con-
junto de p-cocadenas con valores enteros, C?(%/,Z), es un subconjunto del conjunto de
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p-cocadenas con valores reales, C? (% ,R). Sin embargo, puesto que el lema de Poincare
para el operador 0 no se aplica a cocadenas con valores reales, tampoco se aplicard a co-
cadenas con valores enteros y, por lo tanto, las clases de cohomologia de CP(% ,Z) seran
no-triviales. Estas clases de cohomologia se denominan clases de cohomologia de Céch con
coeficientes enteros, y se denotan como HZ(S%,Z).

La teorfa cudntica requiere que el cociclo {Capc} tome valores enteros, y la existencia de
tal cociclo estd determinada por el hecho de que la variedad S? admita cociclos enteros en
su segundo grupo de cohomologia de Céch. Esto es, que Z C Hg(Sz, Z), lo cual estd deter-

minado por la topologia de la variedad. Asf entonces, el flujo magnético estard cuantizado

si la variedad S?> admite un segundo grupo de cohomologia con coeficientes e nteros que

contenga a los enteros. Ahora bien, dado que el segundo grupo de cohomologia de la esfera
es isomorfo a Z (Singer & Thorpe, 1976; Bott & Tu, 1982), entonces es posible escribir el
cociclo {Capc} como

{Capc} = (27mhc/e){napc} a7
y el flujo total de F a través de S estard cuantizado en términos de (277ic/e).
Condicion de Cuantizacion de Dirac

Con el fin de calcular el flujo total de F a través de S2, seleccionemos una cubierta
congtituida por los seis hemisferios (Choquet-Bruhat et al., 1982)

Uy ={xes:x' <0} , Upy={xes®:x' >0},
Us={xe§*:x* <0} , Up={xe8*:x* >0},
Us={xes*:x* <0} ) Us={xes?:x*>0},

de modo que cada triple interseccién no-vacia es difeomorfa a un disco abierto en R?. As{
entonces, el flujo total de F a través de S? vendré dado por

6
F= F . 18
- A; b, (18)

Sin embargo, la expresion anterior no es correcta, pues estamos contando varias veces las
contribuciones de las intersecciones. Para evitar este problema redefinimos los abiertos Uy
y sub-dividimos la variedad en regiones V4, como muestra la Figura 4 (arriba), y asi, puesto
que sobre cada Vj4 la 1-forma diferencial A4 estd bien definida, podemos usar el teorema de
Stokes para obtener

6 6

F= F— An, (19)
§? Agl Va Agl IVa

donde dV} es la frontera de la regién V4, la curva que une los vertices de V4. Asi, al calcular

las integrales sobre las fronteras de las seis regiones V4, después de agrupar términos, se
obtiene
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[ roE [ e [

donde la suma se extiende a las doce aristas o bordes E4p de la sub-division, y los limites de
la integral (P;,P;) son los ocho vertices correspondientes: A,B,C,D,E,F,G y H, como se
muestra en la Figura 4 para el hemisferio frontal (centro) y el hemisferio posterior (abajo).

Vi E V2 Ez
A Exn D
Eis E
Vs
Vs
Ees
E s
F G
Ve =2 Va E1q
C Eu B

Ees

Ve

Vi

Figura 4. Subdivisién de S mediante las regiones V4 (arriba), y visién esquematica de la
subdivisién de S?: hemisferio frontal (centro) y hemisferio posterior (abajo).

Utilizando las transformaciones de calibracion (13) y las definiciones (14) y (15) para eva-
luar las integrales en la expresion anterior, se obtiene que
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L F= Z/:d‘I’AB = Y [van(P) — was(Py)], @h

lo cual, después de reagrupar los términos de cada vertice, toma la forma
o F =Y [was(P) + Wsc(P) + wea(P,)] (22)
que, de acuerdo con (13), se expresa como
[,F= X Cue. (23)
§? Upsc

donde la sumatoria se extiende a los ocho intersecciones triples no-vacias Uspc = Us NUg N
Uc. Asi entonces, de acuerdo con la prescripcién (17), tenemos que

/ F = (2nhc/e) Z nABC (24)
/82 Uapc

y, por lo tanto, que la carga magnética g debe satisfacer la relacién

eg = (nhc) /2, (25)

donde n =Y napc, la cual es la conocida condicién de Dirac para la cuantizacién de la carga
magnética (Dirac, 1931).

Monopolos Magnéticos en Teoria Cuantica de Campos

Identificacion del Lagrangiano topoldgico

Consideremos, como primera posibilidad, una particula bosénica cargada en interaccion
con el campo electromagnético de un monopolo. Suponiendo que el espacio-tiempo es una
variedad compacta M de dimensién d = 4, el campo de Klein-Gordon que describe dicha
particula es una aplicacién ¢ : M — X, donde ¥ es el espacio total de un haz lineal hermitico
sobre M. Esto es, ¥ es una variedad compacta de dimensién n = 6 localmente isomorfa al
producto M x C, y el potencial electromagnético esta dado por la 1-forma de conexién del
haz principal asociado (Daniel & Viallet, 1980; Choquet-Bruhat et al., 1982; Curtis &
Miller, 1985; Wells, 2008).

La densidad lagrangiana cldsica para este sistema estd dada por (Roman, 1969; Barut,
1980):

1 a % m2 * 1 ab 62 a * a
L = Eaa(P d ¢ _7¢¢ _ZFabF +EAaA ¢¢ — Ay y (26)

donde J es la densidad de corriente de la particula, la cual viene dada por

1= 1(2°9)6° ~ 9(9°9°) @)
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y satisface la ecuacién de continuidad d,J* = 0. En el Lagrangiano (26), los cuatro primeros
términos constituyen el término bien definido %), el cual contiene términos cinéticos para
la particula y el campo, un término de masa para la particula y un término de interaccion. El
término topoldgico -Zr del Lagrangiano (26) estd constituido por el acoplamiento entre el
potencial electromagnético y la densidad de corriente (Alvarez, 1985a, 1985b; Gonzalez,
2000).

Consideremos ahora el caso en el cual la particula en interaccidén con el campo magnético
del monopolo es un fermion. Supondremos de nuevo que el espacio-tiempo es una variedad
compacta M de dimensién d = 4. El campo de Dirac correspondiente a la particula es una
aplicacién y : M — X, donde X es el espacio total de un haz espinorial sobre M. Esto es, X
es una variedad compacta de dimensié6n n = 8 localmente isomorfa al producto M x C2.
Al igual que en el caso bosénico, el potencial electromagnético estd dado por la 1-forma de
conexi6én de un haz principal sobre M con grupo estructural U(1) (Daniel & Viallet,
1980; Choquet-Bruhat et al., 1982; Curtis & Miller, 1985; Wells, 2008).

La densidad lagrangiana cldsica que describe la dindmica de este sistema estd dada por
(Roman, 1969; Barut, 1980)

L= RAY Iy JEF AT (28)

donde J¢ es la densidad de corriente de la particula, dada por

JE=eprty, (29)

que, al igual que en el caso bosénico, satisface la ecuacién de continuidad d,J* = 0. Las y*
son las matrices de Dirac. Nuevamente, el Lagrangiano bien definido . esta dado por los
tres primeros términos de (28), los cuales son términos cinéticos para la particula y el campo
y un término de masa para la particula. El Lagrangiano topolégico .27 estd constituido, al
igual que en el caso anterior, por el acoplamiento A,J“ entre el potencial electromagnético
y la densidad de corriente de la particula.

Asf entonces, en los dos casos considerados el término topolégico del Lagrangiano, al igual
que en el sistema tratado en la seccién anterior, estd dado por el acoplamiento entre el po-
tencial electromagnético del campo del monopolo y la densidad de corriente de la particula
cargada. Sin embargo, debido a que el potencial electromagnético describe un monopolo, no
es posible definir globalmente un potencial no-singular A, sobre el espacio-tiempo M. Para
tener en cuenta el hecho de que el potencial electromagnético no estd definido globalmente,
seleccionamos una buena cubierta, Z = {Uy }, sobre M y definimos sobre cada abierto Uy
una 1-forma diferencial Ay = As,dx?, de modo que en cada interseccién no vacia Uy NUp
las 1-formas correspondientes estdn relacionadas mediante funciones de transicién Agp, a
través de una transformacién de calibracién de la forma

Ap—Ap = dAyp. (30)

Definiendo la 3-forma diferencial densidad de corriente como

J = JEapeqdx® N dx® Ndx?, (€1}

el término topoldgico del Lagrangiano estd dado por

Ly = Ag AJ = ApgJdx® Ndx! Ndx® Ndx, (32)
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el cual es el pull-back a M de una 4-forma diferencial Ty sobre X, de modo que el cambio
de L, al pasar de un abierto Uy a un abierto Up es

Ly —Lg = (Ag —Ap) NJ = (dAap) NJ. (33)

Ahora bien, debido a la ecuacién de continuidad d,J* = 0, 1a forma diferencial densidad de
corriente es cerrada, esto es, dJ = 0. Asi entonces, la ecuacidn (33) puede escribirse como

Ly —Lg =d(AagJ), (34)

lo cual es el pull-back a M de la ecuacién sobre ¥

Ty — T = dJss, (35)

donde J4p es una 3-forma diferencial sobre la variedad X.

Condiciones de cuantizacion

Expresando los resultados anteriores mediante el lenguaje de la cohomologia de Céch (Al-
varez, 1985a, 1985b; Gonzalez, 2000; Matsuyama, 2008), se pueden definir una O-coca-
dena con valores en 4-formas y una 1-cocadena con valores en 3-formas, {7y} y {Jap}
respectivamente, las cuales estdn relacionadas mediante la tranformacién de calibraciéon

O{Ta} = {Th — Tp} = {dJas}, (36)

a partir de los cuales puede construirse la caja del Tic-Tac-Toe correspondiente mediante
los operadores d y 8, para encontrar los términos necesarios para definir apropiadamente la
integral de accién, como muestra la Figura 5.

0

oSG {dT,} 0

o} {7} | {dJ),} 0

Q3 {‘]AB } 6 {JAB } 0

Qz {KABC} B{KABC} 0

Ql {LABCD } 5 {LABCD } 0

22;)\ {MABCI)E } S{MABCI)E } 0
5— co C! c? c ct o

Figura 5. Caja del Tic-Tac-Toe.

Observando la caja del Tic-Tac-Toe se puede apreciar que existe un 5-cociclo con valores en
0-formas cerradas, {Aapcper} = 8{Muapcpk}. el cual define un 5-cociclo A € C3(% ,R),
debido a que las O-formas localmente cerradas estin dadas por constantes reales. Esto sig-
nifica entonces que debe existir una ambigiiedad en la accién cldsica cuando se considere
lo que sucede en las intersecciones séxtuples de abiertos de la cubierta %, Uppcper =
UsNUpNUcNUp NUE NUF. Ahora bien, dicha ambigiiedad en la accién clasica produ-
cird una inconsistencia cudntica en la teoria al considerar la correspondiente integral de
camino de Feynman. Con el fin de evitar esta inconsistencia, debe seleccionarse el cociclo
Ae CS(% ,R) de tal manera que las constantes Aspcpgr sean multiplos enteros de 27, lo
cual exige que el grupo de cohomologa Hg (X,R) contenga a los enteros.
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Se observa igualmente en la caja del Tic-Tac-Toe que existe un 0-cociclo con valores en
5-formas cerradas, {G4} = {dT,}, mediante el cual se define globalmente una 5-forma
diferencial cerrada G € Hj)p(X). De acuerdo con esto, debido a que G € Hjp(X) ~ H2(Z,R),
el “flujo” total de G a través de una sub-variedad cerrada 5-dimensional §°> C X debe estar
dado en términos de las constantes Aspcprr. Asi entonces, si la estructura topoldgica de
la variedad permite que el grupo de cohomologia Hg(Z,R) contenga a los enteros, puede
redefinirse el 5-cociclo {Aapcper } como

{AaBcper} = 27 {napcper}, 37

donde los nspcper son niimeros enteros, de modo que la teoria sea cudnticamente consis-
tente y, ademas, se obtendra el resultado de que el “flujo” total de G e stard cuantizado: el
flujo de G serd igual a un multiplo entero de 27.

Teniendo en cuenta que la 4-forma diferencial Ta es, esencialmente, €l producto del poten-
cia electromagntico Ay la densidad de corriente J y, ademas, que dJ = 0, puede consi-
derarse que la 5-forma diferencial cerrada G = dTa representa el producto de laintensidad
de campo electromagntico F = dAa con la densidad de corriente J. De acuerdo con esto,
el flujo total de G sera igual a una expresion en términos de la carga magnética g del
monopolo y la carga eléctrica e de la particula considerada, tal como en e caso de la
condicién de cuantizacion de Dirac (Dirac, 1931). De acuerdo con o anterior, la condicion
de cuantizacion para el flujo total de G implica automaticamente la existencia de una
condicion de cuantizacion para una expresion que incluye la carga magnética g y la carga
eléctrica e, obteniéndose de esta manera una generalizacion del tratamiento de Dirac para
la cuantizacion de la carga de un monopolo magnético.

Cuantizacion Topolégica de la Constante de Newton en Teorias de
Supergravedad

Modelo sigma no-lineal supersimétrico acoplado a gravedad

Un modelo sigma no-lineal es una teoria de interaccién de campos escalares en la cual di-
chos campos se interpretan como coordenadas de alguna variedad riemanniana. Este
modelo tiene una generalizacién supersimétrica y puede acoplarse a supergravedad (Bagger
& Witten, 1982; Witten & Bagger, 1982). Cuando se realiza el acoplamiento entre campos
escalares y supergravedad, realmente se obtiene automaticamente el modelo sigma no-
lineal. Es decir, se encuentran interacciones no polinomiales complicadas las cuales tienen
una interpretacion natural en el lenguaje del modelo sigma. Sin embargo, existen ciertas
sutilezas en el acoplamiento entre el modelo sigma no-lineal y supergravedad: cuando el
modelo sigma no-lineal, con base en una variedad compacta X, se acopla a supergravedad,
la constante de Newton deja de ser un parametro libre y debe ser un muiltiplo entero del
autoacoplamiento escalar (Witten & Bagger, 1982).

El modelo sigma no-lineal supersimétrico en 4 dimensiones tiene una interpreta-
cion natural en e lengugje de la geometria de Kahler (Eguchi, et al., 1980; Bott &
Tu, 1982; Chern, 1995; Wells, 2008). Los campos escalares complejos ¢'(x) pueden
considerarse como las coordenadas de una variedad de Kéhler =, ¢' : M — %, donde el
espacio-tiempo M es una variedad compacta de dimension d = 4. Una variedad compleja
de dimension n es una variedad riemanniana de dimensién 2n cuyas coordenadas reales
se pueden ver como n coordenadas complejas ¢' junto con sus n complejas conjugadas ¢*'.
Una variedad hermitica es una variedad compleja cuyo elemento de linea toma la forma
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ds* = gijd¢'de™, (38)
donde g; j« es una matriz hermitica, de modo que ds? es real. Sobre cualquier variedad her-

mitica puede definirse la 2-forma fundamental Q como (Eguchi et al., 1980; Bagger &
Witten, 1982; Chern, 1995; Wells, 2008)

i . i
Q= Eg,'j*d(])l/\d(]) T (39)

Una variedad de Kihler es una variedad hermitica en la cual la 2-forma fundamental es
cerrada, dQ = 0.

En términos de las coordenadas ¢’ y ¢*/ la condicién dQ = 0 se expresa como

agij* agkj* _
8(])/‘ - 8¢’ - 07 (40)
dgij gk
a(P*k - a¢*j =0. (41)

De acuerdo con esto, localmente la métrica de Kihler g;;« puede escribirse como la segunda
derivada de un potencial de Kihler K(¢*, ¢*/),

I’K(¢',9*)
P T ’ T . 42
gl} a(Pla(P*] ( )
Sin embargo, esta ecuacién no determina completamente al potencial K, puesto que la
métrica g;;+ es invariante bajo cambios del potencial de Kéhler de la forma (Witten &
Bagger, 1982; Bagger & Witten, 1982)

K(9',0*) = K(¢', 0™ )+ F(¢") +F*(¢*), (43)

donde F(¢') es una funcién analitica de las coordenadas. Atin mas, es esencial tener en
cuenta que, en general, K solo estd definido localmente en abiertos de X.

Para construir un modelo supersimétrico se introducen supercampos quirales ®(x, ®), co-
rrespondientes a las coordenadas ¢’, en términos de los cuales, cuando se realiza el acopla-
miento con supergravedad, la densidad lagrangiana toma la forma

&L = 73/exp {;K(CD,CD*)} Ed*0d*0, (44)

donde E es el superdeterminante del vielbein del superespacio (Witten & Bagger, 1982;
West, 1990; Wess & Bagger, 1992). Expandiendo en componentes el supercampo P,
puede encontrarse la expresion ordinaria en componentes de la densidad lagrangianan .,
después de realizar las integrales en las variables ® del superespacio, obteniéndose la
expresion (Witten & Bagger, 1982; Bagger & Witten, 1982)
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* 1 abc vis j
L = |y | < STV~ X P T

vis A ¢ 7l j [ oabc 7 :
+e'8ij 0ud ]Yuyb‘l’b“"ggij*x [+ 9] vax (€D Wy e — Weys Y ye]

e —i i = i
*E[gij*gkz* — 2Rijeia | X+ 1) Ya 2 2L+ %5172 (45)
98 98ij: k| 5i i
e e PR
1[0dK JdK ek | [ gabe i j
~3 {Waw pre a9 k] [ P Ye Wa — 2e8i X (1+}’5)9’0XJ] ;

donde , es el campo de Rarita-Schwinger, ¥’ son los compafieros supersimétricos de los
campos escalares ¢, R; k1= €s el tensor de curvatura sobre la variedad X, e es el determi-
nante del vierbein del espacio-tiempo M, A es una constante de acoplamiento, &, son los
operadores de derivada covariante y las ¥, son las matrices de Dirac.

Cohomologia de Céch del Modelo

La densidad lagrangiana (45) puede considerarse como constituida por dos términos: un
término %), que incluye los términos cinéticos en los campos @', x' y W, y términos de
interaccion, el cual estd definido globalmente sobre la variedad X, y un término topoldgico

r correspondiente al dltimo renglon de (45). El término topoldgico £ puede interpretar-
se como el producto de la 1-forma de conexién @ = w,dx*, con

o, = ¢, dud’ — ¢*, dut™ (46)
y la 3-forma densidad de corriente

J = JEapeqdx® Ndx® Ndx?, 47)

donde

i _ i /
=3 (e ey, — 2egip X (1+1)7' 2] “48)

la cual satisface la ecuacién de continuidad d,J¢ = 0, de modo que dJ = 0.

Debido a que el potencial de Kéhler K(¢,¢*) no estd definido globalmente, debe escogerse
una buena cubierta % = {U, } sobre ¥ y definirse sobre cada abierto U un potencial de
Kihler K4, y sobre cada interseccidon Uyp una funcién analitica Fyp, de tal manera que

Ky —Kp = Fap+Fj3, (49)

lo que significa que las 1-formas de conexién @y y @p estan relacionadas a través de la
transformacion de calibracion
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w4y — W :d(FAB_FXB) =dAyp. 50)

Asi entonces, el término topoldgico del Lagrangiano puede escribirse como

La = @A ANJ = 04 0°dx° Adx' Adx® Ndx3, (51

el cual es el pull-back a M de una 4-forma diferencial 7Ty sobre X, de modo que el cambio
de L4 al pasar de un abierto Uy a un abierto Up es

Ly —Lg =d(AagJ), (52)

que es el pull-back a M de la ecuacion sobre X

Ty —Tp = dJsp, (53)

donde J4p es una 3-forma diferencial definida sobre las intersecciones Usp de la cubierta
para la variedad X.

En términos de la teoria de cohomologia de Céch (Alvarez, 1985a, 1985b; Gonzalez, 2000;
Matsuyama, 2008), los resultados anteriores permiten definir una O-cocadena con valores
en 4-formas, {T4 }, y una 1-cocadena con valores en 3-formas, {Jsp}, relacionadas mediante
una transformacién de calibracién de la forma

O{Ta} = {Th — Tp} = {dJas}, (54)

las cuales permiten construir la caja del Tic-Tac-Toe necesaria para encontrar los términos
apropiados para definir la integral de accién de manera consistente, tal como muestra la
Figura 6. Al obervar la caja del Tic-Tac-Toe de la Figura 6 se pueden extraer las siguientes
conclusiones: existen un 5-cociclo localmente constante {Asgcper | y una 5-forma cerrada
G definida globalmente sobre ¥. Asi mismo, la integral de G a través de una sub-variedad
cerrada 5-dimensional S° € ¥ estd dada en términos de las constantes Aupcpir.

0

QG {dT} 0

Q! {7} | {d)} 0

93 {‘]AB} 6{JAB} 0

% {Kisct | (K} 0

Ql {LABCD} S{LAB(‘D} O

QO {MABCDE} 5{‘]WABCDE} 0
dt A

55— c c! c? c ct c’

Figura 6. Caja del Tic-Tac-Toe.

El cociclo A conduce a una ambigiiedad en la accién cldsica cuando se consideran inter-
secciones séxtuples de la cubierta para X, lo cual conduciria a una inconsistencia en la
correspondiente integral de camino de Feynman en la teoria cudntica. Para poder eliminar
dicha inconsistencia las constantes Aypcpgr deben ser miltiplos enteros de 27, lo cual tiene
como consecuencia que la integral de G a través de S° resulta ser igual a un multiplo entero
de 27. Ahora bien, sobre una variedad de Kéhler general no siempre es posible escoger
las constantes Aqpcper como nimeros enteros: esto solo puede hacerse si la variedad X es
una variedad de Kéhler del tipo restringido o variedad de Hodge. Esto es, una variedad de
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Kéhler sobre la cual es posible definir un haz lineal complejo cuya primera forma de Chern
es proporcional a la forma de Kéhler Q de la variedad (Eguchi et al., 1980; Bott & Tu,
1982; Witten & Bagger, 1982; Chern, 1995; Wells, 2008).

Condicion de Cuantizacion para la Constante de Newton Gy.

Es importante ahora anotar que, en supergravedad, la derivada covariante de los campos x’
estd dada por

Da' = 0’ + 5 Ware0" X' + T30’ 1" + ia35%", (55)

donde W, es la conexion de spin, la cual es funcion del vierbein e, y del gravitino y,,
y @, es la conexion (46). De acuerdo con esta forma de la derivada covariente, el Lagran-
giano (45) es invariante bajo las transformaciones de Kahler (49) solo si estas transforma-
ciones estin acompaiiadas por rotaciones quirales de los campos fermionicos ' de la forma
(Witten & Bagger, 1982)

. A )
X =exp { - } X (56)

De acuerdo con esta ecuacién, los campos ' son secciones de un haz lineal complejo &
sobre X cuyas funciones de transicién estdn dadas por los elementos exp{Asp/4} del grupo
U(1). Ademds, la derivada covariante (55) implica que la 1-forma de conexién del haz &
estd dada por la conexién @ y que la correspondiente 2-forma de curvatura estd dada por la
forma de Kéhler, Q = dw.

Ahora bien, la primera forma de Chern de cualquier haz lineal es proporcional a la
curvatura QQ (Choquet-Bruhat et al., 1982; Chern, 1995; Wells, 2008). Por lo tanto, la
primera forma de Chern de nuestro haz lineal es realmente la forma de Kihler y asi la
variedad X es una variedad de Hodge. Puesto que X es una variedad de Hodge, es posible
escoger las constantes A4pcper como nimeros enteros de modo que la integral de G através
de $° sea un muiltiplo entero de 27. Sin embargo, la ley de transformacién (56) para los
campos xi impone la condicién adicional de que las constantes Aspcpgr sean nimeros
enteros pares con el fin de que el Lagrangiano esté definido sobre toda la variedad de Kahler
Y. Asi entonces, llegamos a la conclusion de que, si X es una variedad de Hodge, la integral
de G a través de S° es un muiltiplo entero par de 27.

Con el fin de ver como el resultado anterior conduce a la cuantizacidon de la constante de
Newton, consideremos la parte bosénica del Lagrangiano (45). Esto es,

R . )
Fpos = —eA? 5 +8ij0a9'0"9" | . (57)

Ahora bien, la condicién de cuantizacion para la integral de G conduce, después de integrar
por partes, a que la integral de la 2-forma de curvatura Q sobre un ciclo 2-dimensional S2
es un miiltiplo entero par de alguna expresién proporcional a la corriente J¢ evaluada en S?
¥, por lo tanto, que la métrica g;+ sobre X puede escribirse como

8ijx = ngij, (58)

donde 7 es un entero par y g;;+ es la expresién para la métrica en un modelo sigma conven-
cional no supersimétrico.
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Asi entonces, la parte bosénica del Lagrangiano toma la forma

R 4 :
Lpos = —eA? {2 +n§ij*9a¢laa¢*’} ; (59

mientras que la forma convencional del Lagrangiano del modelo sigma acoplado a gravedad
estd dada por (Witten & Bagger, 1982)

Zeon = — 2809 9™ 60
CON e|:8nGN +f 8ij @' 0 :|7 (60)
donde Gy es la constante de Newton de la gravitacion universal y f es la constante de auto-
acoplamiento de los campos escalares. Comparando (59) y (60) puede verse que Gy y f

estdn relacionados por

n
Gnf? = i (61)

donde n es un entero par, lo que implica que la constante de Newton debe estar cuantizada en
términos del auto-acoplamiento escalar. Como podemos ver, la condicién de cuantizacién
para la constante de Newton es exactamente de la misma naturaleza que la condicién de
Dirac para la cuantizacién de la carga magnética de un monopolo (Dirac, 1931).

Conclusiones

Se ha presentado en este trabajo un método muy general, basado en la teoria de cohomologia
de Céch, mediante el cual pueden obtenerse condiciones topologicas de cuantizacion.
De acuerdo con los trabgjos de O. Alvarez (Alvarez, 19853, 1985b; Gonzalez, 2000;
Matsuyama, 2008), se mostré que este método surge de considerar la relacion que existe
entre la formulacion Lagrangiana para una teoria de campos y la teoria de cohomologia de
Céch. Como una ilustracion de este método se analizardn las condiciones de cuantizacion
para la carga magnética y para la constante gravitacional de Newton.

Es importante destacar que los argumentos basados en teorias de cohomologia son mas
generales, pueden aplicarse en mayor numero de situaciones, que los argumentos basados
en teorias de homotopia (Grady & Sati, 2021). En general, |os argumentos homotépicos se
basan en considerar el grupo dehomotopia 1, 1(X) de la variedad X (Witten, 1983; Jackiw,
1985): s I1;.1(X) contiene a los enteros, entonces es posible construir un argumento de
cuantizacién. Sin embargo, para hacer esto es necesario asumir ciertas propiedades para la
variedad X. Consideremos, por ejemplo, el caso del monopolo magnético. Si se supone que
el espacio de configuracion X es el toro 2-dimensional T2 en lugar de la esfera &, setendria
que I1;(T ?) = Z & Z., mientras que ITo(T 2) = 0. Asi entonces, |0s argumentos homotopicos
no podrian aplicarse en este caso y no se podria concluir nada acerca de la cuantizacién de
la carga magnética. Por otro lado, Hg(T 2,Z) = 7 y asi se puede entonces concluir que el
flujo magnético debe estar cuantizado.

De acuerdo con lo anterior, se pueden destacar los siguientes hechos:

1. En una teoria de campos en un espacio-tiempo de dimensién d existird una am-
bigiiedad en la accién cldsica cuando se considere lo que sucede en las intersecciones
de d 42 abiertos de una cubierta apropiada para la variedad X.

2. Si se exige que la teoria obtenida sea cudnticamente consistente, el término que pro-
duce la ambigiiedad en la accién debe ser un multiplo entero de 27.
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3. Sélo es posible escoger constantes enteras para el término ambiguo en la accién cuan-
do el grupo de cohomologia Hg“ (X,Z) contiene a los enteros.

4. Cuando el grupo de cohomologia Hg“ (X,Z) contiene a los enteros, se obtiene una
condicién de cuantizacién para el flujo de una (d + 1)-forma diferencial, en términos
de las constantes enteras de dicho grupo.

5. La informacién contenida en el grupo de homotopia IT;(X) no siempre es 4til para
obtener argumentos de cuantizacion, a diferencia de lo que sucede con la informacién
contenida en el grupo de cohomologia Hg“ (X,Z).

Los anteriores hechos permiten afirmar que el método mds general para obtener condiciones
de cuantizacién debe estar basado en argumentos originados en teorias de cohomologia.

Puede verse que el formalismo desarrollado constituye un método muy general para obte-
ner condiciones de cuantizacién, no solo para los ejemplos tratados, sino también para otros
sistemas, entre los cuales podemos citar las condiciones de cuantizacioén para la constante
de acoplamiento para el lagrangiano de Wess y Zumino (Wess & Zumino, 1971; Witten,
1983; Nappi & Witten, 1993; Gaiotto et al., 2021; Fiorenza et al., 2021), para el término
de masa en teorias de Yang-Mills en tres dimensiones (Deser et al., 1982a; Deser et al.,
1982b), para el término topoldgico en modelos sigma sobre variedades de Calabi-Yau (Li &
Li, 2016) y sobre espacios homogéneos (Davighi & Gripaios, 2018), la cuantizacién del
flujo en campos didnicos (Flores-Alfonso & Quevedo, 2017, 2019) y en teoria F
(Collinucci & Savelli, 2012a, 2012b), la cuantizacién de los coeficientes de anomalia en
supergravedad 6-dimensional .#'= (1,0) (Monnier et al., 2018), asi como también en otras
situaciones similares.
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Abstract

Structural and electronic properties of the Sr,MnSbO, perovskite in cubic (Fm-3m) and tetragonal
(14m and P/4mnc) crystallographic phases have been determined using the Full Potentia Linearized
Augmented Plane Waves (FP-LAPW) method, in the framework of the Density Functional Theory
(DFT). The exchange and correlation effects were treated using the Generalized Gradient Approximation
plus the Hubbard term (GGA+U) approach, in order to describe the strong on-site Coulomb repulsion
among the localized d-Mn electrons. The structural stability was determined by fitting of the total
energy values to the Murnaghan equation of state. The values for the structural parameters arein good
agreement with experimental results reported in the literature. The study of the electronic properties
carried out through the graphical presentation of the densities of states for the two spin polarizations
shows that the compound presents half-metallic behavior.

Keywords: Double perovskite; Sr,MnSbO,; Half-Metallicity; Density of States.

Resumen

L as propiedades estructurales'y electronicas de la perovskita Sr,MnSbO, en sus fases ctibica (Fm-3m)
y tetragonales (14my P/4mnc) han sido determinadas usando € método de Ondas PlanasAumentadasy
Linealizadas con potencia completo (FP-LAPW), dentro del formalismo delaTeoriadel Funcional de
laDensidad (DFT). Los efectos de intercambio y correlacion fueron tratados usando la aproximacion
de Gradiente Generalizado e incluyendo & termino de Hubbard (GGA+U), con € objeto de describir
la fuerte repulsion electrénicain situ entre los electrones d-Mn localizados. La estabilidad estructural
fue determinada gjustando los valores para la energia total, ala ecuacion de estado de Murnaghan. Los
valores para los pardmetros estructurales estan de acuerdo con resultados experimental es reportados
en laliteratura. El estudio de |as propiedades electronicas realizado mediante la representacion de las
densidades de estados para las dos polarizaciones de espin, muestra que e compuesto presenta un
comportamiento semimetdico.

Palabras clave: Perovskitadoble; Sr,MnSbO,; semimetalicidad;, Densidades de estados.

I ntroduction

In recent years the magneto-electric compounds have attracted scientific and technological
interest in science community, becausethey represent very interesting potential applications
in electronic devices. Into this family of compounds are the complex perovskite oxides of
AMM'O; kind, where A is an alkaline earth and M, M’ are magnetic and non-magnetic
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transition metal, respectively. The Sr,MnSbO, perovskite is one compound of this type,
and it has been synthetized via molten salt synthesis (MSS) method and convectional
solid-state methods for example by (Cheah et al., 2006; 1vanov et al., 2009; Parada et
al., 2018; Preethi-Meher et al., 2012). Experimental studies of Sr,MnSbO, have shown
that this compound presents ferroelectric and ferromagnetic behavior in the 14m, [4mm,
[4mem phases, as well as it exhibits high dielectric constant in the cubic phase Fm-3m
(Antara, et al., 2011; Foster, et al.,1997; Majhi & Varma, 2007). Modifications of this
compound recently have been reported by (Bazuev et al., 2021), where is studied the
effect of substitutions on the phase formation, structure and magnetic properties of the
Sr,MnSbO, compound.

The theoretical study of the A, MM'O, compounds is usually tackled using the DFT
framework. Its useful accuracy and low computational cost made DFT the main tool in
the prediction of properties of materials. In particular, the study of complex perovskite
oxides involves effects to take in account, such as the strong correlation between electrons
of the transition metals elements, which are included into the DFT formalism. For
example, theoretical calculations of the Sr,MnSbO, compound using DFT framework in
its pseudopotential approach (Singh & Nordstrom, 2006) with GGA+U approximation
are reported in (Persson, 2016), for the tetragonal space group 14/mmm. This phase
is reported as semiconductor with band gap equal to 0.208 eV, and effective magnetic
moment 4.0 uB. Moreover, DFT in the FP-LAPW version is applied in a broad range of
the A2MM'06 kind compounds by (Mir & Gupta, 2020; Bonilla et al., 2007; Cardona
et al., 2008; Fajardo et al., 2012; Liu, et al., 2014; Mir & Gupta, 2021; Ortiz-Diaz
et al., 2007), where are included transition metals such as Cr, Co, Fe, Ni, Mn, among
others. In the above mentioned cases, those complex perovskites present the so-called
half-metallic behavior. This exotic property is characterized because the material has
completely polarized spin states at the Fermi level, allowing the conduction of charge
with specific spin (up or down). Such behavior makes these materials candidates for
applications in spintronics as sources of unique spin and high efficiency sensors.

Thesuccess of thedensity functional theory methodsto compute propertiesof materials
like the complex perovskite oxides, lead us to develop theoretical calculations based on
density functional theory (DFT), aiming to elucidate the properties of the Sr,MnSbO
perovskite. The theoretical calculations performed here show that all, cubic (Fm-3m) and
tetragonal phases (I4m and P4/mnc), are stable phases of this compound. Our findings
agree with different experimental reports of the structural parameters. In addition, in this
paper we present calculations of densities of states (DOS), through which a half-metallic
behavior in the cubic and tetragonal structures is demonstrated.

Calculations Details

DFT calculations employing the full potential linearized augmented plane wave method
(FP-LAPW) were performed, such as is implemented in the WIEN2k code (Blaha et al.,
2001), within the spin-polarized density-functional theory framework (Khon & Sham,
1965). The exchange and correlation effects were described by the generalized gradient
approximation GGA of Perdew - Burke - Ernzerhof (PBE) (Perdew et al., 1996) together
with the Hubbard parameter U (GGA+U). The GGA+U technique was developed during
the 1990s by Anisimov and coworkers to refine DFT calculations (Anisimov et al., 1991;
Anisimov etal., 1993;). It considersaHubbard term for the Coulomb potential that corrects
mean field interactions via an on-site (atomic) parameter, U. It was chosen the value 4.0 eV
for the effective parameter U of the d-Mn states. The iteration for self-consistency was
continued until the convergence criteria, of 1 x 10 Ry, was reached.

The atomic positions used as input, for each space group, are shown in the table 1.
The cubic and tetragonal supercells (Fm-3m, 14m and P4/mnc spaces group, respectively)
were built using the Vesta software (Momma & 1zumi, 2011), as shown in the figure 1.
In figure 1a, it can be seen the crystal lattice structure for the cubic phase. In the picture it
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Tabla 1. Atomic positions given in crystalline units, for the Fm-3m, 14m and P/4mnc phases of the

Sr,MnShO, perovskite.

Space group #225 Fm—3m
Element X y z Rmt
S 0.2500 0.2500 0.2500 2,0000

So 0.0000 0.0000 0.0000 2,2000

Mn 0.5000 0.0000 0.0000 2,0000

O 0.2504 0.0000 0.0000 1,4000
Space group #37 14m
Element X y z Rmt

S 0.0000 0.5000 0.2500 1,8000

Mn 0.0000 0.0000 0.0000 2,0000

S 0.5000 0.0000 0.5000 2,2000

o1 0.0000 0.0000 0.2504 1,4000

02 0.2081 0.2910 0.0000 1,4000

Space group #128 P4/mnc
Element X y z Rmt

S 0.2500 0.2500 0.2500 1,8000

Sh 0.0000 0.0000 0.0000 2,0000

Mn 0.5000 0.0000 0.0000 2,0000

o1 0.2504 0.0000 0.0000 1,4000

02 0.2081 0.7090 0.0000 1,4000

Figura 1. Crystal structures of the Sr,MnSbO, perovskite. Green spheres represent Strontium atoms,
Red spheres represent Oxygem atoms; The Mn*t ions are shown as purple spheres in the octahedra;
The S5t ions are shown as yellow spheresin the octahedra. (a) Fm-3m. (b) 14m. (c) P/4mnc. (d) Top
view of the Fm-3m phase. () Top view of the 14m phase. (f) Top view of the P/4mnc phase.
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is observed the Mn** (purple spheres) and Sb* (yellow spheres) cations adopt octahedral
correlations with its nearest neighbors, consisting of O% anions. The muffin-tin radii used
were 2.0, 2.2, 2.0 and 1.4 bohr for Sr, Sb, Mn and O atoms, respectively, and a 120 k-points
mesh was used in a Brillouin irreducible zone, generated according to the Monkhorst-
Pack scheme (Monkhorst & Pack, 1976). The separation energy between the valence and
core states was taken to be equal to —6.0 Ry, and the maximum angular momentum was
| . = 10. The wave functions in the interstitial region were expanded in plane waves with
cutoff K =7.0/R  (whereR _ is the smallest muffin-tin sphere radii inside the cell).

In the case of the tetragonal 14m lattice shown in figure 1b, there are two atomic
positions for oxygen atoms, i.e., the atoms placed in top of the octahedral site (O1) and
the oxygen atoms placed on the xy-plane of the octahedron (O2), as shown in table 1.
The muffin-tin radii used were 1.8, 2.2, 2.0 and 1.4 bohr for Sr, Sb, Mn and O atoms,
respectively, and a 144 k-points mesh was used in a Brillouin irreducible zone. The
separation energy between the valence and core states was taken to be equal to —6.0 Ry,
and the maximum angular momentum was|__ = 10. The wave functionsin the interstitial
region were expanded in plane waves with cutoff K __ =7.0/R .

Similarly, figure 1c¢ shows the tetragona P/4mnc lattice. For this phase there are
also two atomic positions for the oxygen atoms, axial (O1) and equatorial (O2), this is
illustrated in table 1. The muffin-tin radii were 1.8, 2.0, 2.0 and 1.4 bohr for Sr, Sb, Mn
and O atoms, respectively. A mesh of 140 k-pointswas used in aBrillouin irreducible zone.
The separation energy between the valence and core states was taken to be equal to —8.0
Ry. Asin the former cases, the maximum angular momentum was|__ = 10 and the wave
functions in the interstitial region were expanded in plane waves with cutoff K __ =7.0/R .

The top view of the different phases of the compound in figure 1 alows to better
observe the arrangement of the octahedra in the different symmetries. In the cubic phase
the octahedra are placed one on top of the other and the oxygen atoms are aligned with the
axes, asshown in figure 1d. In the [4m case, the oxygen atoms are not aligned with the x-
and y-axis, i.e., the octahedra present rotation around the z axis. Furthermore, the vertices
of octahedra are not aligned with each other along the z axis, see figure 1e. The P/4mnc
structure presents the same rotation of the octahedra around the z axis, asin the 14m phase,
but in this case the vertices of octahedra are aligned along the z-axis, see figure 1f. These
differences in the symmetry and arrangement of octahedra often determine the electronic
behavior in compounds of thistype.

Results and discussion

Structural parameters

An optimization process of the equilibrium structural parameters was performed
computing the cohesive energy value of the structure for different values of the lattice
constants. The energy versus volume values were fitted to the Murnaghan’s equation of
state (Murnaghan, 1944) with the aim to obtain the optimal structural parameters, i.e.
the volume of equilibrium (V), lattice parameters of equilibrium (a and c/a ratio), bulk
modulus (B) and cohesive energy (Eg). The results of the fits are shown in table 2 which
also contains some experimental values for comparison. The lattice constant obtained for
the cubic phase was a = 15.16 bohr and the corresponding cohesive energy was -3.77 Ry.
Also, for the tetragonal structure 14m, the lattice constant obtained was a = 10.65 bohr,
the optimized ratio c/a = 1.467 and the cohesive energy -3.78 Ry. Furthermore, for the
tetragona P4/mnc phase, the lattice constant was 10.58 bohr, c¢/a = 1.467 and cohesive
energy equal to -3.66 Ry. We highlight that the results for the lattice parameters of the
cubic and 14m phases are in good agreement with the experimental values reported in
(Cheah et al., 2006; Ivanov et al., 2009).

On the other hand, to our knowledge the only values reported for the parameters of the
tetragonal P/4mnc phase are those experimentally obtained by (Parada et al., 2018) which
are comparable to ours, as shown in thetable 2. In adittion, it is noticed the negative value
for the cohesive energy, which proves the stable character of this phase and consequently
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new evidence of its existence. The energy values let us conclude that for the tetragonal
symmetry, the compound prefers the arrangement shown in figure le, over the one in

which the octahedra are placed in layers perfectly aligned, as shown in figure 1f.

Density of States (DOS)

The electronic behaviour of the compound is determined by computing and plotting the
densities of statesfor the up and down spin polarization. Results of thisfor the cubic phase
areshown in figure 2. Here, it can be seen the total density of states, along with the atomic
contribution and the main contributions of the atomic orbitals. In figure 2a. are shown the

Tabla2. Structural parameters calculated for the Fm-3m, 14m and P4/mnc space groups of

Sr,MnSbO, perovskite
Fm-3m space group
Parameter a[bohr] V[bohr’]  B[GPa]  E|[RY]
Thiswork 15.16 871.15 155.45 -3.77
Exp. ref. (Ivanov et al., 2009) 15.0648 — — — —
Exp. ref. (Cheah et al., 2006) 15.08%4 — — — —
I4m space group
Parameter a[bohr] c/aratio V[bohr’] B[GPd] E[Ry]
Thiswork 10.65 143 866.56 16959 -3.78
Exp. ref. (Ivanov et al., 2009) 104161 1.4608 — — —
Exp. ref. (Cheah et al., 2006) 104526 1.4613 — — —
P4/mnc space group
Parameter a[bohr] c/aratio V[bohr’] B[GPd] E[Ry]
This work 1058 1.46 864.47 15724  -3.66

Exp. ref. (Paradaet al., 2018)

10.688 1.4180

Figura 2. (a) Total density of states and atomic contribution for the cubic structure. (b) Main contri-

bution of the Mn-atoms. (c) Main contributions of the O-atoms.
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total density (red line) and the contribution of the different atomic species in the compound.
The largest contribution to the density of statesis due to O and Mn atoms whereas the Sr
and Sh atoms does not contribute at least around the Fermi level (energy equal to zero). Itis
observed some states at the Fermi level corresponding to the spin up polarization whereas
the spin down polarization does not present states at the Fermi level. Thisimplies that the
compound exhibits metallic-like behavior for the spin-up polarization, while in the spin-
down polarization, the material behaves as semiconductor.

In addition, we can notice that the states below of Fermi level are principally due to
the O atoms, in both up and down spin polarization. Some spin-up states of manganese
and oxygen are present at the Fermi level while minority spin electrons are negligible
indicating that the majority spin electrons alone participate in the electrical conductivity,
which support the charge transportation for spin-up channel.

In figure 2b and figure 2c also are shown the partial densities of states with more
considerable contribution, which are mainly due to Mn — d and O — p orbitals. It is easy
to notice in the DOS of the Mn — d orbitals, the splitting of crystalline field effects, which
it is due the d — Mn orbitals. In a cubic transition-metal oxide crystal the transition-
metal ion isin a site that has octahedral O, symmetry and the d-levels split into threefold
degenerate (lower energy) ty, states and twofold degenerate (higher energy) e, states. For
the Manganese, the main contribution of t,, states is about —5.2 eV while the e, states is
about the Fermi level, for the spin up density. Furthermore, it can be observed for the down
polarization that t,, states contribute in values about 3.2 eV and the g, states are placed
about the 4.2 eV. As demonstrated trough the values above the splitting of crystalline field
for spin up polarization is more energetic than splitting for spin down polarization. The
splitting of crystalline field is above 5.2 eV for up polarization and about 1.0 eV for down
spin configuration. On the other hand, due to the magnetic characteristic of M cation,
an exchange splitting takes place. It is observed as a difference between g, up and down
states, and a difference between t,, up and down states. The splitting of exchange shows
approximately 4.2 eV for high energy states and 8.4 €V for low energy states. For the
oxygen atoms it is found that the px + py orbitals have presence mainly in energy values
less than —1.0 eV while the O-pz states are aso in the Fermi level.

Figura 3. (a) Total density of states and atomic contribution for the tetragonal 14m phase. (b) Main
contribution of the Mn-atoms. (c) DOS of the O1-atoms placed at the top of octahedra. (d) Dos cor-
responding to the O2-atoms placed in the x-y plane of the octahedra.
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The densities of states for the tetragonal 14m phase are shown in figure 3. The first
thing to be noticed isthat there are some few states about the Fermi level, corresponding to
the spin up polarization. Asin the cubic case, the O and Mn atoms provide states about the
Fermi level while the absence of Sr and Sb states persist (see figure 3a). The manganese
provides occupied states, mainly in the up spin polarization, which can be seen in figure
3b. At energies below the Fermi level, the main contribution to the DOS is due to the
oxygen atoms, as shown in figure 3¢ and figure 3d.

In figure 3b the DOS for each d — Mn orbitals also are shown. In this case the orbitals
are not splitted in two groups as in the cubic case, due the tetragonal distortion and the
oxygen-octahedron rotation. The splitting of crystal field is affected by the atomic spacing
increase in the z-direction due the change to tetragonal symmetry and the arrangement of
the octahedra. The so called, Jahn-Teller effect, describes this type of distortions which
depends on both the strength and the symmetry of the crystal field. In this case, the bond
length between the metal ion and the O1 atoms is dlightly longer than the bond lengths
with the O2 atoms. Also, the vertices of the octahedron are not aligned with the x- and
y-axis, but rather it is rotated with respect to the z axis, as can be seen in figure le.
The above destabilize the orbitals with components in the x-y plane (higher energy) and
the orbitals with components along the x- and y-axis are stabilized (lower energy). The
combination of the two distortions is responsible for the contributions of states near the
Fermi level due the d» and the d,, orbitals, whereas the d,.,2 and d,,,,, orbital's contribute
at energies below the Fermi level.

The DOS for the O1 and O2 atoms are shown in figure 3c and figure 3d, respectively.
In figure 3c it can be seen the DOS of O1 atoms, recalling that these atoms are placed at
top of the octahedral site. The O1-px + py states are scattered on energy values from —7.0
to —1.5 eV, in both up and down polarizations, whereas the O1-pz a so are present about the
Fermi level, only for spin up channel. Meanwhile, in figure 3d one seesthat O2-pz orbitals
are scattered along the energy axis from —7.0 to —1.5 eV, whereas the O2-px + py orbitals
aso provide states about the Fermi level. So, the Mn-d, Mn-d,,, O1-Pz and O2-px+py
states support the charge transport with spin up polarization. The spin down channel till
behaves like a semiconductor, asin the previous case.

Figura 4. (a) Total density of states and atomic contribution for the tetragonal P/4mnc phase. (b)
Main contribution of the Mn-atoms. (c) DOS of the Ol1-atoms placed at the top of octahedra. (d) Dos
corresponding to the O2-atoms placed in the x-y plane of the octahedra.
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Finally, let us discuss the densities of states computed for the P/4mnc phase, which are
shown in the figure 4. It is easy to notice that the DOS for the P/4mnc are very similar to
those shown in figure 3, for the former case. In figure 4a, it is observed that near the Fermi
level most of the states correspond to Mn, O1 and O2 atoms. Partial densities of states
showing various orbital contributions for these atoms are presented in figure 4b, 4c and
4d, respectively. Hereit is possible to see that the interaction between Mn-d and O-p states
produces some states about the Fermi level, appearing the metallic character in the spin up
channel, while the spin down channel exhibits semiconductor behaviour. The similarity of
the densities of states with the 14m phase allows us to infer that the P/4mnc phase, besides
to implying the appearance of more states at the Fermi level, does not have a significant
effect on the overall electronic behavior.

Inall the cases studied the DOS is asymmetric with respect to the spin polarization. This
asymmetrical behavior permits to obtain an effective magnetic moment. The value found
was 4.0 uB per unit cell in both Fm-3m and 14m phases, and 8.0 uB for the PA/mnc phase.

In addition, based on the asymmetry of all the projections on the Mn orbitals, it was
concluded that the magnetic moment is principally due the Mn-d orbitals contribution.

Conclusions

Theoretical calculations of density functional theory have been utilized in our study of
the structural and electronic properties of the perovskite, Sr,MnSbO,. Our results are in
agreement with experimental reports of structural parameters, as well as the cohesive
energy and the bulk modulus are reported. Also, it is reported the p/4mnc phase whose
main difference from the I4m is the arrangement of the octahedra, as shown in figure le
and figure 1f, and as a consequence the material prefers the [4m arrangement since it has
amore negative energy value (more stable) than the P/4mnc phase. The densities of states
revea a half-metallic behavior in the Sr,MnSbO, compound, which is supported by the
presence of Mn-d and O-p states about the Fermi level. Also, it is observed the asymmetric
shape of the DOS with respect to the spin polarization, which implies the existence of
effective magnetic moment.
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Abstract

The present study discusses the multiscale modeling of chemical processes. Despite the existence
of very good models for chemical processes from a macroscopic point of view, they can be limited
due to the use of poorly estimated transport and transfer coefficients that reduce the accuracy needed
for good technology development. Even if models are supported by fundamental relations, there is
an unclear connection between their transport coefficient and molecular dynamics. The microscopic
models can model several phenomena at atomic or molecular sizeswith extreme precision. However,
creating alink between the micro and the macro scal e takes a huge computation time, as the way they
link is not direct. We study thisin detail here.

Keywor ds: Mathematical modeling; Simulation; Scales.

Resumen

En este trabajo se estudia e modelado multiescala de procesos quimicos. Aunque existen muy
buenos model os para procesos quimicos desde el punto de vista macroscopico, estos pueden verse
limitados por el uso de coeficientes de transporte y transferencia mal estimados, lo que reduce
la precision requerida para un buen desarrollo tecnoldgico. Incluso si los modelos se basan en
relaciones fundamentales, existe una conexién poco clara entre su coeficiente de transporte y la
dindmica molecular. Los modelos microscopicos pueden modelar varios fendmenos ocurridos en
tamafios atdbmicos o moleculares con extrema precision. Sin embargo, se requiere mucho tiempo de
célculo para crear un vinculo entre la microescalay la macroescala, y la forma de vincularlas no es
directa, aspecto que se estudia con detalle en este trabagjo.

Palabr as clave: Modelacion matemética; Simulacion; Escalas.

I ntroduction

Representing chemical processes, commonly called modeling, has been done sincethevery
beginning of process engineering based on three kinds of models: verbal, graphical, and
mathematical, and their various combinations. However, mathematical models are mostly
used due to the accuracy needed in the engineering processes and the wide availability of
analysistools.

There are three families of mathematical models: i) phenomenological/white box or
mechanistic models; ii) empirical or black-box models, and iii) semi-physical or gray-box
models. This last family includes two sub-families, the phenomenon-based semi-physical
models (PBSM) and the empirical semi-physica models. PBSMs are the most commonly
used in process engineering (Aris, 1994; Hangos & Cameron, 2001).
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Thistype of mathematical model is used in systems conceived as a part or abstraction
of the real process. To understand the dynamics of a system with a large number of
particles and be able to predict new events in the future, attention should be focused on
the scale chosen to devel op the mathematical model. At thispoint, it is possible to refer to
microscopic scales where the dynamics are governed by a mathematical model based on
Newton’s classical dynamics equations or on the Hamiltonian scheme, which would allow
finding the position and the speed of the N particles of the system and then measurable
magnitudes such as temperature, pressure, density, energy, etc. by taking the average based
on the distribution function of macrostates. Sometimes, this last operation is very difficult
given the huge number of initial conditions and equations to solve.

On the macroscopic scale, the model representsthe process asalumped parameter with
the option of considering the local effects and time variation (possible spatial macroscopic
partitions). The system is modeled considering that each macroscopic part of the system
evolves at the same time, i.e., each variable featured by density varies uniformly in time
and into a given partition in space. These partitions, commonly of macroscopic size, are
arbitrarily taken by the model er with the option of taking cellular sizestoo. The macroscopic
scale for these kinds of modelsis also called the thermodynamic scale.

Both the microscopic and macroscopic approaches have limitations when used indi-
vidually to construct a process model. There is a big gap between their time and length
scales, which leads to a fragmentary representation of some chemical processes when
the system has high anisotropy, reflects complex phenomena, or includes new physical
phenomena poorly known as functions of the ensemble. Such ignorance is explained by
the fact that some phenomena are only visible in the partition size. These limitations are
associated with the impossibility of explaining certain measurements of the process at
the microscopic scale or the lack of knowledge regarding transport coefficients at the
macroscopic scale, which demands a larger spatial and temporal scale known as the
mesoscopic scale (Figure 1) where clusters or sets of particles are taken as if they were
individual points or macroparticles associated with a motion equation that should be
developed to describe the system dynamicsfrom new variables asthe mass, the momentum,
and the energy density.

Here we explore the mesoscopic scale models as alink between the micro and macro
worlds and the way dynamic equations have evolved as a function of relevant information
in model ed processesto close the gap and open the way to the construction of amulti-scale
model. This proposal is supported by the basic concepts of the mathematical process model
for each scale level. The main novelty of our work, therefore, is that, for the first time,

Figure 1. Hierarchy of multi-scale modeling techniques (taken from Camargo-Trillos, 2017a)
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the general procedure to propose mathematical models at different scales considering the
connection between them is developed in a systemic and orderly manner, which usualy is
not explicitly presented in scientific literature.

Suggested modeling procedure for macroscopic scale

To obtain a phenomenon-based macroscopic model, we propose the following methodology
(Alvarezetal., 2009; L ema-Pérez et al ., 2019), which has been used for the design of several
phenomenon-based semi-physical models (PBSM) (David et al., 2020; Zuluaga-Bedoya et
al., 2018). It consists of 10 steps divided into three stages: model pre-construction (steps
1 to 3); model construction (steps 4 to 7), and model simulation and validation (steps 8 to
10). The procedure was developed by interacting with model users and reviewing published
procedures such as those of Basmadjian et al. (2007) and Hangos & Cameron (2001). We
reviewed 21 proceduresin total (Ortega-Quintana et al., 2017) with the aim of simplifying
some steps and looking for a direct sequence easily applicable by junior researchers.

The steps are the following:

i. Describethe process and state the model objective. Formulate verbally the question
to be answered by the model and sketch a complementary process flow diagram (PFD).
A poorly understood process conducts to an erroneous model. The description should be
detailed enough but avoid irrelevant aspects of thereal process. The verbal description and
the PFD are refined during the construction of the model.

ii. Formulate the modeling hypothesis and the level of detail. Define the operation
and the phenomena taking place in the actual process, or an analogy for it. An analogy
is knowledge-based guesswork where imagination should be used to describe what is
unknown, obviously resorting to what isknown, which meansit does not run free. Thus, the
description of the unknown aspects gains similarity from a known object and the behavior
of the unknown portion that is measured can be predicted based on what the imagination
builds as the phenomena take place. Following this line, the modeling hypothesisis a brief
description of the real or supposed way in which a number of known phenomena interact
to make the real process cometrue.

When formulating the modeling hypothesis, it is possible to ease one or more known
phenomena conditions and adapt them to describe the aspect of interest of the real process.
To this aim, a set of assumptions justifies the assembly of known phenomena in the real
process or the analogous one. Given the permanent review of the modelling hypothesis
during the development of the model, some assumptions may change.

Moreover, to construct a model, the real process should be partitioned to observe
process parts and their interactions. In the case of PBSM, these parts are called process
systems (see next step). According to the model objective or purpose, a certain level of
detail should be stated as well to define the position of the relevant part in a useful real
engineering size scale. Such a scale begins with gross details indicating the real object and
ends at the minimum physical sizeto be used in the modelling process. Clearly, steps 1 and
2 are aloop susceptible to permanent improvement during model devel opment.

iii. Define process systems (PS). The partition of the process consists of defining as
many process systems (PS) as required by the level of detail. A PSis the abstraction of a
part of the process as a system, i.e., al the available tools of systems theory and system
engineering can be applied to that part (Hangos & Cameron, 2001). To determine a PS:
a) Look for physical walls in the process. The two volumes separated by a wall could
be considered two PSs; b) detect distinguishable phases of substance within the same
volume and assign a PS to each phase regardless of one being dispersed and the other the
continuous phase (Zuluaga-Bedoya et al., 2018); c¢) detect any mass characteristic marking
spatial differences and separate each portion of the mass with similar characteristics as a
PS (Atehortua et al., 2007), and d) use arbitrary limits when the PSs obtained are useful
for model development (Hoyos et al., 2016). Finally, a block diagram relating all PSs
should be plotted.
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iv. Apply the conservation principle to all declared PSs. Apply the conservation
principle to each PS defined to obtain the equations from which the model’s basic structure
will be extracted. It is recommended to take at least these balances for each PS: a) total
mass, b) n-components mass, ¢) thermal energy, and d) mechanical energy or momentum.
These equations form the balancing equations (BE) set, which is a non-minimal set as
some of these equations give the same information, and, therefore, some of them can be
discarded from the model’s basic structure.

V. Determine the model s basic structure (MBS). Select the set of equations rendering
information that will fulfill the model’s objective (Step ii.) from previously found balancing
equations (BE) and constitute the model’s basic structure. All redundant equations are then
excluded from the model’s basic structure.

Vi. List MBS variables, parameters, and constants. Establish the variables, parameters,
and constants of the model. There are several alternative interpretations in published
works of the term “variable”, which, to avoid confusion, should be differentiated from
the term “unknown parameter”, commonly used to evaluate the degrees of freedom
of a set of equations (see Step viii). Model variables are a part of mathematical model
unknown parameters but not all of these are variables. All parameters are unknown for the
mathematical set of equations forming the model. Steps vi, vii, and viii form aloop but
they appear as a sequence in the final procedure.

Vii. Propose constitutive and assessment equations for model parameters. Propose or
find constitutive and assessment equations in the literature to calculate the largest number
of parametersin each PS. Thisisthe most critical step because the modeler must arbitrarily
choose equations to represent the model parameters. For those with no constitutive or
assessment equations, the modeler should identify avalue from experimental data (Ljung,
1999). At least one of the parameters identified can act as a fine tuner of model response
(Lopez-Restrepo et al., 2020). A constitutive equation approximates the response of a
physical quantity to external stimuli using alaw or principle, for example, the Arrhenius
law. In turn, an assessment equation is a mathematical relation to assess a parameter
value with no intention of linking the calculated value to the phenomena in a descriptive
way. A congtitutive or assessment equation for a given parameter can produce new ones,
which must be determined too. These are located deeper in parameter structure layers, i.e.,
they are lower in the level of specification of the model. It should be considered that the
specification (evaluation) level is different from the detail (size) level.

viii. Determine the degrees of freedom. Verify the degrees of freedom (DF) of the
model’sstructure: mathematical systemsformed by all model equations (basic and extended
structures). The DFs are the difference between the number of unknown parameters and
equations and it must be zero for a solvable model.

iX. Build a computational model. Build a computational model or computer program
capable of solving the model eguations without altering the true mathematical model
response. The required computational model translates the model extended structure to
a computational code capable of solving the PBSM. Again, the lumped or distributed
parameters characteristic of the model must be considered during computational model
construction (Wendt et al., 2009), as well as an appropriate discretization methodology
to represent continuum fields as a system of algebraic equations. Discretization strategies
based on Eulerian and Lagrangian schemes can be found for this purpose.

X. Validate the model. Validating the model response isthe last step of the procedure.
The ideais to contrast the model-predicted values with real data taken from the process
under the operating conditions established in Step ii for the model objective. If real
process data is not available, it is possible to validate the model response against the
expected behaviour of the process in accordance with available knowledge regarding
similar processes. In this sense, the main behaviour of the process should be reflected in
the model responses.
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Suggested modeling procedure for the mesoscopic scale: Closing
the gap

In nature, physical systems are composed of many identical constituents at the microscopic
level that impact the dynamics of the variables at the macroscopic level. However,
macroscopic systems exhibit a relatively simple behavior described by motion equations
for afew reduced variables: commonly, a state function in the phase space is established
through the sum of individual state effects to get an average. These averages change slowly
over time and can be measured at the macroscale. Regarding the two basic scales, the
connection between the microscopic scale and an intermediate one —called mesoscopic—
is of interest to several scientific and academic disciplines. The statistical mechanical theory
has tried to find a suitable link between both worlds to relate this mesoscopic dynamic with
the underlying microscopic process. One of the advantages of working at the microscopic
level is that the process has reversible dynamics entirely determined by the Hamiltonian
H and the initial probability density p(t,), from which all properties of the system can be
calculated, at least in principle.

On the other hand, at the macroscopic scale, the transport equations describe the
evolution of a non-equilibrium system (e.g., the Navier-Stokes equations for fluids, the
Bloch equationsfor magnetic rel axation, the Fokker-Planck equationfor Brownian particles,
and the master equation for atoms interacting with a radiation field), and the fundamental
transport equation (e.g., Fick, Fourier, Newton) representing the thermodynamic potential.
Two parts conform to these dynamics equations: onerelatesto reversible processes and the
other istheirreversibility generated by the underlying molecular nature. The first one has
a Poisson bracket structure whereas the second is related to correlations of instantaneous
microscopic fluxes (Camargo et al., 2018; Espariol, 1993; Esparfiol et al., 1999). Severa
authors, from Einstein (1905) to Kirkwood (1947), Kirkwood et al. (1949), and Onsager
(1931), noticed the intimate connection between fluctuations and irreversible behavior
in non-equilibrium systems, which open the way to the design of irreversible processes
thermodynamics (Groot & Mazur, 1984). The Gauss-Markov processes crystallizing in
Onsager’s reciprocal relations (Onsager, 1931) and the fluctuation-dissipation theorem
(Green, 1954; Kubo, 1957) are examples of this connection.

The uncertainties resulting from the elimination of degrees of freedom when changing
from the microscale to the macroscale generates fluctuations and dissipation, which can
be related to the fluctuation-dissipation theorem or correlations of microscopic fluxes
using the Green-Kubo-type formulae under the Markovian assumption (Espafiol, 1993;
Torre et al., 2019). The latter is essential for defining transport coefficients to close the
motion equation and connect the scales. The transition from a microscopic scale to a
macroscopic one has been achieved by projecting the dynamics in slow states and their
fluctuations. This is a stepwise process in which the hierarchical path from the world to
the micro-world, as fully identified by the Liouville equation, and then to the macro world
fully identified by the Navier-Stokes hydrodynamic equation. Thus, it is a compelling way
of linking both worlds. However, everything occurring at the microscale depends on the
system’s external perturbation.

Using the Liouville equation at the microscale and the Navier-Stokes equations at the
macroscale apparently enables a quick jump from microscopic dynamics to the macro-
scale. However, this is accurate only for physical systems known as “ideal fluid” or “simple
fluid”, i.e., systems with full isotropic transport kernel conditions and homogenous chemi-
cal composition. Additionally, the poor physical and mathematical connection between
these two models makes it difficult to develop a discretization scheme for hybrid models
(Donev et al., 2010a; Donev et al., 2010b). Therefore, this approach is difficult to fulfill
in chemical processes (multi-compound processes) or complex fluids, which despite their
continuum appearance at macroscopic scale present a non-equilibrium structure, nanoscale
anisotropy, or coupling between the fluid structure and the flowing properties. Therefore,
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a new multi-scale strategy to model chemical processes should be evaluated to translate
flawlessly the information between the different scales and allow a stable mathematical
connection between dynamic equations at different scales (Figure 1).

An intermediate scale called mesoscal e has arisen to achieve the multi-scale modeling
and overcome the above-mentioned problems as its temporal and length scales are higher
than the microscale but lower than the macroscale. However, as time and length increase,
the collective motion will hide the erratic movements and particle collisions predicted by
microscopic models. Besides, the local equilibrium, isotropic fluid, and smooth density
gradient, among other assumptions in the continuum media, are not guaranteed, and
the time scale dynamics are faster than in the macroscale. Although each phenomenon
may have times and scales, the state-of-the-art can help define an expected range in the
mesoscale from 1 ns to 10° ns for time and from 5 nm to 10° nm for length (Ellero &
Espariol, 2018).

The applied mesoscale models started with two popular techniques. The first one is
the top-down technique, which aims at addressing the non-equilibrium, non-locality, and
hydrodynamics anisotropy, among other complex behaviors on the dynamic equation, by
including thermal fluctuation in Navier-Stokes equations (Bell et al., 2007; Landau &
Lifshitz, 1959, 1987; Mansour et al., 1987; Mashiyama & Mori, 1978; Voulgar akis et
al., 2010)(de Zarate & Sengers, 2006). As a result, the mesoscopic hydrodynamics are
represented by stochastic differential equations (SDE) with a stochastic flux for the stress
tensor, the heat flux, and the diffusion flux while relevant variables are preserved through
fluxes divergence.

The second technique, the bottom-up technique, represents the dynamics of a set of
big clusters or fluid regions moving in continuous space and discrete time. Therefore, a
new set known as “the relevant variables’ appears to act as a set of microscopic particle
aggregation in a new subsystem called a cluster, micro-continuum cell, or coarse-grained
dynamics that need specific dynamic equations. The “coarse-graining” methodology is
used to reduce a set of individual small particles (atoms or molecules) to one particle with
the mean feature and a reduced force interaction representing the set interaction (Avalos
& Mackie, 1999; Espafiol, 1995; Espafiol et al., 1997, 1999; Espafiol & Warren, 1995;
Hooger brugge & Koelman, 1992). One of the main advantages of this procedure is that
relevant variables in the mesoscale move slowly over time and cover larger sizes, so it is
possible to measure them with modern techniques and low processing information cost
(time and resources).

A metaphoric example of the validity of macroscopic systems analyzed with slow and
observable variables is a worm with many legs moving (Figure 2). The worm dynamics
can be analyzed based on the observation and monitoring of the position based on the
v-velocity regardless of the movement of its multiple legs. However, the information
on the dynamics of the legs can dlightly ater the physical trajectory of the worm, thus
generating oscillations or fluctuations.

Figure 2. lllustrative scheme of the movement of aworm
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One of the most popular tools applied to the coarse-graining concept is the dissipative
particle dynamic (DPD) (Vishnyakov et al., 2012; Du et al., 2015; Cao et al., 2005)
because it allows the representation of the larger-scale dynamics of a stochastic particle
having soft conservative, dissipative, and random contributions. However, thistool doesn’t
count with dynamic energy or entropy equations, or physical size relation (Ellero &
Espafiol, 2018). Such SDE models can be framed, then, with a coarse-graining technique
based on the Fokker-Plank equation representing the dynamics of aprobability distribution
of mesoscale variables. Under this precept, Lagrangian models have been developed with
smoothed dissipative particle dynamics (SDPD) and smoothed particle hydrodynamics
(SPH), for example (Ellero et al., 2007; Espafiol et al., 1997; Espafiol & Revenga,
2003; M onaghan, 2005; Vazquez-Quesada et al., 2009). However, in the last decade, a
significant evolution of the mesoscopic model strategy has been developed to find a well-
defined physical and mathematical support for the coarse-graining techniques and reduce
the possibility of models based mainly on the builder’s expertise. This approach is used to
close the gap between microscopic and macroscopic modeling.

Relevant variables and their general motion equations at the
mesoscopic scale

The reduction of microscopic variablesT” = (¢, ...q,, P,, -..P,) to collective-field variables
is the first step in the transformation of microscale into meso- and macroscales (bottom-up
approach). These new relevant variables capture the joint motions of atoms or molecules.
Today, this step has become routine thanks to the relevant works of Einstein (1905) and
Onsager (1931), the extensive work of Kirkwood (Irving & Kirkwood, 1950) in Markoff
random processes, and the statistical mechanics of time-dependent phenomena of Melville
Green (1954) and Ryogo Kubo (1957), among others.

The transport equation on the mesoscopic scale governs the dynamics and accounts
for the evolution in time of the behavior of nature. The equation results from knowing
the information at the lower scale, which is challenging because the system contains
many particles or degrees of freedom. Therefore, the concept of thermodynamic assembly
is used coupled with the separation of slow dynamics of high relevance (relevant
variables: numerical value {& (1)} of an invariant function {A(T"t)}) and fast dynamics
of little significance. Here, I'=(g,, ...G,, P,, -..P,, t) is the reduced phase space of
(r=(q,, ---4,» Py, ---By 1)) Where M < N.

It would not be possible to define or build the distribution function (classic) or density
matrix (quantic) p(7, t) in detail. Therefore, the value of a set of relevant variables{g (t)}
can not be determined entirely in a non-equilibrium state at timet. To predict the evolution
of the system, it is necessary to capture the value of a property ({g (t)}) by performing
many tests or attempts, which would require the mean values of acomplete set of variables;
hence, it is essential to introduce a probability distribution g(A; (I°,t)) in the subspace of
the numerical value {a (t)} of aninvariant function { A (" ,t)}, which is only afunction of
these values { g (t)}. The probability at the timet of thisevent is:

ola: = [ar [1 oA (1.9 - 2 0) (72 )

There is a distribution probability g(a (t)) of having the specific value of {a (t)}.
First, we have the microscale with the possibility of the state (ensemble) to trandate the
world seen as a set of statesin the microscale to another one seen as a set of mean values
of the phase function characterized by a probability function. In the end, it is easy to
translate it into another world identified by the average {a (t)} of the mean values of the
phase functions.

At this point, it is necessary to find the dynamic equations to compute the new variables
g (t) or g(a,~ (t)), which we will call the motion equation or transport equation. To do so,
the projection operator (P) method is used to divide an ensemble density or distribution
function (p(t)) into “the relevant” part (p,(t)) and “the irrelevant” part (p,(t)) (Zwanzig,
1960, 1961):
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p) = pa(t) + py(1), ()
where
pa(t) = Pp(t)
poAt) = Op(H)
and

Q=(1-p) @)

The relevant probability density p,(t) defines the microscopic system clearly and
exactly by taking a few relevant variables as in the mesoscopic world. The idea of the
projection operator approach isto express the relevant ensemble as aresult of aprojection
P acting on the real ensemble Pp(t), and the irrelevant ensemble as a function of the
relevant one presented in Eq. (3), which simplifies the understanding of the dynamic of
nature without losing the information. Moreover, it is an approach that reduces a world
with many variables to one with fewer relevant variables.

The microscopic time evolution operator isdecomposed with the help of the projection
operator into a sum of three terms: the first one is wholly determined by the instantaneous
values of the macroscopic variables; the second one by their history and the third term is of
microscopic origin and leads to the irregular motion of macroscopic quantities. Therefore,
the operator projection can be defined also as proposed by Zwanzig:

Pp(rt) =<p(11)) = py(1'1)
- WAy | AT Y - AT ), ()

where p,(7, t; @) is the projected functional part on a specific area of the phase space that
takes the value of a, while W(a) = | da d(A(I", t) - a) is the structural function of subspace
or when A(/™',t) = a.

The projection operator takes advantage of the interesting value of the states that are
enough to explain the behavior of nature and leaves out the variables that are not impacted
at the same time scale. By applying the operator projection to Liouville’s equation, we can
write apair of equations:

p ap(,t) opy(I,6)

=5 = P D + (1) 5)
ap(l, dp, (T,
pf?t 28 pz(gt 2R —Qif(pi (I, ©) + po (T, 1) (6).

These equations can be solved formally by p,(r, t) in terms of p,(r, 0) and p,(7, t):

po (I, 8) = exp|itQL|p, (I, 0) - if ds exp [isQLt|Qp, (I, t — s) ).
0

Then we can replace (7) with (5):
inI(F, Y = PL(p, (D)) — i[ ds Ptexp [—isQL]QLp (It — 5)
at 0 )
+ PLexp[-itQL]p, (I, 0)
and take the definition of p (I, t) asindicated in (4) to obtain:
d [da' SCA(M) —aNg(a’; )/W(a")
at
=(f ([ da' 5(A(I'") —a’)g(a’;t)/W(a’);a)) (9

—i J[ds (Eexp[—isQE]Qﬁfda' SArN —agla';t—s)
0

JW(@; a) + {exp|itQE]Lp, (I, 0))
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solving the first integral on f da"
1 dg(a;t)
W(a) ot

= —ifda’ 5T —a);aygla’; £)/wWia")
(10)

- if ds f da' (exp[—isQﬁ]Qiﬁd(A(F’) —a);a)gla’;t—s)
0
W (@) + (explitQL]tp, (I, 0))

The fluctuation term (exp[itQE]th(F, 0)) is neglected because on average fluctuations
it is neglected at equilibrium and isthe same as Pp(I", 0) = p(I", 0). The projection operator
specifies an initial ensemble density to guarantee the validity of this assumption. In this
way, these terms are not considered. Now, taking the definition of p,(7;, t) or (4) in the
subspace of value a and putting it into (10):

1 dg(a;t)
W(a) ot

= fda' (E5A(T) — a’);a)f/l(;z(;f)) (11)

gla',t—s)
w(a')

we can derive the transport equation for the mesoscopic variable (¢; (1)) in the physical
space by doing the average g; (t). We reduced the problem to the physical world (/"= (7,
Gy By B ) > =G, ...,y B, ...B,, 1) — I = (F, 1)) because we took the integral
on all the moments of the variables. For doing so, (11) is multiplied by & and then it is
integrated using v, («(0) = «£4;(F,t);a)) = [ da; a“‘{g‘f”]“rvr)_nv g(a;;t) and taking into account
the definition for thermodynamic force as F, = 2 paw (Jéz) the transport equation becomes

a
daw
da:
Ogt(t) = v;(a(®)

_ jtdsjda’ (Lexp[—isQL]QLSAT) — a'); a)
0

+ f dSZ {Kjk(a(t —5);8) F(a(t —s)) (12
] =

k=1
d -
+ EK”‘(“G —5); s)} +o0(4°)

The change of a mean value over time consists of two terms:

L. The first term describes organized mesoscopic motion. The expression for this term
could bethe classical hydrodynamic or Navier-Stokes equation without theirreversible or
dissipative terms of the mesoscopic scale evaluated at the present time t. With this term,
the future dynamics are determined by the current value of the variables.

[1. The second term corresponds to the irreversible or dissipative terms due to the
microscopic dynamic revealed in the mesoscopic equation of motion as a flux term,
(J(7, 1)). Its future dynamics include the past or memory term if we do not consider the
Markovian process:

t m
560 = [ds ) Kl - $2i5) Flate - ) (13)
0 k=1

As shown in (4), transport coefficients (Kj(a(t - s); S)) and forces ((a(t - s))) depend
on what happened in the past (0 < s « t). Likewise, the generalized Langevin equation
can be derived from (12) by assuming the second term in the integral as a stochastic force:

da t m
Cgt(t) = v;(a() +fds Z{Kjk(a(t—SJ;S) Fo(alt —sH}+ E@) (14)
0 k=1
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Equation (14) can be written in a compact form as:
6“{;—9 = v;(a(®) + ;7 1) + F () (15)

where F; (t) = JF; (0, t) = F; (0, t) = Q(0) Gq,:¢; with the following property (F; (t)) = 0 and
tr {‘;’; lis)) F,(t)} = 0, The generalized Langevin equation determines the stochastic process of
the mjacroscopi cvariablesinterms of another process, the stochastic process of the random
forces F(t), which means we must know them to determine the stochastic process of the
fluctuations. However, their evaluation is very complicated since the parts of the transport
coefficients with adelay K. (¢, «) and the correlations of the random forces <F)F, (s)>are
given in terms of involved molecular expressions.

Equations (12) and (14) reveal the main phenomena visible at mesoscopic scales due to
the collective effects of the interactions between particles, which can generate a memory
effect depending on how fast the phenomenon occurs. Therefore, the time change of any
relevant variable depends on its mean values and the correlations between its fluctuations,
i.e., the variation on time of any relevant variable a,, (t) depends on the mean value at the
present time, the correlation of the fluctuation that happened in the past, and the stochastic
information due to unknown events as from the initial time. These closed equations of
motion display the universal structure of exact equations in non-equilibrium statistical
mechanics. However, their solution is possible only in an approximate way.

These expressions are relevant given the connection between the different scales both
in time and space. The connection between the microscopic and mesoscopic worlds can
be appreciated through the memory effect term Ky (¢ s) and the random force term F,,
(t) perceivable when there is an increase in both the length and time scales of the system.

The reversible part (first term of Eq. 12)

Extensive elements such as nanoparticles, nanopores, or complex reactions can affect the
fluid isotropy to generate a complex system that must have a dynamic equation. But then,
what happens to anisotropic systems? How to change the dynamic equations? These are
guestions that should be answered. In contrast with the micro- and macroscale models, at
the mesoscale, the system may be described at different levels as a function of the set of
relevant variables defining its state, the reduced information (or captured information),
and atemporal characteristic scale of the dynamics. The degrees of freedom eliminated or
uncertainties are considered a systematic dissipative effect of the relevant variables, i.e.,
the transport coefficient.

Therefore, the mesoscale has various levels of description with a specific dynamic
equation as a function of the physical system and the time-space scale to be modeled.
Figure 3 summarizes the description routes and levels required to model the mesoscale

Figure 3. Different levels of description in mesoscales
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in the most common physical systems: the colloid suspension and the single fluid. The
common starting point in both cases is the hydrodynamic or average level, which shares
the statistical-mechanical collective field variables described as mass density, momentum
density, and energy density. Its main aim is to change the discrete world of individual
particles into continuum variables to establish their dynamic equation and transport
coefficient. Here we hope to define the non-local transport coefficient reducing the fluid
anisotropy by interacting with the macromolecules, walls, and other elements in the
boundary condition of fluids or macromolecules dynamic equations.

A second level of description in mesoscales is the Fokker—Planck level (Eq. (10)).
Using the stochastic dynamics of the system the thermal fluctuation, drag, and random
forces are considered a result of eliminating fluid or macromolecules degrees of freedom.
Additionally, the fluctuation and dissipation theorem constitutes a frame of stochastic
sources for the dynamics of the relevant variables.

Finally, we can consider an additional description level of macromoleculesimmersed in
the fluid before reaching the macroscale, which is known as the Smoluchowski level, and is
aparticular case of the previous level; the change of position of the macromolecule islower
than that of other variables as a momentum of both fluid and macromolecule. Therefore, the
probability distribution function of the macromolecule position can be reduced to a simpler
stochastic dynamic such as that of the Langevin equation (Eq. (12)). The Brownian motion
assumption is a precise application of this mesoscopic level of description.

Let us consider the transport equation for the mesoscale scale as a hydrodynamic
equation using the coarse-grain concept where the relevant variables are mass density field
p(r, t), momentum density fields p(r, t) u(r, t), and energy density fields p(r, t) e(r, t)
defined as an Eulerian picture in that position r; therefore, the relevant variables A are:

Al(f, t) = p(r,t)
40 t) =4 A(F6) = pr, Oulr,©) (16)
Aq (f, t) = p(r,e(r,t)

where p(r, t) = 1/Q >im o(r - ¢i (t)) is the matter per volume unit or density, p(r, t) u(r,
t)=1/Q > P, o(r - g (1)) is the momentum per volume unity, p(r, t) er, ) = 1/Q Y, e
o(r - ¢ () and e=1/2 m v+ 1/2 3| ¢(g;;) are the energy per volume unity in phase
space with reduced state variables, m represents the atomic or molecular mass, and u(r,
t) is the stream velocity of the system. This coarse-grain variable is closely related to the
microscopic velocity of a particle iy, vi and the global velocity ¢; by ¢; = vi+ u (r)) while
0 is the Dirac’s é-function; the probability by unit of volume that the iy, molecule isat r
and time t, also known as the coarse-grain delta function, supports the finite small region
and is normalized to unity (Espafiol et al., 1999). Therefore, it is possible to obtain the
microdynamic equations from density fields in the reference system position r by:

Mass density field

0 _ONTL N1, 940
3P =5 g mud(r — () = 2™ 5t aq, (r—q:(t))
1 . a G _ 17)
== ) Gmdigese—a®) = 50 mas - a )
Momentum density fields
0 t )] = 0 ! o) t t t
S P u@ Ol = ——- o Mavvid(r = q) + p(r, Our, Hur, )
: (18)

10 1 1
toa QijEFijL dAs(r — q; — Aq;5)
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where the pressure tensor 71(7; £) is represented by

1 1
a(r,t) = Z miv v §(r —q;) — 3 z qiFi; f das(r — q; — Aq;) (19
7 — 0
0]
and the energy density fields by
a 7]
- lo(r,0ecr, )] - E(Z ed(r - qf(t)))

. dq; 0
=Zelé‘(r—qi)+ZEiE»a—qic?(r—qi) (20)

1 -
L

a
= 680 —a) -5 Y e 8 — )

1 1

where

1

: 10 1 :
Z e;6(q—q;) = 29q : Z qij (EFU' : QE)L dAé(q — q; — Aq;;) (21)

ij

D st —a) = ) ewdr—a) + p(r, e, v, 6) (22)

t t

and

Z v 6(r — q;()

= sz Pv;6(r — q; () + (Z mvv; 8(r — fh‘(f))>

~u(r)

where @; is the internal energy of a particle defined as 1/2 mv2+ 1/2 ¥ ;¢;. Finaly, by
reorganizing it and using the definition of 7I(r, t), we can express the energy density field as

(23)

d
3 [p(r, De(r, t)]
(24

9
= — (o, e, ur,0) +Jo @, 0) + 1, utr, 1))

For the mathematical details of the complete procedure, please refer to Evans &
Morriss (2008) and Irving & Kirkwood (1950). An example can be found in the works
of Camargo et al. (2018) and Camargo-Trillos (2017a) where a mesoscale model was
derived from first principles and equations of hydrodynamics near a solid wall valid for the
study of nanoscales.

The irreversible part (second term of Eq. 12)

The connection between the mesoscopic and macroscopic hydrodynamic equations is
clearer if we simplify them. To express the second term of (12) we have to consider that
everything happening at the microscal e depends on external perturbations from the outside
system, which can promote either a linear (close to thermal equilibrium) or non-linear
(far from equilibrium) response. Here we try the linear response of the system before any
external perturbation, which can be expressed in terms of the fluctuation properties of the
system in thermal equilibrium and is the straightforward expression of the fluctuation-
dissipation theorem (FDT) reflecting a general relationship between the response of
a given system to an external disturbance and the internal fluctuation of the system in
the absence of that disturbance. Thus, it is characterized by a response function linked to
properties like admittance, impedance, etc. Moreover, internal fluctuation is characterized
by a correlation function of the relevant physical quantities of a system fluctuating in
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thermal equilibrium equivalent to the fluctuation spectra. Therefore, perturbance promotes
flux inside the system, and the coefficient (K (a(t - 9); S)) of Eq. (12) can be found by
using Kubo relations at the mesoscale:

Kate =95 = | {g(©)aye - )t (25)

where ¢ (t) is a random variable receiving the information of the smallest scale in the
form of random movement of particles. Subindices (7, k) are related to crossed phenomena,
e.g., heat and electricity, etc. An example of, for example, mass transport can take K (a(t
- 9); 9) as the diffusion coefficient (D (a(t - S); s)) and the force (Fy (a(t - 9))) will be the
concentration gradient (VC; (7, t - 9)). Therefore, the random variable («; (t)) will be the
random velocity of the Brownian particle (v(t)), and the flux (J; (7,t)) will be the j-species
mass flux like:

JiE D) = [ dsD(a(t — s); VG (7, t — ), (26)
where
Dw(t —s);s) = f (v((t))v(t - s))dt 27).

This is a way to connect the microworld and the macroworld. If the memory effect is not
considered, the traditional constitutive equation of the flux (Fick, Newton, Fourier Ohm
laws) is obtained:

t

LG D = f ds DVC,(7, 0)) (29)

0

Below, we show an example considering a response function of the type:

D(w(t —s);s) =ge_(r;—5) (29)

where 7 is the microscopic time (t = 102 - 10-%#), characteristic of relaxation towardslocal
equilibrium. Therefore:

) = — j ; ds [gew] VCGt - 5) (30)

If Vo varies slowly on the time scale ~t, one recovery Fick flow for the material
transport is obtained:

JGE) = jr ds ¢((t — $))Vn( ¢ — 5)

=_f as [Ze=7

- f ds [?8_7] Un(i,t —s) = —DVn(, 0)

n(# t—s) = (31)

On the contrary, the kernel ¢(t — S) or transport coefficient must be evaluated from
molecular dynamics or an approximate expression such as ¢(t —s) = 2¢™ < .

An interesting case would be defining flux as a relevant variable (¢; (t) = flux of
energy). Therefore, in the case of heat transport, Q would be the relevant variable, or
a () =Q, so0 a%:t):fa—f The convective or mesoscopic part approximates the heat flux
divided by the relaxation time z, (i.e. v, (a(t)) = Q/t),which is the time the system takes
in reaching the equilibrium state after it suffers the influence of a perturbation or the
impact of an external force acting on the system. Finally, the diffusive part would be
f ds Yy { K (a(t — 5);5) F(a(t — 5)); to arrive at the motion equation, the heat flux can
be settled as:

5 0
a? —T deZ{ (et — 5);8) Fr(a(t — )} (32
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By considering that there is no memory effect (Markovian approach), we get to the

Cattaneo-Vernotte (Auriault, 2016) equation:

a0 0 1

Sr = TRk (33)
where 7 is the relaxation time, k is the thermal conductivity, and VT is the temperature
gradient. Up to this point, we have shown that the Navier-Stokes equations are derived
from Eq. (12) for the isotropic system. Likewise, it can be extended to problems that
require population balance on a smaller scale. Consequently, those equations of motion
are simplified because the characteristic property of macroscopic variables varies slowly
in time. It is possible to derive the set of hydrodynamic equations and derive from them
others like mesoscale or macroscale.

This approach enables a fast jump from the microscale to the macroscale by
implementing MC, EMD, and NEMD techniques to predict the transport coefficient of the
Naiver-Stokes equation (diffusion, viscosity, conductivity, etc.) for physical analysis and
update the microscopic information.

Example of heat diffusion with memory effects

An example of memory effects can be seen in heat transfer processes. For example, for
a one-dimensional domain of length L, the energy balance considering a heat flux by
conduction following Eq. (31) isgiven by

aT o [t ky, ® T
CPE=£ f_mTe T dS& (34)
k

where k is the thermal conductivity, k, is the thermal conductivity at t = 0, C is the heat
capacity, and p isthe density. The parameters used in the simulation are k,=1 W/(m - K),
C=1J(kg - K), p =1 kg/m?, L = 1 m. The first case to analyze is the heating of a flat
plate with constant temperatures at X = 0 and x = L. In other words, Eq. (34) is subject to
T=100°Catx=0; T=25°Catx =L, and T(X) = 25 °C at t = 0. Figure 4 shows the
solution of Eq. (34) for three materials with different relaxation times ( It is noted that the
greater the relaxation time 1= 10125, 7= 10 s, 7= 100 s). of the material, the longer it takes
to reach a steady state. In this case, it clearly obeys a linear temperature profile.

Since the expressions for the thermal conductivities of the three smulated materials are
different (because they have different relaxation times), it would be expected that the steady-
state behavior would also be different. However, in steady state (t — o) we have that

t
lim k(t) = lim %e_(i_] ds =k, (35)

t—oo t—oo

Figure 4. Temperature profiles for materials with different relaxation times att=1s

94



Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales. Chemical process modelling from amicroto a
47(182):81-100, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1805 macro approach: Closing the gap

This equation implies that regardless of the relaxation time of the material, at a steady
state, the thermal behavior —understood as the temperature profile and the heat flux— is
the same. The previous analysis also indicates that the typical measurement method of
thermal conductivity carried out in steady-state conditions would not always describe the
thermal behavior of materialsin atransient state adequately.

The importance of memory effects is also evidenced during pulsed heating processes
where atransient thermal stimulus is applied to a material. To simulate this phenomenon,
the following boundary conditions are used for Eq. (34)

arT
ax

=0atx=0

Z =0atx=L

Tx)=25°Catt=0

Additionally, a temperature pulse during 0.5 s generating a 100°C-increment at X = 0
isapplied. Figure5 showsthe results of these simulations where the temperature evolution
is presented in two locations (X = 0.1 m and X = 0.2 m) for three materials with different
relaxation times.

It is observed that as the relaxation time of the material increases, the “temperature
signal” takes longer to arrive. For example, figure 5a shows that when t=100 s the
temperature of the material continues to increase after the pulse has ended. Furthermore,
figure 5b shows that the temperature of this same material starts increasing shortly after
the pulse has ended. This behavior is known as “thermal lag” and has been observed
in numerous experiments; although there is still no scientific consensus regarding its
explanation, memory effects would allow a better understanding of this phenomenon.

Figureb. Temperature evolution of materials with different relaxation times in a heating system excited
with a pulse at 5a) x =0.1 m and 5b) x=0.2 m
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Example of microhydrodynamic modeling at coar se-graining level
on the mesoscale

Camargoet al. (2018) and Camar go-Trillos (2017a) presented an example of amesoscale
model derived from the equations of hydrodynamics near a solid wall. In this model, the
fluid moves according to a set of non-local hydrodynamic equations (hydrodynamic-level
description) that explicitly include the solid and anisotropy forces of the system.

The model was built assuming a hydrodynamic level of mesoscale. The reversible
contribution v; emerged from the free energy density functional accounting for impene-
trability wheress the irreversible contribution J; involved the velocity of both the fluid
and the solid. The solid-fluid forces were localized in the vicinity of the solid surface,
therefore, non-local hydrodynamic equations were required to consider the anisotropy
in the fluid close to the solid and the interaction of forces with the solid, and non-local
transport coefficient had to be estimated. Using the Marconian approach, the transport
coefficients were explicitly expressed in terms of Green-Kubo formulae and estimated by
the time correlation between microscopic variables.

Finally, dual basisfunctionsd, (r) and y, (r) constructed out of the finite-element basis
function set @, (r) were implemented. The first one, J, (r) discretized a continuum field of
fluid velocity v, (r) by defining the discrete values at each node # while the second basis
function, y, (r) allowed us to construct a continuum field out of a discrete set of values
v (r) through interpolation (Camargo-Trillos, 2017b; Espafiol & Donev, 2015; Torre
et al., 2019). As a result, a generalized dynamic density functional theory (DDFT) was
developed by including the mass density field p(r, t) (as unusual approachesto DFT) and
the momentum density g (r) of the fluid as relevant variables. Figure 6 shows a schematic
summary of a mesoscopic model representing the hydrodynamics in nanopores.

The mesoscopic model was validated for a general hydrodynamic DDFT of simple
fluids in the case of slit nanopores with planar flow configurations divided into n nodes
(«). In this simple geometry, only a reduced number of non-local transport coefficients
(wall friction v,, dlip friction G,, H,, and viscous friction #,) are needed for the planar
configuration (Figure 7a).

Figure 6. Mesoscopic model procedure for hydrodynamics in nanopores devel oped by Camargo et
al. (2018) and Camargo-Trillos (2017a).
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Figure 7. Validation of a mesoscopic model. a) Physical system in dlit nanopores; b) momentum
evolution of plug flow non-equilibrium molecular dynamics (dusted point) and mesoscopic model
(line) taken from Camar go-Trillos (2017b)

The model at mesoscale allowed a close connection of the GC process and hydro-
dynamic discretization of new relevant variablesasv(r). In planar geometry, the continuum
hydrodynamic equations for a fluid in a slit nanopore were discretized, thus allowing us
to compute the Green-Kubo expressions explicitly for the non-local transport coefficients.
Finally, it was possible to solve the continuum hydrodynamic of the mesoscale model
numerically by a simple ODE function. Figure 7b compares the time evolution of a plug
flow profile inside slit nanopores decaying to equilibrium for a mesoscopic model (line)
and NEMD simulation (dusted point).

Remarks and conclusions

Based on these explanations, we can conclude that in the mathematical modeling of
processes, each spatial scale has typical variables that describe it. The microscopic scale
is characterized by the variables of position and velocity of each of the particles, which, if
calculated, could perfectly describe the thermodynamics and transport phenomena typical
of larger scales. However, calculating the position and velocity of a large number of N
particles implies solving Newton’s law for N times simultaneously, which may be an
impossible task in terms of computational time.

On the other hand, if we start from alarger scale than the microscopic one, where we
no longer talk about particles but about clusters that behave like individual particles, itis
necessary to consider new variables such asthe density of matter, energy, and charge. Now,
ifthe spatial scale is further increased, phases can be differentiated and new variables known
as effective properties, as well as the so-called transfer coefficients between phases, appear.
Finally, non-local models applicable on the macroscopic scale, i.e., the thermodynamic
scale, can arise from mesoscopic models integrating the equation of motion over the entire
domain of real space to obtain an equation whose space-averaged relevant variables only
vary with time.
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Resumen

En las ultimas ocho décadas la comprension de los mecanismos fisicos que ocurren en la superficie
limite entre dos material es diferentes ha estado en constante evolucion. Suinterésradicaen laruptura
de la simetria cristalina y la reduccion de la coordinacion atdmica, las cuales producen modificaciones
en el tipoy laocupacion orbital delosatomosen lainterfaz. El estudio de losfenémenosinterfaciales
dio inicio a la ciencia de superficies, cuyo avance ha sido significativo en la medida en que aparecen
nuevas y sofisticadas herramientas, tanto para la fabricacion controlada de interfaces, como para la
caracterizacion en el rango de lamonocapa atdmica. El interés se ha centrado no solo en el estimulo
cientifico si no en el tecnoldgico, sobre todo en el contexto de los dispositivos electronicos y, mas
recientemente, en una amplia gama de aplicaciones interdisciplinarias, como las biointerfaces, los
detectores y actuadores ultrasensibles de Ultima generacion y €l mejoramiento de las propiedades
tribol 6gicas. En este trabaj o presentamos, primero, un contexto histérico de los diferentes fenémenos
interfaciales que han ido surgiendo y su influencia en las propiedades que exhiben donde quiera
que hay una interfaz, como en el caso de junturas, multicapas y heteroestructuras. Presentamos,
asimismo, los avances en |os sistemas de superredes magnéticas de importancia en e mejoramiento
de la densidad de informacion de los discos duros, y discutimos sobre los estados interfaciales
electronicosy magnéticosy las nuevas funcionalidades en lasinterfaces de heterojunturas basadas en
oOxidos compleos. Por dltimo, resaltamos algunos avances y perspectivas en €l campo de la ciencia
de superficies.

Palabras clave: Efectos interfaciales: Oxidos complejos, Magnetorresistencia gigante; Interaccion
deintercambio entre capas; Polarizacion de intercambio; Materiales multiferroicos.

Abstract

For the past eight decades, understanding the physical mechanismsthat occur at theinterface between
two different materials has been an open question driven by the breaking of crystalline symmetry and
the reduction of atomic coordination, which modify the type and orbital occupation of atomsin the
interface. Surface science began studying interface phenomena and has advanced significantly thanks
to new and sophisticated tools for controlled fabrication and monolayer characterization. This focus
has stimulated scientific and technological advancements, especially in the context of electronic
devices and a wide range of interdisciplinary applications, such as biointerfaces, next-generation
ultrasensitive detectors and actuators, and improved tribological properties. Here we provide a
historical context of emerging interfacial phenomena and their influence on properties exhibited in
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junctions, multilayers, and heterostructures. We discuss advances in magnetic superlattice systems
that enhance the information density of hard drives. We al so expl ore el ectronic and magnetic interface
states, as well as new functionalities in interfaces within heterojunctions based on complex oxides.
Finally, we highlight advances and perspectives in surface science.

Key words: Interfacial effects; Complex oxides; Giant magnetoresistance; Interlayer exchange
interaction; Exchange bias; Multiferroic materials.

I ntroduccioén

Para obtener unainterfaz debemos poner en contacto a nivel atébmico dos o mas materiales
diferentes y construir una juntura o una heteroestructura, de tal manera que la regién de
transicion, o interfaz, desempefie un papel esencial en las propiedades de los materiales
en contacto. El origen microscépico de una interfaz se debe a la ruptura de la simetria
traslacional del potencial cristalino; los &omos en la interfaz acusan la disminucion de
los sitios de coordinacion de la red e interactlian con los &omos vecinos al otro lado de
lainterfaz; por ello, dado el entorno asimétrico, los &omosy los electrones en lainterfaz
no estan en una configuracion de volumen. Esto quiere decir que, a través de la interfaz,
se logra construir fendmenos que no estan presentes en los materiales en volumen, los
cuales emergen debido alasimetriareducida, ladinamicade lared cristaling, la estructura
electronicay su fuerte interdependencia con propiedades magnéticas, asi como las corre-
laciones que caracterizan a muchos materiales compleos, entre otras. Surge, entonces, el
interés cientifico basico para la comprension de la fisica asociada a esta region de transi-
cién, lo que ha tenido un papel fundamental en muchas aplicaciones tecnol égicas, sobre
todo en el contexto de | os dispositivos el ectrénicos, como se evidenciaen larevision hecha
por Tokura (2006). Citando a Kroemer, Premio Nobel de Fisica en e 2000, “se puede
decir que la interfaz es el dispositivo” (Kroemer, 2001). Por gjemplo, la distribucién de
carga en la juntura (interfaz) entre dos materiales semiconductores diferentes, da lugar a
las propiedades de rectificacion de los diodos, cruciales en componentes de los computa-
dores como la memoria de acceso aleatorio, la llamada RAM (Random Access Memory),
la cual actlia como un banco de memorias a corto plazo desde donde se puede recuperar
informacion répidamente, y la memoria del disco duro, donde se amacena informacion.
Desde entonces, como bien lo sefialan Vaz et al. (2015), ha habido un fuerte incentivo
tecnol dgi co en la busgueda de nuevas propiedadesfisicas, o que hapermitido laformacién
de una comunidad interdisciplinaria en crecimiento que constituye una base poderosa para
la investigacion cientifica y la tecnologia de fabricacion.

Asi, las propiedades electronicas y magnéticas modificadas en las interfaces han dado
como resultado nuevas caracteristicas de transporte de carga, nuevos fendmenos fisicos
magnéticos y efectos magnetorresistivos, entre otros (Vaz, 2012). Detalles de estos fend-
menos se pueden encontrar, por gjemplo, en las revisiones de Dagotto et al. (2001) y Vaz
et al. (2015), a algunos de los cuales nos referiremos més adel ante.

En esta revision nos centramos en los fendmenos interfaciales que surgen cuando se
depositan en forma de capa delgada dos material es diferentes con interfaces atémicamente
nitidas y coherentes. En primer lugar, presentamos un recuento historico de las superfi-
ciesy las interfaces; a continuacion discutimos algunos conceptos fundamentales de las
multicapas y las superredes y los fenémenos de transporte en los materiales magnéticos,
incluida la conduccion en multicapas ferromagnéticas; en seguida sefialamos las carac-
teristicas de los material es 6xidos compl g os, subrayando que, dadala gama de éxidos que
exhiben diferentes propiedades con un amplio espectro de aplicaciones, nos limitamos a
algunostipos de éxidos. |os multiferroicos, las manganitas de lantano dopadas con Sry Ca,
el multiferroico ferritade bismuto, y €l ferroel éctrico titanato de bario. Posteriormente, nos
centramos, primero, en los efectos de interfaz en | as superredes magnéticas que exhiben el
efecto de magnetorresistencia gigante y en sus propiedades fuertemente dependientes de
lamicroestructurade lamulticapaen si y delainterfaz, y en segundo lugar, discutimos los
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efectos de interfaz en 6xidos complejos, tales como la polarizacion de intercambio y los
compuestos multiferroicos artificiales, resaltando nuestras contribuciones en este campo.
Por ultimo, nos referimos a las perspectivas futuras de la ciencia de superficies ¢ interfaces.
Perspectiva histérica

Las superficies y las interfaces se encuentran en sistemas tan simples como una pieza de
metal en el vacio, y tan complejos como las células y los organismos vivos. Las super-
ficies definen un limite con el entorno e influyen en las interacciones con ese entorno,
manifestandose en fendmenos como lafriccidn, lalubricacion, la corrosion, €l desgaste, y
otras propiedades tribol 6gicas, cuyo estudio durante la primeramitad del siglo pasado con-
tribuyo significativamente a ensanchar nuestra comprension del mecanismo que gobierna
estos fendmenos y permitié encontrar métodos para controlarlos, dando lugar a avances
tecnolégicos en la industria automotriz y de la fabricacién de maquinaria (Bowden &
Tabor, 1951). Bowden y Tabor consideraron la atraccion molecular como el fenémeno
fundamental de la friccién, en tanto que la lubricacion ocurre cuando € espesor de la
peliculalubricante es de dimensién molecular.

Podemos ubicar el nacimiento de la ciencia de superficies en la segunda mitad del
siglo XX, cuando €l interés en lafisicadel estado solido paso de estudiar las propiedades
de los materiales en bloque a escudrifiar en las superficies; desde entonces se ha enfrentado
a grandes desafios, como la caracterizacion morfoldgica y estructural de la superficie de un
material, posible al visualizar detalles atdbmicos y manipular moléculas de una superficie.
El reto ha sido siempre estar seguros de sondear la superficie de un sélido y no el sélido
comotal. El progreso de la ciencia de superficies fue impulsado al inicio por la confluencia
de tres factores: latecnologia de ultra ato vacio, denominada UHV (Ultra High Vacuum),
la tecnologia de obtencion de materiales monocristalinos en blogue y en forma de capa
delgada (peliculas epitaxiaes), y los nuevos conocimientos en la fisica de la interaccion
electron solido. Los ambientes de UHV permitieron crear y mantener superficies bien
definidas (atomicamente planas) y estables y desarrollar nuevos materiales en configura-
ciones inusuales, como multicapas y superredes de material es semiconductores, metalicos
y magnéticos, todo lo cua contribuyd enormemente a la industria electrénica a partir
de la década de 1960. Cabe mencionar aqui que en esa década aparecieron las primeras
revistas cientificas dedicadas a publicar los resultados de la investigacion y los avances
tecnoldgicos en fisica de superficies y vacio, que hoy ya suman la decena.

Hacialos 80y 90, el interés en las multicapas y superredes metdlicas tuvo un impacto
significativo en la investigacion del magnetismo, que aumentd enormemente desde el
descubrimiento de la magnetorresistencia. Las ventajas que ofrece la presencia de la capa
ferromagnética consiste en que sus propiedades son controlables a voluntad mediante
un campo magnético externo y su resistividad es sensible a campos magnéticos débiles
(incluso en valores pequefios de 50 Oe) a temperatura ambiente. Por esta razon, estas
multicapas han sido importantes en lafabricacion de sensores ultrasensibles y ultrarrgpidos
aescala nanomeétrica, por ejemplo, los biosensoresinteligentes. Larevision de Rizal et al.
(2016) ofrece mayores detalles.

Con base en los conceptos fundamentales de la fisica de la interaccién radiacion-
materia, se desarrollé entre 1960 y 1980 un amplio y variado conjunto de herramientas
de andlisis y medicion de las energias y las intensidades de la radiacién dispersada
elasticamente, como la espectroscopia de electrones y iones, y la espectroscopia de
fotones en €l rango de los rayos X, los infrarrojos, los ultravioletay los épticos, lo cual
permitié extraer informacion cualitativa y cuantitativa de la estructura y la geometria
atomicas de las superficies y de su composicion atomica, por supuesto en superficies
libres de contaminacion y en condiciones de alto vacio. Una contribucién importante que
dio seguridad en cuanto a si se observaba o se media la superficie, y no el volumen del
material, provino de la difraccion de electrones retrodispersados de baja energia (Low
Energy Electron Difraction, LEED), es decir, en €l rango de energia de 50 a 500 eV, y
los de dlta energia (Reflection High-Energy Electron Diffraction, RHEED) en el rango de
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energiade 10 a30KeV, las cuales permiten determinar el estado cristalino de la superficie
deun cristal, puesto que los haces retrodispersados son sensibles alasimetriatraslacional
de la superficie, y esta es diferente de la del volumen (Duke, 1996). En |a década de los
70 del siglo pasado se estudio la dispersion inelastica de estos electrones, la cua dio
informacion sobre las excitaciones colectivas de los electrones de valencia, resultado
muy importante que permitié determinar, por ejemplo, que el camino libre medio de los
€l ectrones dispersados inel asticamente es del orden de décimas de nanémetro, por lo que
los el ectrones que se dispersan el sticamente, o se emiten desde el material, provienen de
las capas atdmicas superiores, como lo plantea Duke (2003).

En el desarrollo de la ciencia de superficies y vacio, denominada ciencia de superficies
‘duras’, cuyos resultados y aplicaciones han dado lugar a tecnologias de computacion y
comunicacion cada vez mas rapidas, aparecio el ensamblaje de superficies moleculares
en la denominada ciencia de superficies ‘blandas’, ensamblaje relacionado con el
comportamiento de moléculas organicas y polimeros. Ya para finales de la década de los
80 y comienzo de los 90, la investigacién en las interfaces blandas abrié € camino d
estudio de las interfaces biolégicas, y se puso en marcha la “litografia blanda’ para el
modelado quimico de superficies hasta el nivel de dimensiones submicrométricas, como
lo sefiala Duke (2003). Asimismo, mediante métodos quimicos se comenzé a controlar
la precipitacion de compuestos inorganicos simples, 1o que permitié crear cristalitos
uniformes de tamafio nanométrico. Esta via de desarrollo de nanoparticulas y sus posibles
usosy aplicaciones no se considera en estarevision.

La era de las imagenes de materiales se inaugura en la ciencia de superficies e
interfaces a través de la microscopia electrénica de transmision (Transmission Electron
Microscopy, TEM) y la de barrido (Scanning Electron Microscopy, SEM), seguidas, unas
décadas después, por lamicroscopiade sonday por lade barrido de punta (Scanning Probe
Microscopy, SPM), siendo la primerala microscopia de tunel de barrido (Scanning Tunnel
Microscopy, STM). A comienzos de la década del 70, Young et al. (1971) encontraron
electrones que fluyen a través del vacio entre los 4tomos en una punta metalica y una
superficie solida conductora cercana (Duke, 1969); afios después se tuvo la capacidad de
hacer barridos de voltaje entre la punta y la superficie mientras estaban en una posicion, lo
quedio lugar alaespectroscopiade tunel (Feenstra, 1994). A comienzos de los 80 seided
el microscopio de efecto tanel, con el cual se obtiene informacion punto a punto cuando
la punta hace un barrido bidimensional y se logran imégenes tridimensionales. Hacia la
década de los 90 mediante estas técnicas de SPM se obtuvieron imégenes de resolucion
atomica de superficies macroscopicas y videos de la dindmica de efectos superficiales
gue nos permitieron comprender procesos de deposicion y crecimiento, de grabado y de
reacciones quimicas en las superficies, entre otros.

La obtencion de iméagenes de superficies no conductoras vino unos afios después con
el microscopio de fuerza atébmica (Atomic Force Microscopy, AFM), que emplea una
punta similar a la de la STM, montada en un voladizo laminar elastico, un cantiléver,
cuya desviacion da una medida de la topografia superficial (Quate, 1994). Con este
tipo de microscopia se abrid el camino a la observacion de superficies de todo tipo de
materiales, conductores o no conductores, y se avanz6é muy rapidamente en el desarrollo
de microscopios enfocados en la obtencion de imagenes o mapas de superficies con
diferentes propiedades, por gjemplo, € microscopio de fuerza magnética (Magnetic Force
Microscopy, MFM), 1til si la interaccion entre punta y superficie de la muestra es entre
dipolos magnéticos; el microscopio de fuerza lateral (Lateral Force Microscopy, LFM),
para los casos en que se gjerce una fuerza lateral sobre el contorno de la punta que causa
una torsion en el cantiléver, 1o cua es Util para medir variaciones locales de friccion
con alta resolucion en el estudio de fendmenos tribolgicos; la microscopia de fuerza
electrostatica (Electrostatic Force Microscopy, EFM); la microscopia éptica de barrido en
campo cercano (Near-Field Scanning Optical Microscopy, NSOM), y la microscopia de
fuerza quimica o electroquimica, entre otras. Podemos aseverar que para cada propiedad o
interaccion se ha disefiado un microscopio de barrido de punta especifico.
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Es importante recalcar que la interpretacion de las imagenes de SPM, STM, AFM,
MFM, etc., requiere un cuidado considerable, no solo por laforma de la punta, que debe
ser, en principio, de tamafio atdbmico, sino por las propiedades del material de la superficie
aestudiar y su topografia, por o que debe complementarse con las otras espectroscopias
ya mencionadas, que dan cuenta de la estructura cristalina superficial. Actualmente, las
técnicas de crecimiento y de caracterizacion operan simultdneamente y la ciencia tedrica
de superficies ha avanzado desde el uso de modelos simples hasta la prediccion cuantitativa
de estructuras y propiedades superficiales.

En cuanto ala determinacion precisa de las posiciones atdmicas en lainterfaz, laherra-
mienta especifica es la microscopia electronica de transmision con barrido y correccion de
aberracioén transversal (Scanning Transmission Electron Microscopy, STEM), la cual ha
permitido visualizar la magnitud de los desplazamientos atdmicos a través de la interfaz
(Varela et al., 2005). Si, ademas, la acompafiamos con la técnica de espectroscopia de
pérdida de energia de electrones a nivel de nucleo (Electron Energy-Loss Spectroscopy,
EELS), la cua proporciona informacion quimica y electronica local (columna por
columna) (Egerton, 2009), podemos obtener informacién cuantitativa de la distribucién
atémicaen las interfaces. En su revision de las técnicas de microscopia de ata resolucion,
Guo et al. (2020) discuten como los avances en microscopia electronica han permitido
enriquecer €l conocimiento en el campo de las interfaces. De todas maneras, son técnicas
susceptibles de mejorar que siguen en desarrollo: por ejemplo, los diversos modos de
iméagenes de resol ucién atdmica de elementos pesados y livianos, que se obtienen a reunir
los electrones dispersados en diferentes angulos, son hoy técnicas poderosas, sobre todo
para los materiales éxidos, que permiten determinar los desplazamientos del domo de
oxigeno (Pennycook, 2012). Debe recalcarse que existen hoy en dia otras herramientas
complementarias poderosas para estudiar interfaces, como la espectroscopia sincroténica
derayos X y ladpticano lineal.

En lo corrido de este siglo, la ciencia de superficies ha evolucionado hasta convertirse
en un campo interdisciplinario de investigacion: estudia interfaces liquido-sélido; analiza
muestras bioldgicas frégiles, y es esencial en las tecnologias de fabricacidn en las escalas
micro y nano, etc. También ha tenido un papel importante en e disefio de materiales
estructurales y funcionales que ha conducido a numerosas aplicaciones prometedoras
en los Ultimos 50 afios. Se ha expandido a nuevas familias de materiales Gtiles en
diferentes campos dindmicos, por g emplo, |as biointerfaces (Tamerler, 2015; Xia et al.,
2021). La ciencia tedrica de superficies, acompafiada del uso de calculos de primeros
principiosy el aumento vertiginoso en el poder de computo paracélculosy simulaciones,
se ha transformado. A partir del uso de modelos simples, se han llegado a predecir de
manera cuantitativa estructuras y propiedades superficiales y se ha profundizado en los
fendmenos que suceden en lainterfaz y en el avance de tecnologias rel evantes en campos
tan diversos como la electronica, la biologia celular, y € desarrollo de sensores Utiles en
todos los aspectos de la vida diaria, desde la produccion de energia hasta los implantes
biomédicos (Allara, 2005). Por ello, hoy la ciencia de superficies se ocupa de campos
que incluyen la produccién de las plantillas de una nueva generacion de chips para €
control de maguinas y computadores; € control de la catdlisis en reacciones bioldgicas
altamente complejas a temperatura ambiente; e control de procesos electroquimicos en
la conversion y amacenamiento de energia, y la comprensién de procesos y dispositivos
bioinspirados de aplicacion en la medicina regenerativa y restaurativa, € diagnéstico, la
terapéutica e, inclusive, en la elaboracion de textiles inteligentes. La discusion de estos
avances puede consultarse en detalle en larevision de Duke (2003) y en la presentacion
de Tamerler (2015).

Puede aseverarse que el control del estado correlacionado de lamateria, que hasido un
propoésito de lafisicade lamateria condensada, ha permitido unamejor comprension de los
mecani smos subyacentes en las interfaces, del papel que desempefian las correlaciones de
electrones en la aparicion de nuevos fendmenos fisicos en heteroestructuras y nanoestruc-
turas, y sus actuales y potenciales aplicaciones en dispositivos.

105



Gomez ME, Marin L, Sanchez CW, Ramirez JG Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):101-121, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1868

Conceptos fundamentales

Multicapasy superredes

El término superred alude a una multicapa en la que existe una coherencia estructura de
largo alcance (mayor que el espesor de una bicapa) a lo largo de la direccién de creci-
miento (Schuller, 1994). Esta geometria modifica las propiedades fisicas de la superred y
se relaciona con la estructura de cada capay con la calidad de las interfaces. El desorden
estructural tolerable depende de la escala de longitud que gobierna las propiedades
fisicas bajo estudio; éstas varian desde distancias interatémicas, como la interaccién de
intercambio (0,5 nm), hasta varios cientos de nandmetros, como en la interaccion dipolar
o la longitud de difusién de espin (alrededor de 70 nm). Los detalles sobre las escalas
de longitud para diferentes magnitudes fisicas y los rangos de validez de las técnicas de
observacion y medicion las resumen Schuller et al. (1999).

Los fenomenos fisicos en capas delgadas y superredes se pueden clasificar asi: aque-
Ilos debidos a efectos de tamarfio en las peliculas, es decir, la restriccién geométrica de
su espesor; los debidos a efectos de interfaz y de proximidad que ocurren por el contacto
entre dos materiales diferentes, y los que se dan por efecto del acoplamiento magnético que
ocurre en un material no magnético entre capas ferromagnéticas. Los efectos de superred
en si, se manifiestan en las reflexiones de superestructura en la difraccion de rayos X
(Schuller, 1980), en propiedades de transporte (Gallego et al., 1994), en fenémenos
como la anisotropia magnética perpendicular (PMA), superando la de superficie o interfaz
a la anisotropia de forma (Carcia et al., 1985), en el efecto de tinel en las estructuras
ferromagneto/aislante/ferromagneto, en la magnetorreflectividad gigante (Giant Magneto-
Reflectivity, GMRE) (Maksymov, 2016), etc. Es importante recalcar que la GMR y la
PMA fueron observadas por primera vez en superredes.

Los principales tipos de imperfecciones estructurales presentes en las superredes son
la rugosidad interfacial, o interdifusion, la cristalinidad imperfecta y la orientacion cris-
talina. Una interfaz con rugosidad “parece” una interfaz homogénea, con una funcién
de dispersion promedio dada por la proporcién relativa de los constituyentes, siempre y
cuando observemos la interfaz a escalas menores que lalongitud de coherencia lateral de
una sonda en particular. Este concepto es importante cuando queremos medir cuantitati-
vamente larugosidad interfacial. En un andlisis estadistico de iméagenes de microscopiade
fuerza atbmica en peliculas delgadas de material es 6xidos, se detectd la naturaleza fractal
de las interfaces (Ramirez et al., 2004; Ramirez et al., 2006). El andlisis cuantitativo
de patrones de difraccion requiere una comparacion con patrones simulados de modelos
gue consideren, entre otros factores, la estructura de defectos cristalinos en la interfaz
(Fullerton et al., 1992).

Fendmenos de transporte en materiales magnéticos

Conduccion en metales ferromagnéticos. La conductividad eléctrica en metales esta con-
trolada por la movilidad de portadores de carga en la banda de conduccién (electrones
libres). La teoria cuantica nos dice que la conductividad es proporciona a la densidad
de portadores de carga e inversamente proporcional a la probabilidad de dispersion P,
la cua depende proporcionalmente de la densidad de centros dispersores (iones); es pro-
porcional, asimismo, a la seccidn eficaz de dispersion, la cual, a su vez, depende de la
temperatura (es decir, al cuadrado de laamplitud de lavibracion térmica), y lo es también
a la velocidad del electréon en la superficie de Fermi. La longitud promedio que recorre el
electron antes de dispersarse se denomina longitud del camino libre medio. Sin embargo,
en peliculas metdlicas muy delgadas |os electrones son dispersados por las interfaces (con
sustrato y superficie u otra capa) antes de ser dispersadas por otras particulas atomicas o
iones, lo que da como resultado un camino libre menor, e implica que es mas dificil para
los electrones de conduccion vigjar a través de peliculas de capas tan delgadas, lo cual
resulta en una resistividad p mas alta.
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Laconductividad el éctricade metal es ferromagnéticos (FM) se entiende al representar
graficamente (Figura 1) la densidad de |os estados electronicos, N(E), comparada con la
energia, E, para los electrones en las bandas 4s y 3d de los metales de transicion ferro-
magnéticos 3d. Se observa en ambas bandas una division para el ectrones con espin hacia
arriba, 1, y para electrones con espin hacia abajo, |. Con el valor de la energia de Fermi,
E.. las bandas 4s son simétricas, |o que indica que la diferencia en la probabilidad de
dispersion de los electrones 4s con espinf y 4s con espin| no tiene efecto en la N(E). La
N(E) para los electrones 3d con espin? esta completamente llena y llega hasta el nivel de
Fermi, en tanto que para los 3d con espin| esta parcialmente llena y se extiende mas alla
de E, lo que indica que la dispersion de los electrones con espin] es mas probable que la
de los electrones con espinf debido al espacio disponible entre las bandas 4s| y 3d|. Esta
asimetria de labanda 3d eslaprincipa fuente de magnetismo en los metales de transicion.

La conductividad en metales ferromagnéticos se explica muy bien con e modelo de
dos corrientes dependientes de espin, conocido como modelo de Mott (Figura 2), € cud
se basa en tres suposiciones: (a) conservacion del nimero del espin, es decir, no se puede
esperar ningin cambio en la orientacion del espin debido aladispersion; (b) los electrones
S son casi exclusivamente responsables de la conduccion; (c) los electrones 4s1 y 3dt, y
4s| y 3d| contribuyen todos a la dispersion y, por lo tanto, a la resistividad p (Thomson,
1857). La p equivalente del material FM es la combinacion paralela de las resistividades

Figura 1. Curva caracteristica de la densidad de estados electronicos N (E) en funcion de la energia
E para metales de transicion ferromagnéticos 3d

Figura 2. llustracion del modelo de Mott de dos corrientes que explica la conductividad de los
metal es de transicion ferromagnéticos
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asociadas a los electrones con espin hacia abajo (p* = p‘_ + p'_) y espin hacia arriba (p' =
p's+ p'y), dada por p'p'/(pt + p'), siendor_y r_, las resistividades debidas a la dispersion
deloselectrones4sy 3d, respectivamente. Lasimetriaen lacurvadeladensidad de estados
de los electrones s (Figura 1) implica que p*_ = p'_. Laramainferior es aquella debida a
las interacciones entre los electrones 4s| y 3d|, mientras que la rama superior es la debida
a las interacciones entre si de los electrones 4s1.

Conduccion en multicapas ferromagnéticas. En las superredes ferromagnéticas aparece
el fendmeno de magnetorresistencia gigante (GMR), que como su nombre lo indica, es una
resistenciacuyo valor cambiadrasti camente cuando sele aplicaun campo magnético; general -
mente el cambio es mucho mayor (varios érdenes de magnitud en algunos casos) en com-
paracion con € cambio que se observa normamente en |os metales ferromagnéticos y sus
aleaciones. Es un efecto mecanico cuantico puro y se observa principalmente en multicapas
de materiales ferromagnéticos, como Co, Fe, Ni, y metales no magnéticos, como Cu, Ag,
Au, Cr (Binasch et al., 1989). Desde € punto de vista de la fisicabésica, las multicapas FM
exhiben fuertes efectos mecéani co-cuénticos tales como & acoplamiento espin-espin.

Cuando lacapaNM se reemplaza por un aislante como MgO, laestructuraasi formada
se conoce como juntura tunel magnética (Magnetic Tunnel Junction, MTJ) (Ikeda €t al.,
2005), y exhiben el efecto conocido como magnetorresistencia tinel (Tunnel Magneto
Resistance, TMR) (Moodera et al., 1995). La resistencia eléctrica en estas MTJ varia
dréasticamente con lavariacion deladireccion relativade M enlacapaFM que, asu vez, es
responsable del proceso tlinel de electrones de conduccion através de lacapaaidante. Las
MTJ han sido ampliamente utilizadas como sensores de campo magnético en dispositivos
de memoria no voléatil y en cabezales de lectura.

Se tienen, asimismo, las junturas tlnel basadas en un éxido ferroeléctrico entre elec-
trodos metalicos no magnéticos, en las cuales la conductancia depende fuertemente de la
direccion de la polarizacion ferroeléctrica, son estas las [lamadas TER (Tunnel Electro
Resistance) (Garcia et al., 2009). Nos encontramos aqui con un tipo de sistemainterfacial
gue genera grandes cambios en | as propi edades de transporte, originados en ladependencia
del potencial eléctrico con respecto ala direccién de polarizacién ferroel éctrica (Tsymbal
et al., 2012). Un dispositivo l6gico no voldtil utiliza precisamente electrodos ferromag-
néticos, como €l [lamado transistor Mott (Inoue & Rozenberg, 2008), en el que setiene
control electrostatico de la transicion aislante del metal haciendo uso de los grados de
libertad ferroeléctrico y ferromagnético (Garcia & Bibes, 2014). Las junturas tinel ferro-
eléctricas (Ferroelectric Tunnel Junctions, FTJ) fueron predichas tedricamente por Esaki
et al. (1971), pero € desarrollo experimental se dio 30 afios después, una vez se logro €
crecimiento de peliculas ferroel éctricas de alta calidad con unas pocas celdas unitarias de
espesor, 10 que permitié la creacion de dispositivos de tineles ferroel éctricos, de efecto
de campo ferroeléctrico, de conmutacion de bagjo voltaje y de ata polarizacién. Una
vision detallada sobre los avances recientes en los sistemas interfaciales ferroel éctricos,
con énfasis en €l control ferroeléctrico de las propiedades electrénicas de |os dispositivos
interfacial es con interfaces bien ordenadas (pelicul as epitaxiales), |0 presentaen su revision
Vaz et al. (2021).

Materiales 6xidos complejos

Compuestos multiferroicos. Los compuestos que son atractivos desde €l punto de vista de
latecnologiay la ciencia bésica son los materiales multifuncionales, llamados asi porque
exhiben simultdneamente diferentes propiedades electrénicas potencialmente (tiles para
aplicaciones préacticas en diferentes dispositivos (Schmid, 1973).

Los electrones y los iones son responsables de los efectos de carga, mientras que los
espines de los electrones gobiernan las propiedades magnéticas, sin embargo, estos dos
grados de libertad se acoplan fuertemente en material es aislantes. Este acople se remonta
a Pierre Curie y lo mencionan Landau y Lifshitz en su libro de texto de fisica tedrica
(Landau & Lifshitz, 1959): puede existir un fuerte acoplamiento cruzado en los sélidos,
es decir, la apariciéon de magnetizacion M en un campo eléctrico E, o €l efecto inverso
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de la polarizacion eléctrica P generada por la aplicacion de un campo magnético. En un
material multiferroico (Schmid, 1994) coexisten los dos tipos de ordenamiento como se
puede ver en el esquema de la figura 3: € ferromagnético, ordenamiento esponténeo de
los momentos magnéticos orhitales y de espin, y la ferroelectricidad, €l ordenamiento
espontaneo de los momentos dipolares eléctricos. El acoplamiento entre estos dos paréa-
metros de orden (carga y espin) conduce a efecto magnetoeléctrico lineal predicho por
Dzyaloshinskii (1959), en otras palabras, hay una respuesta magnética a un campo eléc-
trico, o la modificacion de la polarizacion por un campo magnético.

Las boracitas, ortoferritas y la ferrita de bismuto (BiFeO,) son probablemente los
multiferroicos mas conocidos (Asher et al., 1966). La BiFeO, en forma de pelicula
delgada exhibe un mejoramiento sustancial de sus propiedades multiferroicas (Wang
et al., 2003), tema en e que hemos hecho contribuciones importantes (Caicedo et al.,
2008; Zapata et al., 2008; Ordofiez et al., 2012). Un nuevo tipo de material multiferroico
consiste en heteroestructuras crecidas artificialmente, por ejemplo, combinaciones de
oxidos ferromagnéticos con oxidos ferroeléctricos, en cuyas interfaces aparecen fuertes
interacciones entre los grados de libertad de carga, de espin, de red, de orbitales y de
rompimiento de simetria (Figura 4) segin el esquemade Guo et al. (2020). En €l esquema
de Guo cabe resaltar que el estudio de esas interacciones ha sido posible gracias a avance
en las diferentes técnicas de observacion y de espectroscopia de alta resolucion, algunas
de ellas ya discutidas, como la microscopia electrénica STEM y la espectroscopia EEL S,
asi como en técnicas ultrasensibles de medicion de propiedades, en este caso, magnéticas,
dieléctricas, de polarizacion eléctricay de conduccion, y en técnicas avanzadas de andlisis
de rayos X, como €l sincrotron, siempre acompafiadas con estudios tedricos de cdculo
de primeros principios o simulaciones. El desarrollo de las técnicas mencionadas ha con-
tribuido al entendimiento de estas interaccionesy su papel en las propiedades que exhiben
las heteroestructuras basadas en material es xidos complejos.

Los 6xidos complejos que estamos analizando cristalizan en la estructura perovskita,
de formulaquimicaABO,, donde A y B son dos cationes de tamafios muy diferentes (A>B)
y O es € anién oxigeno; la simetria es clbica, en donde €l cation B (en € vértice (0 0 0)
tiene coordinacion 6, y el cation A en e centro del cubo (V2 %2 %) tiene coordinacion 12 'y
esta rodeado por un octaedro de oxigenos (en posiciones del centro delas caras) (Figura5).

Figura 3. Materiales multiferroicos: cruce del évalo de materiales ferromagnéticos con e de
materiales ferroeléctricos. Se indican los Oxidos estudiados que exhiben dichas propiedades.
Diagrama basado en Khomskii (2009)
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Figura 4. Diagrama que muestralas i nteracciones electronicas en 6xidos complejos. En el caso delas
heteroestructuras aparece, ademas, el rompimiento de simetria. Esquema basado en Guo et al. (2020)

Figura 5. Estructura cubica de perovskita. Se observa un catién de mayor tamafio en los vértices
(La®, Ca?, Sr*?), uno de menor tamafio en el centro del cubo (Mn*3+4), y aniones (O?) en € centro
delas caras. Se indican las posiciones octaédricas del O.

Dada la amplia gama de posibles tamafios de los cationes, la estabilidad estructural de
esta simetria cubica esta dada por € factor de tolerancia t, que relaciona los tamafios
de los cationes y del anidn y debe estar entre 0,75 y 1 (Goldschmidt, 1926). Cualquier
desviacion de la clbica idea reduce el nimero de coordinacion de los cationes, causa
inclinacién de los octaedros y da lugar a diferentes distorsiones de la red cristalina, por
glemplo, atetragonal (como en el BaTiO, atemperatura ambiente) o aromboédrica, como
enlaBiFeO,.

Manganita de lantano dopada La,_amno, (A = Ca, §). La correlacion de las
estructuras electronicas y cristalinas que aparecen en los éxidos complejos de metales de
transicion dota a estos materiales de una amplia gama de propiedades de transporte de
carga, que fueron tema central de la investigacion en la fisica de la materia condensada
a mediados del siglo pasado, tales como el efecto de magnetorresistencia colosal
(colossal magnetoresistance, CMR) asociado con la transicién aislante-metal mediada
por interaccién de doble intercambio (Zener, 1951). Especificamente, los sistemas de
manganitas dopadas del tipo La,_ A MnO, (A = Ca, Sr, Ba) con estructura cristalina de
perovskita, ofrecen materiales ricos en propiedades electronicas y magnéticas (Jonker &
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van Santen, 1950) en funcién del dopaje quimico del hueco x mediante la sustitucion del
lantano trivalente por &omos divalentes (Ca, Sr, Ba), tal como se ve en €l diagrama de
fases temperatura versus composicion X, figura 6, para la manganita de lantano dopada
con estroncio La_ Sr MnO,. Alli se observa unafase aislante antiferromagnética ordenada
(x = 0), LaMnO,; un comportamiento aislante ferromagnético a bajos dopajes (0 < x <
0,2); una region de fase metdlica ferromagnética (0,2 < x < 0,5), con un méximo en la
temperaturacriticade 370 K paraun dopaje de 0,3; unaregion de fase antiferromagnética
tipo A metdlica (0,5<x<0,6); region antiferromagnética tipo C aislante (x>0.6), asi
como estados de carga ordenados (CO) y la coexistencia de estados fundamentales en
competenciacon €l aislante antiferromagnético detipos C y G adopajes altos (separacion
de fases) (Moreo et al., 1999; Tokura & Tomioka, 1999). La manganita de lantano
dopada con calcio, La_ CaMnO,, exhibe un diagrama de fases similar, con regiones
aislantes y metdlicas, ferromagnéticas y antiferromagnéticas, pero sus transiciones estan
en otro rango de temperatura.

Lamanganitade lantano dopada con 0,3 de estroncio (L SMO) exhibe unatemperatura
criticarelativamente altay tiene una constante de red que permite la epitaxia con muchos
otros Oxidos, por lo que ha sido empleada ampliamente como capa magnética en estruc-
turas de valvulas de espin delostipos TMR y GMR. Asi, manipulando el estado magnético
del sistema se logra el control del transporte de carga, un efecto que ha sido aprovechado
para multiples aplicaciones en dispositivos.

Ferrita de bismuto, BiFeO,. La BiFeO, es un material multiferroico que se carac-
teriza por exhibir a temperatura ambiente un ordenamiento ferroel éctrico (con tempera-
tura de transicion T_. de 1123 K) y uno antiferromagnético (Néel) (con temperatura
de transicion T, de 643 K). Es un 6xido complejo en el que dominan las interacciones
magnéticas de superintercambio que dan lugar al ordenamiento antiferromagnético de
tipo G; cada ion Fe* esta rodeado por seis espines antiparal el os ligeramente inclinados,
de manera que localmente se tiene un breve momento magnético que se enrolla en una
cicloide de espin y conlleva una magnetizacion total neta de cero. Tiene una estructura
de perovskita distorsionada a lo largo de la direcciéon (111); una alta polarizacion
espontanea superior a ~100 pC/cm? (Lebeuglea et al., 2007). Como la BiFeO, tiene
capas d parcialmente llenas en €l sitio Fe** (y un momento de espin), su ferroelectricidad
proviene de forma independiente de los cationes Bi**. A pesar del origen independiente
de los 6rdenes ferroel éctrico y magnético, lainteraccion de intercambio también da lugar
al acoplamiento magnetoeléctrico (Zheng et al., 2006), aunque los cambios inducidos

Figura 6. Diagrama de fases de La,_ Sr MnO, resaltando las fases ferromagneéticas y antiferro-
magnéticasy las fases aislantes y metdlicas
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por €l campo eléctrico en la magnetizacién son débiles. Mediante voltajes eléctricos se
ha podido controlar la resistencia del material y su polarizacién eléctrica en estructuras
de tipo capacitor (Cardona et al., 2019). Ademas, €l acoplamiento magnetoel éctrico se
ha podido explorar en heteroestructuras multiferroicas (Dominguez et al., 2012) y en
nanoparticulas (Carranza-Celis et al., 2019).

Titanato de bario, BaTiO,. El titanato de bario (BaTiO3), ademas de tener un papel
en el origen de la polarizacion eléctrica esponténea en € estado solido a temperatura
ambiente, exhibe propiedadesferroel éctricas, piezel éctricasy optoel asticas deimportancia
tecnologica (Buscaglia et al., 2020), tiene estructura cristalina tetragonal entre los 278 K
y los 393 K, con su momento dipolar a lo largo del gje c; pasa a tener una estructura
cristalina ortorrémbica entre los 193 K y los 278 K, con direccion de polarizacion alo
largo de la direccion [110]Sp, la cual cambia a romboédrica a temperaturas por debajo
de los 183 K, con polarizacién alo largo de [111]ps, en tanto que por encima de los 393
K exhibe una fase paraeléctrica con estructura cristalina de perovskita cubica centro-
simétrica (Shebanov, 1981).

I nterfaces en superredes magnéticas: magnetorresistencia gigante

Esta seccion se refiere a algunas multicapas metalicas de tipo ferromagnético/no magnético
(FM/NM), cuyos efectos en cuanto a la dimension, la anisotropia magnética asociada con
lainterfaz F/N, el acoplamiento magnético a través de la capa espaciadora no magnética
y los mecanismos de la conductividad dependientes de espin, dependen en gran medida
de la microestructura de lamulticapaen si y lade lade las interfaces. Los materiales FM
y NM crecen dternativamente con espesores de unas pocas capas atémicas y forman una
multicapa hasta al canzar un grosor total de unos pocos nandmetros. El espesor de la capa
NM escrucial paraquelasuperred exhibael efecto de GMR (Baibich et al., 1988), el cual
surge, principalmente, de la dispersion de electrones dependiente del espin en lainterfaz
FM-NM, y ocurre cuando €l espesor de la capa NM es menor que la longitud de difusion
del espin. El efecto GMR fue observado por primera vez en superredes de Fe/Cr donde
las capas de Fe se acoplan antiferromagnéticamente, efecto que les merecio e Premio
Nobel aAlbert Fert y Peter Griinberg (Fullerton & Schuller, 2007) por las aplicacionesy
avances que significé al aumentar la densidad de informacién en discos duros y conseguir
laminiaturizacidn de las cabezas lectoras.

El efecto de magnetorresistencia tiene un comportamiento oscilatorio con el espesor
de la capa NM, cuya explicacién en la GMR esta relacionada con la dependencia oscila-
toria del acoplamiento ferromagnético, o antiferromagnético, entre las capas ferromag-
néticas cuando se varia sistematicamente € espesor de la capa NM, efecto éste conocido
como acoplamiento magnético de Ruderman-Kittel-Katsuya-Yoshida (RKKY) (Bruno &
Chappert, 1992), €l cua se ha observado en diferentes tipos de superredes magnéticas.
El modelo que inicialmente se propuso décadas antes para € acoplamiento de intercam-
bio indirecto de momentos atémicos nucleares mediado por electrones de conduccion
(Ruderman & Kittel, 1954; Kasuya, 1956), se extendié a las multicapas FM/NM. En
todo caso, una cuestion clave en el mecanismo de conduccion es que tanto la dispersion
de los electrones en el volumen como en la interfaz contribuyen a la resistencia. La pro-
babilidad de dispersion de los electrones de conduccidn en este caso depende en gran
medida de larelacién entre la orientacidn del espin de los electrones de conduccion 4-sen
lacapaNM y ladireccion del espin magnético de los electrones 3-d en la capa FM.

El efecto GMR consiste en una fuerte disminucion de la resistencia cuando se aplica
un campo magnético; aparece cuando la interaccion de intercambio entre capas conduce
a una alineacion antiferromagnética de las capas FM de la superred. En la figura 7a la
direccion de magnetizacion esta representada por las flechas rojas; los espines 4s espin
abajo () y espin arriba (1) (en el esquema serian espin a la izquierda y espin a la derecha)
de los electrones de conduccion 4s de la capa NM, se ven dispersados por los momentos
magnéticos de la capa FM (trayectorias en linea negra), dando lugar a una resistividad p'
y p'. En el campo H=0 (cuando la magnetizacion de las capas ferro es antiparaela), la
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resistividad equivalente de la superred, denominada p,,, es la combinacion en paralelo
de dos resistividades iguales, cada una expresada como (p' + p!)/2 (Figura 7b). Cuando
se aplica un campo externo H (Figura 7a), los espines magnéticos de las capas FM
adyacentes se alinean en paralel o entre si; 10s €l ectrones con espin antiparalelo alos espines
magnéticos sufren dispersion; 1os electrones 4s con espin paralelo pasan sin dispersiéon a
través de la capa FM, y la resistividad equivalente p, es la de p' y p* en paralelo (Figura
7b). Esto conduce a una disminucién de la resistencia que puede llegar a ser hasta de dos
ordenes de magnitud. La magnetorresistencia se mide porcentualmente como el cambio Ap
cuando se aplica el campo, es decir, Ap/p, = (p,,— Pp)/pp ASi, lamagnitud del efecto GMR
depende de la diferencia de las resistividades entre los electrones de espin hacia abajo ()
y los de espin hacia arriba (7).

Lamayoriade |os estudios de magneto transporte en superredes metalicas magnéticas
se ha realizado con la corriente paralela a las interfaces o corriente en e plano (current
in plane, CIP). Sin embargo, la geometria en la que la corriente fluye perpendicular a las
interfaces, o corriente perpendicular a plano (current perpendiculat to plane, CPP), ofrece
mayor confianza para estudios tedricos, pero las medidas de transporte son dificiles de
establecer experimentalmente. En un estudio detallado en superredes de Fe/Cr se busca
correlacionar la estructura, la magnetizacion y el magneto-transporte en geometria CPP
indicando que la rugosidad esta correlacionada y aumenta acumulativamente a través de
la pila de la superred, sin cambios significativos en el acoplamiento antiferromagnético
(Cyrilleet al., 2000): la magnetorresistencia gigante se originaen ladispersion interfacia
(Santamaria et al., 2001), es decir, laresistividad de saturacién esta determinada por la
longitud decorrelaciénlateral delarugosidadinterfacial, entanto quelamagnetorresistencia
gigante esta determinada por el ancho de la interfaz, lo que significa que las propiedades de
superredes magnéticas estan intimamente relacionadas con larugosidad interfacial.

Figura 7. a. Esquema de dispersion de electrones en una superred FM/NM en el campo H=0 cuando
laalineacién es antiparalelay en el campo H. b. Esquemade la conduccion en una superred FM/NM
cuando la alineacion entre capas ferro es antiparalelay cuando es paralela
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Varios modelos tedricos se han propuesto para describir la estructura electrénica en
las superredes y explicar el origen del efecto GMR en las configuraciones CIP y CPP y los
mecanismos de la dispersion dependientes de espin en lainterfaz FM-NM, pero ninguno
ha podido describir e mecanismo completo de los efectos GMR en estas superredes. Sin
embargo, el modelo de dos corrientes para metales magnéticos (discutido previamente)
aun constituye una base solida para cuantificar el efecto GMR en multicapas magnéticas.
Los detalles del modelo se discuten ampliamente en larevision de Rizal et al. (2016).

I nterfaces en éxidos complejos. polarizacion de intercambio

Lasinterfaces de 6xidos complejos con € ingrediente crucial delarupturadelasimetriade
inversion en lainterfaz provee un nuevo escenario paraexpl orar funcionalidades novedosas
(Coll et al., 2019) como efecto de la polarizacion de intercambio (exchange bias, EB),
entre ellas, el gas de electrones bidimensionales en la interfaz entre dos aidlantes y las
reconstrucciones reticulares u orbitales en la interfaz entre dos materiales con diferentes
simetrias cristalinas.

El fenémeno de interaccion de intercambio EB se origina en la presencia de una
interfaz entre un material ferromagnético y uno antiferromagnético. Fue descubierto en
los afios 50 del siglo pasado en nanoparticulas de un material ferromagnético (Co) en
contacto atdmico con los &omos de la capa de material antiferromagnético (6xido de
cobalto) que las cubria (M eiklgjohn & Bean, 1956), pero se ha detectado posteriormente
en multicapas de metales de transicion ferromagnéticos (Fe, Ni, Co) con sus aleaciones
antiferromagnéticas (Fe/MnF,, Fe/FeF,, Ni/NiO Co/Co0). El fenémeno en si se manifiesta
con €l corrimiento del cero del ciclo de histéresis magnéticaalo largo del ge del campo
aplicado y se debe a una anisotropia unidireccional creada en la interfaz entre el material
ferromagnético (F) y e antiferromagnético (AF) por una interaccion de intercambio de
los espines FM con los espines AF cuando se enfria hasta por debajo de la temperatura
de Neel (T,) del material AF en un campo magnético aplicado. Los detalles sobre este
fendmeno se encuentras en varias revisiones (Nogues & Schuller, 1999; Radu & Zabel,
2007; Blachowicz & Ehrman, 2021) referidos a heteroestructuras FM/AF. En general,
también el fendmeno se manifiesta con un aumento del campo coercitivo.

Este efecto hatenido importanciaen lafisicade lamateriacondensaday en laindustria
de dispositivos GMR como los cabezales de lectura de los discos duros, en los cuales
la interaccion de intercambio FM/AF se ha utilizado para controlar la inversién en las
superredes magnéticas FM/N/FM.

Los sistemas de manganita de lantano dopada con Ca (Sr), La_CaMnO, (La_
SrMnQ, ), la cual exhibe las fases ferromagnética y antiferromagnética con la misma
estructura cristalina, son ideales para e crecimiento epitaxial de superredes FM/AF
(Moutis et al., 2001). En estudios realizados en superredes epitaxiales de la fase AF
La,Ca,MnO, y laferromagnética La,,Ca ,MnO, (Prieto et al., 2004), se observé que
el efecto de laruptura de simetria es doble, pues a desencadenar nuevas interacciones (la
interaccién de intercambio) se originan cambios en la estructura magnética de la superred
(Campillo et al., 2005), con indicios de que la magnetizacion y la estructura morfol dgica
y estructural estan correlacionadas (Campillo et al., 2006; Gémez et al., 2007), lo que
indica que la magnetizacion de saturacion se extiende maés alla del limite dado por la
interfaz. Sin embargo, las medidas de reflectometria de neutrones polarizados (Hoffman et
al., 2009) indican que se desarrolla una capa adicional con una magnetizacién neta dentro
de laprimera capaantiferromagnétical a ,Ca, ,MnO, en suinterfaz con €l sustrato SrTiO,,.

En un estudio delasinteracciones de intercambio en lainterfaz de lamanganitade lan-
tano dopada con calcio a poner en contacto lafase ferro con laantiferromagnética(Marin
et al., 2010), se evidenci6 que | as propiedades magnéticas, tales como la magnetizacién de
saturacion y el campo coercitivo, son influenciadas por el estrés de las peliculas generado
durante el crecimiento y las interacciones magnéticas en la interfaz. Ademas, se encontré
una fuerte dependencia del fendmeno de EB con larelacién de volumen de lacapaferroy
delaantiferromagnéticaque conforman labicapa(Prieto et al., 2012). Entodo caso, siguen
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abiertas las preguntas sobre la estructura interfacial en multicapas y superredes basadas
en 6xidos magnéticos complejos y su efecto sobre propiedades como la polarizacion de
intercambio observada en diferentes sistemas de las manganitas de lantano dopadas.

I nterfaces en compuestos multiferroicos

L os fendmenos interfaciales también han permitido el control de las propiedades multi-
ferrdicas mediante € acoplamiento de diferentes grados de libertad en las interfaces de
materiaes disimiles (Moreo et al., 1999). Un gjemplo de tales interacciones son los fené-
menos de acoplamiento magnetoeléctrico entre materiales ferro o antiferromagnéticos
(Vaz et al., 2015) y materiales metdlicos. Estas estructuras de tipo capacitor han permitido
explorar nuevos efectos queinvolucran el transporte de vacanciasde oxigeno atravésde sus
interfaces, lo que permite un control delaresistenciael éctricadelacapaferroeléctrica. Este
tipo de dispositivos, conocidos como memristores (Strukov et al., 2008), constituyen en la
actualidad un area de investigacion intensiva en la linea de dispositivos para computacion
neuromorfica (Del Valle et al., 2018). Un gjempl o tipico de este control se haobservado en
capas de Au/BFO/STO:Nb, donde, mediante la aplicacién de pulsos eléctricos, se modula
la carga en la interfaz y €l ndmero de vacancias en el BFO, lo que resulta en cambios
persistentes de resistencia de hasta 40 k.

Otros tipos de acoplamiento interfacial se dan mediante el acoplamiento de 6rdenes
de libertad estructurales via transiciones de fase de primer orden. Estos pueden modificar
significativamente un material ferromagnético en su interfaz a nanoescala (De la Venta et
al., 2014), logrando cambios en la magnetizacion de saturacion y el campo coercitivo de
hasta un 300 %. La figura 8 (tomada de Vaz et al., 2021) presenta ejemplos de los tipos
de acoplamiento encontrados en interfaces de material es éxidos. Los acoplamientos mag-
netoel éctricos son de particular interés, dadas sus aplicaciones en memoriasy dispositivos
de control magnético via campos el éctricos. Segun Vaz et al. (2015), paralograr este tipo
de interacciones se deben tener en cuenta tanto las caracteristicas de la interfaz como €l
mecanismo de acoplamiento que se resume a continuacion:

»  Acoplamiento magnetoel éctrico mediado por tension o deformacién: este se obtiene
generando cambios en la anisotropia magnética o en la polarizacion ferroel éc-
trica mediante la deformacion generada por €l efecto piezoeléctrico de un material

Figura 8. Esquema ilustrativo de las propiedades originadas en fendmenos interfaciales en
dispositivos basados en material es éxidos complejos. Reproducido de Vaz et al. (2021) con permiso
de AIP Publishing (Reproduced from Vaz et al. (2021) with the permission of AlP Publishing
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ferroeléctrico, o através del efecto de magnetostriccion de material es magnéticos, res-

pectivamente. La interfaz juega el papel crucial de establecer y transmitir la tensién

elésticade un subsistema al otro (Chen et al., 2019).

»  Acoplamiento magnetoel éctrico mediado por carga: en este contexto, la sensibilidad a
ladensidad de carga de | as propiedades el ectrénicas y magnéticas de los materiales de
Oxidos complgjos (Dagotto, 2005) ha sido prometedora para el control el ectrostético
de los comportamientos magnéticos y electrénicos, por eiemplo, en capas de man-
ganita dopadas en contacto con un ferroeléctrico, en las cuales el cambio en la con-
figuracion magnética interfacial produce cambios en el momento magnético y en las
sensibilidades magnetoel éctricas.

» Acoplamiento magnetoeléctrico mediado por interaccion de intercambio en hetero-
estructuras multiferroicas: en este se da el acoplamiento de intercambio de los espines
antiferromagnéti cos de BiFeO, con | os espines ferromagnéti cos de una capa ferromag-
nética através del efecto de polarizacion de intercambio. Asi, por gemplo, e control
del magnetismo con campos eléctricos se origina en el acoplamiento de espin que
surge en lainterfaz de BiFeO3 con LSMO (Ramesh, 2014).

»  Reconstruccion electrénica orbital o polarizacion orbital: se da cuando en la inter-
faz se modifica la ocupacion orbital con respecto a su valor en bloque, o cuando los
desplazamientos idnicos no pueden caer bruscamente a cero en una interfaz de un
material ferro-eléctrico con uno magnético, lo que abre la posibilidad de acoplamien-
tos multiferréicos.

Las manganitas dopadas del tipo La_ A MnO, (A = Ca, S, Ba) son particularmente
interesantes en este contexto porque se puede lograr un control fino de sus propiedades
electrénicas mediante € acoplamiento a un material ferroeléctrico. Las heteroestructuras
basadas en una capa ferroeléctrica de BaTiO, (BTO), depositada sobre una pelicula
ferromagnética de La,,Sr, MnO, (F-LSMO) BTO/F-LSMO, constituye un sistema mullti-
ferrdico artificial con aplicaciones potenciales en dispositivos espintronicos. Sin embargo,
hay que tener siempre presente que sus propiedades estructurales y magnéticas estan
fuertemente correlacionadas. Se ha estudiado €l sistema BTO/F-LSMO y la dependencia
de sus propiedades estructurales y magnéticas con la estructura cristalina depositandolo
sobre sustratos de SrTiO, con tres orientaciones cristalinas diferentes (001), (110) y (111) y
sobre diferentes sustratos: titanato de estroncio (SrTiO,), LSAT ((LaAlO,), (Sr,TaAlO,), ,)
y auminato de lantano (LaAlO,), todos con la misma orientacion pseudocubica (001)
(Ordéfiez et al., 2020). En € caso de las bicapas crecidas sobre STO, se observd que
la estructura cristalina del BTO estaba influenciada por la orientacién del sustrato
STO (Orddnez et al., 2019), lo cual modifico, a su vez, sus propiedades magnéticas,
especificamente, el exponente critico B (cerca del punto critico) varié de 0,244 para una
LSMO/(001)STO a p=0,283 para BTO/LSMO/ (001)STO, valor cercano al del multi-
ferrdico en bloque YMNO, con B = 0,271, el cual exhibe efecto magnetoeléctrico (Gibbs et
al.,, 2011). Esta variacion del exponente § no se observo en las orientaciones (110) y (111)
del sustrato, mientras que las bicapas BTO/F-LSMO/LAO se deformaron por compresion,
las BTO/F-LSMO/LSAT se deformaron débilmente por compresion, y las BTO/F-LSMO/
STO por traccién. Magnéticamente, la capa de F-L SMO pasa de una simetria biaxial a una
uniaxial enlabicapaBTO/F-LSMO/STO, que se deforma por traccién. Esto indicaposibles
modificaciones en el acoplamiento magnetoeléctrico en este sistema.

Conclusionesy per spectivas

Los estudios de superficies e interfaces han logrado avances impactantes en el campo
cientifico y tecnologico, lo que ha significado que hoy se tenga la capacidad de hacer
crecer, manipular y caracterizar material es de todo tipo (metales, 6xidos, organicos) anivel
atémico. Es muy probable que en los préximos afios podamos acercarnos a conocer anivel
molecular y atdbmico el efecto de las correlaciones de electrones y tener control sobre su
comportamiento en dimensiones confinadas. También se avizora el mejoramiento de la
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medicion de las magnitudes fisicas que son més débiles, lo que permitira vislumbrar otras
aplicaciones. Sigue siendo un reto encontrar materiales, mecanismos y condiciones para
gue algunos de los efectos que ya se conocen ocurran a temperatura ambiente, asi como
entender y, s es posible, descubrir fendbmenos interfaciales en materiales organicos. La
cienciasiempre estaratras la bisqueda de nuevas tecnol ogias con impacto en lasindustrias
electronica, de computacion, de energia, de equipos para €l tratamiento y diagnostico
médico y, en general, de otras tecnol ogias disruptivas.

En cuanto alas multicapas ferromagnéticas, se continlia avanzando en materiales con
magnetorresistencia gigante a temperatura ambiente y fuerte anisotropia magnética en el
plano, o perpendicular a plano, en campos magnéticos débiles. Asi, estas estructuras y
dispositivos basados en multicapas ferromagnéticas contintan siendo de interés para la
préxima generacion de desarrolladores de tecnologias espintrénicas e, incluso, de ultra
sensores y dispositivos biomagnéticos rapidos y ultrasensibles parala deteccion de cancer
y de muchas enfermedades causadas por bacterias dafiinas.

En la familia de las manganitas, las propiedades electronicas y magnéticas modi-
ficadas en las interfaces han dado lugar tanto tedrica como experimentalmente a nuevas
propiedades de transporte; sin embargo, alin quedan pendientes de una mejor comprension
€l mecanismo de acoplamiento entrelacargay espiny su comportamiento en las diferentes
fases magnéticas.

Con respecto a las interfaces ferroel éctricas, ha habido un progreso en el control del
estado correlacionado de la materia, lo cual ha permitido comprender mejor a nivel fun-
damental el papel de las interacciones de |os electrones en la determinacion de las propie-
dades electronicas de los materiales. Sigue siendo un reto € lograr nuevas funcionalidades
Utiles en dispositivos electroni cos capaces de realizar funciones complejas, como interrup-
tores | 6gicos de baja potencia, operaciones | 6gicas, memorias | 6gicas a escala nanométrica
y elementos de memorias con comportamiento similar alas neuronas (neuron-like).

En cuanto a dispositivos ferroel éctricos, también contindia siendo un reto el transistor
de efecto de campo ferroeléctrico, propuesto en una patente por primera vez en la década
de 1950, el cual atin debe ajustarse para evitar el filtrado de la polarizacion de la superficie
ferroeléctricay asi estabilizar laferroelectricidad y la orientacion de la polarizacion ferro-
eléctrica, como lo discuten en detalle Vaz et al. (2021).

Un campo en el que ha habido grandes avances es el de |as heteroestructuras basadas en
materiales bidimensionales (2D), como & grafeno, los dical cogenuros y 1os trical cogenuros
de metales de transicion interconectados con ferroeléctricos (Chu et al., 2021). Estas
heteroestructuras exhiben una amplia gama de propiedades fisicas y quimicas, como €l
pseudoespin en el caso del grafeno (M eunier et al., 2016), asi como propiedades magnéti cas,
ferroeléctricasy Opticas (Zhao et al., 2015; Li et al., 2020; Samal et al., 2020), entre otras.

El disefio de dispositivos multifuncionales con memoria selectiva o autogjecutable
esta orientado a operaciones mas complejas (con las que se busca no competir con la
operacion de ldgica binaria), que permitan simular redes neuronales para la inteligencia
artificial o controlar el entrelazamiento cudntico para la computacion cuantica. Por ejemplo,
se investiga cdmo lograr interconectar millones de neuronas y sinapsis artificiales con
dispositivos memristores, esto es, 0xidos de metales de transicion que muestran histéresis
enlaresistividad (Coll et al., 2019)

En los paises en via de desarrollo, como los latinoamericanos, la investigacion en e
campo de las multicapas, las superredes y las interfaces para el desarrollo de heteroestruc-
turas, incluidas las bidimensionales, basadas en 6xidos complegjos, inclusive € grafeno, asi
como el disefio dedispositivos, tiene un gran potencia en varioslaboratorios deinvestigacion
gue no cabe mencionar aqui. Sin embargo, €l desarrollo de propiedades fisicas, quimicasy
estructurales de alta resolucion requiere de la colaboracién de |aboratorios avanzados.
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Resumen

El cambio climatico constituye una amenaza para la biodiversidad. La distribucion geografica y la
dimensién de sus efectos sobre los individuos y ecosistemas son inciertas, siendo |os montafiosos |os
més sensiblesal clima. Enlapresenteinvestigacion se determind el &reacliméticapotencial adecuada
paraPhlegmariurus acerosus, P. taxifolius y P. reflexus, especies que habitan en bosques subtropicales
himedos y muy himedos y ostentan alguna categoria de amenaza debido a la fragmentacion del
hébitat y la disminucion continua de sus poblaciones. Se elaboraron modelos de nicho climético
con e programa MaxEnt empleando datos de ocurrencia y variables bioclimaticas. Los modelos
resultantes fueron proyectados geograficamente de acuerdo con las condiciones climaticas actuales.
Las proyecciones evidenciaron que las condiciones climéticas adecuadas para las especies se
distribuyen en las montafias de Cuba oriental. El nicho climético potencial tuvo una probabilidad
de presencia alta, asi: de 250,66 km? para P. acerosus, 393,42 km? para P. taxifolius, y 232,40 km?
para P, reflexus. Las éreas protegidas consideradas prioritarias paralaconservacion son nueve para P.
acerosusy P. reflexus, y cinco paraP. taxifolius. Las proyecciones realizadas se determinaron apartir
delaelevaciony latemperatura estacional. A su vez, las &reas prioritarias paralaconservacion de las
especies correspondieron a las areas protegidas en los macizos montafiosos de Nipe-Sagua-Baracoa
y la SierraMaestra, siendo este UGltimo el de mayor importancia para los taxones.

Palabras claves: Pteridiofitas; Clima; Modelacion de nicho climatico; Distribucion; Especies
amenazadas.

Abstract

Climate change congtitutes a threat to biodiversity. The geographical distribution and dimension of
the effects of climate change on individuals and ecosystems are uncertain, being the mountainous
ecosystems more sensitive to climate In this study, we determined the suitable potential climatic
area for Phlegmariurus acerosus, P. taxifolius, and P. reflexus, which inhabit humid and very humid
subtropical forests and have some category of threat due to habitat fragmentation and the continuous
decrease in popul ations. We devel oped climate niche modelsin the MaxEnt software using occurrence
data and bioclimatic variables. We projected the resulting models geographically according to current
climatic conditions. The projections showed that the climatic conditions suitable for the species are
distributed in the mountains of eastern Cuba. The potential climatic niche has a high probability of
presence: 250.66 km? for P. acerosus, 393.42 km? for P. taxifolius, and 232.40 km? for P. reflexus. The
protected areas considered a priority for conservation are nine for P. acerosus and P. reflexus, and five
for P. taxifolius. Our projections were determined by elevation and seasonal temperature. The priority
areas for conservation of the species corresponded to the protected areas present in the Nipe-Sagua-
Baracoa and Sierra Maestra Mountain ranges, the latter being the most important for the taxa.

Keywor ds: Pteridophytes; Climate; Climate niche modeling; Distribution; Threatened species.
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I ntroduccion

La modificaciéon en los patrones de precipitacion y el aumento de la temperatura pueden
afectar la distribucién, €l tamafio, la estructura y la abundancia de las poblaciones de las
especies (Schaefer et al., 2008). Aunque el aumento promedio delatemperaturadel planeta
se limitara a 2 °C, se estima que en el futuro muchos sitios de prioridad perderan una
proporcion significativa de sus especies, ya que el clima se volvera inadecuado para ellas
(WWF, 2018) y muchas no seran capaces de adaptarse a cambios climéticos pronunciados
en periodos cortos (Araujo & New, 2007).

Existen evidencias de que el cambio climatico antropogénico afecta la fisiologia, la feno-
logiay la distribucién de muchas especies y se espera que en un futuro proximo este fené-
meno se intensifique (M orueta-Holmeet al., 2010). Larespuestabidticaa cambio climético
se ha estudiado en varios nivel es de organizacion, desde lafenol ogia de |os organismos hasta
los rangos de las poblaciones y 10s ensamblgjes de las comunidades, y considerando €l cam-
bio climéatico como factor importante en la extincion de especies (Wilson et al., 2007).

Los cambios en los rangos de distribucion se deben a cambios en las condiciones
climéti cas adecuadas que generan laexpansion o lareduccién del areade distribucion delas
especies (Garcia et al., 2014). Aungue son varios | os factores que determinan la presencia
de una especie en una determinada region, €l nicho ecoldgico de las plantas adultas se ha
interpretado ampliamente en términos de clima, un factor importante que condiciona las
respuestas fisioldgicas y la ecologia de las especies a escalas espaciotemporales amplias y
resoluciones gruesas (Peterson et al., 2011).

Se han utilizados varios algoritmos para model ar |a distribucion potencial de especies,
entre ellos e DOMAIN, & BIOCLIM, & GARPYy el MaxEnt, este tltimo con un método
de mayor rendimiento y confiabilidad que el de otros (Elith et al., 2006). La modelacion
de idoneidad de habitat constituye una buena alternativa, ya que los pardmetros climéticos,
geol dgicosy de vegetaci 6n se extrapolan con laocurrenciaconocidadelas especies paraasi
determinar el habitat donde una especie no ha sido registrada, pero es probable que ocurra.
Ademés, es til para estimar como responde la distribucion de poblaciones naturales ante
el cambio de las variables biocliméticas en un periodo de tiempo determinado (M ar tinez-
Quintero et al., 2017).

Ante un aumento de la temperatura, los ecosistemas se desplazan integralmente y
se verifica la reestructuracion y relocalizacion de las especies capaces de adaptarse. El
bosque siempreverde mesofilo estaria entre las formaciones vegetales con poca variacion
ante el cambio climético. Se espera que € bosgue pluvial montano amplie su area de
distribucion a medida que las formaciones colindantes desaparezcan. El bosgue nublado
es muy vulnerable al cambio de temperaturay un desplazamiento vertical de 200 m podria
reducir su extension y dar lugar aextinciones locales (Cgjas et al., 2007). Estas formacio-
nes vegetales son el habitat fundamental de las especies de pteridofitas en Cuba.

Lycopodiaceae P. Beauv. ex Mirb. (en Lam. y Mirb) estd compuesta por tres
subfamilias, de las cuales Huperzioideae Wagner y Beitel ex B. dllg. tienen tres géneros,
siendo Phlegmariurus (Herter) Holub uno de los més representados en regiones tropicales
(Qllgaard, 2012). En Cuba se han registrado diez especies del género, y € 90 % ostenta
alguna categoria de amenaza (Sanchez, 2021). Algunos taxones no se han recolectado
en anos, por gjemplo, P. taxifolius (= Huperzia cubana, Herter) se conoce solamente de
la recoleccion tipo en Loma del Gato, Sierra del Cobre, Santiago de Cuba (Caluff et al.,
2008). P. acerosus (Sw.) B. @lig., P. taxifolius (Sw.) A. Léve y D. Love, de habito epifito,
y P. reflexus (Lam.) B. @llg., de hébito terrestre, estén catalogados en las categorias de
“Peligro Critico”, “Amenazado” y “Vulnerable”, respectivamente, por poseer un area de
ocupacion fragmentada y una disminucion continua de sus poblaciones (Sanchez, 2021).

En el presente estudio se caracteriz6 por primeravez ladistribucion potencial del nicho
climético para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus en condiciones de insularidad. Ademaés,
se ofrece informacién para la determinacién de &reas prioritarias de implementacion de
estrategias de conservacion.
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Materialesy métodos
Registros de ocurrencia

Para la obtencion de los datos de ocurrencia y distribucion de P. acerosus, P. taxifolius
v P. reflexus se consulto la base en linea de la Global Biodiversity Information Facility
(GBIF, 2022) y serevisaron las colecciones del Herbario del Jardin Botanico Nacional, La
Habana, Cuba (HA JB-Pteridophyta) (Morejon et al., 2020); del Herbario de la Academia
de Ciencias, La Habana, Cuba (HAC-Pteridophyta) (Cezdn, 2018); del Natural History
Museum (London) Collection Specimens (Natural History Museum, 2022); del The
New York Botanical Garden Herbarium (NY) (Ramirez et al., 2021); del NMNH Extant
Specimen Records (USNM, US) (Orrell, 2021); del Field Museum of Natural History
(Botany) Pteridophyte Collection (Grant & von Konrat, 2020); de Tropicos Specimen Data
(Solomon & Stimmel, 2021); del Marie-Victorin Herbarium (MT) - Plantes vasculaires
(Brouillet & Sinou, 2021); del Auckland Museum Botany Collection (Cameron &
Auckland Museum, 2022), y del Herbarium Berolinense, Berlin (B) (Botanic Garden &
Botanical Museum Berlin, 2017).

Variables ambientales

Se tomaron 19 variables biocliméticas estandar y la elevacion (Tabla 1), con una reso-
lucién espacia de 30 segundos (~1 km?), disponibles en www.worldclim.org. Las varia-
bles biocliméticas se derivan de los valores mensuales de temperatura y precipitacion
para generar variables biolégicamente mas significativas que se utilizan a menudo en el
modelado de distribucion de especies y técnicas de modelado ecoldgico, ya que repre-
sentan tendencias anuales, estacionalidad y factores ambientales limitantes (Fick &
Hijmans, 2017b).

Modelacién del nicho climético

Se redujeron las variables utilizadas para la modelacion desechando las que presentaban
un elevado grado de correlacion de Spearman (Figura 1) mediante el programa R 3.4.4
(R Core Team, 2018) y seleccionando aquellas con un coeficiente de correlacion <0,75
(Vasguez-Morales et al., 2014). Las variables menos correlacionadas se analizaron con
€l Variance Inflation Factor (VIF) y setomaron las que tuvieran valores <5 parareducir la
colinealidad entre |as variables de prediccion (Aroca-Gonzalez et al., 2021).

Tabla 1. Variables ambientales seleccionadas y porcentgje de contribuciéon e importancia en el
modelo de distribucion potencial actua de éreas climéticas adecuadas para P. acerosus, P. taxifolius
v P. reflexus

Variable Especie Contribucion (%) Importancia (%)
Elevacion P. acerosus 45,7 40,0
P, reflexus 43,7 32,5
P. taxifolius 82,3 73,6
Temperatura estacional P. acerosus 54,3 60,0
(BIO4) P ez 5,7 65,4
P. taxifolius 29 2,3
Precipitacion del mes mas P, reflexus 2,7 2,1
seco (BI1O14) 73 20
Precipitacién del mes méas 41 6,5
himedo (BIO13) P. taxifolius
Mediadel rango diurno de 34 155

latemperatura (B1O2)
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Figura 1. Resultado de la correl acion de Spearman para las variables Ambientales. Se muestran las
variables con coeficiente de correlacion <0,75.

Se utilizé e programa MaxEnt 3.4.1 (Phillips, 2005) para la modelacion del nicho
climético. Este es un agoritmo utilizado para realizar predicciones o inferencias a partir
de informacién incompleta estimando la distribucion de especies a través de la blsqueda
de la distribucién probable de maxima entropia (Phillips et al., 2006). Se €ligio este pro-
grama porgue supera alamayoriade |os algoritmos de model acién de nicho en cuanto ala
precision de la prediccion (Elith et al., 2006) y, ademés, produce model os con capacidad
predictiva aceptable a partir de un nimero bajo de registros de presencia (Pear son et al.,
2007). Los datos de ocurrencia se dividieron en dos conjuntos: prueba (25 % de los datos)
y entrenamiento (75 % de los datos) (Phillipset al., 2006). La configuracién de los mode-
los se realizd en funcion logistica, 1o que brinda un estimado de entre 0 y 1 de probabili-
dad de presencia (Phillips, 2005), y se hicieron diez réplicas para los model os actuales.
Se utilizd la modalidad de bootstrap en la que se reponen las muestras utilizadas en la
prueba aleatoria. Las predicciones continuas de los modelos se transformaron en binarias
utilizando € umbral basado en diez percentiles de los datos (Liu et al., 2005). Se evitd
gue MaxEnt extrapolara o aplicara la opcion de sujecion para evitar una sobreestimacion
(Vasquez-Moraleset al., 2014).

Para evaluar la capacidad predictiva de los model os generados se utilizd €l &rea bajo
la curva (area under curve, AUC) (Phillips et al., 2006) de la caracteristica operativa
del receptor (receiver operating characteristic, ROC) (Hanley & McNeil, 1982), que se
usa para la comprobacion de modelos predictivos y las comparaciones entre diferentes
metodologias (Phillips et al., 2006). Se considera que un AUC de 0,5 indica que la
capacidad predictiva del modelo no es mejor que una prediccion realizada al azar; entre
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0,7y 0,9 corresponde a una prediccion buena, y mayor de 0,9, a una prediccion muy buena
(Peterson et al., 2011). Para evaluar los modelos se empled la siguiente clasificacion:
AUC<0,8: pobre; 0,8<AUC<0,9: medio; 0,9<AUC<0,95: bueno; 0,95<AUC<I1: muy
bueno (Thuiller et al., 2005). La contribucién relativa de cada variable para predecir la
distribucién potencial de las condiciones climéticas adecuadas se evalu6 mediante una
prueba de Jackknife (Figura 2), la cual permite conocer las variables que predicen de
manera efectivala distribucién de los datos de ocurrencia (Phillips et al., 2006).

Los datos obtenidos se representaron cartograficamente utilizando el programa QGIS
3.24.0 (QGI S Development Team, 2017) para determinar los rangos de distribucion de
las variables climaticas. Los valores promedios de las réplicas de las salidas logisticas se
reclasificaron en mapas binarios de presencia — ausencia (areas idoneas=1, no idoneas=0).
Se empled € renderizador unibanda pseudocolor, los valores de presencia se tomaron
continuos, y la probabilidad se clasifico de acuerdo a las siguientes categorias: <0,44
(nula), <0,5 (baja), <0,8 (media) y <I (alta) (Aroca-Gonzalez et al., 2021). Los mapas
de las areas protegidas de Cuba fueron descargados de www.protectedplanet.net (UNEP-
WCMC & IUCN, 2022) .

Analisis de los datos

Empleando la calculadoraraster y el algoritmo “Informe de val ores Gnicos de capa raster”
en el QGIS, se calcul6 el nimero total y el &rea de cada valor Unico de cada capa réster y
se calcul6 el &rea climatica adecuada modelada para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus
considerando que el area de un pixel es 0,83 km?. La representatividad de las condiciones
climéticas idoneas para las especies se obtuvo solapando los mapas de cada modelo de
prediccion con el mapa de la division politico-administrativa (ANPP, 2010) y € mapa de
areas protegidas del SNAP.

Figura 2. Losresultados dela prueba Jackknife deimportanciavariable paraP. acerosus (A), P. reflexus
(B) y P. taxifolius (C). Los valores que se muestran son promedios sobre g ecuciones replicadas.
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Resultados
Precision y aporte de las variables a los model os

El modelo de distribucion potencial actual de nicho climético para P. acerosus es “muy
bueno”, con un AUC de 0,960 + 0,030. Los modelos para P. taxifolius y P. reflexus son
“buenos’, con un AUC de 0,936 + 0,013 y 0,935 * 0,021, respectivamente. Los model os
se elaboraron empleando entre dos y cinco de las 19 variables biocliméticas, con una
correlacion de <0,75 y un VIF <5 (Tabla 1). Las variables contribuyen en diferentes
porcentajes a la explicacion de los modelos. Para P. acerosus, la temperatura estacional
aporté el 54,3%y laelevacion el 45,7 %. En P, reflexus |atemperaturaestacional contribuy6
con € 53,7 %, la elevacion con el 43,7 % y la precipitacion del mes més seco con un
2,7 %, en tanto que para P. taxifolius la elevacion contribuyd con e 82,3 %, y en menor
medida aportaron las variables de la precipitacion del mes més seco, la precipitacién del
mes mas himedo, lamedia del rango diurno de latemperaturay latemperatura estacional.
Los resultados del andlisis Jackknife evidenciaron que para P. acerosus y P. taxifolius la
variable ambiental con mayor ganancia cuando se usa aisladamente y que més disminuye
laganancia cuando se omite eslaelevacion, y para P. reflexus es la temperatura estacional;
estas variables parecen tener lainformacién mas (til por si mismay lamayor cantidad de
informacion ausente en las otras variables.

Modelo actual del nicho climatico potencial

La modelacion en MaxEnt reveld que € patron de distribucion se encuentra principal-
mente en Cuba oriental, en los distritos de los sectores Maestricum (Sierra Maestra) y
Moanicum (macizo Nipe-Sagua-Baracoa) (Figuras 3A, 4A, 5A) y, en menor medida, P.
taxifolius en los distritos del sector Trinidadicum (Alturas de Guamhuaya) (Figura 6A).
La distribucién potencial del nicho climético para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus

Figura 3. Mapa de distribucién actua de nicho climatico potencia (A) y cobertura brindada por €
SNAP (B) paraP. acerosus en Cuba
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Figura 4. Mapa de distribucion actual de nicho climético potencial (A) y cobertura brindada por e
SNAP (B) para P. reflexus en Cuba

Figura 5. Mapa de distribucién actua de nicho climatico potencia (A) y cobertura brindada por €
SNAP (B) para P. taxifolius en Cuba oriental
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Figura 6. Mapa de distribucién actua de nicho climatico potencia (A) y cobertura brindada por €
SNAP (B) para P. taxifolius en Cuba central

no se corresponde con los distritos fitogeograficos en los que han sido reportadas las
especies. Para P. acerosus, la distribucién potencial fue alta en los distritos Purialense,
Turquinense y Piedraense, y media en Cristalence, Moaense, Yaterense y Guantanamense.
Para P. taxifolius fue alta en los distritos Moaense y Turquinense, y media en Trinidadense,
Spirituense, Nipense, Cristalence, Yaterense, Baracoense, Purialense y Guantanamense.
Para P. reflexus fue alta en los distritos Purialense, Turquinense y Piedraense, y media en
Nipense, Cristalence, Moaense, Yaterense y Guantanamense.

Segun € area climatica adecuada modelada para la actualidad, la probabilidad de
presencia de P. acerosus es alta en 250,66 km? y media en 3.129 km?; 1a de P. taxifolius
es dta en 232,4 km? y media en 4.355 km?, y la de P. reflexus es ata en 393,42 km? y
mediaen 6.073,11 kn?. El nicho climético paraP. acerosus, P. taxifoliusy P. reflexus enla
actualidad esta mayormente influenciado por la elevacion (con alturas méaximas de 1.465
ms.n.m., 1.440 m s.n.m. y 1.618 m s.n.m., respectivamente), en tanto que para P. acerosus
y P. reflexus por latemperatura estacional, que en el rango de adecuacion ambiental va de
140 a 230.

Areas de nicho climético prioritarias para la conservacion

Actualmente en Cuba oriental hay 13 &reas protegidas para P. acerosusy P. reflexus que
presentan condiciones climéti cas adecuadas (Figur as 3B y 4B). Las &reas con probabilidad
de presencia media se encuentran en e Parque Naciona Mensura-Pilotos, € Parque
Nacional Pico Cristal, €l Parque Nacional Algjandro de Humboldt y la Reserva Floristica
Manejada Sierra Canasta. Las &reas climéticas prioritarias para estas dos especies, con
probabilidad de presencia ata, se encuentran en la Reserva Ecolégica Pico Caracas, €l
Parque Nacional Turquino, €l Parque Nacional Pico Bayamesa, |la Reserva Ecoldgica El
Gigante, la Reserva Ecoldgica Lomadel Gato-Monte Libano, el Paisgje Natural Protegido
Gran Piedra, la Reserva Ecoldgica Pico Mogote, la Reserva de la Biosfera Baconao y €
Area Protegida Cuchillas del Toa.
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Para P. taxifolius hay condiciones climéticas adecuadas en 17 &areas protegidas
(Figuras 5B y 6B). Las areas con probabilidad de presencia media se encuentran en
la Reserva Ecoldgica Pico San Juan, la Reserva Ecolégica Lomas de Banao, el Paisge
Natural Protegido Hanabanilla, €l Paisaje Natural Protegido Topes de Collantes, laReserva
Ecoldgica Pico Caracas, la Reserva Ecoldgica Loma del Gato-Monte Libano, el Paisge
Natural Protegido Gran Piedra, la Reserva Ecolégica Pico Mogote, la Reserva de la
Biosfera Baconao, €l Parque Naciona Mensura-Pilotos, el Parque Nacional Pico Cristal y
laReservaFloristicaManejada Sierra Canasta. L as éreas prioritarias para esta especie, con
probabilidad de presencia alta se encuentran en e Parque Nacional Turquino, el Parque
Nacional Pico Bayamesa, |a Reserva Ecoldgica El Gigante, el Parque Nacional Algjandro
de Humboldt y el Area Protegida Cuchillas del Toa. Sin embargo, parte del &rea climética
potencial para P. acerosus, P. taxifoliusy P. reflexus no se encuentra bajo cobertura de las
areas protegidas del SNAP.

Discusion

Distribucién potencial de nicho climatico

Los modelos predicen que € nicho climatico para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus
seglin la fitorregionalizacion de Borhidi & Mufiz (1986) coinciden con los distritos
que segun € criterio de Caluff et al. (2008) tienen mayor riqueza de la pteridoflora:
Turquinense, Piedraense, Purialense, Yaterensey Trinidadense. Una especie no siempre se
encuentra en todas las &reas potenciales de distribucion, como se explica en e diagrama
de BAM de Soberon & Peterson (2005) y de Broennimann et al. (2006), ya que los
resultados de una modelacion de nicho ecoldgico idoneo y la amplitud de distribucion de
las especies son probabilisticas (Dur an Puga et al., 2018). La presencia o ausenciade una
especie en un espacio depende de limitaciones histéricas que determinan su distribucion
geografica (Maciel-M ata et al., 2015). Se considera que parte del macizo Sagua-Baracoa
(Sierra de Nipe y Moa-Baracoa-Asuncion-Sierra del Purial) permanece emergido por lo
menos desde la parte media del Cretacico Superior. A fines del Cretacico y principios
del Paleoceno existian territorios emergidos que actualmente forman parte de la Sierra
Maestra (Reyes, 2012). En ambos grupos montafiosos se encuentran las mayores areas
climéticas adecuadas que ofrece el modelo de distribucién del nicho climatico potencial
para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus, especidmente en la Sierra Maestra, donde se
encuentra el 16,6 % de la pteridoflora del archipiélago cubano (Caluff et al., 2008).

Las éareas climéticas adecuadas para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus Se COrres-
ponden con las formaciones vegetales himedas de montafia. El bosque siempreverde
mesdfilo se desarrolla a partir de los 400 m s.n.m. hasta colindar con el bosque pluvial
montano, que crece desde los 800 hastalos 1.400 m s.n.m., seguido por € bosque nublado
que se desarrolla como vegetacion zona a partir de los 1.500 m s.n.m. (Capote &
Berazain, 1984; Reyes, 2011). Los distritos M oaense, Baracoense y Purialense en general
poseen elevaciones medias 0 bajas, pero la muy elevada pluviosidad en estos territorios
actia como un factor compensador que posibilita que muchos elementos de alta montafia
proliferen ali, por ejemplo, las especies de Lycopodiaceae (Caluff et al., 2008). En Cuba
el 5 % de la flora vascular es epifita en cualquiera de sus variantes (Hechavarria et al.,
2002) y se distribuye fundamental mente en |os bosgues pluviales y nublados de los princi-
pales complejos orograficos del pais (Cuéllar, 2001).

La geologia de la region define grandes diferencias entre los tipos de vegetacion
debido al sueloy suscondiciones (Reyes, 2011). Las caracteristicas edaficas en los sectores
Maestricum y Moanicum son similares, con abundancia de suelos &cidos, serpentinosos
ferraliticos o fersialiticos (Caluff et al., 2008). Para que una poblacion se establezca en
un determinado lugar, las diasporas deben haberse dispersado a una zona donde interac-
tlen todas las variables tanto ambientales como biol égicas requeridas para la existenciay
reproduccion de la especie (Shipley et al., 2013). Dado que la modelacion se hizo sola
mente con |as variables ambientales, |as areas que realmente o probablemente habitan las
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especies deben ser mas reducidas de lo que proyectan los modelos realizados en MaxEnt,
pues diversos factores como las interacciones con otras especiesy la presion generada por
las actividades antropogénicas pueden limitar la ocupacion de las &reas ambientalmente
adecuadas paralas especies (Peterson et al., 2011).

Los requerimientos climéticos de mayor importancia en la distribucién de las areas
climéticas adecuadas para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus son la elevacion y la
temperatura estacional. En los estudios de distribucién potencial de Armenta-M ontero et
al. (2015) las tres variables que mejor explicaron la presencia de Phlegmariurus fueron la
precipitacion en e mes mas lluvioso, la altitud y la temperatura media del trimestre mas
[luvioso. Lapluvisilvamontanaeslaformacion vegetal donde mas abunda Phlegmariurus;
esta se presenta en el bioclima termoxerochiménico sin periodo seco (ecuatorial hUmedo)
(Ricardo et al., 2009). En los distritos de los sectores Maestricum (Sierra Maestra) y
Moanicum (macizo Nipe-Sagua-Baracoa) se encuentran las mayores elevaciones y las
condiciones climéticas que permiten la existencia de los bosques pluviales montanos con
condiciones de humedad relativa, temperatura y pluviosidad ideales para las pteridofitas
terrestres y epifitas (Caluff et al., 2008).

Areas prioritarias del nicho climético

Los modelos de distribucion actual del nicho climético para P. acerosus, P. taxifoliusy P.
reflexus tienen afinidad con las areas protegidas que coinciden con los grandes macizos
montafiosos de la Sierra Maestra Occidental. Las areas protegidas a nivel global han sido
disefiadas para proteger caracteristicas naturales especificas, especies y comunidades in
situ, y no se han tenido en cuentalos posibles cambios en la distribucién y composicion del
ecosistema por efectos del cambio climético, como plantean Gaston et al. (2008).

Aunque existen éreas potenciales que no se encuentran dentro de la demarcacion de
las areas protegidas, esto solo implica que las condiciones ambientales necesarias para
gue habite la especie persistiran en las zonas que actualmente se consideran prioritarias
para su conservacion y en donde se realizan acciones de conservacion. No obstante, las
amenazas antropogénicas como la tala selectiva, la actividad agropecuaria'y el cambio
de uso de suelos pueden afectar tanto a los bosques donde habitan P. acerosus, P.
taxifolius y P. reflexus y las especies claves de las pluvisilvas, ubicados dentro de dichas
areas protegidas, como a los que se encuentran en zonas no protegidas, por lo que es
imprescindible tomar ambos factores en cuenta para garantizar la conservacion de las
especies (Molina et al., 2018).

La planificacion de la conservacion debe basarse en las previsiones de las condiciones
climaticas futuras y prestar especia atencion alas zonas muy vulnerables (WWF, 2018).
Laconservacion de P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus dependera de su capacidad para
adaptarse a cambio climético en e futuro (Alsos et al., 2009) y de su capacidad para
colonizar nuevas areas, o de su capacidad de desplegar las modificaciones fisiologicas
para adaptarse a nuevo entorno (Chown et al., 2010). Los estudios sobre el tamafio y la
tendencia de las poblaciones serian beneficiosos para trazar acciones de conservacion.

Conclusiones

Las &reas climéticas adecuadas para P. acerosus, P. taxifoliusy P. reflexus estan determi-
nadas por la elevacion y la temperatura estacional, lo que permite afirmar que la especie
tiene &reas de condiciones climéticas con alta probabilidad de presencia en Cuba oriental.

Las areas prioritarias para la conservacion de P. acerosus, P. taxifoliusy P. reflexus
estan en correspondencia con las areas protegidas en los macizos montafiosos de Nipe-
Sagua-Baracoa y la Sierra Maestra, siendo este Ultimo el de mayor importancia para
los taxones.

Por dltimo, se recomienda modelar €l nicho ecolgico para P. acerosus, P. taxifolius
v P. reflexus a nivel local en las areas protegidas empleando variables topograficas, de
uso y tipos de suelo y de interacciones bidticas para crear modelos méas precisos de
distribucién potencia a esta escala. Se hace necesario promover acciones de restauracion
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y conservacion in situ para P. acerosus, P. taxifolius y P. reflexus en funcion de estos
resultados y sus proyecciones como parte del programa de gestion de riesgo y cambio
climético en los planes operativos y de manejo en las areas protegidas.

Contribucion de los autores

Conceptualizacion: RSQ y AJC, Visualizacion: RSQ y ACG, Curacién de los datos y
Software: RSQ, ACG y RML, Supervisién: AJC, Metodologia, redaccién y revision del
manuscrito: Todos |os autores.

Conflicto de intereses

Los autores declaran no tener conflictos de intereses.

Referencias

Alsos, I. G., Alm, T., Normand, S., Brochmann, C. (2009). Past and future range shifts and
loss of diversity in dwarf willow (Salix herbacea L.) inferred from genetics, fossils and
modelling. Global Ecology and Biogeography, 18, 223-239. https://doi.org/10.1111/j.1466-
8238.2008.00439.x

ANPP. (2010). Ley No. 110 “Modificativa de la Ley No. 1304 de 3 de julio de 1976 de la Division
Politico-Administrativa”, de fecha 1 de agosto de 2010. Gaceta Oficial de La Republica de
Cuba, (Extraordinaria: 139-140), de fecha 2 de septiembre de 2010.

Aradjo, M.B., New, M. (2007). Ensemble forecasting of species distributions. Trendsin Ecology &
Evolution, 22, 42-47. https://doi.org/10.1016/j.tree.2006.09.010

Armenta-Montero, S, Carvajal-Hernandez, C.I., Ellis, E.A., Krémer, T. (2015). Distribution
and conservation status of Phlegmariurus (Lycopodiaceae) in the state of Veracruz, Mexico.
Tropical Conservation Science, 8(1), 114-137.

Aroca-Gonzélez, B.D., Gradstein, R., Gonzélez-Nieves, L.M. (2021). ¢En peligro o no?
Distribucion potencia de la hepética Pleurozia paradoxa en Colombia. Revista de la
Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales, 45(174), 260-271.

Borhidi, A., Muiiiz, O. (1986). The phytogeographic survey of Cuba. I1. Floristic relationships and
phytogeographic subdivision. Acta Botanica Hungarica, 32(1), 3-48.

Botanic Garden, Botanical Museum Berlin. (2017). Herbarium Berolinense, Berlin (B).

Broennimann, O., Thuiller, W., Hughes, G., Midgley, G. F., Alkemades, J. M. R., Guisan, A.
(2006). Do geographic distribution, niche property and life form explain plants vulnerability
to global change? Global Change Biology, 12, 1079-1093.

Brouillet, L., Sinou, C. (2021). Marie-Victorin Herbarium (MT) - Plantes vasculaires. Université de
Montréal Biodiversity Centre.

Caluff, M.G., Sanchez, C.V., Shelton, G. (2008). Helechos y plantas afines (Pteridophyta) de Cuba.
|. Fitogeografia. Revista Del Jardin Botdnico Nacional, 21-49.

Cameron, E., Auckland Museum AM. (2022). Auckland Museum Botany Collection. Auckland
War Memorial Museum. Occurrence Dataset. https://doi.org/10.15468/mnjkvv accessed via
GBIF.org on 2022-04-15.

Capote, R.P,, Berazain, R. (1984). Clasificacion de las formaciones vegetales de Cuba. Revista Del
Jardin Botdnico Nacional, 5, 27-75. https://doi.org/10.2307/42596743

Cqgas, F., Novua, O., Pérez, J. (2007). Modelacion del comportamiento de formaciones vegetales
cubanas ante un aumento de latemperatura. Acta Botdnica Cubana, 198, 21-29.

Cezon, K. (2018). CUBA: Herbario de la Academia de Ciencias, La Habana, Cuba: HAC-
Pteridophyta.

Chown, S., Hoffmann, A., Kristensen, T., Angilletta M J, J., Stenseth, N., Pertoldi, C. (2010).
Adapting to climate change: a perspective from evolutionary physiology. Clim Res, 43, 3-15.
https://doi.org/10.3354/cr00879

Cuéllar, N. (2001). Caracterizacion del epifitismo vascular de la Region Oriental de Cuba. Trabajo
de Diploma. Universidad de Oriente, Santiago de Cuba.

Duran-Puga, N., Loya-Olguin, J.L., Ruiz-Corral, J.A., Gonzélez-Eguiarte, D.R., Garcia-
Paredes, J.D., Martinez-Gonzélez, S. (2018). Impactos del cambio climético en la distri-
bucion potencial de Morus aba L. en México. Revista Mexicana de Ciencias Agricolas, 13,
2511. https://doi.org/10.29312/remexca.v0i13.475

132



Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales. Area climética de especies de Phlegmariurus en Cuba
47(182):122-134, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1719

Elith, J., H. Graham, C., P. Anderson, R., Dudik, M., Ferrier, S., Guisan, A., Hijmans,
R.J., Huettmann, F., Leathwick, J. R., Lehmann, A, Li J, Lohmann, L.G., Loisdlle,
B.A., Manion, G., Moritz, C., Nakamura, M., Nakazawa, Y., Overton, J. McC.
M., Townsend Peterson, A., Phillips, S.J., ... Zimmermann, N.E. (2006). Novel methods
improve prediction of species’ distributions from occurrence data. Ecography, 29, 129-151.
https://doi.org/10.1111/j.2006.0906-7590.04596.x

Fick, S.E., Hijmans, R.J. (2017). WorldClim 2: new 1-km spatial resolution climate surfaces for
global land areas. International Journal of Climatology, 37(12), 4302-4315.

Garcia, R.A., Cabeza, M., Rahbek, C.,Arauljo, M.B. (2014). Multipledimensionsof climate change
and their implicationsfor biodiversity. Science, 344. https://doi.org/10.1126/science.1247579

Gaston, K.J., Jackson, SF., Nagy, A., Cantu-Salazar, L., Johnson, M. (2008). Protected areasin
Europe: Principle and practice. Annals of the New York Academy of Sciences, 1134, 97-119.
https://doi.org/10.1196/annal s.1439.006

GBIF.org. (2022). Pagina de Inicio de GBIF. Fecha de consulta: 21 de marzo de 2022. Disponible
en: https://www.gbif.org.

Grant, S.,von Konrat, M. (2020). Field Museum of Natural History (Botany) Pteridophyte Collection.
Fecha de consulta: 21 de marzo de 2022. Disponible en: https.//doi.org/10.15468/4nodxs

Hanley, J.A., McNeil, B.J. (1982). The meaning and use of the area under a receiver operating
characteristic (ROC) curve. Radiology, 743(1), 29-36.

Hechavarria, L., Oviedo, R., Holst, B. K. (2002). Epiphytic angiosperms of Cuba. Selbyana, 23(2),
224-244,

Liu, C.,Berry, PM., Dawson, T.P., Pearson, R.G. (2005). Selecting thresholds of occurrencein the
prediction of species distributions. Ecography, 28(3), 385-393.

Maciel-Mata, C.A., Manriquez-Moran, N., Octavio-Aguilar, P., Sanchez-Rojas, G. (2015). El
area de distribucion de las especies: revision del concepto. Acta Universitaria, 25(2), 3-19.
https://doi.org/10.15174/au.2015.690

Martinez-Quintero, B., Echeverri Rubio, A., Gaviria, F. (2017). Potential distribution of
Oxysternon conspicillatum (Weber, 1801) in different climate change scenarios in Colombia.
Boletin Cientifico del Centro de Museos, 21(2),. https://doi.org/10.17151/bccm.2017.21.2.13

Molina, C., Castillo, A., Samaniego, H. (2018). Evaluacion del nicho ambiental de Lycalopex
fulvipes (zorro de Darwin) y la incidencia del cambio climético sobre su distribucion
geografica. Gayana, 82(1). https://doi.org/10.4067/s0717-65382018000100065

Morgon, R., Sanchez, C., Regalado, L., Hernandez, A., Daniel, A. (2020). CUBA: Herbario
del Jardin Botdinico Nacional, La Habana, Cuba: HAJB-Pteridophyta. https://doi.
0rg/10.15468/5gpcoo

Morueta-Holme, N., Flgjgaard C., Svenning, J.C. (2010). Climate change risks and conservation
implications for a threatened small-range mammal Species. PLoS ONE, 5(4), 1-12.

Natural History Museum. (2022). Natural History Museum (London) Collection Specimens.
https://doi.org/10.5519/0002965

Jllgaard, B. (2012). New combinations in neotropical Lycopodiaceae. Phytotaxa, 57, 10-22.

Orréll T. Informatics Office. (2021). NMNH Extant Specimen Records (USNM, US). https://doi.
0rg/10.15468/hnhrg3

Pearson, R.G., Raxworthy, C. J., Nakamura, M., Peterson, A.T. (2007). Predicting species
distributions from small numbers of occurrence records: a test case using cryptic geckos in
Madagascar. Journal of Biogeography, 34(1), 102-117.

Peterson, A., Soberon, J., Pearson, R.G., Anderson, R.P,, Martinez-Meyer, E., Nakamura, M.,
Bastos-Araujo, M. (2011). Ecological niches and geographic distributions. Choice Reviews
Online, 49(11), 49-6266-49—6266. https://doi.org/10.5860/choice.49-6266

Peterson, A.T., Soberén, J., Pearson, R.G., Anderson, R.P.,, Martinez-M eyer, E., Nakamura, M.,
Arauvjo, M. B. (2011). Ecological niches and geographic distributions (MPB-49). Princeton
University Press.

Phillips, S. J. (2005). A brief tutorial on Maxent. AT& T Research, 190(4), 231-259.

Phillips, S.J., Anderson, R.P., Schapire, R.E. (2006). Maximum entropy modeling of species
geographic distributions. Ecological Modelling, 190, 231-259. https://doi.org/10.1016/;.
ecolmodel.2005.03.026

QGIS Development Team. (2017). Geographic Information System. Open Source Geospatial
Foundation Project.

R Core Team. (2018). R: A language and environment for statistical computing. R Foundation for
Statistical Computing. Vienna, Austria.

133


https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=J.+Hijmans%2C+Robert
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Huettmann%2C+Falk
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=R.+Leathwick%2C+John
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Lehmann%2C+Anthony
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Li%2C+Jin
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=G.+Lohmann%2C+Lucia
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=A.+Loiselle%2C+Bette
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Manion%2C+Glenn
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Moritz%2C+Craig
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Nakamura%2C+Miguel
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Nakazawa%2C+Yoshinori
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=McC.+M.+Overton%2C+Jacob
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=Townsend+Peterson%2C+A
https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorRaw=J.+Phillips%2C+Steven

Salazar-Quevedo R, et al.

Revistade laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):122-134, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1719

Ramirez, J., Tulig, M., Watson, K., Thiers, B. (2021). The New York Botanical Garden Herbarium
(NY). https://doi.org/10.15468/6e8nje

Reyes, 0.J. (2011). Clasificacion de la vegetacion de la Region Oriental de Cuba. Revista Del Jardin
Botanico Nacional, 32-33, 59-71.

Reyes, 0.J. (2012). Zonas emergidas en Cuba Oriental, su influencia en la flora cubana. Revista Del
Jardin Botanico Nacional, 32-33, 73-78.

Ricardo, N., Herrera, P.P.,, Cgas, F., Bastart, J.A., Regalado, T. (2009). Tiposy caracteristicas de
las formaciones vegetales de Cuba. Acta Botdanica Cubana, 203, 1-42.

Ryan Shipley, J., Contina, A., Batbayar, N., Bridge, E.S., Peterson, A.T., Kelly, J.F. (2013). Niche
conservatism and disunct populations. The Auk, 730(3), 476-486. https://doi.org/10.1525/
auk.2013.12151

Sanchez, C. (2021). Inventario de los licofitos y helechos de Cuba: sinonimia, distribucion y estado
de conservacion. Revista Del Jardin Botdnico Nacional, 42, 1-53.

Schaefer, H.C., Jetz, W., Bohning-Gaese, K. (2008). Impact of climate change on migratory birds:
Community reassembly versus adaptation. Global Ecology and Biogeography, 17, 38-49.
https://doi.org/10.1111/j.1466-8238.2007.00341.x

Soberdén, J., Peterson, A. (2005). Interpretation of Models of Fundamental Ecological Niches and
Species' Distributional Areas. Biodiversity Informatics, 2 (January). https://doi.org/10.17161/
bi.v2i0.4

Solomon, J., Stimmel, H. (2019). Tropicos Specimen Data. Missouri Botanical Garden. https://doi.
0rg/10.15468/hja69f

Thuiller, W., Thuiller, W., Richardson, D., Pysek, P., Midgley, G., Hughes, G., Rouget, M.
(2005). Niche-based modelling as a tool for predicting the risk of alien plant invasions at
a globa scale. Global Change Biology, 11, 2234-2250. https://doi.org/10.1111/j.1365-
2486.2005.01018.x

UNEP-WCMC, IUCN. (2022). Protected Planet: The World Database on Protected Areas (WDPA)
[Onling]. The World Bank. http://protectedplanet.net/

Vasquez-Morales, S.G., Télez-Valdés, O., Pineda-L 6pez, M. dd R., Sdnchez-Velasquez, L .R.,
Flores-Estevez, N., Viveros-Viveros, H. (2014). Effect of climate change on the distribution
of Magnolia schiedeana: a threatened species. Botanical Sciences, 92(4), 575-585.

Wilson, R.D., Trueman, JW.H., Williams, SE., Yeates, D.K. (2007). Altitudinally restricted
communities of Schizophoran flies in Queensland’s Wet Tropics: Vulnerability to climate
change. Biodiversity and Conservation. 16, 3163-3177. https://doi.org/10.1007/s10531-007-
9170-x

WWEF. (2018). Lavidasilvestre en el calentamiento global. Recuperado en marzo de 2018 de wwf.
org.uk/wildlife-warming-world

134



Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):135-140, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1778

Ciencias Naturales

Citacion: Nisperuza-Pérez C, Borrero-
Pérez G, Quirds-Rodriguez J, et al.
Primer registro de la estrella quebradiza
Hemipholis cordifera (Echinodermata:
Ophiuroidea) en Colombia, con
algunas notas ecol dgicas. Revista

de laAcademia Colombiana de
Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales.
47(182):135-140, enero-marzo de
2023. doi: https://doi.org/10.18257/
raccefyn.1778

Editor: Jaime Ricardo Cantera
*Correspondencia:

Jorge A. Quirés Rodriguez;
jquiros@correo.unicordoba.edu.co
Recibido: 26 de septiembre de 2022

Aceptado: 19 de enero de 2023
Publicado en linea: 6 de febrero de 2023

Este articulo esta bajo unalicencia de
Creative Commons Reconocimiento-
NoComercial-Compartir Igual 4.0
Internacional

Articulo original

Primer registro dela estrella quebradiza Hemipholis
cordifera (Echinoder mata: Ophiuroidea) en Colombia, con
algunas notas ecol égicas

First record of brittle star Hemipholis cordifera
(Echinoder mata: Ophiuroidea) for Colombia, with some
ecological notes

Carlos Nisperuza-Pérezt,
Tania Pineda-Enriquez*®

Giomar Borrero-Pérez?, © Jorge Quir6s-Rodriguez®*,

1Grupo de Investigacién en Biotecnologia (GRUBIODEQ), Universidad de Cérdoba, Monteria, Colombia

2Instituto de Investigaciones Marinasy Costeras (INVEMAR), Santa Marta, Colombia

3Grupo de Investigacion Quimica de los Productos Naturales (PRONAT), Universidad de Cérdoba, Monteria,
Colombia

4Department of Biology, Florida Museum of Natural History, University of Florida, Gainesville, Florida,
Estados Unidos

5Natural History Museum of LosAngeles County, LosAngeles, California, Estados Unidos

Resumen

Se reporta por primeravez en Colombiala estrella quebradiza Hemipholis cordifera (Bosc,1802) de
lafamilia Ophiactidae. L os especimenes fueron recol ectados en aguas poco profundas de la bahia de
Cispata (Cordoba). Se incluye una breve descripcion de la especie y anotaciones sobre su ecologia
y rango de distribucion.

Palabras clave: Distribucion; Infauna; Nuevos registros; Ofiuros; Taxonomia.

Abstract

Hemiphoalis cordifera (Bosc, 1802) from the family Ophiactidae is reported here for the first time in
Colombia. The specimens were collected from shallow waters at Cispatd Bay (Cérdoba). In this study,
we include a brief description of the species and annotations on its ecology and range of distribution.

Keywor ds: Distribution; Infauna; New records; Ophiuroids; Taxonomy.

I ntroduccion

Ophiuroidea Gray, 1840 es una de las clases de equinodermos mas diversa e incluye
aproximadamente 2.128 especies de ofiuros o estrellas quebradizas (Stohr et al., 2023),
distribuidas en diversos habitats marinos entre los polos y € ecuador desde los arrecifes
intermareal es hasta profundidades abisales (Smith et al., 1995; O'Hara et al., 2017). Sus
representantes son miembros conspicuos de |os ecosistemas benténicos y participan en el
reciclado de nutrientes (Christensen et al., 2017). En general, las estrellas quebradizas
ocupan nichos ecoldgicos importantes y son uno de los grupos mas especificos de todas las
clases de equinodermos (Galaska et al., 2019).

En Colombia, la clase Ophiuroidea, con 81 especies registradas, es una de las méas
diversas en comparacion con otros grupos de equinodermos (Benavides-Serrato et al.,
2013; Manrique-Rodriguez & Borrero-Pérez, 2017). En lafamilia Ophiactidae solo se
han reportado cuatro especies: Histampica duplicata (Lyman, 1875), Ophiactis savignyi
(Muller & Troschel, 1842), O. simplex (LeConte, 1851) y O. plana Lyman, 1869.
Ophiactidae se caracteriza por tener el disco cubierto de escamas y espinas 0 escamas y
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grénulos, con escudos radiales de méas de la mitad del radio del disco. La mandibula esta
compuesta por una papila apical seguida por escamas bucales, espina del escudo adoral y
osiculo de Lyman. Las espinas braguiales son cortas, punteadas, erectas y no adpresas a
los brazos (Pater son, 1985; Benavides-Serrato et al., 2011; Goharimanesh et al., 2021).

Ljungman (1867) considerd € género Hemipholis como parte de la familia
Amphiuridae, pero después Fell (1960) lo transfirié a la familia Ophiactidae. Sin embargo,
en los Ultimos afios se ha discutido la validez de algunas especies de este género. Segln
Hendler et al. (2011), los unicos ofiuroideos del género Hemipholis que se reconocen
son: H. cordifera y H. gracilis, los primeros distribuidos en el Atlantico occidental y los
segundos en el Pacifico oriental.

En este estudio se registra por primera vez a H. cordifera en Colombia a partir de
mues-tras recol ectadas en fondos someros de |a bahia de Cispata (Cérdoba), |o que amplia
ladistribucion del género. Se evidencialanecesidad de seguir fortaleciendo losinventarios
taxondmicos de la clase Ophiuroidea, en especial de las especies de ofiuros con habitos
infaunales, ya que muchas de las zonas someras donde pueden vivir estos organismos
todavia no se han explorado en el pais.

Materialesy métodos

Se recolectaron 26 individuos de H. cordifera en tres localidades de la bahia de Cispata,
La Ahumadera, Banco de Arena y Punta Bonita (Figura 1), durante salidas de campo
realizadas en los meses de marzo, junio y julio de 2021. Los individuos se recogieron
en profundidades desde los 0,5 hasta los 1,5 m utilizando dragas y corazonadores. Los
especimenes se separaron y después se relajaron con sulfato de magnesio y se fijaron en
etanol al 70%. Ademas, se tomaron muestras de sustrato (1 kg) en cada localidad para
hacer la caracterizacién granulométrica.

L os especimenes se transportaron al laboratorio de biologia molecular de la Univer-
sidad de Cdrdoba, donde fueron fotografiados e identificados siguiendo las descripciones
de Hendler et al. (2011). Dos de los g emplares se utilizaron como material de referen-
ciay se encuentran depositados en € Museo de Historia Natural Marina de Colombia

Figura 1. Mapade las localidades donde se registré Hemipholis cordifera en Colombia
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(MHNMC) del INVEMAR (INV EQU5146). El resto de los individuos permanece en
las instalaciones de la Coleccion Zooldgica de la Universidad de Cérdoba (CZUC-ECH
026-028). Asimismo, se midieron las siguientes estructuras anatdmicas de cada uno de
los organismos: longitud del brazo, didmetro del disco, ancho y largo del escudo radial,
y ancho y largo de la segunda placa del brazo ventral (Tabla 1). Todas las mediciones se
obtuvieron con el software Pixel Pro 3.1 utilizando un microscopio estereoscopico Luxeo
6Z con camaradigital incorporada.

Por otra parte, las muestras de sustrato recolectadas se transportaron al laboratorio de
suelos de la Universidad de Cordoba para su analisis y clasificacion segiin la denominacion
de Folk (1974) teniendo en cuenta la proporcion de sus componentes.

Resultados
Taxonomia

Clase Ophiuroidea Gray, 1840
Orden Amphilepidida O’ Hara, Hugall, Thuy, Stéhr & Martynov, 2017
Familia Ophiactidae Matsumoto, 1915
Género Hemipholis Lyman, 1865
Hemipholis cordifera (Bosc, 1802) (Figura 2)

Material examinado

INV EQU5146, 2 ejemplares; Banco deArena, bahiade Cispatd (09°25' 10" Ny 75°47' 22"
W); 20 de marzo 2021. CZUC-ECH 026, 16 ejemplares, Banco de Arena, bahia de Cispata,
17 de junio de 2021. CZUC-ECH 027, 7 gjemplares, La Ahumadera, bahia de Cispata
(09°24'45" Ny 75°47'45" W); 31 de julio de 2021. CZU-ECH 028, 1 gemplar, Punta
Bonita, bahia de Cispata (09° 24' 13" N - 75° 46’ 30" W), 30 de julio de 2021.
Descripcion

Se recolectaron individuos con cinco brazos largos dispuestos arededor de un disco central .
El diametro del disco oscil6 entre 2,52 y 5,43 mm (Tabla 1) y € color era gris en la parte
dorsal y amarillo en laregién ventral. Laformadel disco varié de acuerdo con € tamafio de
los especimenes: redondeada en los organismos juveniles y en forma de roseta en los adul-
tos. Los escudos radiales presentaban forma de cufia, separados por escamas (Figura 3A).
Lalongitud de estos escudos oscil 6 entre 507,55y 1.275,45 um y su ancho entre los 366,7
y los 723,95 um (Tabla 1). Las placas primarias evidentes aparecian rodeadas de escamas
redondas (Figura 3A). Las escamas estaban ausentes en €l lado oral y en cada placabraguial
de los brazos se evidenciaban tres espinas de distinto tamafio (Figura 3C).

Granulometria del sedimento

El sustrato en el cua se encontraron los especimenes de H. cordifera corresponden a dos
tipos de textura. La Ahumadera y Punta Bonita presentan sustrato arenoso. En Banco de
Arenad sustrato es fangoso-arenoso. Laproporcion de arenaen lastres |ocalidades estuvo
por encimadel 80 %.

Tabla 1. Datos morfométricos de los especimenes de Hemipholis cordifera recolectados en la bahia
de Cispatd, Colombia

Medidas Minimo  Maximo Promedio+ DE
Longitud del brazo (mm) 23,00 58,00 46,25 + 9,13

Diametro del disco (mm) 2,52 543 4,19+ 0,88

Ancho del escudo radial (um) 366,7 723,95 539,44 + 108,95
Longitud del escudo radial (um) 507,55 1275,45 896,61 + 230,76
Longitud de la segunda placa del brazo ventral (um) 223,96 484,35 368,19 + 57,83
Ancho de la segunda placa del brazo ventral (um) 264,56 586,73 447,74 + 81,84
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Figura 2. Individuo adulto de Hemipholis cordifera: A. Espécimen con los brazos extendidos. B.
Disco, vistadorsal donde se evidencian los escudos radiales. C. Disco, vistaventral donde se aprecia
la ausencia de escamas.

Discusion

Hemiphoalis esta conformado por dos especies, H. cordiferay H. gracilis. Sin embargo, su
historia taxonémica ha sido problematica. Hendler (2011) realiz6 una exhaustiva revision
de dicho género y encontrd que H. cordifera se caracteriza por poseer escudos radiales
mas anchos proximalmente, las espinas de los brazos tienden a ser mas romas (Figura
3C), y lasegunda placa ventra del brazo es méas largay menos ancha en comparacién con
H. gracilis.

Hemipholiscordiferaha sido reportada en Estados Unidos, México, Panamd, Venezuela,
Brasil, Cubay Puerto Rico (Hendler et al., 1995; Borges & Amaral, 2005, Alvarado &
Solis-Marin, 2013). El presente reporte constituye el primer registro del género Hemipholis
y de la especie H. cordifera en Colombia. Esta especie puede encontrarse asociada a arre-
cifes de coral, esponjas, fondos fangosos, arenosos, rocosos y algas a profundidades que
oscilanentre 1y 18 m (Alvarado & Solis-Marin, 2013; Bueno, 2015).

Las localidades donde se encontré a H. cordifera se caracterizan por tener fondos
fangosos y arenosos en los cuales hay presencia de vegetacion marina. Banco de Arena
posee céspedes multiespecificos de algas, en tanto que Ahumadera y Punta Bonita pre-
sentan praderas de Thalassia testudinumy Syringodium filiforme, respectivamente (Quir 6s-
Rodriguez, 2015; Nisperuza-Pérez et al., 2018).

Los fondos caracteristicos de estos sitios pueden abergar una importante biocenosis,
incluidos grupos de equinodermos, principalmente delaclase Ophiuroidea, por ser especies
de habitos excavadores y tamafio reducido (Clark, 1968, Hendler et al., 1995). Asimismo,
lapresenciadeH. cordiferaen dichaslocalidades puede estar rel acionadacon lavegetacion,
ya que estos habitats sirven como microhdbitats y nichos para estos organismos, ademas
de absorber o mitigar en cierta medida los impactos ambientales atenuando la corriente y
facilitando la sedimentacién y estabilizacién del fondo, 1o que permite el establecimiento
de diferentes invertebrados (Rodriguez, 1972).
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Figura 3. Individuo juvenil de Hemipholis cordifera con el detalle de algunas estructuras de interés
taxonomico. A. Escudos radiales (ER) y placas primarias (PP). B. Zona oral donde se muestra la
mandibulay la segunda placa ventral (2PV). C. Brazo con las espinas braquiales (EB)

Este nuevo registro permite ampliar €l rango de distribucion de H. cordiferaalo largo
del Caribe y aporta informacion relevante a nivel ecolégico y morfoldgico, que puede
ser de importancia para futuras investigaciones. Se destaca la necesidad de estudios que
permitan caracterizar las comunidades de ofiuros infaunales en Colombia para aumentar
asi el conocimiento de la biodiversidad a nivel de las especies de este grupo taxonéomico.
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Abstract

The objective of this study was to estimate electromagnetic pollution by radio frequency (RF) and
magnetic field (CM) over one year by measuring the intensity near schools, hospitals, business
premises, and homes in a commercial and a residential zone of Xochimilco, México City. The RF
and the CM were measured using an EXTECH® EMF450 meter. We compared the values of non-
ionizing radiation (NIR) found in the environment with the levels reported to affect the biological
systems of both humans and animals. We also compared these values with the limits established
both nationally and internationally. The highest average CM and RF valuesin the central zone were
6.38 uT and 1316 pW/m?, respectively, while in the housing area, they were 5.08 uT and 66 pW/
m?. The values we registered were below the permissible limits both nationally and internationally.
However, they were above the reported threshold that could trigger adverse health effects according
to some authors. These values are within the limits established by the International Commission on
Non-lonizing Radiation Protection (ICNIRP). Further studies are required as there is still nothing
conclusive regarding this type of radiation and its effects.

Key words: Biological effects; Electromagnetic pollution; Magnetic field; Radiofrequency.

Resumen

El objetivo de este estudio fue estimar la contaminacion electromagnética de radiofrecuencia (RF)
y campo magnético (CM) durante un afio registrando su intensidad cerca de escuelas, hospitales,
locales comercialesy viviendas en una zona comercial y en otraresidencial de Xochimilco, Ciudad
de México. LaRF y el CM se midieron utilizando un medidor EXTECH® EMF450. Los valores
obtenidos de radiacion no ionizante (RNI) en el medio ambiente se compararon con aquellos
gue, segun algunos autores, afectan los sistemas bioldgicos tanto en humanos como en animales.
Asimismo, se compararon los valores con los limites establecidos a nivel nacional e internacional.
Los valores promedio més altos de CM y de RF en la zona comercial fueron de 6.38 UT y de 1316
UW/m?2, respectivamente, en tanto que en €l area residencia fueron de 5.08 uT y 66 pW/m?2. Los
valores registrados estuvieron por debajo de los limites permisibles a nivel naciona e internacional,
sin embargo, se encontraron por encima del umbral que, segun reportes de algunos autores, podria
desencadenar efectos adversos en la salud, aunque estaban dentro de los limites establecidos por la
International Commission on Non-lonizing Radiation Protection (ICNIRP). Es necesario investigar
mas al respecto, ya que ain no hay nada concluyente sobre este tipo de radiacion y sus efectos.

Palabras clave: Efectos bioldgicos; Contaminacion electromagnética; Campo magnético;
Radiofrecuencia
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I ntroduction

Every day we are more exposed to non-ionizing el ectromagnetic radiation (NIR) of anthro-
pogenic origin (Djuric et al., 2011; Dode et al., 2011; Vian et al., 2016; Buckus et al.,
2017). Electromagnetic pollution (electropollution or electrosmog) is defined as the types
of irradiated signals that can damage living organisms or affect natural processes in an
ecosystem (Balmori, 2009; Cobzaru, 2015). The rapid development of electronic and
telecommunications technologies has led to significant changes in the general population’s
exposure to electromagnetic fields (EMF), particularly the massive use of wireless elec-
tronic devices in modern society inevitably implies exposure to electromagnetic waves
(Kim et al., 2019) from cell phones, communication towers, wireless devices, wireless
internet (Wi-Fi) and power lines (M ortazavi, 2015). This situation is alarming as constant
exposure to NIR in the form of radiofrequency (RF) and extremely low frequency (ELF)
radiation has been associated with adverse health effects including immune system
disorders, arrhythmias, vascular problems, depressive disorders, memory problems,
behavioral disorders, learning problems, hearing problems, free radical production, and
DNA breakdown (Bayat etal.,2017; Chauhan etal.,2017; DaSilvaetal.,2015; K elfkens,
2017; Khuranaetal., 2010; Paulraj & Behari, 2006). Likewise, the relationship between
chronic RF exposure and subfertility (Forgacs et al., 2006), brain tumors (Persson et al.,
1997; Salford et al., 2003), and other types of non-cerebral cancers (Richter et al., 2000;
Velizarov et al., 1999) has been reported.

Mexico City (CDMX) isone of the fastest-growing megacitiesin the world, especially
in the southern zone, specifically in Xochimilco (Aguilar et al.,2022; Wigle, 2010). Urban
growth leads to the development of electrical and telecommunications infrastructure
derived from the increasing demand for energy and communication services every year.
This infrastructure is distributed ubiquitously across urban areas and is the main emitting
source and most relevant contributor to artificial NIR (Jalilian et al., 2019; Khurana et
al., 2010). In this context, the objective of our study wasto evaluate contamination by NIR
in two locations of Xochimilco, CDMX.

M aterials and methods

Study area

The study area (Figure 1) islocated to the south of México City, in northeast X ochimilco,
and comprises a portion of the metropolitan area of the city. Measurements were taken in
two zones: The first one corresponded to a fraction of the urban center of Xochimilco and
the second was a residential area of the Ampliacion Tepepan neighborhood, specifically
Avenida de las Torres (towers), so named because the avenue is crossed longitudinally by
high voltage lines with a telecommunications base station at each end of the avenue.

Measurements

Nineteen critical points were selected considering their infrastructure or the activities
taking place in their vicinity. We included schools, hospitals, commercial premises, and
houses. Measurements were taken twice a month on Tuesdays and Thursdays over one
year from April 2016 to April 2017 and from 9:30 to 11:30 am and 19:00 to 21:00 pm
to compare their variation. The measurements were taken following the methods of the
International Agency for Research on Cancer (IARC, 2002; 2011), i.e., at the locations
where individuals spend most of their time both at home and at work, such as bedrooms,
living rooms, desks, etc. All measurements were taken within 400 m of one or more
cellphone base stations.

An Extech® EMF450 meter was used to measure the electric and magnetic fields and
the RF within a magnetic field-measurement range of 0.01 to 200 microteslas (uT) and 1 to
2000 volts per meter (V/m) for both MFs and EFs on the frequency range of 50/60 Hz. The
frequency range for RF was 50 MHz to 3.5 GHz with a measurement range between 0.02
microwatt per square meter (UW/m?) and 554.6 milliwatt per square meter (mW/m?). For
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Ciudad de México
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Figure 1. Polygon of the study arealocated in the northwest part of X ochimilco municipality (México
City) characterized by its fast population and telecommunications infrastructure growth

the analyses we used the Shapiro-Wilk normality test, the Kruskal-Wallis non-parametric
ANOVA, and the Dunn test using R version 3.4.3 (R Development Core Team, 2014) of
the Dunn’s test package (Dinno, 2017).

Results

The magnetic field measurements in the central zone of Xochimilco and the corresponding
sampling sites are shown in table 1. The magnetic field maximum average value recorded
during the morning was 6.38 pT in market 1 (first section) while during the evening it
was 5.9 uT in market w (second section). No electric field emissions were detected in the
central area of Xochimilco. Regarding radio frequencies, the minimum average values
(13.46 and 19.93 pW/m?) were recorded in two business premises while the maximum
ones were registered in an elementary school (1016.03 pW/m?) and in the Children’s
Hospital (1316.03 uwW/m?2), with the highest value.

The sampling sites and magnetic field measurements in Ampliacién Tepepan are
shown in table 2. During the morning the minimum magnetic field average value was
0.14 uT (culture house) while the maximum was 5.08 uT (public playground); the highest
average and maximum values (5.13 and 5.54 uT) were recorded in the evening in the public
playground. Regarding the electric field, only in the exercise equipment and the public
playground (sites 1 and 6, respectively) we recorded mode values of 2000 V/m, which
corresponded to the maximum limit of the meter used. In the case of radio frequencies, the
average value (18.15 pwW/m?2) was estimated in adomestic room while the maximum value
(111.35 pw/m?) was recorded in a business premise.

The statistical analysis showed that there was no significant difference between
morning and evening emissions within the same location or in either of thetwo locations. In
general, there were no significant differences in the measurements between the downtown
areaof Xochimilco and Ampliacion Tepepan (p>0.05 in every test). It isworth mentioning
that during the measurement, pulses of up to 10 W/m? were recorded outside the sampling
points since the meter was | eft turned on while moving from one sampling point to another.
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Table 1. Average and maximum values of magnetic field obtained in the morning and the evening
and radio frequency values registered in the central area of Xochimilco (See the text for site

correspondence)
Central area Magnetic field (uT) Radio frequency (nW/m?)
Site Day avg. Day max. Night avg. Night max. Avg. Max.
Market 1 2.90 6.38 2.10 4.99 21.11 34.50
Market 2 1.66 3.88 2.03 5.90 52.53 155.33
Hedlth Center 0.11 0.22 ND 0.84 20.65 26.70
Business premise 0.68 0.86 0.31 1.10 19.93 28.00
Businesspremise  0.80 4.80 0.23 0.37 23.30 41.06
Businesspremise  1.20 2.92 1.80 5.10 129.32 254.93
Businesspremise  1.52 0.15 152 271 13.46 18.56
Secondary school 0.07 0.18 135 172 185.02 428
Primary school 0.05 0.10 0.26 0.62 1035.16 1962.00
Kindergarden 0.02 0.03 0.02 0.05 200.23 427.56
Children Hospital ~ 0.04 0.13 ND ND 1316.03 2050.00

ND: not detected; Avg: average value; max: maximum value

Table2. Average and maximum values of magnetic field during the morning and the evening and radio
frequency vauesin the Ampliacion Tepepan residential area (See the text for site correspondence)

Residential area Magnetic field (uT) Radio frequency (WW/m?)
Site Day avg. Day max. Night avg. Night max. Avg. M ax.
Public exercise 3.60 4.36 4.33 5.02 31.38 42.70
equipment

Primary school 133 1.86 1.36 2,01 43.90 66.95
Culture House 0.14 0.19 0.18 0.35 18.38 19.90
Yoga center 0.48 1.10 0.17 0.33 22.33 25.97
House 1.65 2.37 1.36 191 18.15 49.90
Public playground 4.00 5.08 5.13 5.54 66.06 82.27
Business premise 2.64 3.40 2.46 291 63.22 111.35
Health center 1.16 1.36 1.06 121 21.65 24.95

Avg: average value; max: maximum value

Discussion

We had no access to the premises of the elementary school, the kindergarten, the secondary
school, or domestic spaces, so the readings obtained corresponded only to the outside areas
of these places.

The general MF average values recorded in the present study were 0.95 T in the
central zoneand 1.94 uT intheresidential zone, which are equivalent to the values obtained
in similar studiesin other cities around the world, for example, Tehran, Iran (Zazouli et al.,
2013). The overall average RF values were lower than those from the studies conducted in
Minas Gerais, Brazil: 19800 pW/m? (Dode et al., 2011) and Greece: 7900 pW/m? (Gotsis
et al., 2008), but close to those obtained in £.6dz, Poland: 1700 pW/m? (Bortkiewicz et
al., 2012), Selbitz, Germany: 1200 pW/m? (Eger & Jahn, 2009), and Rimbach, Germany:
76.9 pW/m? (Buchner & Eger, 2011). Marinescu & Poparlan (2016) recorded a wide
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interval of RF power density values, from 65 to 18650 pwW/m2, within the range of 100-
500 m of the mobile phone base stations in Craiova city, Romania. It should be noted that
the RF EMF power density was affected both by the distance to the source and having a
clear line of sight (Marinescu & Poparlan, 2016). On the other hand, a systematic review
of studies in Europe done by Jalilian et al. (2019) reported a mean RF-EMF exposure
between 4.24 to 1532.09 pW/m? inside houses, schools, and offices and mean exposure
values between 12.99 a 4278.24 uW/m?2 outdoors, which represents a notably higher range
of exposure outdoors.

Regarding the magnetic field, most of the values obtained in the morning and evening
in the residential area were above 0.3 uT, which is relevant because children’s residential
exposure to intensities above this level has been linked to the development of different
types of acute leukemia (AL) (Ferris et al., 2010; Kelfkens, 2017), particularly the
lymphoblastic and myeloid types (Tlacuilo-Parraet al., 2017). In four of the five business
premises where readings were taken, we registered values above 1 UT reported as enough
to trigger sleep disorders (Dyche et al., 2012).

On the other hand, Buchner & Eger (2011) have reported that RF intensities close
to 100 pW/m? are sufficient to trigger alterations in the secretion of stress-associated
neurotransmitters, such as phenylethylamine, adrenaline, norepinephrine, and dopamine.
In more extreme cases, a correlation between reception at intensities above 1000 pwW/m?
and mortality due to neoplasia has been reported (Dode et al., 2011).

Our results suggest that X ochimilco residents are at potential risk of developing some
of the conditions related to chronic exposure to NIR, particularly behavioral problems
associated with the proximity (less than 500 meters) to cellphone base stations within
the signal beam that may be related to the appearance of emotional, behavioral, and
interpersonal relationship problems, and even to the increase in the number of children
diagnosed with attention deficit hyperactivity disorders (ADHD) (Thomas et al., 2010).
Although some studies discard a relation between RF-EMF low power flux densities and
sleep disorders (Mohler et al., 2010), others affirm that this relation exists within 16
mwW/m? (Lebedeva et al., 2000; Hinrikus et al., 2021), but the electro hypersensitivity
of exposed subjects may also be an important factor (Hinrikus et al., 2021), as well
as the so-called idiopathic environmental intolerance attributed to electromagnetic fields
(Rubin et al., 2010), although thisis still subject to debate (DOM6tor, Ruzsa, et al., 2022;
Domotor, Szabolcs, et al., 2022; Ro6di et al., 2021)this conclusion was drawn from
environmental and experimental studies that are not without methodological limitations.
In the current study, as part of a complex biopsychosocial approach, an ecological
momentary assessment (EMA).

Despite the substantial evidence on the biological effects of NIR on living organisms
(Balmori, 2006, 2009, 2010; Bandara, 2016; Hardell, 2017; Bandara & Car penter,
2018; Kostoff et al., 2020), the issue is still discussed. In this respect, it should be noted
that many studies are conducted under experimental conditions and that the result of NIR
exposures under real-life conditions is rarely reflected (Buchner & Eger, 2011; Kostoff
et al., 2020). While some countries have taken precautionary measures to protect the
public from NIR (Dhami, 2012), the international limits established by the ICNIRP
(Table 3) remain well above the threshold associated with adverse effects (Table 4).
Currently, in México there is no regulation on the limits of exposure to NIR for the
genera public, although the General Law of Ecological Balance and Environmental
Protection (LGEEPA) mentions that the prevention and control of electromagnetic
radiation emissions fall under federal, state, and municipal regulatory authority
(General Law of Ecological Balance and Environmental Protection, 2012). Only the
NOM-013-STPS-1993 is available, which applies solely to the planning, organization,
and operation of workplaces where non-ionizing electromagnetic radiation is generated
(Farell, 1993).
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Table 3. National (NOM-013) and international (ICNIRP) NIR exposure limits

Occupational

ICNIRP NOM-013 ICNIRP NOM-013
EF MF EF MF RF/MW
25 Hz-300 Hz - - 400 — 2000 MHz; 2 — 300 GHz =
(V/m) (HT) (V/m) (HT) (Wi?)
5000 1000 200 0.6 40 50 100
General public
50 —-400 Hz - - 400 — 2000 MHz; 2 — 300 GHz =
2500 200 - - 10 10 -

EF: electric field; MF: magnetic field; RF/MW: radio frequency/microwaves

Table 4. Frequency (GHz) and intensity (W and pW/m? for RF; pT for MF) value threshold of NIR
RF and MF and its associated negative effects reported in the literature. Note that these effects are
reported for long-term chronic exposure and the mechanism of action is yet to be clarified.

Reference Frequency Intensity Effects
(GHz) (W/m?)
Paulraj & Behari, 2006 245 1-3 DNA breakage
Chauhan et al., 2017 2.45 2 Free radicals production (e. g. LPOs)
Bayat et al., 2017 0.9 0.9 Extend durations of some infections
L ebedevaet al., 2000; 0.3-5 0.016 - 0.6 Sleep disorders
Hinrikuset al., 2021
Forgacs et al., 2006 18 0.2 Subfertility
Persson et al., 1997; Salford 09-18 001-0.2 Brantumors
et al., 2003
Velizarov et al., 1999; 05-3 0.05—-1 Cancers other tan brain cancer
Richter et al., 2000
Khuranaet al., 2010 03-5 0.001  Arrhythmias, vascular problems
(rW/m?)
Thomaset al., 2010 09-24 100 Behavioral disorders
Buchner & Eger, 2011 18 100 Hormonal disorders
Thomaset al., 2010; Hardell 0.9-1.8 1-6 Behavioral disorders
etal., 2016
(Hz) (nT)
Kelfkens& Pruppers, 2017 50- 60 0.3 Childhood acute leukemia
Conclusions

According to the literature, the NIR highest average values obtained in the field: 2.9
uT MF in market 1; 1035 and 1316pW/m? RF in the primary school and the Children’s
Hospital, respectively, and 4 uT MF in the public playground are high enough to trigger
symptoms such as anomia, focusing difficulty, memory, learning, and behavior problems,
as well as sleep and immune system disorders. They are also related to severe conditions
such as acute childhood leukemia. It is important to emphasize that the adverse effects
reported occur under long-term chronic exposure conditions and their mechanism of action
is yet to be clarified. The fact that the values obtained in the present study are below the
limits allowed by the ICNIRP explains why in México only the local legal norm is applied
regardless of the regulations and standards valid internationally.
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Thereareespecially vulnerable groups (children and adol escents) within the population
that are susceptible to specific problems (behavioral problems and acute childhood
leukemia), and it is precisely in the study locations where these population groups gather
that we found the highest exposure values (playground, elementary school, Children’s
Hospital). In this sense, actions should be taken to minimize people’s exposure to NIR
until its effect on health is clearly demonstrated.

Further research is required regarding the effects of NIR on health, as well as
continuous emission monitoring to avoid health problems such as neoplasms or acute
childhood leukemia. Finaly, it is recommended to apply the precautionary principle to
this public health problem considering that there are other pollution problems of different
origins that may interact synergistically with NIR to generate adverse health effects.
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Resumen

Se hizo un estudio sistemético utilizando lateoriadelos funcionales deladensidad (DFT) paralograr
una mejor comprension del papel de la concentracion de oxigeno en el fosforeno pristino durante la
adsorcion de Cu? en sistemas acuosos. La caracterizacion electronicadel fosforeno y del fosforeno
oxidado se calcul 6 a partir de la brecha de energiay la dureza quimica. Los resultados permitieron
concluir que los sistemas oxidados presentaron una brecha de energia y una dureza menores que
las del sistema pristino. Ademas, a medida que aumentd la concentracidn de oxigeno, estos valores
decrecieron. La interaccion del Cu? con las diferentes superficies se caracterizé utilizando cargas
atémicas, €l indice de enlace y espectroscopia fotoel ectronica de rayos-X (XPS). Los valores de la
energia de adsorcion indicaron que cuando €l fosforeno esta oxidado, la interaccion con el Cu? fue
mas fuerte comparada con la de la superficie pristina. Asimismo, el aumento en la concentracion de
oxigeno mejord las capacidades del fosforeno como adsorbente, lo cual se relaciona con lafacilidad
que tiene este sistema para la transferencia hacia el Cu?* dados los reducidos valores de la brecha de
energia y la dureza quimica. Nuestros resultados contribuyen a una mejor comprension del efecto
de la concentracion de oxigeno en la superficie de fosforeno en la adsorcion de Cu?*, lo que respalda
la idea de que este tipo de materiales bidimensionales (2D) tiene uso potencial en la remocion de
metal es pesados de las aguas residual es.

Palabr as claves: Simulacién; DFT; Fosforeno; Metal pesado; Cu?*; Remediacion; Rol del oxigeno.

Abstract

We conducted a systematic study using the density functional theory (DFT) to provide a better
understanding of the role of oxygen concentration in pristine phosphorene during Cu?* adsorption
in aqueous systems. The electronic characterization of phosphorene and oxidized phosphorene was
done by calculating the gap and the chemica hardness. From the results, we concluded that the
oxidized systems have a lower gap and hardness than the pristine system and that as the oxygen
concentration increases, these values decrease compared to the other systems. The interaction of
Cu? with the different surfaces was characterized using atomic charges, bond index, and X-Ray
Photoel ectron Spectroscopy (XPS). The adsorption energy values indicated that when phosphorene
isoxidized, theinteraction with Cu?* is stronger compared to the pristine system and that the increase
in the oxygen concentration also increases the adsorption capacity of phosphorene, which is related
to the ease that this system has for the transfer to Cu?* due to its small gap and chemical hardness
values. Our results contribute to a better understanding of the effect of phosphorene surface oxygen
concentration on Cu?* adsorption reinforcing the idea that this type of 2D materials may potentially
be used for heavy metal removal from wastewater.

Keywords: Simulation; DFT; Phosphorene; Heavy metal (Cu?*); Remediation; Oxygen role.
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I ntroduccion

Los metales pesados son conocidos como contaminantes toxicos y no biodegradables
gue pueden ser nocivos para el medio ambiente y la salud humana (Wijaya et al., 2013;
Uoginte et al., 2019; Mason et al., 2014).

Aunque es un elemento esencial para el metabolismo de los animales, €l cobre 'y su
consumo excesivo pueden tener efectos toxicol égicos graves como vomitos, calambres,
convulsiones g, incluso, la muerte (Huang et al., 2007). Segin la Agencia de Proteccién
Ambiental de los Estados Unidos (USEPA), e contenido maximo de cobre en € agua
debe ser de 1,3 mg/L. Por lo tanto, la concentracion de Cu (1) en las aguas residuales debe
reducirse al minimo antes de verterlas al medio ambiente.

Por esta razdn, se han investigado muchas tecnologias para la remocién de Cu (I1)
de las aguas residuales, principalmente las basadas en métodos de adsorcion, intercam-
bio i6nico, precipitacion quimica, filtracion por membrana, electrolisis u dsmosis inversa
(Ugwu et al., 2022). La adsorcion es el proceso mas utilizado debido a su gran eficiencia,
bajo costo y facil operacion. La busqueda de un adsorbente “barato, eficiente y novedoso”
esd principal reto de los procesos de adsorcion. Varios adsorbentes como | os biocarbones,
los carbones activos, los nanotubos de carbono, el grafeno, 1os éxidos de grafeno, los pun-
tos cudnticos de carbono (CD), las nanoparticulas, la caolinita, y las zeolitas modificadas,
entre otros (Hoangh et al., 2022; Ajith, 2021; Hamid et al., 2022; Pan et al., 2022), se
han estudiado tanto experimental como computacionalmente, y se ha encontrado que los
materiales a base de carbono son |os sistemas més prometedores para eliminar |os metales
pesados de |as aguas contaminadas. Entre estos, |0s materiales bidimensionaes (2D), por
gjemplo |los puntos cuanticos de carbono (CQD), se han propuesto como buenos candida-
tos paralaremediacion y los sensores de metal es pesados debido a su alta estabilidad, bagjo
costo de fabricacion, baja toxicidad, y otras ventgjas (Liaquat et al., 2022; Ullah et al.,
2018; Wang et al., 2022).

Por otro lado, desde el 2014 |os materia es bidimensionales a base de fosforeno han
recibido una considerable atencion debido a sus notables propiedades optoel ectronicas
gue, entre otras, los convierten en una nueva aternativa frente a los materiales bidimen-
sionales basados en carbono. Por giemplo, en la eliminacion de contaminantes, Chen
et al. (2017) encontraron que €l fosforeno tiene una mayor capacidad de adsorcion de
arsénico que el grafeno, con valores de 4,83 mg/gy 1,33 mg/g, respectivamente. A partir
de estos resultados cabe esperar que los materiales a base de fosforeno sean excelentes
candidatos para la eliminacion de otros metal es pesados.

En este contexto, €l objetivo del presente estudio fue determinar la aplicacion poten-
cia de materiales basados en puntos cuanticos de fosforeno en el tratamiento de aguas
residuales, especificamente para la adsorcion de Cu?'.

Detalles computacionales

Se utilizaron célculos cuénticos para simular la adsorcion de Cu?* por parte del fosforeno
y €l fosforeno oxidado con base en lateoriadel funcional deladensidad (DFT) utilizando
el funciona hibrido de correlacion y de intercambio B3LY P (Becke, 1993). Los métodos
DFT han sido ampliamente utilizados para el estudio de este tipo de sistemas debido a que
logran una buena precision aun costo computacional razonable (K harwar & Singh, 2021,
Menazea et al., 2020; Srivastava & Srivastava, 2021). Ademas, se utilizé unabase 6-31
G (d, p) paralos alomosde P, Hy Oy labase DEF2TZVP (Weigend & Ahlrichs, 2005)
parael Cu?.

Se estudio € efecto de la oxidacién del fosforeno en la adsorcion de Cu?, para
cuyo andlisis se construyen sistemas en que los &omos de oxigeno se pueden intercalar
en el fosforeno, los oxigenos adsorbidos se pueden superponer a un atomo de fésforo o
intercalarse en los sitios intersticiales. Algunos resultados previos muestran que los sitios
més favorables parala adsorcion de |l os &tomos de oxigeno eslaposicion ‘sobre’ (Goémez-
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Pérez, et al., 2020). Sin embargo, con latemperaturay €l incremento de la concentracion,
tanto los resultados experimentales como los teéricos muestran que el fosforeno oxidado
contiene una combinacion de sitios ‘sobre’ e intersticiales. Por lo anterior, en este trabajo
se consideraron ambas opciones. Laposicion de los d&omos ‘ sobre’ e intersticiales se tomé
de forma arbitraria incorporando un aomo de oxigeno (O) en diferentes posiciones: i) un
oxigeno intersticial (Bph_Ol) (Figura 1); ii) un oxigeno ‘sobre’ (Bph_OT) (Figura 1), y
un oxigeno intersticial y un oxigeno ‘sobre’ (Bph_OIT) (Figura 1). Ademés, se estudio
la concentracion de oxigeno en la superficie; para ello se modelaron nueve posiciones
OIT (Bph_90IT). Con base en la geometria optimizada, se evaluaron diferentes modos de
adsorcion del Cu?*; estas posiciones se resumieron en lasde ‘ sobre', ‘ puente’ y ‘hueco’ (A,
By C, respectivamente, en lafigura 1).

Cabe resdltar que en todos los sistemas las optimizaciones se realizan dejando
libre todos los atomos. Ahora, dado que en este trabajo se consideraron sistemas finitos
(hojuelas o puntos cuanticos 2D), paratratar el efecto de los bordes los &omos de fosforo
en los bordes se sometieron a pasivacion con hidrégenos, de maneratal que se respetara
la coordinacién de cada atomo de fosforo. Asimismo, se considerd la posibilidad de que en
los bordes quedaran &omos de oxigeno, tal como se observaen lafigura 1.

Laenergiade adsorcion (EA) de Cu?* sobre una superficie de fosforeno y de fosforeno
oxidado se calcul 6 considerando la Ecuacion (1):

Ega =Ecu_superficie ~ Ecu? — Esuperficie Ec. (1)

Figura 1. Representacion de los diferentes sistemas utilizados. 1. Fosforeno limpio (Bph; P78H24)
y representacion de las posiciones iniciales del Cu (A: ‘sobre’. B: ‘puente’. C: ‘hueco’). Fosforeno
oxidado I1. Fosforeno con un &omo de oxigeno intersticial (Bph_Ol; P78H24). 111. Fosforeno con un
atomo de oxigeno ‘ sobre’ aun a&tomo de fésforo (Bph_OT; P78H24). 1V Fosforeno con un a&tomo de
oxigeno ‘sobre’ a un atomo de fosforo y un oxigeno intersticial (Bph_OIT; P78H24). V. Fosforeno
rico en oxigeno, 9 posicion OIT (Bph_90IT; P75H20018)
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Endichaecuacion, laECU*_syperficie eslaenergiatotal del sistema, Cu*/superficie
de fosforeno u oxido de fosforeno, ECu* es la energia total de Cu*, y E_ ... €sla
energia total de la superficie. Para determinar el estado fundamental de todos los sistemas,
se hizo un barrido de varias multiplicidadesy después se utiliz6 lamultiplicidad del estado
fundamental para el andlisis de los resultados como se explica en la primera parte de los
resultados 'y discusion.

En todos los casos, se garantizo que fueran minimos locales en la superficie de energia
potencial que caracterizaran la ausencia de frecuencias imaginarias, 1o que se llevé acabo
mediante andlisis de frecuencias.

Los efectos de solvatacion se estudiaron considerando €l modelo de hidratacion impli-
cita de largo alcance mediante e uso del modelo contintio polarizado de formalismo de
ecuacion integral (IEFPCM) (Keith & Frisch, 1994). Ademés, se hizo €l andlisis de orbita-
les naturales de enlace (NBO 6.0) (Reed et al., 1988) para establecer las cargas atdmicas, asi
como los andlisis de orden de enlace utilizando los indices de Wiberg. Todos los célculos
se realizaron con € software G09 (Frisch et al., 2009). Las Coordenadas de |os sistemas
mas estables, fosforeno, fosforeno oxidado y complejo Cu2+ - superficie se presentan en
latabla S1, https.//www.raccefyn.colindex.php/raccefyn/article/view/1763/3345.

Resultadosy discusion

En el estudio se evaluaron varias multiplicidades de espin para todos los sistemas de fos-
foreno y fosforeno oxidado. Para el complejo CU?* syperficie 10s barridos de multipli-
cidad se realizaron tomando solo los sistemas Bph_Cu?* y Bph_OI-Cu?* como sistemas
prueba. Los resultados se muestran en la figura 2. Puede observarse que en todos |os casos
el sistema basal es el que presenta la mas bagja multiplicidad. Ademas, se evidencia que
solo para d sistema Bph Ol _Cu?* ladiferenciade energia entre €l estado basal y € estado
excitado estuvo por debajo de 10 Kcal/mol, en tanto que para los otros sistemas dicha
diferencia estuvo por encimade 30 Kcal/mol. Debido a esto, |os resultados que se muestran
a continuacion se obtuvieron a partir de lainformacion de cada sistema en su estado basal.

Caracterizacion del fosforeno y el 6xido de fosforeno

Para caracterizar la estabilidad y la reactividad quimica de los sistemas, se calcularon la
brecha de energia y la dureza quimica (1) como parametros de la reactividad global del
fosforeno y e fosforeno oxidado (Tabla 1).

Figura 2. Barrido de la multiplicidad de espin de los sistemas (fosforeno y fosforeno oxidado) y de
lainteraccion de Cu* con e fosforeno, y un giemplo de fosforeno oxidado. Se muestra la energia
relativa a la multiplicidad de espin mas baja para cada sistema (circulo: estado basal; tridngulo:
segundo estado excitado)
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Fosforeno y fosforeno oxidado como adsorbentes de Cu2+

Tabla 1. Propiedades el ectronicas del fosforeno, el fosforeno oxidado. Usando el teorema de Koopman
(Koopmans, 1934) en términos de la energia del orbita ocupado més alto (HOMO) y d orbital
desocupado mas bajo (LUMO), n puede expresarse como: n = 1/2 (E — E)/LUMO HOMO. Gap =
(E — E)/HOMO LUMO. Cdculados utilizando los funcionales B3LY P, * PW91PW, y **M062x.

Sistemas indices (kcal/mol)
Brecha n

Bph 67.82 33.91
(39.11)* (103.19)* * (19.56)* (51.60)**

Bph_Ol 45.17 22.58
(15.84)* (86.50)* * (7.92)*(43.25)**

Bph_OT 69.39 34.69
(41.25)* (106.43)** (20.62)* (53.21)**

Bph OIT 67.90 33.95
(39.21)* (105.03)** (19.61)* (52.51)**

Bph_90IT 39.91 19.95
(10.59)* (82.72)** (5.29)* (41.36)**

Labrecha de energiaindica s unamoléculaes dura o blanda, como establece €l prin-
cipio acido-base duro-blando (HSAB) propuesto por Pearson (Pearson, 2005; Parr &
Pearson, 1983). Asi, un valor elevado de la brecha de energia denota unamoléculaduray
lo contrario si € valor es reducido, lo que conlleva que las moléculas con brechas peque-
fias puedan donar electrones facilmente y tengan alta reactividad.

Nuestros resultados sugieren que la oxidacion en los sistemas Bph_Ol y Bph_OIT
casi ho afecto la estabilidad quimica del fosforeno pristino, en tanto que en e sistema
Bph_Ol y con el aumento en la concentracion de oxigeno, €l fosforeno se convirtié en un
sistema més blando. En estos dos sistemas, la brecha de energia del fosforeno se redujo
comparada con la superficie del pristino en 22,65 Kcal/mol y 27,91 Kcal/mol para Bph_
Ol y Bph_90IT, respectivamente. Este mismo comportamiento se observé en la dureza
quimica, con los sistemas Bph_OI y Bph 90IT como los de menor valor de 1.

A partir de estos resultados puede concluirse que para procesos de adsorcion donde €l
mecanismo dominante se da por la transferencia de carga de la superficie hacia el metal,
la eficiencia del fosforeno se podria mejorar con la oxidacion de la superficie, en particu-
lar con el sistema Bph_Ol. Ademas, por € aumento en la concentracién de oxigeno en la
superficie (sistema Bph 90IT), la capacidad de adsorcion del material aument6 considera-
blemente comparada con los demas sistemas con menor concentracidn de oxigeno y con
la superficie del pristino.

Por otro lado, paravalidar los resultados y tendencias obtenidos utilizando el funcio-
nal B3LY P, secompararon |os parametros geomeétricos, labrechade energiay ladurezaqui-
mica optimizando las estructuras con otros dos funcionales: PW91PW (Perdew & Wang,
1996) y M062x (Zhao & Truhlar, 2008). A partir de estos resultados puede concluirse
que: i) las variaciones de la distanciay el angulo para ambos funcionales esta por debajo
del 1 % comparadas con € B3LY P, donde en la mayoria de los casos no hay diferencia
con el funcional PW91PW (ver figura S1y figura S2 en https://www.raccefyn.co/index.
php/raccefyn/article/view/1763/3345); ii) la tendencia tanto para la brecha como para n no
varia con € funcional, lo que evidencia que, a igua que con el B3LY P, ambos descrip-
tores son menores para los sistemas oxidados, en particular para Bph_Ol y Bph 90IT.

Adsorcién del Cu? sobre el fosforenoy el 6xido de fosforeno

Parael estudio delaadsorcion de Cu? sobrelosdiferentessistemas, secalcularon diferentes
modos de adsorcién, los cual es se pueden resumir en tres sitios: ‘ sobre’, ‘hueco’ y ‘ puente’
(Figura 1, panel superior). En la tabla 2 se presentan los resultados obtenidos para la
adsorcion del ion (Cu?) en e fosforenoy el fosforeno oxidado y se muestrael modoinicial
y el final de la adsorcion, asi como las energias de adsorcion de cada uno de los sistemas.
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Tabla 2. Energiasde adsorcion (EA, Kcal/mol) delos diferentes modos de adsorciéndel cu™ con fosforeno y fosforeno oxidado

Sistemas M odos de adsor cion
Modo inicial — modo final
Bph sobre P — hueco hueco — hueco puente — puente
-18.01 -17.99 -16.70
Fosforeno oxidado

Bph-Ol sobre P O —sobre P O hueco — hueco puente — hueco sobre-P — hueco
-12.54 -25.89 -28.21 -4.40

Bph-OT sobre_ O P —hueco sobre_P — sobre_P-sobre_O hueco —hueco puente —hueco
-23.77 172 -21.80 -21.81

Bph-OIT sobre_ O P —sobre O P hueco — hueco (O) sobre P —sobre P puente — hueco
-0.75 -25.50 -2.96 -25.45

Bph-90IT sobre. O P O —puente O PO sobre P puente O P— puente. O P O sobre P — hueco hueco — hueco
-13.49 -27.25 -41.71 -41.71

bridge — puente O P O

-27.35

A partir de los resultados obtenidos se puede concluir que: i) sin importar el modo
inicial, casi siempre el modo final es el sitio ‘hueco’ en todos los sistemas; ii) el sitio que
presenta unamayor interaccion con Cu?* esel sitio “hueco’; iii) todos|os sistemas oxidados
presentan una mayor energia de adsorcion que la superficie del pristino, y iv) cuando se
aumentala concentracion de oxigeno (Bph_90IT) la energia de adsorcién aumentaen 23,7
Kcal/mol y 13,5 Kcal/mol comparada, respectivamente, con el pristino (Bph) y el sistema
con poca concentracion de oxigeno gque presenta mayor energia de adsorcion (Bph_Ol).
En latabla 3 se presenta un resumen de las estructuras de mayor energia de adsorcion en
cada uno de los sistemas. Con respecto a esta, se encontr6 la siguiente tendencia: Bph <
Bph_OT < Bph_OIT < Bph_OI < Bph_90IT. Ademas, cabe resaltar que esta tendencia se
mantuvo a utilizar los funcionales PW91PW 'y M062x.

La distancia promedio del ion a la superficie no presentd ninguna tendencia clara que
mostrara el efecto de la oxidacion del fosforeno.

Por otro lado, se ha reportado que para sistemas basados en carbono el mecanismo
principal en la adsorcion de metales pesados se da por transferencia electrénica desde
el sistema hacia el M2+. Para determinar si en el fosforeno y el fosforeno oxidado esta

Tabla 3. Valores de distancias (D: Cu2+ - superficie), energia de adsorcion (EA), calculados usandg
los funcionales B3LYP, *PW91PW y **M062x y diferencia de carga (AQ) para la adsorcion de Cu+2
sobre fosforeno y fosforeno oxidado

Sistemas EA (kcal/mol) D (A) AQ (e) indice de Wiberg
(total parael Cu)
Bph -18.01 241 1.38 1.08
(39.97)* (-14.40)**
Bph_Ol -28.21 2.39 1.40 1.14
(46.67)* (0.82)**
Bph_OT -23.77 2.33 1.37 1.11
(43.45)
Bph_OIT -25.50 2.32 1.38 111
(45.77)
Bph_90IT -41.71 2.23 1.40 1.15

(59.75)* (24.23)**
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podria ser el mecanismo principal, se calculd el AQ, el cual representa la cantidad de
electrones que gana el Cu después de la adsorcién en cada uno de los sistemas. En la
tabla 3 puede observarse que los sistemas en donde se dio la mayor transferencia elec-
tronica fueron el Bph_Ol y el Bph_90IT. En cuanto al indice de Wiberg, se observé que
los sistemas con mayores valores del indice fueron el Bph_Ol y el Bph_90IT. Se podria
concluir que la transferencia electronicay la fortaleza del enlace cumplen un papel en
las interacciones del fosforeno y el fosforeno oxidado con metales pesados, en las que
los sistemas con mayores valores en estos parametros presentan una mayor fuerzaen la
interaccion Cu?* - complejo.

Para determinar si hay interaccién del metal pesado con un adsorbente, una de las
técnicas espectroscopicas més utilizada es |la X PS (espectroscopia fotoel ectronica de rayos
X). Unadelassefialesque sesigue esla Cu(2p). En este estudio se determiné laenergiadel
nicleo del &omo de Cu como energia de enlace del nlcleo (core electron binding energy,
CEBE) de acuerdo con € teorema de Koopmans (1934). Se encontraron las siguientes
energias para e Cu(2p): 934.838 eV, 925.443 eV, 924.999 eV, 925.015 y 924.982 eV
paraCu?, Bph_Ol, Bph_OT, Bph_OIT y Bph_90IT, respectivamente. De estosresultados
puede concluirse que en sistemas de fosforeno y fosforeno oxidado, la sefial 2p del Cu?* es
sensible para este tipo de interacciones y que podrian utilizarse para estudiar € efecto del
oxigeno en la superficie del pristino en la remocion de metales pesados.

Conclusiones

En el presente estudio se evalud el posible uso del fosforeno y el fosforeno oxidado como
adsorbentes de Cu?* en medio acuoso con base en lateoriadel funcional deladensidad (DFT).
Los resultados obtenidos evidenciaron que la oxidacion del fosforeno modificod sus pro-
piedades el ectrénicas favoreciendo los procesos de transferencia de carga hacia el Cu?.
Ademas, que el aumento en laconcentracidn de oxigeno aumentd la capacidad de adsorcién
del Cu?* comparado con el sistema pristino. Estos resultados abren una ventana para el uso
de este tipo de materiales 2D en |la adsorcién de metal es pesados.

I nfor macion suplementaria

Ver informacion suplementaria en https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/
view/1763/3345

Agradecimientos

Los autores agradecen a la Universidad de Medellin (UdeM) por € apoyo brindado a la
realizacion del presente trabgjo.

Contribucion delos autores
EF y JC: escrituray laredaccion del documento; EF: realizacion de los célculos.

Conflicto de intereses

Los autores declaramos que no existe conflicto de intereses.

Referencias

Ajith, M.P.,, Aswathi, M., Priyadarshini, E., Rajamani, P. (2021). Recent innovations of
nanotechnology in water treatment: A comprehensive review. Bioresource Technology, 342,
126000. https://doi.org/10.1016/j.biortech.2021.126000

Becke, A.D. (1993). Density-functional thermochemistry. 11l. The role of exact exchange. The
Journal of Chemical Physics, 98, 5648. https://doi.org/10.1063/1.464913

Chen, O.P, Lin, Y. J,, Cao, W. Z., Chang, C. T. (2017). Arsenic removal with phosphorene
and adsorption in solution. Materials Letters, 190, 280-282. https://doi.org/10.1016/j.
matlet.2017.01.030

157


https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1763/3345
https://www.raccefyn.co/index.php/raccefyn/article/view/1763/3345

Flérez E., Correa J.

Revistade laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):151-159, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1763

Frisch, M.J., Trucks, G.W., Schlegel, H.B., Scuseria, G.E., Robb, M.A., Cheeseman, J.R.,
Scalmani, G., Barone, V., Mennucci, B., Petersson, G.A., Nakatsuji, H., Caricato, M.,
Li, X., Hratchian, H.P,, Izmaylov, A.F., Blaino, J., Zheng, G., Sonnenberg, J.L., Hada,
M., ... Fox, D.J. (2009). Gaussian 09 Revision E.01. Gaussian, Inc., Wallingford CT.

Gomez-Pérez, J.F., Correa, J.D., Bartus Pravda, C., Konya, Z., Kukovecz, A. (2020). Dangling-
to-Interstitial Oxygen Transition and Its Modifications of the Electronic Structure in Few-
Layer Phosphorene. Journal of Physical Chemistry C, 124(44), 24066-24072. https://doi.
0rg/10.1021/acs.jpcc.0c06542

Hamid, Y., Liu, L., Usman, M., Naidu, R., Haris, M., Lin, Q., Ulhassan, Z., Hussain M.l .,
Yang, X. (2022). Functionalized biochars: Synthesis, characterization, and applications for
removing trace elements from water. Journal of Hazardous Materials, 437, 129337. https.//
doi.org/10.1016/j.jhazmat.2022.129337

Hoangh, A.T., Nizetic, S, Cheng, C.K., Luque, R., Thomas, S,, Banh, T.L., Pham,V.V., Nguyen,
X.P. (2022). Heavy metal remova by biomass-derived carbon nanotubes as a greener
environmental remediation: A comprehensive review. Chemosphere, 287, 131959. https://
doi.org/10.1016/j.chemosphere.2021.131959

Huang, Y. H., Hsueh, C. L., Cheng, H. P,, Su, L.C., Chen, C. Y. (2007). Thermodynamics and
kinetics of adsorption of Cu(ll) onto waste iron oxide. Journal of Hazardous Materials, 144,
406-411. https://doi.org/10.1016/j.jhazmat.2006.10.061

Keith, T.A., Frisch, M.J. (1994). Inclusion of Explicit Solvent Molecules in a Self-Consistent-
Reaction Field Model of Solvation. En D. A. Smith, Modeling the Hydrogen Bond (pp 22-
35). American Chemical Society. https://doi.org/10.1021/bk-1994-0569.ch003

Kharwar, S, Singh, S. (2021). First-principlesinvestigation of zigzag graphene nanoribbons based
nanosensor for heavy metal detector. Materials Today: Proceedings, 47, 2227-2231. https.//
doi.org/10.1016/j.matpr.2021.04.183

Koopmans, T. (1934). Uber die Zuordnung von Wellenfunktionen und Eigenwerten zu den
Einzelnen Elektronen Eines Atoms. Physica, 1, 104-113. https://doi.org/10.1016/S0031-
8914(34)90011-2

Liaquat, H., Imran, M., Latif, S., Hussain, N., Bilal, M. (2022). Multifunctional nanomaterials
and nanocomposites for sensing and monitoring of environmentally hazardous heavy
metal contaminants. Environmental Research, 214, 113795. https://doi.org/10.1016/].
envres.2022.113795

Mason, L.H., Harp, J. P, Han, D.Y. (2014). Pb Neurotoxicity: Neuropsychological Effects of
Lead Toxicity. BioMed Research International, 214, Article ID 840547, 8 pages. https.//doi.
0rg/10.1155/2014/840547

Menazea, A.A., Ezzat, H.A., Omara, W., Basyouni, O.H., Ibrahim, S. A., Mohamed, A.A.,
Tawfik, W., Ibrahim, M.A. (2020). Chitosan/graphene oxide composite as an effective
removal of Ni, Cu, As, Cd and Pb from wastewater. Computational and Theoretical Chemistry
1189, 112980. https://doi.org/10.1016/j.comptc.2020.112980

Pan, J., Gao, B., Guo, K., Gao, Y., Xu, X., Yue, Q. (2022). Insights into selective adsorption
mechanism of copper and zinc ions onto biogas residue-based adsorbent: Theoretical
calculation and electronegativity difference. Science of the Total Environment, 805, 150413.
https://doi.org/10.1016/j .scitotenv.2021.150413

Parr, R.G., Pearson, R.G. (1983). Absolute hardness. companion parameter to absolute
electronegativity. Journal of the American Chemical Society, 105, 7512-7516.
https://doi.org/10.1021/ja00364a005

Pearson, R.G. (2005). Chemica hardness and density functional theory. Journal of Chemical
Sciences volume, 117, 369-377. https://doi.org/10.1007/BF02708340

Perdew, J.P,, Burke, K., Wang, Y. (1996). Generalized gradient approximation for the exchange-
correlation hole of amany-electron system. Physycs Review B, 54(23), 16533-16539. https://
doi.org/10.1103/PhysRevB.54.16533

Reed, A.E., Curtiss, L.A., Weinhold, F. (1988). Intermolecular interactions from a natural bond
orbital, donor-acceptor viewpoint. Chemical Reviews, 8, 899-926. https://doi.org/10.1021/
cr00088a005

Srivastava, M., Srivastava, A. (2021). DFT analysis of nitrogen and Boron doped Graphene sheet
aslead detector. Materials Science and Engineering B, 269, 115165. https://doi.org/10.1016/].
mseb.2021.115165

Ugwu, E.I., Othmani, A., Nnaji, C.C. (2022). A review on zeolites as cost-effective adsorbents for
removal of heavy metals from aqueous environment. International Journal of Environmental
Science and Technology, 19, 8061-8084. https://doi.org/10.1007/s13762-021-03560-3

158



Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales. Fosforeno y fosforeno oxidado como adsorbentes de Cu2+
47(182):151-159, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1763

Ullah, N., Mansha, M., Khan, |., Qurashi, A. (2018). Nanomaterial-based optical chemical
sensorsfor the detection of heavy metalsin water: Recent advances and challenges. Trendsin
Analytical Chemistry, 100, 155-166. https://doi.org/10.1016/j.trac.2018.01.002

Uoginté, 1., Lujaniené, G., MaZeika, K. (2019). Study of Cu (I1), Co (I1), Ni (1) and Pb (1) removal
from agueous solutions using magnetic Prussian blue nano-sorbent. Journal of Hazardous
Materials. Journal of Hazardous Materials, 269, 226-235. https://doi.org/10.1016/].
jhazmat.2019.02.039

Wang, X.,Kong, L., Zhou, S.,,Ma, C.,Lin, W., Sun, X., Kirsanov, D., Legin,A., Wan, H., Wang,
P. (2022). Development of QDs- based nanosensors for heavy metal detection: A review on
transducer principles and in- situ detection. Talanta, 239, 122903. https://doi.org/10.1016/j.
talanta.2021.122903

Weigend, F., Ahlrichs, R. (2005). Balanced basis sets of split valences, triple zeta valence and
quadruple zeta valence quality for H to Rn: Design and assessment of accuracy. Physical
Chemistry Chemical Physics, 7, 3297-3305. https://doi.org/10.1039/B508541A

Wijaya, A.R., Ouchi, A. K., Tanaka, K., Cohen, M.D., Sirirattanachai, S., Shinjo, R., Ohde,
S. (2013). Evauation of heavy metal contents and Pb isotopic compositions in the Chao
Phraya River sediments. Implication for anthropogenic inputs from urbanized areas,
Bangkok. Journal of Geochemical Exploration, 126-127, 45-54. https://doi.org/10.1016/].
gexplo.2012.12.009

Zhao, Y., Truhlar, D. (2008). Density Functionals with Broad Applicability in Chemistry. Acc.
Chem. Res, 41(2), 157-167. https://doi.org/10.1021/ar700111a

159



Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):160-171, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1761

M atematicas

Citacion: Arenas-Aparicio F, Zambrano
V. D. Comparacion numérica de
métodos tipo Newton generalizado

y €l algoritmo extragradiente para

el problema de complementariedad

no lineal. Revistade laAcademia
Colombiana de Ciencias Exactas,
Fisicasy Naturales. 47(182):160-171,
enero-marzo de 2023. doi: https://doi.
0rg/10.18257/raccefyn.1761

Editor: Francisco José Marcellan
*Correspondencia:

Favién Arenas-Aparicio;
farenas@unicauca.edu.co
Recibido: 6 de septiembre de 2022

Aceptado: 18 de enero de 2023
Publicado en linea: 7 de febrero de 2023

Este articulo esta bajo unalicencia de
Creative Commons Reconocimiento-
NoComercial-Compartir Igual 4.0
Internacional

Articulo original

Comparacion numerica de métodostipo Newton
generalizadoy € algoritmo extragradiente para el problema
de complementariedad no lineal

Numerical comparison of generalized Newton-type
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Resumen

En este articulo realizamos una comparacién numérica de dos métodos tipo Newton gene-
ralizado, que utilizan las funciones de complementariedad minimo y Fisher - Burmeister,
respectivamente y un método que utiliza proyecciones llamado algoritmo extragradiente.
Dado que el problema de complementariedad no lineal es de gran interés para muchos in-
vestigadores por sus numerosas aplicaciones en Ingenieria y Fisica, presentamos un estudio
numérico comparativo que permita elegir uno de los métodos segtin la necesidad.

Palabras clave: complementariedad; método de Newton; proyecciones ortogonales.

Abstract

In this paper we carry out a numerical comparison of two generalized Newton-type methods,
which use the minimum complementarity and Fisher-Burmeister functions, respectively,
and a method that uses projections called the extragradient algorithm. Since the nonlinear
complementarity problem is of great interest to many researchers due to its numerous appli-
cations in Engineering and Physics, we present a comparative numerical study that allows
choosing one of the methods according to the need.

Keywords: Complementarity; Newtons’s method; orthogonal projections.

Introduccion

Sea F: R" — R", donde F (x) = (Fi(x),F3(x),...,F,(x))" es una funcién continuamente
diferenciable y no lineal. El problema de complementariedad no lineal (PCNL) consiste en
hallar un vector x € R” tal que

x>0; F(x)>0; xTF(x):0, )
en este contexto la expresion y > 0 paray = (yi,...,yn) € R” significa que y; > 0 para
i=1,2,...,n. De la tercera condicién de (1), tenemos que x;F; (x) = 0, por tanto, x; =0 o

Fi(x) = 0.

El problema de complementariedad no lineal tiene importantes aplicaciones en diferentes
areas como la economia (Ferris & Pang, 1997), ingenieria, investigacién de operaciones,
problemas de contacto mecénico y friccion (Anitescu ef al., 1997), equilibrio de trafico
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(Chen et al., 2010), lubricacion elasto-electrodinamica (Kostreva, 1984). Ademas tiene
estrecha relacién con otros campos de la matemética como lo son la teoria de punto fijo,
analisis no lineal, asi como modelacién matemética y andlisis numérico.

El PCNL trae consigo implicitamente la biisqueda de un equilibrio entre la variable del
problema y el valor que toma la funcién que define el problema en dicha variable. De ello se
sigue la importancia de PCNL en la fisica, economia e ingenieria. La comunidad matematica
ha tomado gran interés en diversos métodos que permitan dar solucién al PCNL, entre ellos
los métodos que utilizan proyecciones ortogonales (Xiu & Zhang, 2003) (Facchinei & Pang,
2003a) (Facchinei & Pang, 2003b).

Los métodos de proyeccion son conceptualmente simples. Hay dos caracteristicas comu-
nes a todos los métodos de esta clase. La primera es que su implementacién requiere la
capacidad de calcular eficientemente la proyeccién sobre un conjunto convexo cerrado. Es-
ta caracteristica ciertamente limita la aplicabilidad de los métodos, especialmente cuando
dicha proyeccién es computacionalmente costosa o dificil. La segunda caracteristica es que
los métodos no requieren el uso de las derivadas de la funcién objetivo y no involucran
ningin calculo complejo, salvo las que podria tener lo mencionado anteriormente. En el ca-
so particular que nos concierne, el PCNL tiene como regién factible el ortante no negativo
del hiperespacio, eso facilita el cdlculo de la proyeccion y es extremadamente simple.

El métodos de proyeccién que utilizaremos provienen del método de proyeccion de gradien-
te de (Goldstein, 1964) y (Levitin & Polyak, 1966) para minimizacion restricta a una caja,
y fueron estudiados en la década de los 70 por muchos investigadores. Su esquema iterativo
es el siguiente, para x; € X, donde X es un conjunto no vacio y convexo,

Xi+1 :Px(xk_aF(xk))’ k:071727"' 2

Donde Px(y) es la proyeccién ortogonal de y sobre X y a >0 es un nimero fijo. Al usar el
teorema de punto fijo de Banach, se sigue que el método es globalmente convergente si F'
es fuertemente monétona y Lipschitz continua, siempre que el nimero o > 0 sea suficien-
temente pequefio. Ademads, tiene convergencia lineal (Xiu & Zhang, 2003). Debido a que la
eleccién para a no se muestra explicitamente, el método de proyeccién no puede ejecutar-
se bien, ya que debe su eficacia a encontrar un o Optimo. Por otra parte, las suposiciones
utilizadas en la prueba de convergencia son bastante fuertes.

Estos inconvenientes motivan diversas modificaciones y variantes del método y, por lo tan-
to, una clase bastante amplia de métodos de tipo proyeccién para resolver (1). Claramente,
este tipo de métodos utiliza poco almacenamiento. También puede eliminar y agregar mu-
chas restricciones del conjunto activo en cada iteracién. Ademads, este tipo de métodos tiene
algunas propiedades de convergencia interesantes bajo el supuesto de que F sea continua y
seudomonétona (Xiu & Zhang, 2003), por lo tanto, atrae la atencién de muchos investiga-
dores.

Entre los métodos de proyeccidn, existe uno que ejecuta dos proyecciones por iteracion,
aunque esto sin duda requiere el doble de célculos, el beneficio es significativo. Este algo-
ritmo fue implementado por (Korpelevich, 1976) al cual llamé algoritmo extragradiente
y fue propuesto con la intencién de resolver una clase de problemas llamados Problema
de desigualdades variacionales (PDV). Se ha demostrado que el algoritmo extragradiente
converge con una tasa lineal.

Por otro lado, en la literatura sobre complementariedad no lineal la estrategia mas utilizada
para resolver el PCNL consiste en reformular el problema de complementariedad no lineal
como un sistema de ecuaciones no lineales, no diferenciable (Yong, 2010). Esta reformu-
lacién se hace utilizando un tipo de funciones especiales llamadas funciones de comple-
mentariedad. De estas las mas utilizadas de son: la funcién minimo (Pang & Qi, 1993) y la
funcién de Fisher - Burmaister (Fischer & Kanzow, 1996).
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Posteriormente, al tener un sistema de ecuaciones no lineales, los métodos mas eficientes
en estos casos son los métodos tipo Newton (Abaffy ef al., 1984) (Broyden et al., 1972);
sin embargo, al no tener diferenciabilidad no podemos hablar de matriz Jacobiana, pero si
de un conjunto de matrices llamado jacobiano generalizado. Este concepto fue presentado
por (Clarke, 1975), que extiende el de matriz jacobiana para algunas funciones no diferen-
ciables.

Con este nuevo ingrediente se construyen los métodos tipo Newton generalizados, que han
demostrado tener buenas cualidades de convergencia. Estos al igual que en los casos dife-
renciables, en cada iteracion resuelven un sistema de ecuaciones lineales. Se ha demostrado
que para algunas funciones converge con una tasa cuadratica.

Tenemos ahora en la mesa dos estrategias para resolver el PCNL que, tedricamente, una tie-
ne ventajas marcadas, pero no se han comparado numéricamente ante una lista de problemas
de prueba.

Este articulo lo organizamos de la siguiente forma: en la Seccidn 2, presentamos algunos
resultados tedricos relacionados con los métodos que utilizan proyecciones. Entre dichos
resultados estard como el PCNL es un caso particular del PDV. En la Seccién 3, describi-
mos el método de Newton generalizado y luego, en la Seccién 4 presentamos los resultados
numéricos obtenidos al resolver el PCNL mediante el algoritmo extragradiente y median-
te dos métodos de Newton generalizado. Finalmente, en la Seccién 5, hacemos algunos
comentarios finales.

Proyecciones para resolver el PCNL

En esta seccion, presentamos algunas definiciones y resultados teéricos que han sido demos-
trados previamente por algunos autores y que seran muy utiles en el desarrollo de nuestro
trabajo.

Definicion 1. Proyector euclidiano (Facchineiy Pang, 2003a) Sea X un conjunto convexo,
cerrado y no vacio de R". Para cada vector x € R" existe un vector inico X, € X que estd
mds cerca de x en la norma euclidiana. Este vector mds cercano Xy se llama la proyeccion
(euclidiana) de x sobre X y se denota como Px(x). La funcién Px: x — Px(x) se llama
el proyector euclidiano sobre X . Por definicion, Px(x) es la solucion tinica del problema
de minimizacion convexo en la variable x, donde x se considera fijo. Luego,

Px(x) = argmin{|w—x| : weX}, xeR"

Geométricamente, la Figura 1 ilustra el por qué de la unicidad de Py (x) cuando el conjunto
X es convexo. En contraste, la Figura 2 nos presenta un conjunto X no convexo, por ende,
dualidad de proyecciones.

Figura 1. X convexo. Figura 2. X no convexo.
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Un caso particular, ocurre cuando X = {y e R" : y; > 0,i=1,...,n} para el cual la proyec-
cién se calcula de la siguiente forma,

Xi, Si)C,'ZO
0,six; <0

[Px (x)]; = {

Definicion 2. PDV (Xiu & Zhang, 2003) Sea X un conjunto convexo, cerrado y no vacio
de R", y sea F una funcion continuamente diferenciable. El problema de desigualdades
variacionales consiste en hallar x € X tal que

Fx)'(y—x) > 0, paratodo y€eX, 3)

y lo notaremos por PDV (F,X).

Un resultado importante, que relaciona las proyecciones ortogonales con el PDV, es el si-
guiente.

Teorema 1. (Facchinei & Pang, 2003a) Sea X un conjunto convexo cerrado no vacio de
R". Las siguientes afirmaciones son vdlidas

(a) Para cada x € R", Px(x) existe y es tinico.
(b) Para cada x € R", Px(x) es el tinico vector en X que satisface la desigualdad.:

(y—Px(x))" (Px(x) —x) >0, paratodo y€X. 4)

(c) Para dos vectores cualesquiera u,v € R"

(Pe(u) = Pe ()" (w=v) > |[Px(u)—Pc()]5- )
Dado que implementaremos un método desarrollado para el PDV, con el fin de resolver el
PCNL, a continuacién demostramos que el PCNL es un caso particular de PDV .
Lema 1. Sea X =", donde R’} es el ortante no negativo de R". x, es una solucion del

PCNL si y solo si x, es una solucion del PDV (R”_,F).

Demostracion. Sea x, una solucion del PCNL y y € R} . Entonces,
Fle) (y—x)=F () y—F(x) x. = F(x.) y,

pero como F(x,) > 0 (por ser x, solucién del PCNL) y y > 0 podemos inferir que
F (x*)T y > 0 en consecuencia,

Fx) (y—x,)>0
y como y € R" es cualquier vector, concluimos que x. es una solucién del PDV (R",F).

Reciprocamente, si x, es una solucién del PDV(R’}F,F ) entonces, x, > 0y la hipétesis
del problema de desigualdades variacionales se satisface para cualquier vector y € R’,. En
particular, si y =0 y si y = 2x, obtendriamos respectivamente que: F (x*)Tx* <0 yque
F (x*)Tx* > 0 por lo tanto, concluimos que

T

F(x,) x.=0.
Andlogamente, si suponemos que y =x + ¢;, donde e; es el i-€simo vector canénico de R”
entonces, por la hipétesis del problema de desigualdades variacionales, podemos concluir

que F;(x.) > 0 para cada i = 1,2,...,n, en consecuencia, F (x.) > 0 y por lo tanto, x, es
una solucién del PCNL. O
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El lema 1 garantiza que el conjunto solucién del PDV (R ,F) y el conjunto solucién del
PCNL son iguales. Por lo tanto podemos utilizar todas las propiedades de las PDV vy las
propiedades de convergencia de los métodos creados para resolverlo, como ocurre con el
siguiente algoritmo.

Algoritmo extragradiente

En esta seccidn, presentamos el algoritmo extragradiente para resolver el PCNL, el cual es
un algoritmo de proyeccién, que ejecuta dos proyecciones por iteraciéon. Aunque, sin duda,
esto requiere el doble de la cantidad de calculos, el beneficio es significativo porque el
algoritmo resultante es aplicable al problema de complementariedad no lineal, ademas, este
tipo de métodos tiene algunas propiedades de convergencia interesantes bajo los supuestos
de que F es Lipschitz continua y seudomonétona. El algoritmo extragradiente presentado a
continuaciéon como Algoritmo 1 debe su nombre de la evaluacién adicional o “extra” de F'
(y la proyeccidn adicional) que se requiere en cada iteracion.

Algoritmo 1 Algoritmo extragradiente para PCNL
Entrada: xop € X y o > 0, donde ¢ es un nimero fijo.
Salida: solucién x.

1. k<0

2: mientras X, no sea solucién haga

3 X Py (xk —oF (xk))

4 xpyp — Py (xk —aF (fk))

5: fin mientras.

El siguiente teorema garantiza la convergencia del Algoritmo 1 (Facchinei & Pang, 2003b).

Teorema 2. Sean X C R" un conjunto convexo, cerrado y no vacio, F: X — R" seudo-
mondtona en X con respecto X*, donde X* es el conjunto solucion de PCNL, y Lipschitz

. . 1 .
continua en X con constante L. Si a0 < — entonces la sucesion {xi};~, generada por el

algoritmo extragradiente converge, y lo hace linealmente.

Métodos tipo Newton Generalizado

Como se mencioné en la seccidn introductoria, mediante una clase especial de funciones el
PCNL se puede reformular como un sistema de ecuaciones no lineales y no diferenciable.

Una funcién ¢ : R? — R tal que ¢(a,b) =0<=a >0, b >0, ab=0,se denomina fun-
cion de complementariedad. Por 1a manera en que se define, la funcién ¢ es no diferenciable
en, por lo menos, (0,0).

Luego de determinar la funcion de complementariedad ¢ se define @ :R” — R” mediante,

¢ (x1,F1(x))
P (x):= : (6)

@ (%0, Fu(x))
Como consecuencia de la no suavidad de ¢, el sistema de ecuaciones no lineales
®(x)=0 (N

tampoco es diferenciable.
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Existen numerosas funciones de complementariedad, pero las mas utilizadas han sido la
Sfuncion minimo (Pang& Qi, 1993) y la funcion de Fischer - Burmeister (Fischer & Kanzow,
1996), definidas respectivamente por

¢(a,b) =min{a,b}, o(a,b) =\ a*+b*—a—b. (8)

Ahora que, el problema (1) se ha transformado en (7) la estrategia mas popular es un método
tipo Newton, el cual por la no diferenciablilidad usard el Jacobiano generalizado d®(x),
este estd bien determinado en (Lopes et al., 1999). Para cada una de las funciones en (8)
obtenemos una versiéon del método de Newton generalizado, el cual estd descrito mediante
el algoritmo (2).

Algoritmo 2 Newton generalizado

Entrada: Dados xoy A € (0,4), para k=1,2,...
Salida: solucién aproximada x;

. mientras ||® (x;)| > /71107 y k < N hacer

2: Calculamos F’(x;) la matriz jacobiana de F en x;

3: Hj es un elemento de d®(x) determinado en (Lopes et al., 1999), dependiendo de la
funcién de complementariedad.

. ., . . —1
4: Calculamos la iteracién siguiente por Xy <— xx —H, ®(x).

5: fin mientras.

Pruebas numéricas

En este seccidn analizamos numéricamente el comportamiento del Algoritmo 1 en compa-
racion con el Algoritmo 2 en sus dos versiones, cuando se reformula mediante la funcién
minimo, lo llamaremos método Newton Minimo. De manera analoga llamaremos método
Newton-Fisher, al método de Newton con funcién de complementariedad Fisher-Burmeister.

Para escribir los cédigos de los algoritmos y de las funciones de prueba utilizamos el softwa-
re MatLAB . Realizamos los experimentos numéricos en un computador con un procesador:
Intel(R)Core(TM)i7-9700F CPU @ 3.00GHz. con memoria instalada (RAM): 16,0 GB y
un sistema operativo de 64bits.

Para las pruebas numéricas, utilizamos cinco problemas de prueba para algoritmos de com-
plementariedad no lineal, los elegimos de una lista propuesta en (Arenas et al., 2016) y
(Wang et al., 2010). Para cada uno de estos problemas describimos a continuacién la fun-
cién que los define (entre paréntesis aparece la abreviatura que utilizaremos en las tablas
de resultados para hacer referencia a cada problema), asi como el punto inicial que utiliza-
mos (xp) estos son los puntos iniciales propuestos en (Arenas et al., 2016) y (Wang et al.,
2010), respectivamente y la o las soluciones encontradas (x.).

1. Problema de Billups (Billups). Sea F: R — R definida como

F(x)=(x—1)*=1.1,

x0 =0y x, =2.0488.
2. Problema de Kojima-Shindo (Koj-Shi). Sea F: R* — R* definida como
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3x% + 2x1x2 —|—2x§ +x3+3x4—06

F oo 207+ x5 41 +3x3+2x4 — 2
X)) =
3x% +x1x0 —|—2x% +2x3+3x4—1

X2 +3x3 +2x3 +3x4 — 3

x0 = (0,0,0,0)" y x, = (1.225,0,0,0.499)" .

3. Problema de Kojima-Shindo modificado (Koj-Shi-mod). Sea F: R* — R* definida
como

3x% +2x1x2 —|—2x% +x3+3x4—6
Zx%—i—x%—&—xl 4+ 10x3 +2x4 — 2

F(x)=

3x% +x1x0 + 2% +2x3 + 9xg — 9

x%—|—3x%+2)C3—|—3)C4—3

x0 = (0,0,0,0)" y x, = (1,0,2.99,0)".
4. Problema de Kojima-Josephy (Koj-Jo). Sea F: R* — R* definida como

3x%+2x1x2+2x%+X3+3X476

F) Zx%—l—x%—kxl +3x3+2x4—2
X) =
3x% +x1x + Zx% +2x3+3x4—9

x%+3x%+2x3—|—3x4—3

x0 = (0,0,0,0)7 y x, = (1,0,2.999,0)" .
5. Problema de Mathiesen Modificado (Mathiesen). Sea F: R* — R* definida como

—X2 +Xx3+x4
4.5x3+2.7x4
B x2+1
0.5x3 4 0.3x4
x3+1

3—X1

X1
F(x)=
57)C] —

xo=(1,1,1,D" y x, = (1.509,0,0,0)" .

Declaramos que hubo convergencia si ||®; (x;) |l < 10~* y divergencia si el nimero de
iteraciones excedidé 200. Para el Algoritmo extragradiente fijamos el pardmetro o¢ = 0.1 el
cual fué el valor con el que se obtuvo mejores resultados.

A continuacién se describen los dos experimentos que hicimos en esta comparativa: el pri-
mer experimento consistié en utilizar los puntos iniciales dados en los problemas anteriores
y con el mismo valor inicial ejecutar cada uno de los tres algoritmos. Los datos obtenidos
en este experimento aparecen en la Tabla 1.
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Cuadro 1. Resultados del primer experimento

Problema: Nombre del problema de prueba.
n: Dimensién del problema.
EG: Numero de iteraciones con el Algoritmo 1.
NM: Nuamero de iteraciones con el método de Newton Minimo.
NF: Numero de iteraciones con el método de Newton Fisher.
t: Tiempo (en segundos) de ejecucion de los Algoritmos.

Problema [ n [ EG [ NM [ NF | 1k tNm INF
Billups 1|75 - - 0.019864 - -
koj-Shi 4 | 83 - - 0.036903 - -

koj-Shi-mod | 4 | 122 - 13 | 0.031071 - 0.025277
koj-Jo 4 | 118 - - 0.051398 - -

Mathiesen | 4 | 12 2 4 1 0.037125 | 0.006681 | 0.028271

Notamos que el algoritmo es eficaz, pues en la mayoria de los casos alcanza la convergencia,
sin embargo, es mas lento, si lo comparamos con sus competidores, cuando estos convergen.
Este el costo por no utilizar derivadas y solamente hacer proyecciones, pero para reducir el
costo de operaciones es bastante practico.

Los tres métodos son locales, pero el Teorema 2 garantiza la convergencia a una hipétesis,
que no es la cercania del punto inicial a la solucién, por lo cual nos hizo pensar que el
Algoritmo extragradiente tiene caracteristicas globales. Con esta intencién disefiamos el
segundo experimento, que describimos a continuacion.

A partir de la solucion, empezamos a escoger puntos al azar que estuvieran separados una
longitud r de la solucién, esa longitud la variamos entre 0 y 50. Este radio lo fuimos
variando desde 0.1 hasta 50 y escogemos 100 puntos al azar en cada 6rbita, asi que este
experimento nos muestra qué tan global pueden ser estos algoritmos, los resultados aparecen
en las siguientes graficas:

El problema de Billups, a pesar de estar en una sola variable es de alta exigencia. Las
iteraciones y el tiempo de ejecucién en el algoritmo extragradiente es, en efecto, mas lento
que los otros dos métodos como se puede observar en la Figura (3a).

Por otro lado, se ve compensado frente al método de Newton Minimo y Newton-Fisher
cuando el punto inicial esta lejos de la solucién, pues convergen en un 50 % de las veces
cuando el punto inicial se aleja de la soluciéon mas de 8 unidades, mientras que los demas
algoritmos no convergen. Esto lo ilustra en la Figura (3b).

(a) Tiempo vs radio. (b) Exitos vs radio.
10-3 100 '
0.4 90 = Ruoemdene
’ = Extragradiente 80 - Newlon Msﬂer
0.3 = Nevion Miere
§ 0.2 z
£
2 0.1
0 ‘ ‘ ‘ ; ; 0
0O 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50

Radio Radio

Figura 3. Problema de Billups
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Figura 4. Problema de Kojima-Shindo
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Figura 5. Problema de Kojima-Shindo modificado
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Figura 7. Problema de Mathiesen Modificado

Haciendo un anilisis del segundo experimento podemos inferir lo siguiente: en los cinco
problemas resueltos mediante los tres métodos podemos observar que el método extragra-
diente es mas lento que los métodos tipo Newton generalizado lo podemos ver en las Figuras
3a, 4a, 5a, 6a'y 7a. Esto era esperable pues es lo que se afirma en la teoria, Pero no teniamos
constancia de que tanto seria esta diferencia.

Los métodos tipo Newton generalizado también podemos clasificarlos entre ellos, y res-
ponder ;Cudl es mas rapido entre los métodos tipo Newton? Aquel que usa la funcién de
complementariedad minimo es muy veloz cuando estd cerca de la solucién, incluso mas
que el método de Newton-Fisher. Por otra parte, el método de Newton-Fisher alcanza la
convergencia desde puntos mas lejanos de la solucién que Newton Minimo.

Podriamos decir que el método minimo funciona mds répido, pero debemos iniciar muy
cerca de la solucién, sin embargo, en problemas reales, la solucion es desconocida. Es-
to hace necesario que los métodos tipo Newton Generalizados sin globalizar no son muy
recomendables.

Adicionalmente, cuando hablamos de eficacia, el algoritmo de extragradiente en la mayoria
de los problemas convergen, se comporté de manera mds eficaz porque alcanzé la conver-
gencia cuando los otros no lo lograron, mostrando asi unas caracteristicas de un algoritmo
global que no es tan robusto como otros mas elaborados, pero funciona. Esto lo podemos
ver en las Figuras 3b, 4b y 6b.

Encontramos una excepcion a esta regla que llama la atencién: el problema de Kojima-
Shindo modificado, el algoritmo de Newton-Fisher converge en todos los casos obteniendo
un 100 %, aunque solo ocurrid en este caso (Figura 5b).

El dltimo problema, Mathiesen modificado, un problema realmente dificil pues hace fallar
a muchos algoritmos, ocurrié algo muy interesante con estos tres algoritmos. El método
extragradiente no fue tan exitoso como antes(ver Figura 7b) también el tiempo de ejecucion
se incrementa (ver Figura 7a), mientras que el método de Newton-Fisher tuvo un excelente
comportamiento casi siempre obtuvo el entre 90 y 100 % para radios entre 0.1 y 50 unidades.

Comentarios finales

Resolver el PCNL a través de un método de proyeccién es una alternativa importante, ya
que estamos generando nuevas técnicas de solucidén que traen consigo muchos beneficios,

entre ellos, el no utilizar derivadas de las funciones.
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En este trabajo, estudiamos numéricamente el algoritmo extragradiente, el cual es un méto-
do de proyeccion que permite resolver el PCNL y que puede ser ttil, en primer lugar, cuando
la derivada de la funcién que define el problema es costosa de calcular y, en segundo lugar,
cuando el usuario no tiene informacién de la posible solucién del problema ya que por las
pruebas numéricas obtenidas en nuestro trabajo, se puede observar que el algoritmo funcio-
na bien, atin estando lejos de la solucidn.

Un estudio numérico detallado del algoritmo extragradiente nos permitié inferir que si en-
contramos un (¢ perfecto para nuestros problemas, el algoritmo seria muy prometedor.

Todo lo anterior nos permite recomendar el método del algoritmo extragradiente cuando
queremos encontrar una solucién y estamos lejos de la solucién del problema (o se desco-
noce) hay mds probabilidades de que encontremos una solucién usando este método.

Ademais no requiere el célculo de las derivadas. Por otro lado, si se requiere velocidad en la
obtencién de la solucién necesitamos utilizar un método tipo Newton generalizado o cuasi
Newton Generalizado pero que tenga incorporada una estrategia de globalizacién como la
biisqueda lineal o regién de confianza.
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Ensayo

Alfred Russal Wallace: € evolucionista controversial
Alfred Russel Wallace: The controversial evolutionist

La gran mayoria de libros y articulos publicados sobre la produccion cientifica de Alfred
Russel Wallace, al igual que sus biografias, se enfocan principalmente en las conclusiones
monumentales obtenidas gracias a las observaciones realizadas en sus expediciones al
archipiélago malayo (1854-1862), pero muy pocos hacen referencia a su primer encuentro
con la naturaleza en el Amazonas suramericano (1848-1852), hecho que jugd un papel
fundamental en el pensamiento cientifico del naturalista.

Su primera gran expedicion a los veinticinco afios de edad transcurrio en las selvas
amazonicas de Brasil y Colombia en compaiiia de quien fuera su mentor, el también muy
joven entomélogo Henry Walter Bates. Ademas de haber explorado la cuenca de los rios
Amazonas, Solimdes, Xingu, Tocantins y Tapajos, y muchas de sus islas y rios tributarios,
Wallace navegd también en varias oportunidades la cuenca del rio Negro, remont6 €l rio
Vaupés y navegd también por el Guainia a través de la frontera colombo-venezolana,
recorriendo y explorando continuamente las regiones bafiadas por estos rios, que forman el
caracteristico apéndice oriental del mapa de Colombia.

Wallace fue un cientifico visionario por derecho propio, un explorador audaz y un
socialista apasionado. Este aflo, en el que se celebra el bicentenario de su nacimiento el
8 de enero de 1823, brinda una excelente oportunidad para revalorizar su enorme legado
cientifico, el cual abarca desde el descubrimiento de la seleccion natural hasta la definicion
del término especie, y desde la fundacion del campo de la biogeografia evolutiva hasta el
estudio pionero de la historia natural comparada.

Fueron varias las incursiones de Wallace en territorio colombiano, principa mente
por el rio Vaupés, llegando hasta las cascadas del sagrado mito del Yurupari, un territorio
desconocido y muy diferente al rio Negro, con el animo de encontrar nuevas especies de
aves y peces y de observar a sus gentes y costumbres. Es un drea remota y misteriosa donde
el rio se remonta con tal dificultad que Wallace llega a afirmar que ¢l “es el primer hombre
blanco en haber llegado hasta ali”. El culto del Jurupari fue descrito por primera vez por
Wallace cercaaladesembocaduradel rio Cuduyari en el Vaupés, al cual asistié numerosas
veces al igual que lo hicieron mas adelante otros investigadores. La fiesta ceremonial se
caracterizaba por los atuendos, 10s instrumentos musicales muy particularesy |os adornos
rituales de los hombres que ofrecian comida, frutas y bebidas en abundancia. También
incursiono hasta llegar a la Piedra del Cocuy y permanecio6 una larga temporada en Javita,
en la frontera colombo-venezolana.

La permanencia de Wallace en la region amazonica servird como preambulo a su
madurez cientifica. Sin duda, su estadia en Suramérica sirvié como detonante para despertar
su potencial como naturalista y pensador. En realidad, fue mas alla que la mayoria de sus
contemporaneos; ademas de recolectar y clasificar, traté de hilar la trama que uniria en
un solo arbol genealdgico a todas las especies de la vida. En sus diarios y notas de campo
también aparecen los primeros escritos sobre la distribucion de los monos del Amazonas de
acuerdo con las condiciones geograficas, un detallado estudio de las palmas de la Amazonia
y magnificos dibujos de los peces, incluyendo varias nuevas especies desconocidas para
los cientificos en la época.

Sus registros de innumerables insectos, principalmente mariposas y escarabajos, repo-
san en las colecciones del Museo de Historia Natural de Londres celosamente curados. En
ellos describié metddicamente cada uno de los ejemplares y registr6 sus impresiones sobre
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El texto de la imagen: Mapa de los rios Negro y Vaupés elaborado por A. R. Wallace. Se muestra la distribucion de los micos de la Region
Amazoénica de acuerdo con las descripciones de Wallace. Ilustraciones de los monos por Camila Pizano. (Tomado de Guhl, F., 2021)

el funcionamiento del ecosistema, lo que lo motivo a explorar, al igual que a Humboldt, el
canal del Casiquiare, que une las inmensas cuencas del Orinoco y el Amazonas. Su afan
por dar a conocer los territorios explorados o llevd a elaborar un mapa de los rios Negro
y Vaupés de una precision admirable, utilizando los precarios instrumentos con los que
contaba: una brujula prismatica, un sextante de bolsillo y un reloj.

A diferencia de otros naturalistas, Wallace financié sus expediciones recolectando miles
de insectos y aves que luego serian vendidos a los museos londinenses y a coleccionistas
privados a través de su agente Samuel Stevens, quien siempre guardd un duplicado de todas
las colecciones a pedido de Wallace para su posterior estudio después de su arribo a Londres.

Al final de la expedicion amazonica en 1852, al llegar a Manaos con el propodsito de
regresar a Inglaterra, se encontré con cientos de cajas que contenian sus colecciones y
gue no habian sido enviadas a su agente porque la aduana brasilera habia endurecido los
tramites de exportacion.

Una vez resuelto el problema, finalmente Wallace logréo embarcarse en el bergantin
Helen rumbo a Liverpool. El 6 de agosto de 1852, en medio del Atlantico, se declar6 un
incendio a bordo que obligd a abandonar el barco. Desde un bote salvavidas, Wallace vio
hundir a sus animales vivos, sus ejemplares preparados con tanto esmero durante varios
anos, sus notas, sus diarios y todo su material, perdiendo asi todas las colecciones, las
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anotaciones, y los dibujos de plantas y animales que pretendia llevar a Londres. Jamas
imagin6 Wallace la terrible e insélita situacion a la que se vio enfrentado de regreso a casa.
El barco que deberia llevarlo a Liverpool estallo en llamas y su valioso cargamento cientifico
quedo convertido en cenizas esparcidas por el viento en alta mar. La pérdida fue irreparable.

Fue este el destino injusto y nefasto de todo el trabajo realizado por Wallace durante
largos afios de expediciones en la Amazonia. Parece obra de la perversa ironia el hecho de
que el explorador se salvara de la fiebre amarilla para que después su trabajo se esfumara
en alta mar, como si la fortuna le hubiera perdonado la vida a Wallace, pero no a sus valio-
sas colecciones.

Sin embargo, una pequeifia caja de laton que sobrevivid bajo el celo de Wallace, logrd
llegar a Inglaterra en perfectas condiciones, salvandose asi un verdadero tesoro para la
ciencia, pues contenia los dibujos de peces y palmas, varios de sus cuadernos de campo, el
mapa y algunos manuscritos.

Después de completar 80 dias en el océano y tras soportar una violenta tempestad en el
Canal de la Mancha, ¢l y sus compafieros de viaje desembarcaron sanos y salvos en Deal,
el 1 de octubre de 1852, agradecidos por haber escapado a tantos peligros y contentos de
pisar de nuevo el suelo inglés, dejando atras el Amazonas para siempre. Wallace comenzd
aescribir, entonces, su libro titulado A narrative of travels on the Amazon and Rio Negro:
with an account of the native tribes, and observations of the climate, geology, and natural
history of the Amazon Valley, publicado en 1853.

Llegd entonces el espaldarazo de los circulos cientificos de la época y fue nombrado
Fellow de varias sociedades cientificas, incluida la Royal Geographic Society, como recono-
cimiento alaelaboracion del mapadelosriosNegroy Vaupés, €l cual tiene unaexactitud que
apenas se diferencia en un grado de los mapas actuales elaborados con técnicas modernas.

Latenacidad de Wallace y su interés por reslizar nuevas exploraciones y observaciones,
lo llevaron después al archipié¢lago malayo. En Sarawak (Borneo) lo recibié James Brooke,
nombrado raja por la corona como agradecimiento por haber acabado con la pirateria que
habia asolado la region. Entablaron una gran amistad, que perduraria por muchos afios, y
Brooke se interesd6 mucho por el trabajo de Wallace y lo indujo a plasmar sus ideas en un
manuscrito que fue remitido a Annals and Magazine of Natural History y publicado en
septiembre de 1855. El titulo de la contribucion rezaba: On the Law Which Has Regulated
the Introduction of New Species. El enunciado de la ley, conocida como la ley de Sarawak,
se puede resumir asi: cada una de las especies ha surgido, coincidiendo tanto en €l espacio
como en el tiempo, de otra especie preexistente estrechamente cercana. Claramente, esta
premisa infiere algun tipo de evolucion. Sugiere el cuando y el donde de su ocurrencia, pero
el como seguira siendo un secreto durante un tiempo hasta que Wallace, afios mas tarde, lo
logre revelar. El documento de Sarawak también subrayaba la importancia de la extincion y
de la descendencia con modificacion (divergencia) como elementos claves en el proceso de
transmutacion de las especies a lo largo del tiempo. El gedlogo Charles Lyell, muy cercano
a Charles Darwin, vio claramente que Wallace estaba adentrandose con voluntad decidida en
los terrenos que ocupaban a su amigo desde hacia mas de veinte aflos, y lo previno al respecto.

Si un cientifico famoso se ha visto alguna vez enfrentado inesperadamente a su doble
intelectual, un colega que de manera simultanea e independiente haya concebido la for-
mulacion de la misma idea revolucionaria, y amenazara con minar sus perspectivas de
inmortalidad cientifica, ese personaje es Charles Robert Darwin (1809-1882). El hombre
que amenaz6 a Darwin con hacerlo perder su posicion como un pensador original fue
precisamente Alfred Russel Wallace (1823-1913), pues, de manera independiente y
simultanea, llegd a las mismas conclusiones que Charles Darwin en 1858. Wallace le
remitid un manuscrito y una carta desde la pequeiia isla de Ternate. El manuscrito llevaba
un titulo muy sugestivo: On the Tendency Or Varieties to Depart Indefinitely From The
Original Type, donde proponia que entre los individuos de una misma especie existia una
cierta variabilidad y que, debido a la lucha por la existencia, las variantes mejor adaptadas
al ambiente tendrian mas posibilidades de sobrevivir y reproducirse y se irian apartando de
la especie original hasta dar lugar a una diferente.
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Cuando Darwin recibi6 el manuscrito de Wallace desde Ternate, empez6 a preocu-
parse seriamente; era un escritor lento, reflexivo, que se negaba rotundamente a avanzar
en sus hipotesis sin tener el maximo numero de evidencias que las sustentasen. Sus
observaciones |leindicaban claramente que | as especies evol ucionaban, se transmutaban en
nuevas especies, pero no estaba seguro de cuél podia ser el mecanismo que hacia posible la
transformacion. En cambio, Wallace si proponia una teoria que explicaba el origen de las
especies por laaccion de la seleccién natural y |os mecanismos que subyacen a cambio de
las especies. Esta premisa se convirtio en el motor impulsador del cambio de paradigma en
el pensamiento evolutivo, dando paso, ademas, a la biologia moderna.

Darwin qued6 casi paralizado, dado que el manuscrito de Ternate contenia el desarrollo
formal de las ideas sobre el origen de las especies que él mismo habia estado gestando
desde su regreso del viaje con el Beagle. Segin manifest6 él mismo, el manuscrito venia
a ser un buen resumen del trabajo que habia estado elaborando desde hacia veinte afios.

Surgen aqui algunas preguntas: ;deberia darse mas crédito a Wallace? ¢Qué hubiera
pasado si hubiera remitido su manuscrito directamente a una revista cientifica en lugar de
a Darwin? Asi las cosas, en la tarde del 1 de julio de 1858, mientras Darwin sepultaba
al menor de sus diez hijos y Wallace se encontraba a miles de kilometros de distancia, en
la Sociedad Linneana de Londres se dio lectura al manuscrito en el que Darwin figuraba
como primer autor (Darwin & Wallace, 1858).

La paternidad de la teoria de la seleccion natural se ha atribuido siempre a Darwin,
pero mas de una vez se han alzado voces que han propuesto que esta se denomine teoria de
Darwin-Wallace. Aunque Darwin se referia siempre a mi teoria, Wallace, con su modestia
y caballerosidad habituales, 10 apoyaba diciendo es suya y sélo suya.

Ambos naturalistas fueron increiblemente congruentes en el desarrollo del pensamiento
evolutivo. Wallace ha sido calificado como el evolucionista radical, también como el cienti-
fico herético. Su contribucion a la biogeografia evolutiva, en la cual establece los conceptos
basicos para comprender esta nueva ciencia, permite diferenciar provincias faunisticas de
acuerdo con las condiciones geograficas (conocida como la linea de Wallace). Sus obser-
vaciones iniciales en la Amazonia lo llevaron no sélo a apreciar la existencia de provincias
faunisticas muy bien contrastadas, sino también a definir una frontera precisa entre ellas.

Wallace se involucr6 con un teson admirable en causas no cientificas. Tal pasion hizo
de él un prototipo del cientifico comprometido socialmente. La justicia social es un tema
recurrente en sus 20 libros y mas de 800 articulos, ya sea en relacion con los pobres,
las mujeres privadas de derechos: “las mujeres son seres humanos; por tanto, deberian
poder votar como los hombres”, o los bosques de secuoya californianos, amenazados por la
extincion: “confiemos en que se tomen pronto las medidas necesarias para preservar zonas
mas amplias de bosque, antes de que sea demasiado tarde”.

Uno de sus tltimos libros, ;Es Marte habitable? (MacMillan, 1907), supuso el inicio
de la astrobiologia. También escribié extensamente sobre la evolucion de la coloracion
animal, en particular sobre el mimetismo. Sugirié que la seleccion natural puede haber
facilitado la especiacion al promover la evolucion de la inviabilidad o infertilidad de
hibridos entre especies incipientes (efecto Wallace).

Debilitado solo por el paso del tiempo, sobrevivio a Charles Darwin 31 afios, y muri6
placidamente en su casa Old Orchard el 7 de noviembre de 1913. Siguiendo su deseo,
recibid sepultura en el cementerio de Broadstone, con un tronco fosil (Araucarioxylon
wallacei) como tnico monumento funerario.

El 1 de noviembre de 1915, en un sentido y justo homenaje al gran naturalista, se
instald en el pasillo del coro norte de la Abadia de Westminster, junto a Charles Darwin,
un circulo de marmol blanco con un busto en relieve de perfil a la memoria del naturalista
Alfred Russel Wallace.

Felipe Guhl - Nannetti

Director, Centro de Investigaciones en Parasitologia Tropical - CIMPAT,
Universidad de los Andes, Bogota, Colombia
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Opinion

The Anthropocene, should it be a new geological time unit?

El Antropoceno, ¢deberia ser una nueva unidad geolégica
detiempo?
Carlos Jaramillot, ®Andrés Cardenas’, @ German Bayona®

1 Smithsonian Tropical Research Institute, Panama City, Republic of Panama
2Universidad Eafit, Bogota, Colombia
3Corporacion Geologica ARES, Bogota, Colombia

Geologists divide the history of the Earth into chronostratigraphic units, each characterized
by a unique set of Earth’s biota, geochemistry, and climate. These units form the basis
of the International Geological Time Scale (IGTS), which defines the geological periods,
epochs, and ages (Figure 1). The International Commission on Stratigraphy (ICS), which
is part of the International Union of Geological Sciences (IUGS), approves the IGTS.
The base of each chronostratigraphic unit requires the definition of a “global boundary
stratotype section and point” (GSSP). This is a specific site in the planet where the event
that defines the onset of the unit is pinpointed in the rock or sediment with a “golden
spike”, literally, a nail stuck in the rock. For instance, the GSSP for the Eocene/Oligocene
boundary is located in a small outcrop called the Massignano Section on the Adriatic coast
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Figure 1. International Chronostratigraphic Chart taken from the International Commission on Strati-
graphy (Cohen et al., 2013; www.stratigraphy.org/ICSchart/ChronostratChart2022-02.pdf). The units
of all the ranks are being defined by the Global Boundary Stratotype Section and Points (GSSP)
for their lower boundaries including those of the Archean and Proterozoic eons long defined by the
Global Standard Stratigraphic Ages (GSSA). Italic fonts indicate informal units and placeholders for
unnamed units. Numerical ages are subject to revision and do not define units in the Phanerozoic and
Ediacaran eons, only GSSPs do. For boundaries in the Phanerozoic without ratified GSSPs or without
constrained numerical ages, an approximate numerical age (~) is provided.
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of Italy (Figure 2). The GSSP should contain an event recognizable in other rocks around
the world. Whenever a geologist says: “this rock accumulated during the early Oligocene”,
it means that it correlates to the corresponding rock unit in Massignano and that both
accumulated simultaneously. Geologists set up committees that oversee the decisions on
where to place GSSPs, a meticulous process that can take many years. For example, the
committee that decided on the GSSP for the Paleocene-Eocene boundary took more than
three decades to reach a decision because, besides purely scientific reasons, many other
details were considered as usually happens when a group of people is involved (some of
the experts may want to have the GSSP in her/his own country, or in a geological setting
related to their research interests).

We are in the Holocene series/epoch belonging to the Quaternary System/Period
(Gradstein et al., 2020), whose base is 11700 years b2k (before the year 2000), and its
GSSP is located in the NGRIP2 Greenland ice core. Over the past few years, geologists
have been tinkering with the idea that a new chronostratigraphic unit is needed. This new
series/epoch would be part of the Quaternary. It has been called Anthropocene and although
the term was not defined by scientific methods, it is broadly used both in scientific and non-
scientific literature, and is popular among politicians because the general public associates
it with the present time more than any of the other geological periods.

Is it worth all that effort?

There is no question that our species has produced massive transformations of the
terrestrial and marine environments and the life that inhabits them at a speed that no other
species has done since life originated on the planet. This change can easily be observed
in the geological record as there are massive changes whenever humans arrive in a region
or increase in population (e.g., the extinction of the megafauna in the Americas, the
deforestation of the Yucatan Peninsula during the Mayan urban expansion, the extinction
of bird faunas in eastern Pacific islands, and all the impacts of the industrial revolution
over the past 200 years). However, the question is not about the changes themselves but
how permanent they will be in the geological record.

Figure 2. Golden spike for the Global boundary stratotype section and point (GSSP) of the Eocene/
Oligocene boundary located in a small outcrop called the Massignano Section on the Adriatic coast
of Italy (Photo by C. Jaramillo)
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We geologists cluster together the most recent deposits in geological maps under the
Quaternary Period and we subdivide them according to their geological processes, never
their age (Holocene, Pleistocene). In some specific cases, we document the age of deposits
to determine, for example, earthquake frequency, or to have evidence of climate change in
the most recent geological record, always at the scale of tens of thousands of years with an
error margin of hundreds of years depending the dating method and the material obtained
for age control. In continental environments where humans have had a major impact, the
spatial implication of these results is usually local, as Quaternary deposits are spatially
restricted. There are few places in our continental environments where no human activity
has taken place, therefore, it is necessary to search for sites where (1) sediment deposition
has been, is, and will be continuous by natural processes over a range of several thousands
of years (e.g., bottom of a lake); (2) human activity has not altered, is not altering, and
will not alter the natural environment directly (e.g., farming, construction), and (3) the
environment has a regional context (i.e., it can be found in several places in our planet).

With the new subdivision, the Anthropocene, the time scale resolution would change
to decades with an error margin of years. This requires state-of-the-art control techniques
that only a few laboratories will be able to implement to carry out the analysis with the
resolution required to define the Anthropocene time boundary in the sedimentological
record at a few millimeters level so it would reflect an event in the history of human activity
affecting effectively the Earth system. In summary, the age boundary (a year) would have no
significance in the geological record (>4.500.000.000 years) and the location of the golden
spike would correspond to a place that humans would not be able to visit, which means
that only a few geologists would see it, and exclusively in an unconsolidated sediment core
(more probably in ice, which dissolves rapidly in geological terms), and never in a rock.

Defining a time boundary for the future

Let’s say a geologist from another planet comes to Earth in 20 million years. We will be
long extinct by then, but will the alien geologist be able to identify the Anthropocene? That
is a difficult question. It is hard to imagine that our species could last another 10,000 years
without a massive collapse in population density, so let’s assume that we will go extinct
ten thousand years from now. Consequently, our activity will no longer be, and there is a
high probability that many biogeochemical cycles (e.g., carbon, nitrogen) will function
again as they did before humans modified them. If that is the case, the extraterrestrial
geologist would identify the Anthropocene as a spike of many different variables (e.g.,
CO, and nitrogen concentrations, presence of micro-plastics, etc.). Still, that spike would
only last 1,000 to 10,000 years, meaning that this amount of time would be represented by
only a few millimeters of rock. Therefore, it would be almost impossible for extraterrestrial
geologists to find out that we existed or identify the effects we produced on the planet. That
alone would imply that naming a new geological stage after us is useless.

However, the alien geologist would find a layer in the rock record where thousands
of species went extinct, a mass-extinction level like that of the meteorite that impacted
the Yucatan Peninsula 66 million years ago. Our extraterrestrial geologist would also
find a diversity recovery interval a few million years after the extinction event occurred,
something that we have identified throughout the last five mass extinction events over the
previous 542 million years. Extinction is permanent; once a species goes extinct, it does
not return. Therefore, it is worth naming a new series/stage to mark the only long-lasting
impact we humans will have on this planet, a human-induced mass extinction.

As discussed above, two criteria need to be determined to define the Anthropocene:
what is the event and where it can be observed. The Anthropocene Working Group (AWG),
a group of 23 voting members from the International Commission on Stratigraphy, has
been discussing when the Anthropocene began focusing around the mid-20th century.
There are already several candidates for the event (Waters & Turner, 2022): the onset
of the 1952 plutonium spike produced by the beginning of the hydrogen bomb tests (a
magnificent example of one of our most outstanding scientific achievements, the creation
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of a tool to destroy life in the entire planet); the acute increase in CO, levels over the past
200 years; the massive postwar use of fertilizers (whose effect can be seen in the Earth’s
nitrogen cycle); the abundance of microplastics; the profuseness of pesticides; the excess
of chicken bones, and several other possibilities. Twelve sites have already been shortlisted
including lake beds in the US and China, sediments in the Baltic Sea or the Mediterranean
Sea, and growth layers in the Australian coral reef.

Once the AWG reaches a decision, it will have to be approved by the Subcommission
on Quaternary Stratigraphy, then by the International Commission on Stratigraphy, and
lastly by the International Union of Geological Sciences. This process will have to be
completed before or at the international geological congress to take place in South Korea
in 2024 when the AWG expires. Hard to tell if this will be possible; stay tuned!
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Opinidn

¢Y paraqué dos mares?
Two seasfor what?

Et pourquoi deux mers?

“Francia cartografiard los genes de las especies submarinas para ayudar a proteger su
vasta vida marina”. Asi se titula un articulo de la seccion de ciencia de la Radio France
Internationale (RFT), un medio de comunicacion y emisora de la radio publica francesa que
divulga noticias e informacion de actualidad desde Paris (https:/www.rfi.fr/en/science-
and-technology/20230114-france-to-map-genes-of-underwater-species-to-help-protect-
its-vast-sea-life).

La voz maritorio, creada a similitud de territorio, se aplica a los diversos ecosistemas
marinos, ya sean continentales, insulares o antdrticos, y su objetivo es diferenciar los
sistemas terrestres de los acuaticos. Francia, pais con el segundo maritorio mas grande del
mundo después de los Estados Unidos, se aventurara en una nueva etapa de exploracion
marina. Mucho ha cambiado en el planeta desde que se llevaron a cabo las expediciones
coloniales, o desde aquellas realizadas por ese famoso personaje delgado, de cejas pobladas
y cabeza cubierta por un gorro de tela roja. Con una pipa y camisa azul, o en su traje de
buceo negro, de lineas amarillas a lo largo de brazos y piernas, quién no reconoceria a
Jacques-Yves Cousteau. Este investigador francés, pionero de la exploracion subacuatica
fue quien inventd, junto con Emile Gagnan, el dispositivo con el cual, atin ahora, podemos
respirar aire comprimido bajo el agua de manera autonoma. Ese artilugio le dio a Cousteau
la libertad de filmar bajo el agua y documentar la vida submarina, lo que lo condujo en 1950
a producir “El mundo silencioso”, pelicula ganadora de un Oscar de la Academia. El filme
y este personaje francés causaron un impacto imborrable en las actividades subacuaticas y,
en general, en las ciencias marinas del mundo.

De nuevo los galos pican en punta y pretenden explorar los océanos del mundo. Esta
vez con la intencién no solo de descubrir, como lo hicieron en su tiempo Jean Léopold
Nicolas Frédéric (el Baron Cuvier), o de documentar, como lo hizo el mismo Cousteau en
el siglo pasado, sino de generar lo que ellos han llamado “el mapa genético” de las especies
marinas. Esta ambiciosa y extraordinaria iniciativa, planeada para ocho afios, surge de
la alianza entre el Centro Nacional de Investigacion Cientifica (CNRS) y la Comision
de Energia Atomica (CEA). Para tal efecto, estas organizaciones crearon el programa
ATLASea (https://www.cnrs.fr/en/node/7245). El proyecto cuenta con una financiacion de
41 millones de euros y espera secuenciar genomas de peces, mamiferos, algas y organismos
unicelulares en la costa, el mar abierto y las aguas profundas de Francia continental y de
sus territorios de ultramar.

Una mirada a la estratégica ubicacion geografica de los territorios franceses,
remanentes del imperio colonial desde los tiempos de la Revolucion, permite ver que esta
expedicion sera algo sin precedentes en la historia de la biologia marina moderna. Veamos.
Francia posee las islas La Réunién y Mayotte en el Indico, el archipiélago subantrtico
de Crozet, las antillanas Guadalupe y Martinica, las incontables islas indo-pacificas de la
Polinesia Francesa, Nueva Caledonia, Wallis y Futuna, y el atoloén de Clipperton (que da
nombre a La isla de la Pasion, el libro de Laura Restrepo) en el centro del Pacifico oriental
tropical; ademas, su territorio en el continente europeo, con costas en el Mediterraneo y en
el Atlantico Norte, mas la costa suramericana en la Guayana Francesa, les otorgaran a sus
investigadores la posibilidad de tener acceso a especies marinas de practicamente todos los
océanos del mundo. Algo que supera con creces las ventajas geograficas de cualquier otro
pais, incluido su tnico posible competidor, los Estados Unidos.
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La meta de esta gesta es secuenciar el genoma de 4.500 especies repartidas entre
muchos grupos de animales y plantas marinas. Para tener una idea de lo que estos nimeros
significan, en una reciente perspectiva publicada en los Proceedings of the National
Academy of Sciences (PNAS), Hotaling et al. (2021) resumieron que del reino Animalia
(Metazoa) y sus aproximadamente 1,66 millones de especies descritas, se ha secuenciado
el genoma nuclear de 3.278 animales Unicos hasta junio de 2021; esto es tres cuartas partes
de la meta de los franceses, aunque estos ultimos pretenden incluir animales y plantas.

Es cierto que la tecnologia gendémica ha mejorado mucho y lo que parecia ciencia
ficcion hace unas décadas, hoy es una realidad. Muy distante se ve el anuncio, con bombos
y platillos, no era para menos, de la culminacion del proyecto del genoma humano, abuelo
0 quizas bisabuelo de todas estas iniciativas. En sus 13 afios de duracion (1990-2003)
se produjo una secuencia genémica que representaba mas de 90 % del genoma humano.
Este resultado fue catalogado en su época como “uno de los esfuerzos cientificos mas
ambiciosos e importantes de la historia de la humanidad”. Con un costo aproximado de
3.000 millones de ddlares, nada cercano a los aproximadamente 1.000 délares que cuesta
hoy en dia, este proyecto fue el pionero de una nueva etapa de exploracion humana, la de
la genodmica.

No queda duda de que la biologia ha entrado en una nueva era, la de la historia
natural gendmica. Tras casi tres siglos de esfuerzos por conocer, describir y clasificar
la diversidad bioldgica de la vida en la Tierra, donde mucho se creia ya conocido, las
herramientas moleculares estdn aportando una nueva perspectiva complementaria y
vaticinan un renacer de la exploracion de la biodiversidad del planeta. Las costosas pero
nuevas posibilidades que se vislumbran al secuenciar genomas completos para preservar y
proteger la vasta vida marina, como dice el titulo del articulo, hace que cualquier esfuerzo,
por titanico que parezca, bien valga la pena. Por otro lado, si se prefiere dar cabida a
las teorias conspiratorias y se tiene poca fe en la filantropia, la ambicién de reconocer
y aislar genes con diversas funciones, pero aun desconocidos, hacen de esta empresa
algo muy seductor para las naciones mas poderosas. Los beneficios de esta informacion
pueden ser incalculables. ;Quién no quisiera tener el poder, hasta el momento parcialmente
guardado, de esta biblioteca misteriosa que dio origen y mantiene la vida tan diversa en el
planeta? Esperemos que las buenas intenciones, como las del titulo del articulo, sean las
que predominen. Lo que no se puede negar, es que la ciencia del genoma ha empezado
a mostrarse como una empresa global con ambiciones atin desconocidas, pero en la cual
muchos consorcios poderosos estan dispuestos a invertir sus canicas.

Ahora bien, ;qué tanto conocemos de los genomas y qué tan diversa es la cobertura
geografica de los ya disponibles? Hotaling et al. (2021) presentan un analisis geografico
y taxondémico muy interesante, pero a la vez algo deprimente (para nosotros los cientificos
de los paises en vias de desarrollo): los ensamblajes del genoma animal han sido aportados
por investigadores de instituciones de todos los continentes. Sin embargo, el 70 % de los
genomas animales han sido curados por instituciones de solo tres paises: Estados Unidos
(1.275), China (676) y Suiza (317). Desde una perspectiva taxonomica, los investigadores
de instituciones norteamericanas han contribuido con la mayoria de los ensamblajes de
insectos y mamiferos, los europeos con la mayoria de los de peces, y los asiaticos con
la mayoria de los de aves (Hotaling et al., 2021). Esto evidencia una verdad innegable:
para estar en este juego se necesita inversion, capital humano, voluntad politica, equipos
de ultima generacion, infraestructura y alianzas; con excepcion del capital humano,
nosotros carecemos de todo lo anterior. Estamos ante el nacimiento de una nueva era del
descubrimiento de la diversidad del planeta y pareciera que los cientificos de los paises
megadiversos, como siempre, no estamos en la alineacion titular. Quizd sea hora de
preguntarnos: /cual deberia ser nuestro rol en todo esto?

Otro ambicioso proyecto, el Earth BiogenomeProject (EBP) busca secuenciar, catalogar
y caracterizar los genomas de toda la biodiversidad eucariota de la Tierra en un periodo
de diez anos. Dentro de esta iniciativa Colombia participa con el EBP-Colombia, una
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sugerencia directa de la Mision de Sabios que, bajo el Foco de Bioeconomia, Biotecnologia
y Medio Ambiente, propuso este piloto para secuenciar y caracterizar los genomas de varias
especies importantes de Colombia, y ponerlos a disposicion de la comunidad académica y
la industria colombianas para estudios futuros. Este capitulo colombiano es comentado en
una perspectivade Huddart et al. (2022) enfocada exclusivamente en el EBP y publicada
en la edicion especial de los PNAS. Solo queda esperar que esta propuesta asegure una
participacion equitativa y descentralizada de diferentes actores publicos y privados;
jamanecera y veremos! En todo caso, confiemos en que estas iniciativas no terminen en
una nueva ola de colonialismo cientifico que nos obligue a citar, una vez mas, expresiones
del lenguaje coloquial como aquellas que sefialan que el que tiene plata marranea, o quien
tiene dinero pinta panderos, o poderoso caballero es don dinero.

Por otro lado, ojala estas empresas estimulen y sirvan de ejemplo a quienes dirigen las
agencias de apoyo a la investigacion de los paises ricos en diversidad, pero paraddjicamente
pobres en todo lo demas. El proyecto de los franceses, al igual que el del genoma humano,
prueba que la investigacion cientifica orientada a la produccion y al descubrimiento de
nueva informacion que no implica la resolucion de una hipoétesis especifica, ni la respuesta
directa a preguntas previamente formuladas, ni acciones aplicables de forma directa, puede
ser extraordinariamente valiosa y beneficiosa para la comunidad cientifica en general.
Desafortunadamente, como en la hipoétesis de la reina roja, tomada de la novela de Lewis
Carroll Alicia a través del espgjo, los colombianos, como los stbditos de aquella reina,
debemos correr lo mas rapido que podamos sélo para permanecer en el mismo lugar. Esa
es nuestra realidad. Como pais megadiverso nunca hemos valorado realmente nuestra
riqueza, ni menos nos hemos preguntado seriamente como vamos a hacer para conocerla
y preservarla. No, en Colombia respondemos a la necesidad y la coyuntura del momento,
la firma de los acuerdos de paz, la reinsercion, la exploracion de yacimientos fosiles, etc.
Son los sucesos del dia a dia, frecuentes y cambiantes en nuestra inestable region, los
que captan toda la atencion y dejan, si acaso, unos languidos recursos para invertir en
investigacion. La falta de lineamientos claros y de un rumbo cientifico dificulta que se
pueda fijar un derrotero, no tan ambicioso pero estable en el tiempo, que permita generar
la informacion basica de nuestra diversidad, a la que ahora ni siquiera nos acercamos
superficialmente. Paises como el nuestro, que no conocen a fondo su diversidad pero
que se empefian en priorizar solamente la investigacion aplicada, deberian aprender un
poco de estas iniciativas, y asumir un rol mas protagénico como territorio megadiverso.
De no ser asi, estaremos condenados a ser inicamente proveedores de materia prima, sin
desarrollo; un pais que cambia autorias por patrimonio bioldgico, que entrega su oro a
cambio de espejitos per secula seculorum. Bien por Francia, que reconoce su maritorio y
se apersona de ¢él, ojala algun dia nosotros osemos hacer algo medianamente parecido en
nuestros dos océanos.

José Tavera
Departamento de Biologia, Universidad del Valle, Cali, Colombia
jose.tavera@correounivalle.edu.co

ArturoAcero P.
Instituto para el Estudio de las Ciencias del Mar (Cecimar), Universidad Nacional de
Colombia sede Caribe, El Rodadero, Santa Marta, Colombia aacerop@unal.edu.co
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La flor mas grande conservada en ambar
The largest amber-preserved flower revisited

El pdlen en microscopia optica (LO)

La flor conservada en ambar El pélen en microscopia electronica (ME)
Tomado de Sadowski & Hofmann (2023)

En una resefia reciente, Luque (2021) explicoé los alcances del descubrimiento de
Cretapsara athanata, el cangrejo fosil mejor conservado en ambar por mas de 100
millones de afios.

La reciente contribucion de Sadowski & Hofmann (2023) sobre la flor mas grande
conservada en ambar (data probablemente de hace 40 millones de afios) ha llamado la
atencion de paleobidlogos, taxonomos vegetales y en general de quienes conocen esta
resina que excretan las especies de pinos y su capacidad de guardar y preservar organismos
o0 sus restos, en algunos casos desde épocas remotas. En Suramérica y Colombia se ha
documentado una accion similar de preservacion de restos organicos en el copal, resina
proveniente de especies de la familia Burseraceae, particularmente de los géneros Bursera
y Protium, y de otros de la familia Fabaceae como Enterolobium e Hymenaea. El tiempo
de preservacion estimado de los fosiles embebidos en copal es muy breve si se lo compara
con el que se ha calculado para los restos encontrados en el ambar.

Resulta muy interesante la manera en que las expertas botanicas abordaron el examen
del material procedente de la flor embebida en la resina de pino. El analisis macroscopico
de los organos, particularmente los pétalos y su longitud, asi como de la disposicion de
los estambres, entre otros caracteres, las llevo a apartarse de la determinacion inicial del
f6sil como Stewartia kowalewskii, de la familia Theaceae, que incluye también a Camellia
cinensis (planta del té), de gran trascendencia econdmica a nivel global. Relacionadas con
la familia botanica del té, al punto que fueron consideradas como integrantes de la gran
familia Theaceae, son las actualmente reconocidas familias Bonnetiaceae, Pentaphyllaceae,
Tetrameristecaceae y Symplocaceae. La discusion y la revision bibliografica de las
caracteristicas medidas por las investigadoras en dichos 6rganos florales, y su afinidad
con las de las especies actuales de los géneros Stewartia y Camellia, no les permitieron
llegar a conclusiones definitivas pero si precisar el caracter diagnostico de la subfamilia
Camellioideae: la presencia de pseudopolen en las anteras.
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Con base en esta consideracion, Sadowski & Hofmann (2023) prepararon una
estrategia para observar los granos de polen con un minucioso procedimiento no invasivo y
la ayuda de equipos fotograficos y sofiware especializado. Obtuvieron vistas (fotografias)
en microscopia Optica y, posteriormente, separaron algunos granos que analizaron
detalladamente mediante microscopia electronica. No encontraron elementos que se
pudieran asimilar a pseudopolen, estructuras comunes en las flores de Orchidaceae. La
caracterizacion palinologica (luz-oscuridad) rapidamente las llevo a considerar la opcion
de que el grano pertenecia al género Symplocos, 1o que pudieron confirmar también con
microscopia electronica.

Dependiendo de las aberturas en las imagenes de microscopia Optica, el grano de
Symplocos se ha catalogado en ocasiones como triporado o tetraporado, y los engrosa-
mientos se han descritos como del tipo costilla (costa). Las ilustraciones de microscopia
electronica, con medidas de 8 a 12 mm de longitud y 3 a 4 mm de ancho, registradas en
el articulo comentado clarifican el asunto, por lo que, segun tales aberturas, el grano se
clasificaria como colporado, es decir, se ajustaria a la descripcion de las autoras (colpo
corto brevicolpado). Sin embargo, conviene precisar que, por el tipo de abertura, la
denominacion deberia ser fastigium (granos colporados). Las ilustraciones de microscopia
electronica muestran una estructura (exina) de tipo microrreticular (fosulado). Sobre el
tectum, a manera de escultura, se disponen verrugas, pero no de forma continua como
para definir, por ejemplo, un supratectum. El area alrededor de las aberturas muestra
concentracion de estas verrugas y los microrreticulos tienen dimensiones menores, con lo
cual se configura un margen. No se logran diferenciar procesos de espinas (echini romos
supratectales), como lo mencionan las autoras del articulo. En general, las caracteristicas
palinologicas de la especie Symplocos kowalewskii se ajustan al patron mencionado para
las especies brasilenas (Barth, 1979).

Es indudable que el articulo de Sadowski & Hofmann (2023) aporta al esclareci-
miento a nivel macroscdpico (taxondomico) al precisar el género del espécimen embebido
en el ambar. La caracterizacion palinologica (microscopica) permite aclarar la duda sobre
la condicion porada (abertura simple) y la colporada (abertura mixta) con colpos cortos,
tradicionalmente utilizada por los palindlogos en sus analisis de microscopia dptica.
Symplocaceae es una familia con distribucion disyunta anfi-Pacifica, cuyo origen se sita
en Europa alrededor de 52 Ma antes del presente, con algunos linajes que migraron a
América del Norte entre los 52 y los 38 Ma, desde donde varios migraron hacia el sur entre
los 8,9 y los 7,5 Ma (Fritsch et al., 2015).

La familia Symplocaceae esta representada en Colombia por el género Symplocos
con 32 especies. Su patron de distribucion geografica encaja apropiadamente con
el proceso de orogenia andina, particularmente con la fase final del levantamiento de
nuestras cordilleras (Plioceno), cuando ya existian en los macizos territorios sobre los
cuales entrar a competir para su poblamiento. Indudablemente, las especies de Symplocos
reflejan un éxito en el proceso, que se manifiesta con la concentraciéon de especies en
nuestros ramales andinos y una buena representacion en sus partes altas (paramo), que
geologica e histricamente son las més recientes. En nuestras regiones naturales el patrén
ecogeografico actual muestra que en la Orinoquia hay cuatro especies, en el Caribe cinco,
en el Choco tres, en la Amazonia dos y en los ramales andinos 26, con nueve especies
establecidas en el paramo. Quizas la especie mas simbolica sea Symplocos theiformis, €
té de Bogota, un arbusto-arbolito de hojas verdes coridceas y hermosas flores blancas,
que se usaba como sustituto del té en las areas rurales de tierra fria. https://colombia.
inaturalist.org/taxa/548159-Symplocos-theiformis. Varias especies son dominantes en
los bosques y selvas de la region cordillerana: Symplocos venulosa en los bosques muy
himedos pluviales de la cordillera Occidental, entre los 2.900 y los 3.100 m; Symplocos
mucronata en los bosques del Parque Regional Ucumari (Risaralda), entre los 2.600 y
los 2.700 m, y Symplocos theiformis en bosques achaparrados en los paramos cercanos a
Bogota y en Boyaca entre los 3.500 y los 3.700 m (Rangel-Ch. & Suarez, 2023).
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Symplocos theiformis
(Symplocaceae) Catalogo fotografico: Flora y vegetacion de Boyaca. eds. Carvajal & Rangel
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the preparation of balms and the mummification processes at Saggara. Map copyright S. Lucas.

Por 1o menos desde mediados del siglo pasado, los estudios arqueol 6gicos basados en
tecnologias propias de |as ciencias basi cas han abierto nuevas posibilidades para el estudio
riguroso del pasado. Nuestra disciplina, felizmente, se beneficia de la teoria social y de los
avances cientificos, y eso la hace tinica, quiza maravillosamente especial en ese amplio
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mundo disciplinario que, gracias a la estructura burocrética de las universidades, se hace
cada vez mas fragmentado, incluso inconexo. Los arquedlogos interesados en practicar
una disciplinainteresante, rigurosa, pero a mismo tiempo provocadora, estan obligados a
beber de las aguas de la antropologia, de la historia, de la geografia, y aprovechar todo lo
bueno que nos traen los andlisis basados en |os avances de | as ciencias basicas. Ello nos ha
permitido ver més lgjos. Literalmente, hoy tenemos la capacidad de hacernos unaidea de
lo que hay bajo tierrasin excavar, podemos saber qué comiala gente, cuéles enfermedades
padecio, qué rastros de alimentos hay en las vasijas o dientes, cua es su historia genética,
y un largo etcétera. No todo es nuevo, por supuesto.

En Colombia se han aplicado con éxito técnicas de andlisis que apenas hace cincuenta
afios hubieran parecido de novela. Se sabe de estructuras arquitectonicas por debajo de
las actuales “ciudades perdidas’ (que no eran ciudades ni estén perdidas) en la Sierra
Nevada de Santa Marta; los estudios genéticos en cementerios de la Sabana de Bogota
han permitido determinar el grado de parentesco de individuos enterrados con objetos de
oro; los andlisis de is6topos han facilitado avanzar en nuestro conocimiento sobre ladieta
muiscay entender megjor si habia diferencias marcadas por € género, laedad o lariqueza
del gjuar con e que fueron enterradas las personas, en tanto que la biologia molecular
ha avanzado hasta niveles insospechados y en diversos estudios, bastante detallados,
sus herramientas nos han permitido saber sobre los residuos de alimentos en las vasijas
prehispanicas o en los dientes de los muertos.

El estudio de Maxime Rageot y sus colegas es un buen ejemplo. El ptblico general
y los expertos han conocido algo de las excavaciones llevadas a cabo en Saggara, un
emplazamiento asociado con la necrépolis principal de Memphis, donde se han encontrado
un numero elevado de entierros, momias y estructuras asociadas con las practicas
mortuorias del antiguo Egipto. Este trabgjo, publicado en la reconocida revista Nature,
da cuenta de los avances en el conocimiento de las practicas de momificacion alcanzados
entre 664 y 525 a.C., aproximadamente. El estudio se concentrd en el andlisis de restos
en diferentes vasijas pertenecientes a un complejo relacionado con los procedimientos de
embalsamiento, especificamente vasijas que se usaron con el propdsito de preservar los
cuerpos de los dignatarios muertos. Estas vasijas son interesantes por si mismas, puesto que
estan marcadas segln los diferentes procedimientos que debian seguirse para preservar los
cuerpos. denotan acciones como “lavar” 0 “hacer oler bien” o “tratar lapiel”, lo cual indica,
de entrada, la existencia de actividades especializadas relacionadas con todo el proceso.

Los andlisis de los restos de los contenidos de esas vasijas arrojaron los siguientes
resultados: 21 vasijas tenian derivados de coniferas, enebro y ciprés en forma de aceite o
alquitran; en segundo lugar, en 19 vasijas se encontrd evidencia de angiospermas, en 18,
restosdegrasaanimal, en cinco, aceite de palma, en dos, bitumen, y tresdeellas presentaban
mezclas de aceite vegetal y grasa de animal. De las vasijas con marcas analizadas, ocho
se relacionaron con el tratamiento de la cabeza y tenian elementos como cera de abejas,
una resina sdlida conocida como elemi y enebro. Algunos patrones son interesantes. por
gjemplo, las vasijas con marcas relacionadas con la limpieza del cuerpo incluian aceites
de coniferas, mientras que aquellas con grasa animal y resinas de plantas se relacionaban
con “hacer oler bien”. La gran mayoria de piezas con marcas de acciones propias del
embalsamiento contenian mezclas de materiales, aunque, curiosamente, muchas de tales
mezclas no eran las que se han encontrado en |os vendajes de momias del mismo periodo.
Un par de vasijas estaban dedicadas a ciertas del dades: unaalmseti, protectoradel higado,
contenia una mezcla de aceites de enebro y de ciprés con elemi, mientras otra, dedicada a
Duamutef (asociada con el estdmago), contenia residuos de cera de abejas.

Por ultimo, el articulo cierra con informacion interesante sobre la proveniencia de los
materiales identificados en los analisis. A partir de los resultados obtenidos se concluye
que hace unos 2500 afios Egipto hacia parte de un Mediterraneo globalizado. Parte de los
materiales usados en la momificacion no se consiguen localmente, pero eran comunes en
otros lugares de toda la cuenca mediterranea y también del Africa hiimeda y tropical.
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Ahora bien, después de leer la informacion presentada por los autores no queda la
menor duda de la importancia de preservar los cuerpos de los dignatarios en e antiguo
Egipto, asi como lacomplejaorganizacion alaque sellegd con ese proposito. Los estudios
han determinado una gradual progresién de métodos més bien simples en un comienzo
hasta el desarrollo de complejastécnicas de evisceracion y uso de material es que ayudaban
a evitar la descomposicion de los cuerpos, 0o simplemente a mejorar su apariencia. Se
trataba de un proceso meticuloso, con etapas cuidadosamente estipuladas, a cargo de
individuos especializados, en e cua se diferenciaban tratamientos para cada parte del
cuerpo, lo que no solo revela un amplio conocimiento del uso de plantasy animales, sino
también que las comunidades de esa época parti cipaban en extensas redes de intercambios.

El futuro de esta clase de andlisis en arqueologia es promisorio y sin duda ayudara
cada vez més a un conocimiento més detallado del pasado. Al terminar la lectura
del articulo sabemos mas sobre ese fascinante mundo de la momificacion en Egipto.
Asimismo, su lectura suscitdé en mi la necesidad de terminar esta breve resefia con una
nota referente a nuestra préctica en Colombia: este tipo de andlisis no es el que hace de
la arqueologia una disciplina “cientifica”. Lo digo porque existe cierta tendencia a creer
gue es asi; que porque usamos métodos cuantitativos, estadistica o andlisis como el que
contiene el articulo aqui descrito, somos rigurosos y podemos reclamar un status similar
al de las ciencias naturales, o peor, a de las ciencias sociales dominadas por modelos
de las ciencias naturales dudosamente aplicados, como es el caso de ciertas corrientes
econoémicas. Setrata de técnicasy analisis que enriquecen nuestra préactica, absol utamente
ineludibles si se quiere hacer las cosas bien, pero que solo tienen sentido si no seolvidaque
practicamos una disciplina social, critica, inconforme, rigurosa, pero que no tiene como
modelos a otras disciplinas supuestamente mas desarrolladas, “duras” o “cientificas”. Los
arquedl ogos ocupamos un espacio liminal incomparabley diverso (que no eslo mismo que
ecléctico); ello nos permitira seguir publicando exitosamente en los journals que, con muy
cuestionabl es principios, se han considerado € centro de nuestra actividad intelectual, pero
también salir de los muros de esa academia para hacer preguntas interesantes y ofrecer
respuestas sustentadas. Nuestro interlocutor, y eso nunca lo debemos olvidar, no es €l
pasado, sino € presente.

La alternativa a una disciplina rigurosa pero critica y socialmente relevante es ese
mundo de costosas publicaciones especializadas que solo un reducido circulo de expertos
estéinteresado en leer. Estamos entrando en un &mbito en el cual |os técnicos conocedores
de andlisis especiaizados mantienen una activa vida de intercambios académicos que a
vecesolvidael propésito mas amplio delaarqueol ogiacomo préacticasocial y humanistica.
Afortunadamente no tiene por qué ser asi.

Carl Henrik Langebaek, Antropdlogo
Uniempresaria
Universidad de los Andes, Bogota, Colombia

Referencia

Rageot, M., Hussein, R.B., Beck, S., Altmann-Wendling, V., Ibrahim, M.l.M., Bahgat, M.M .,
Yousef, A.M., Mittelstaedt, K., Filippi, J.J., Buckley, S., Spiteri, C., Stockhammer, P.W.
(2023). Biomolecular analyses enable new insightsinto ancient Egyptian embalming. Nature,
614, 287-293. https://doi.org/10.1038/s41586-022-05663-4

190


https://doi.org/10.1038/s41586-022-05663-4
https://orcid.org/0000-0002-4968-172X

Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):191-193, enero-marzo de 2023. doi: https://doi.org/10.18257/raccefyn.1860

Club derevistas

Comentario sobred articulo

Kerner G., NeehusA.L.,
Philippot Q., Bohlen J., Rinchai
D., KerroucheN., Puel A,
Zhang S.Y., Boisson-Dupuis S,,
Abel L., Casanova J.L., Patin
E.,Laval G., Quintana-Murci
LI. (2023). Genetic adaptation
to pathogens and increased

risk of inflammatory disorders

in post-Neolithic Europe. Cell
Genomics, 3, 2. https://doi.
0rg/10.1016/j.xgen.2022.100248

Delainmunidad ala autoinmunidad: 10.000 afios de
evolucioén de larespuesta inmune en los seres humanos

From immunity to autoimmunity: 10,000 years of evolution
of theimmuneresponse in humans
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Figura 1. Riesgo aumentado de trastornos inflamatorios en los europeos pos-neoliticos por adapta-
cion genética a enfermedades infecciosas. © Gaspard Kerner, Institut Pasteur

El 13 de enero pasado el Instituto Pasteur publicé un comunicado sobre un hallazgo que tal
vez ni el propio Louis Pasteur (1822-1895) y sus colegas en la segunda mitad del siglo XIX
hubieran comprendido bien: “los microbios condicionan la evolucion de la humanidad”
(Institut Pasteur, 2023). A pesar de ser contemporaneos de Charles Darwin (1809-1882)
y de Alfred Russel Wallace (1823-1913), ni estos bidlogos britdnicos ni los microbidélogos
franceses asociaron las infecciones con el mecanismo de la seleccion natural.

Habria que esperar las luces de otro cientifico britanico, John Burdon Sanderson
Haldane (1892-1964), quien, 90 afios después de publicada la teoria de la evolucion de
sus compatriotas, postul6é que la malaria estaba asociada a una estructura caracteristica de
los globulos rojos en poblaciones africanas. Esta estructura particular conferia inmunidad
frente al parasito, pero implicaba vivir con la anemia de células falciformes: en sintesis,
un microbio habria hecho derivar la salud de una poblacion hacia una enfermedad no
microbiana (Haldane, 1949). Asi, la mutacion en la estructura de las células sanguineas
protegia a millones de individuos de morir de la enfermedad infecciosa causada por el
Plasmodium falciparum, y esta teoria sugeria que los patdgenos eran una de las presiones
selectivas mas fuertes a las que se podia enfrentar el ser humano.
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El comunicado de prensa del Pasteur del mes pasado se referia al articulo cientifico
que investigadores de ese instituto, asociados con la Universidad de Paris, el Hospital
Necker y el Collége de France y con la Universidad Rockefeller y el Howard Hughes
Medical Institute en Nueva York, habian publicado bajo el titulo de “Adaptacion genética
a patogenos y aumento del riesgo de desordenes inflamatorios en Europa pos-neolitica”
(Kerner et al., 2023).

Este grupo de investigadores, liderados por Lluis Quintana-Murci, catedratico de
Genomica y Evolucion Humana en el Collége de France, adopt6é un enfoque basado en
la paleogendmica, una disciplina que estudia el ADN de restos fosiles y que ha dado
lugar a importantes descubrimientos sobre la historia y la evolucion del ser humano y sus
enfermedades, como lo ilustrd bien el Premio Nobel de Fisiologia o Medicina de 2022
otorgado al paleogenetista sueco Svante Padbo (Gomez-Gutiérrez, 2022).

En el estudio dirigido por €l Instituto Pasteur, publicado €l 13 de enero en larevista
Cell Genomics, los cientificos analizaron la variabilidad de los genomas de mas de
2.800 individuos que vivieron en Europa durante los tltimos diez milenios, abarcando el
Neolitico, la Edad de Bronce, la Edad de Hierro, la Edad Media y el presente. Al reconstituir
la evolucion de cientos de miles de mutaciones genéticas, los cientificos constataron que
la frecuencia de algunas aumentaba rapidamente, 1o que indicaba que eran probablemente
ventajosas. Estas mutaciones, que evolucionaron bajo seleccion natural positiva, se encon-
traron principalmente en genes que tienen funciones relacionadas con la respuesta inmune
antimicrobiana. Sorprendentemente, la mayoria de estos eventos de seleccion positiva,
que demuestran una adaptacion genética al entorno patégeno, comenzaron a aparecer
en el inicio de la Edad de Bronce, hace unos 4.500 afios. Los cientificos explican esta
aceleracion de la adaptacion por el aumento de la poblacion humana durante este periodo
y por las fuertes presiones selectivas ejercidas por los patéogenos en la Edad de Bronce,
eventualmente relacionadas con enfermedades infecciosas graves como la peste.

Asimismo, los investigadores analizaron la situacion contraria, es decir, las mutaciones
cuya frecuencia disminuyo significativamente en los ultimos diez milenios, mutaciones
probablemente sometidas a una seleccion natural negativa que derivd en el aumento del
riesgo de enfermedad. Muchas de estas mutaciones desfavorables también se localizaban
en genes asociados con la respuesta inmune innata, pero con un efecto deletéreo, no
protector, en términos de riesgo de enfermedades infecciosas.

El grupo de Quintana-Murci y sus colegas franceses y norteamericanos explord la
teoria de que la seleccion ejercida por los agentes patdogenos en el pasado hubiera dado una
ventaja a los alelos que confieren resistencia frente a las enfermedades infecciosas, pero
que, a su vez, estos alelos hubieran aumentado el riesgo de sufrir trastornos autoinmunes o
inflamatorios. Para comprobar este postulado, investigaron las mutaciones que aumentan
la propension a la tuberculosis, la hepatitis, el Sida o la Covid-19 y, en segundo lugar,
a la artritis reumatoide, al lupus eritematoso sistémico o a la enfermedad inflamatoria
intestinal. En la evolucion de estas mutaciones a lo largo del tiempo observaron que
aquellas asociadas a procesos inflamatorios o autoinmunes, como la enfermedad de
Crohn, se hicieron mas frecuentes en los ltimos 10.000 afios, mientras que disminuy¢ la
frecuencia de las mutaciones asociadas al riesgo de desarrollar enfermedades infecciosas.
Quintana-Murci fue explicito: “Estos resultados sugieren que el riesgo de trastornos
inflamatorios ha aumentado en los europeos desde el Neolitico debido a una seleccion
positiva de mutaciones que mejoran la resistencia a las enfermedades infecciosas”.

Los resultados del estudio, que aprovecha el enorme potencial de la paleogenémica,
muestran que la seleccion natural de los genes asociados a la inmunidad humana a lo
largo de los ultimos diez milenios en Europa, especialmente desde el inicio de la Edad de
Bronce, ha contribuido a las disparidades actuales en cuanto al riesgo de enfermedades
infecciosas y enfermedades inflamatorias en ese Continente.

Alberto Gomez Gutiérrez
Instituto de Genética Humana, Pontificia Universidad Javeriana, Bogotd, Colombia.
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L a transparencia como estrategia adaptativa
Transparency as an adaptive strategy

Latransparencia en la natural eza es fascinante, pues ofrece unavista Gnicade la biologia
animal. Muchos encontramos asombroso que puedan verse |os 6rganos internos en ani-
males transparentes vivos. Este fendmeno ha sido un tema de interés de la investigacion
en muchos campos, incluido el tema de la evolucion y lamedicina. La transparencia en
animales se considera una estrategia adaptativa que les permite a los individuos camu-
flarse de forma efectiva en su entorno para evitar que los depredadores los detecten, lo
gue aumenta sus probabilidades de supervivencia.

Este atributo es comin en organismos acuéticos como las medusas, 10s pecesy 1os
camarones, pero menos frecuente en animales terrestres. Las mariposas de la subfamila
Ithomiinae tienen alas parcial o totalmente transparentes, y entre los vertebrados
terrestres, se conoce la transparencia que las ranas de cristal (familia Centrolenidae) y
algunas especies del género Boophis (familia Mantellidae) de Madagascar exhiben en
laregion ventral, lo que permite ver sus 6rganos internos (Hutter et al., 2018). Aunque
la transparencia de las ranas de cristal es ampliamente conocida en la herpetologia
neotropical, su ventgja adaptativa fue un enigma durante mucho tiempo, sobre todo
considerando que, a diferencia de los animales acuéticos, estas especies solo presentan
transparenciaen laregion ventral del cuerpo. Apenas recientemente se publico un articulo
sobre como este rasgo le permite a los individuos camuflarse al generar un borde “difuso”
con respecto alas hojas verdes donde descansan (Bar nett et al., 2020).

Ya con una parte del rompecabezas resuelta, en el articulo publicado en Science,
Taboada et al. (2022) abordaron otra pregunta sobre el mecanismo de dicha transparen-
ciaen laranade cristal Hyalinobatrachium fleischmanni. Normalmente, la sangre en €l
sistemacirculatorio hariaopacas alasranas eimpedirialatransparencia, lo queimplicaun
reto interesante, ya que requieren especializaciones fisiologicas que permitan ocultar los
pigmentos respiratorios de los glébul os rojos (hemoglobina), cuya presenciabloqueariala
transparencia, y, simultaneamente, compensar |a restriccion respiratoria resultante.

Mediante una tecnologia que detecta el flujo de los globulos rojos en la sangre en
individuos activos o anestesi ados, encontraron que las ranas almacenan estas célulasen el
higado cuando duermen. Dicha estrategia (que no se observo en otras especies de anuros
evaluadas) resulta en unamenor pigmentacion durante los periodos deinactividad, que es
cuando son mas vulnerables. Segln los autores, € almacenamiento de los gldbulos rojos
en € higado en lasranas H. fleischmanni parece basarse en una propiedad respiratoriadel
higado de los anfibios. En este sentido, cabe resaltar que estos presentan cristales de gua-
nina altamente reflectantes, denominados iridoforos, en las células del peritoneo visceral
y del parietal de varios 6rganos internos, dandoles un tono blanco (Cisneros-Heredia &
McDiarmid, 2007), y que €llo permitiria, asimismo, ocultar los glébulos rojos de la piel
y los mascul os de estas ranas.

Lo masinteresante de lacienciaes que un resultado como este abre € camino anuevas
preguntas. Las ranas de cristal conforman un grupo muy diverso, con 160 especies descri-
tas, 79 delas cuales se encuentran en Colombia (Frost, 2023), lo que convierte al paisenun
sitio privilegiado parael estudio de su ecologiay sus adaptaciones. Curiosamente, €l patron
de transparencia ventral es muy variable en las especies de lafamilia, pues abarca desde €
vientre totalmente transparente en € género Hyalinobatrachium hasta e peritoneo parietal
parcialmente cubierto por iridéforos en las especies de los deméas géneros (Figura 1). Es
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Figura 1. Variacion en latransparenciaventral en Centrolenidae. a) Hyalinobatrachium esmeralda
con transparencia en peritoneo parietal y presencia de iridéforos en el peritoneo visceral (salvo €
corazon); b) Centrolene huilensis con iridéforos en peritoneo parietal cubriendo parcialmente la
region ventral y peritoneo visceral transllcido; ¢) Nymphargus grandisonae con iridéforos en e
peritoneo parietal cubriendo completamente laregion ventral; d) Hyalinobatrachium viridissimum
con transparencia en peritoneo parietal y presenciade iridéforos en el peritoneo visceral.

licito, entonces, preguntarse si es posible que esta adaptacién haya favorecido la diversi-
ficacion en Centrolenidae y qué relacion tendria con las estrategias de cuidado parental,
sobre todo en especies en las que uno delos dos parental es permanece al lado de los huevos
durante su desarrollo, protegiéndol os de |las amenazas.

I mplicaciones en medicina

El estudio que se comenta es fascinante no sdlo desde el punto de vista bioldgico, sino
gue también pone de relieve laimportancia de investigar |os mecanismos que subyacen
en adaptaciones bioldgicas inusuales. Al estudiar las ranas de cristal, los investigadores
pudieron descubrir un mecanismo desconocido hastaahoraparamantener latransparencia
en animales con sistema circulatorio, o que podria tener implicaciones para otras areas
delaciencia. La concentracion de células rojas en la sangre puede formar codgulos que
obstruyen |os vasos sanguineos y conducen a una condicién potencial mente mortal como
latrombosis. La aparente capacidad de estas ranas de concentrar y dispersar sus células
rojas de la sangre a voluntad, sin efectos negativos, puede ser un recurso interesante para
conocer y tratar latrombosis en especies como el ser humano (Cruz & White, 2022).
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Desafortunadamente, varias especies de ranas de cristal estén en peligro de extin-
cion debido ala pérdida de hébitat y otros factores, en particular la deforestacion en la
region andina, en tanto que hay muy poca informacién sobre € grado de amenaza de
muchas especies (Mendoza & Arita, 2014), aunque se han hecho estudios sobre su
estado de conservacion y se han desarrollado estrategias para protegerlas (Guayasamin
et al., 2020). Estudios como el de Taboada et al. aumentan la visibilidad de estas espe-
ciesy resaltan la importancia de su conservacion. Este articulo es un gran g emplo de
como la investigacion sobre la evolucion y la fisiologia de los organismos que no cons-
tituyen model os, puede conducir aimportantes descubrimientos y hacer avanzar nuestra
comprension del mundo natural.

Angela M. Mendoza-Henao
Coleccién de Sonidos Ambientales “Mauricio Alvarez-Rebolledo”, Colecciones
Biologicas, Instituto de Investigacion en Recursos Bioldgicos Alexander von Humboldt,
Villade Leyva, Boyaca, Colombia
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Ancestors in Evolutionary Biology, linear thinking about
Branching Trees

Ancestros en Biologia Evolutiva, pensamiento lineal sobre
arboles ramificados

(Cual fue el pensamiento evolutivo en Europa durante el siglo que transcurrio entre Ernest
Haeckel y Willi Hennig? (Hening, 1968) y ;como trascendieron estas ideas al quehacer
sistematico y filogenético contemporaneo? Como lo lamenta Jenner en su libro, este es
un fragmento de la historia poco explorado en la literatura tradicional, con excepcion del
episodio del origen de la teoria evolutiva de Darwin y Wallace. Ancestros en Biologia
Evolutiva no es solamente un libro historico, sus 12 capitulos, de 40 hojas cada uno en
promedio, son, ademas, una defensa apasionada, sustentada con argumentos y ejemplos,
de lo que Jenner denomina “la narrativa evolutiva’: una disciplina de la filogenética
descriptiva que, seglin Jenner, se originé en la segunda mitad del siglo XIX y que recurre
a narraciones para describir la evolucion. Central en la narrativa evolutiva, esta otro
concepto que Jenner introduce en este libro, “el pensamiento de linaje” (lineage thinking),
el cual alude al proceso de imaginar las transformaciones morfolégicas que sufrieron los
linajes ancestrales (ancestros hipotéticos) a través del tiempo. De acuerdo con el autor,
el pensamiento de linaje es lineal y no niega la divergencia filogenética, sino que, en vez
de interesarse en los descendientes, se enfoca mas bien en lo que ocurre a lo largo de las
ramas, siguiendo la linea de cambios en el tiempo; obviamente el pensamiento de linaje
requiere la interpretacion de los cladogramas como la secuencia de la divergencia entre
linajes y no meramente como un resumen de sinapomorfias. ;Qué tiene que ver todo esto
con los ancestros? Para Jenner, la alquimia entre la narrativa evolutiva y el pensamiento
de linaje genera el ingrediente mas emocionante de la biologia evolutiva: la reificacion
(o cosificacion) de los ancestros hipotéticos en organismos que deberiamos reconocer,
reconstruir y nombrar.

El enfoque del libro es claramente evolutivo, con esto quiero decir que su interés
se centra mas en el proceso de la evolucion que en sus resultados (los taxones). Jenner
concibe este enfoque como la tarea fundamental de la filogenética (ver abajo), aunque
algunos podrian encontrar su vision tan rigurosa como ¢l considera que lo es el enfoque
de los sistematicos orientado a los productos de la evolucion y no a sus eventos. Para
Jenner, uno de los problemas mas algidos de la literatura especializada y la pedagogia
de la evolucion es la malinterpretacion de ideas basadas en el pensamiento de linaje que
recurren a planteamientos taxondomicos, lo que el autor discute mediante varios ejemplos.
Aqui debo resaltar uno que, aunque busca explicar de forma grafica qué es un arbol
familiar al publico general, es incorrecto. La mitad izquierda de la figura 11.4 muestra
las relaciones entre bisabuelos, abuelos, padres e hijos con flechas de forma lineal y una
leyenda que dice “Este NO es tu arbol familiar”, en tanto que debajo, con el encabezado
“Este es tu arbol familiar”, se muestran de forma bifurcada (en un arbol) las relaciones
entre miembros de una familia con cuatro terminales: un hijo, tres hermanos, varios
primos primarios y un nimero mayor de primos secundarios, y en los nodos aparecen
papa y mama (como ancestros del hijo y los tres hermanos), cuatro abuelos (ancestros del
clado anterior mas los primos primarios) y ocho bisabuelos (ancestros del clado anterior
mas los primos secundarios). Esto es incorrecto porque la tocogenia (relaciones ligadas
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por la reproduccion), como nos ensefid Hennig (1968), no es bifurcada (o jerarquica), ya
que tanto los padres como los abuelos y bisabuelos persisten después de su reproduccion.
Por definicion, no existen los arboles familiares, pero si uno se ve obligado a pensar
en una familia como algo TUnico, aislado, estrictamente mondégamo (sin endogamia), la
forma correcta de ilustrarla en un arbol bifurcado seria teniendo el hijo, los dos padres,
los cuatro abuelos y los ocho bisabuelos como terminales y relacione dichas terminales
(generaciones) de forma secuencial. Tal vez a Jenner le gusta esta figura porque creo
que se ajusta a su pensamiento de linaje, pero las relaciones poblacionales no pueden
representarse correctamente de forma bifurcada.

Jenner no so6lo expresa su insatisfaccion con el pensamiento taxonémico de los sis-
tematicos, sino con la preferencia de algunos colegas por adherirse exclusivamente a esta
concepcion y no contemplar la filogenética. Esto es evidente en las anécdotas que invo-
lucran a David Williams y Malte Ebach, las cuales se presentan con un poco de condes-
cendencia. Tanto Williams como Ebach son considerados cladistas de patrén y empiristas
rigurosos, tal vez lo mas opuesto a un realista como Jenner. Segun éste, “under a realist
interpretation of science, it is precisely the discovery, through inference, of hypothetical
ancestors that is a major goal of phylogenetics, these creatures carry the entire weight of
phylogenetic explanations on their tiny hypothetical shoulders” (p.327). Yo encuentro que
este compromiso con el realismo, ya sea dandole realidad a los ancestros, o interpretando
arboles filogenéticos como una secuencia de eventos de especiacion, o modelando procesos
evolutivos para hacer inferencias filogenéticas, estd desconectado de las limitaciones
empiricas de los datos que tenemos a mano, de los métodos que usamos y de la falibilidad
de nuestras observaciones (Zimring, 2019). Jenner parece saber esto, lo que representa una
tension que no puede ignorarse. Jenner advierte en multiples partes del libro la importancia
de minimizar la especulacion y, aun asi, promueve que reconstruyamos y demos nombres
a ancestros, pero la linea entre estas dos cosas es muy delgada. O los ancestros hipotéticos
son abstracciones, o inferencias, que, aunque empiricamente inaccesibles, son eslabones
teoricos de teorias mas grandes, o son organismos que esperamos descubrir, reconstruir y
nombrar. Nadie niega que en alguin momento existieron ancestros y que algunos continuaran
coexistiendo entre nosotros, pero hoy no tenemos forma de distinguirlos entre los grupos
hermanos de otro taxon y, por lo tanto, puede cuestionarse el interés de la biologia evolutiva
en crear historias alrededor de ellos.

(Logrd Jenner con su libro convencerme de la necesidad o utilidad en la biologia
evolutiva contemporanea del pensamiento de linaje y la narrativa filogenética con el interés
de reconocer ancestros? No, pues como lo menciona ¢l mismo, “lineages fall outside the
bookkeeping language of systematics” (pp. 322), entonces mi respuesta (o la de cualquier
otro sistematico o cladista) sea seguramente irrelevante. A pesar de mi escepticismo hacia
la tesis principal del libro y la vision de Jenner sobre lo que debe o no involucrar el estu-
dio de la evolucion, debo confesar que disfruté tremendamente su lectura. Son varias las
virtudes que me impulsan a invitarlos a leerlo. El libro hace un reconocimiento enorme
a las contribuciones de los muchos autores que nos han precedido en este campo. Como
escritor y narrador, Jenner tiene un estilo claro y ofrece suficientes detalles para demostrar
que es un estudiante apasionado de la historia de la biologia y mantenernos enganchados al
texto. También hay multiples discusiones y opiniones acerca de la literatura especializada
contemporanea que son particularmente amenas y valiosas. Agradezco todo lo que el libro
me hizo pensar y aplaudo la valentia de Jenner al exponer sus opiniones. Mas alla de los
canones de la literatura cientifica, creo que el pensamiento de linaje y la narrativa evolutiva
son heuristicas basicamente inofensivas, pero atractivas y efectivas para poner la teoria
evolutiva al alcance del publico general.

Ivonne J. Garzon-Orduiia
Coleccion Nacional de Insectos, Departamento de Zoologia, Instituto de Biologia,
Universidad Nacional Autonoma de México
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A nuestros lectoresy autores

Enfoquey alcance

La Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales es una publicacion
periddica trimestral, multidisciplinaria, que tiene como objetivo dar a conocer articulos inéditos de
investigacion de alta calidad.

La Revista publica articulos cientificos en las areas de ciencias biomédicas, ciencias del comporta-
miento (filosofia, sicologia, antropologia, sociologia), ciencias fisicas, ciencias naturales (biologia,
microbiologia, botanica, zoologia, ecologia) ciencias quimicas, ciencias de la tierra (geologia, medio
ambiente) y matematicas.

Esta resefiada en varios indices nacionales e internacionales tales como Actualidad Iberoamericana,
Agris, CIRS (International Center for Scientific Research), Current Mathematical Publications, EB-
SCO, Dialnet, Historia Mathematica, Index Kewensis, Latindex, Mathematical Reviews, MathSci-
Net (on line data base), PERIODICA, SciELO Colombia, Online Computer Library Center — OCLC,
Zentralblatt fiir Mathematik, Zoological Record. Nacionalmente se encuentra resefiada en la base de
datos Publindex de Colciencias.

El primer numero se publicé en diciembre de 1936, aflo de creacion oficial de la Academia, bajo la
direccién del doctor Jorge Alvarez Lleras y hasta el momento se han editado 41 volamenes.

Proceso de evaluacién por pares

Se recibiran solo los manuscritos que cumplan con todos los requisitos que se mencionan en las
indicaciones a los autores. Los manuscritos seran evaluados en primera instancia por el editor y los
editores asociados de |a disciplina correspondiente.

Cada manuscrito serd enviado a dos especialistas en el tema, quienes evaluaran y enviaran sus
recomendaciones. Este proceso de revision tendra una duracion aproximada de 90 dias.

Los pares académicos pueden adoptar alguna de las siguientes tres opciones: a) aceptacion sin
modificaciones; b) aceptacion con correcciones; ¢) no aceptacion. En caso de desacuerdo de los
pares, el original sera enviado a un tercer evaluador.

En cualquiera de los casos, el autor sera informado y debera realizar las modificaciones correspon-
dientes en el manuscrito y enviarlo dentro de las cuatro semanas siguientes. Ademas, debera enviar
un documento en el que respondera, una a una, todas las observaciones sefialadas por los evaluadores.

Cuando el autor demore mas de 30 dias en responder a las sugerencias de los evaluadores, se
entendera que los autores han retirado el manuscrito en su forma actual y, si se remitiera de nuevo, el
Comité Editorial de la Revista lo considerara como un nuevo trabajo.

Los trabajos que sean aceptados se consideraran como propiedad de la Revista de la Academia
Colombiana de Ciencias Exactas Fisicas y Naturalesy podran ser reproducidos total o parcial-
mente por la Revista

La Revista no se hace responsable de los contenidos cientificos ni de las implicaciones legales de los
articulos publicados.

Etica dela publicacién

LaRevistadelaAcademia ColombianadeCienciasExactas, Fisicasy Naturales(RACCEFYN),
acoge la normatividad internacional definida por el Committee on Publication Ethics (COPE).
Algunas normas se pueden consultar en:

COPE guidelines on good publication practice: https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles’PMC1753164/
COPE code of conduct: https://publicationethics.org/resources/code-conduct

Ver documento pdf (anexo)

Politica de acceso abierto

La pagina web de la Revista (www.r accefyn.co) permite el acceso libre y abierto a los articulos con
el fin de contribuir a la visibilidad, el acceso y la difusion de la produccion cientifica.
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Directrices para autores
Tipologia de los articulos publicados en la Revista

Articulos originales o articulos de investigaciéon cientifica y tecnologica: documento que pre-
senta, de manera detallada, los resultados originales de proyectos de investigacion. La estructura
generalmente utilizada contiene los siguientes apartes importantes: introducciéon, metodologia, resul-
tados, discusion, conclusiones y referencias.

Articulos cortos: documentos breves que presenta resultados originales preliminares o parciales de
una investigacion cientifica o tecnoldgica y, que, por lo general, requieren de una pronta difusion.

Articulos de posesion o articulos de revisién de tema: documentos resultantes de unainvestigacion
donde se analizan critica y sistematicamente, a la par que se integran los resultados de investigaciones
publicadas o no publicadas, centradas en un campo de la ciencia o la tecnologia, con el fin de dar
cuenta de sus avances y sus tendencias de desarrollo. Presentar un articulo de revision constituye un
requisito para que un Académico pueda posesionarse como miembro correspondiente o de nimero.

Cartas al editor: posiciones criticas, analiticas o interpretativas sobre | os documentos publicados en
larevistaque, ajuicio del Comité Editorial, constituyen un aporte importante ala discusién del tema
por parte de la comunidad cientifica de referencia.

Comentarios bibliograficos: son escritos criticos breves sobre libros recientes publicados en las
disciplinas de interés de la Revista.

Correccion de los autores
Fedeerratas

Indicaciones a los autores
L os autores deben tener en cuenta las siguientes indicaciones:

1. Los trabajos presentados deberan ser originales y de alto nivel, escritos en inglés o espaiiol,
y que traten sobre aspectos relacionadas con las Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales. Todos
los trabajos aceptados quedaran como propiedad permanente de la Academia Colombiana de
Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales de manera que la misma podra publicarlos en formato
fisico y electronico, incluyendo la internet. (Ver transferencia derechos de autor).

2. Elautor de la correspondencia aceptara mediante comunicacion escrita firmada que el manuscrito
es un trabajo original, que no ha sido publicado por ningin medio, ni esta siendo evaluado para
aparecer en otra publicacion impresa o electronica y que, ademas, ha sido aceptado por todos
los autores para su publicacion en la Revista. Igualmente,-que los derechos de autor no han sido
cedidos a nadie con anterioridad. (Ver formatos declaracion originalidad, conflicto de intereses
y sesion de derechos de autor en la pagina web de la Revista: http://www.raccefyn.co).

3. Laparticipacion de los autores en el trabajo debera ser suficiente como para aceptar publicamente
la responsabilidad por los aportes de cada cual. El orden de los autores en la publicacion debera
ser una decision compartida de los coautores, quienes deberan ser capaces de explicar el orden
en e que aparecen sus nombres. Finalmente, el manuscrito debe contener un parrafo en el
que se detallara la contribucion de cada uno de los autores.

4. De acuerdo con el ICMJE, todos los colaboradores que no cumplan con los criterios de autoria
o hayan realizado contribuciones menores deberan aparecer en la seccion de Agradecimientos,
pero no seran citados como autores. Las ayudas econdmicas y materiales deberan aparecer en
los Agradecimientos.

5. Laterminologia debe regirse por el Codigo Internacional de Nomenclatura Botanica. La termi-
nologia fisica, quimica o bioquimica, debera seguir las normas del Comité de Nomenclatura de
la Union Internacional de la Quimica Pura y Aplicada (IUPAC). Deberan usarse las abreviaturas
internacionales convencionales y las unidades del Sistema Internacional (SI). Los nombres
cientificos deberan ser escritos en la forma recomendada por el Internacional Code of Botanical
Nomenclature y por €l International Committee on Systematics of Prokaryotes o ICSP.

Envioy presentacién del manuscrito

Los articulos deberan ser enviados a través de http://www.raccefyn.co

El manuscrito incluira ademas de la pagina correspondiente al titulo, el resumen, las referencias, las
tablas y sus titulos, las leyendas de las figuras, todos los cuales deberan estar escritos en procesador
de palabras Word a doble espacio, usando la fuente Arial de tamafo 12, sin justificar el texto. No
debe olvidarse el usar la numeracion en todo el manuscrito. Extension maxima de 30 paginas, entre
5.000 a 8.000 palabras.
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Los manuscritos deben incluir la siguiente informacion:

1. Una hoja de presentacion, pagina en Word con los nombres y apellidos (si desea poner el
segundo apellido, debe ir separado por un guion) de todos los autores (sin cargos, ni grado
académico), filiaciones y correos electronicos. Agregar aqui un parrafo en el que los autores
declaren su aporte personal al manuscrito bajo consideracion.

Titulo completo del manuscrito en espafiol e inglés (maximo 30 palabras, 165 caracteres)
Titulo corto (maximo 10 palabras, 50 caracteres)

Resumen en espaiiol e inglés que no supere 250 palabras.

DA SO )

Palabras clave en espafiol y en inglés que no superen en niimero a seis, separadas por punto

y coma.

6. Nombre del autor responsable de la correspondencia con su direccién completa, nimero tele-
fonico, direccion electronica y codigo ORCID. Open Researcher and Contributor |D (Iden-
tificacion del Investigador y del colaborador abierto)

7. Direcciones electronicas de todos los coautores y codigos ORCID Open Researcher and
Contributor 1D.

8. Texto, referencias y tablas en un mismo archivo en conjunto con las leyendas de las figuras en
formato jpg o tiff en archivos individuales y con una resolucion mayor a 300 dpi (dots per inch).

9. El numero maximo de tablas y figuras es de 7. Para enviar informacion adicional se puede

emplear la seccién de Informacién suplementaria debidamente referenciada en el texto: tabla
1S, 28, etc.; figura 1S, 28, etc.

Estructura del manuscrito

Introduccion: se debe mostrar €l marco tedrico en €l cual seinscribe el temadelainvestigacion, propd-
sito del articulo y justificacion del estudio indicando, ademas, la delimitacion de la pregunta problema.
Materiales y métodos: se describiran los sujetos de observacion o experimentacion, aparatos o
dispositivos y metodologias empleadas en el estudio. La descripcién de la metodol ogia debe tener
referencias de los métodos usados.

Analisis estadistico: sefialar los métodos estadisticos utilizados y la manera de analizar los datos.

Resultados: deben presentarse en secuencia ldgica, con las tablas y las figuras acompaiiadas de una
explicacion y analisis de las mismas.

Discusion: debe hacerse énfasis en los aspectos nuevos e¢ importantes del estudio, contrastando
los resultados con la informacion pertinente disponible en literatura actualizada y relacionar las
conclusiones con los objetivos propuestos. Se deben incluir las implicaciones y limitaciones de los
hallazgos y comparar las observaciones relevantes con las de otros estudios.

Los resultados y la discusion pueden presentarse también en forma combinada, en cuyo caso la
seccion se denominara Resultados y Discusion.

Conclusiones: deberan responder al objetivo de la investigacion reportada e incluir el planteamiento
de objetivos futuros a seguir en la linea de investigacion.

Referencias: todas las referencias bibliograficas se insertaran en el texto y deberan llevar siempre
entre paréntesis el apellido del primer autor y el afio de publicacion. Si el apellido del autor o autores
forma parte de la estructura formal de la frase, s6lo se pondra entre paréntesis la fecha; por ejemplo:
Pérez y Ribas (1996). Si no forma parte de la estructura formal del texto, por ejemplo: ... como
indica Barbudo (2003). Si son solo dos autores se pondran los dos apellidos, si son mas de dos sélo
se pondra el apellido del primero anadiendo “et al.”

La Revista ACCEFYN utiliza las normas del Manual APA, estas emplean un sistema de citacion de
autor-fecha.

Lista dereferencias. Se organizan alfabéticamente y se citan de la siguiente manera:

Articulo derevista

Apellido, A. A., Apdllido, B. B., Apellido, C. C. (Afo). Titulo del articulo. Nombre de la revista,
volumen: pp-pp.

Ejemplo
Kay, M.A., Glorioso, J.C., Naldini, L. (2001). Viral vectors for gene therapy: the art of turning
infectious agents into vehicles of therapeutics. Nat Med., 7: 33-40.
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Libro

Apellido, A. A. (Afio). Titulo. Ciudad, Pais: Editorial

Ejemplo

Salisbury, F. B., Ross, C. M. (1994). Fisiologia Vegetal. Guadalajara, México: Grupo editorial
Iberoamérica.

Capitulo delibro

Apellido, A. A., Apellido, B. B. (Afio). Titulo del capitulo o la entrada. En A. A. Apellido. (Ed.),
Titulo del libro (pp. xx-xx). Ciudad, Pais: Editorial.

Ejemplo

Guba, E.G. (1983). Criterios de credibilidad en la investigacion naturalista. En J. Jimeno Sacristan y
A. Pérez Gomez. La ensefianza: Su teoria y su practica (148-165). Madrid, Espafia: Akal.
Revista en linea

Apellido, A. A. (Afo). Titulo del articulo. Nombre de la revista, volumen (niimero): pp-pp.
Disponible en: http://www...

Ejemplo

Cintron, G., Lugo, A. E., Pool, D. J., Morris, G. (1978). Mangroves of arid environments in

Puerto Rico and adjacent islands. Biotropica, 10 (2): 110-121. Disponible en: http://www.jstor.org/
pss/2388013.

Gutiérrez-Vargas, J.A., Moreno, H., Cardona-Gomez, G.P. (2016). Targeting CDKS5 post-stroke
provides long-term neuroprotection and rescues synaptic plasticity. J Cereb Blood Flow Metab. doi:
10.1177/0271678X16662476

Citas paginas web

Anotar la fecha de la consulta

Ejemplo

Guiry, M.D., Guiry, G.M. (2015). AlgaeBase. World-wide electronic publication, National University
of Ireland, Galway. Disponible en http://www.algaebase.org., accedida entre enero y junio de 2015.

Tablas y figuras: las tablas y cuadros se denominaran tablas y llevaran numeracion arabiga de
acuerdo con €l orden de aparicion. El titulo correspondiente se coloca en la parte superior de latabla
y las notas en la inferior. Los simbolos para unidades deben aparecer en el encabezamiento de las
columnas. Si es necesario exponer alguna informacion, utilizar las letras mintisculas del alfabeto
seguin orden de aparicion en larespectivatabla: a, b, ¢, d, g, etc.

Las fotografias, gréaficos, dibujos y esquemas se denominan todos como Figuras, las cuales se
enumeran segun el orden de aparicion y sus leyendas se describen en hoja separada. Si se trata de
micro-fotografias debe indicarse el aumento utilizado. Las personas, o sus nombres, no deben ser
identificables en las fotografias pero se requiere permiso escrito para su publicacion.

Cuando las tablas y figuras hayan sido tomadas de revistas o libros, sean impresos o electronicos, se
debe especificar la fuente y adjuntar autorizacion de la respectiva publicacion para su reproduccion.

Agradecimientos: podran ser expresados a personas o entidades que hayan ayudado en la realizacion
del trabajo. Se mencionaran las personas y el tipo de ayuda aportada, asi como las entidades,
instituciones o fundaciones que hayan financiado o suministrado materiales. En caso de proyectos de
investigacion financiados sera suficiente con mencionar el c6digo de registro y la entidad, institucion
o fundacién que lo apoyd econémicamente.

Consideraciones

Los trabajos aceptados son propiedad de la Revista ACCEFYN y podran ser reproducidos total o
parcialmente por la Revista.

La Revista no se hace responsable de los contenidos cientificos ni de las implicaciones legales de los
articulos publicados.

Correccion de estilo y publicacion del manuscrito

Una vez aceptados los articulos, éstos se enviardn a correccion orto-tipografica. Se usara la
herramienta de control de cambios de Word, en la cual quedara el registro de cada una de las
sugerencias llevadas a cabo y los comentarios o dudas para que el autor o los autores aprueben y
contesten apropiadamente.
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La version corregida debera ser enviada nuevamente para su aprobacion definitiva en un plazo
minimo de 48 horas. El manuscrito debera ir con una carta al editor, informando cuales correcciones
fueron procesadas. El editor le informara al autor la fecha aproximada y el nimero del volumen en
el que el trabajo sera publicado.

Rectificaciones y correcciones de errores

Las rectificaciones sobre la informacion suministrada por parte de los autores, se haran en el nimero
inmediatamente posterior al anuncio de las mismas y seran responsabilidad de los mismos autores.
La Revista se encargara de publicar una nota aclaratoria a manera de erratas. En el caso que sean
necesarias mejoras y correccion de errores orto-tipograficos, de manejo visual de la informacion o
de imprecisiones involuntarias, el o los autores podran comunicarse al correo de la Revista para que
puedan efectuarse en las versiones electronicas de la Revista.

Falsificacion de articulos

Si en el proceso editorial se encuentra falsificacion, omisiéon de datos, duplicidad del articulo o
plagio, se devolvera el original al autor con la debida notificacion a su institucién patrocinadora,
centro de investigacion o universidad.

Conflicto de intereses

Si los autores o coautores, editores o revisores (evaluadores) tienen alglin conflicto de intereses que
pueda de alguna manera influir en la transparencia u objetividad en el proceso de revision por pares
y publicacion, tal conflicto debe ser declarado.

Los conflictos de interés mas evidentes son los llamados conflictos financieros, resultado de relaciones
entre empleador-empleado, financiaciones y patentes, asi como también honorarios, consultorias,
investigacion pagada por compaiias que dependen de los resultados investigativos, entre otros.

También existen los conflictos personales resultado de amistades o animadversiones, competencias
académicas y pasiones en el campo intelectual o moral (por ¢j. parientes en una compaiiia que se bene-
ficiaria de los resultados que se van a publicar, el uso de los resultados publicados para promocion
inmediata basada en el articulo publicado, creencias religiosas que estén en conflicto directo con la
investigacion que se va a publicar, entre otros).

Transferencia de derechos de autor

En caso de que €l articulo enviado sea aprobado para publicacién, el autor principal en nombre
propio y en el de los coautores o el autor principal y los coautores deben ceder los derechos de autor
del articulo mencionado a la revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y
Naturales (ACCEFYN), excepto en los siguientes casos:

a) Los autores y coautores retienen el derecho de revisar, adaptar, preparar trabajos derivados, pre-
sentaciones oralesy distribuir aalgunos colegas impresos de su propio trabajo publicado, siempre
y cuando se dé el crédito correspondiente alarevista de ACCEFY N. También pueden publicarse
el titulo del trabajo, resumen, tablas y figuras del trabajo en los correspondientes sitios web de
autores o de sus empleadores, también dando €l crédito correspondiente alarevistade ACCEFYN.

b) Si el trabajo ha sido realizado por contrato, el empleador del autor tiene el derecho de revisar,
adaptar, preparar trabajos derivados, reproducir o distribuir en formato impreso el trabajo publi-
cado, de unamanera seguray parael uso exclusivo de sus empleados.

¢) Si a la revista de ACCEFYN se le solicitara permiso individual por terceras personas para usar,
imprimir o publicar especificamente articulos ya publicados, debera obtenerse el permiso expreso
del autor y coautores del trabajo o del empleador con excepcion del uso en salones de clase,
bibliotecas o reimpresos en un trabajo colectivo.

d) La revista ACCEFYN se reserva el posible uso en la portada de la revista, de figuras sometidas
con |os manuscritos.

e) Ningun otro derecho, ademas del de derechos de autor, debe ser reclamado por la revista de
ACCEFYN.

Aviso de derechos de autor
Los autores certifican que son los creadores originales del trabajo y declaran que:

a) Los datos y las referencias a materiales ya publicados estan debidamente identificados con su
respectivo crédito e incluidos en las notas bibliograficas y en las citas que se destacan como tal y,
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en los casos que asi lo requieran, se cuenta con las debidas autorizaciones de quienes poseen los
derechos patrimoniales.

b) Todos los materiales que se presentan estan totalmente libres de derecho de autor y, por lo tanto, el
autor de la correspondencia se hace responsable de cualquier litigio o reclamacion relacionada con
derechos de propiedad intelectual, exonerando de responsabilidad a la Academia Colombianade
Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.

c) El trabajo es inédito y no serd enviado a otras revistas mientras se espera la decision de los edi-
tores de tal revista. El primer autor declara que no existe un posible conflicto de intereses en este
manuscrito.

d) En caso de ser publicado, los autores del articulo transfieren todos los derechos de autor a la
Revista ACCEFYN, sin cuyo permiso expreso no podra reproducirse ninguno de los materiales
publicados en la misma.

e) A través de este documento, y si el trabajo es aceptado para su publicacion, la Revista ACCEFYN
asume los derechos para editar y publicar los articulos en indices nacionales, € internacionales o
bases de datos con fines académicos y cientificos no comerciales en medios impresos, electronicos,
Internet en texto completo o cualquier otro medio conocido o por conocer con respeto de los
derechos de autoria.

Transferencia de derechos de autor

En caso de que el articulo enviado sea aprobado para publicacién, el autor principal en nombre
propio y en el de los coautores o el autor principal y los coautores deben ceder los derechos de autor
del articulo mencionado a la revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y
Naturales (ACCEFYN), excepto en los siguientes casos:

a) Los autores y coautores retienen el derecho de revisar, adaptar, preparar trabajos derivados,
presentaciones orales y distribuir a algunos colegas impresos de su propio trabajo publicado,
siemprey cuando se dé €l crédito correspondiente alarevistade ACCEFY N. También se pueden
publicar el titulo del trabajo, el resumen, las tablas y las figuras del trabajo en los correspondientes
sitios web de autores o de sus empleadores, dando también el crédito a la revista de ACCEFYN.

b) Si el trabajo ha sido realizado por contrato, el empleador del autor tiene el derecho de revisar,
adaptar, preparar trabajos derivados, reproducir o distribuir en formato impreso el trabajo
publicado, de una manera seguray para el uso exclusivo de sus empleados.

¢) Si a la revista de ACCEFYN se le solicitara permiso individual por terceras personas para usar,
imprimir o publicar especificamente articulos ya publicados, debera obtenerse el permiso expreso
del autor y delos coautores del trabajo o del empleador con excepcion del uso en salones de clase,
bibliotecas o reimpresos en un trabajo colectivo.

d) La revista ACCEFYN se reserva el posible uso en la portada de la revista, de figuras sometidas
con |os manuscritos.

e) Ningun otro derecho, ademas del de derechos de autor, debe ser reclamado por la revista de
ACCEFYN.

Declaracion de privacidad

Los nombres y las direcciones de correo electronico incluidos en esta revista se usaran exclusivamente
para los fines establecidos en ella y no se proporcionaran a terceros ni seran usados con otros fines.

Lista de comprobacién para la preparacion de envios

Como parte del proceso de envios, los autores estan obligados a comprobar que su envio cumpla
todos los elementos que se muestran a continuacion. Se devolveran a los autores aquellos envios que
no cumplan estas directrices.

1. Cartade sometimiento del articulo, dondeinforma quetodoslosautoreshan leido, aprueban
y declaran que:

» Estan de acuerdo con el manuscrito remitido, en su contenido, organizacion y presentacion.

* El trabajo es original, el cual no ha sido publicado previamente y, de igual forma, no se sometera
a otra revista hasta conocer la respuesta del Comité Editorial.

¢ En caso de ser aceptado el manuscrito, se autoriza su publicacion bajo las normas establecidas
por larevista
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1
S

El documento no cuenta con texto o figuras que tengan reserva de derechos y si los tuviere se
cuenta con la autorizacion escrita para su reproduccion.

El documento no contiene citas o transcripciones de obras que carezcan de referencias biblio-
gréaficas debidamente citadas.

Se incluye un parrafo donde los autores declaran cual fue el aporte de cada uno de ellos al documento.
Esta carta firmada debe ser adjuntada en el paso 4 del presente proceso de envio en formato PDF.

. Presentacion

Una pagina en Word con los nombres y apellidos (nombre completo, apellido y segundo apellido
separado por un guion) de todos los autores (sin cargos, ni grados académicos), filiaciones y
correos el ectrénicos.

Titulo completo del manuscrito en espafiol e inglés y titulo corto.

Nombre del autor responsable de la correspondencia con su direccion completa, nimero telefonico
y direccion electronica.

Direcciones electronicas de todos los coautores.

Texto, referencias y tablas en un mismo archivo junto con las leyendas de las figuras. Figuras en
formato jpg o tiff en archivos individuales.

. Estructuradel articulo. Se incluyen

El resumen en espaiiol e inglés (Abstract).

Las palabras clave (maximo 6) en espaifiol e inglés (Keywords).

Introduccion.

Materiales y métodos.

Resultados y Discusion para comunicaciones cortas.

Discusion.

Agradecimientos a colaboradores y/o instituciones u organizaciones que financiaron la investigacion.
Referencias.

Declaracion de conflicto de interés.

Informacion adicional: figuras
Se incluyen como archivo independiente, cada figura en pagina aparte.
Se incluyen las leyendas correspondientes al final del original. Estas figuras deberan ser cargadas
en el paso 4 del presente proceso de envio en formato JPG o TIF.
. Informacion adicional: tablas
Se incluyen al final del original, elaborados en el modelo mas sencillo de tablas del programa Word.
Se ordenan secuencialmente.
Se incluye el titulo correspondiente.
. Referencias
Se han seguido las normas de la revista de ACCEFYN en las instrucciones a los autores.

. Abreviaturas:

Se introducen entre paréntesis la primera vez que se usan.

. Nomenclatura:

Los nombres de género y especie estan en letra cursiva.
Los nombres de microorganismos, plantasy animales se escriben completos la primera vez que se
citan, en € titulo y en el resumen.

. Etica
Todos los autores conocen y aprueban la presentacion del manuscrito, su contenido, la autoriay
el orden dela autoria.
El manuscrito ha sido postulado solo a la Revista ACCEFYN y no se encuentra postulado ni ha
sido publicado en otrarevista.
Si el articulo incluye la investigacion en humanos o con animales se han seguido las directrices
de laDeclaracion de Helsinki y el uso de primates no humanos en la investigacion.
Seincluye los agradecimientos a las instituciones u organizaciones que financiaron la investigacion.

0. Revisores

e suministran indicaciones sobre tres o cuatro posibles revisores con sus nombres completos,

formacion académica y direcciones de correos electronicos.
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To our readersand authors

Focus and Scope

The Journal of the Colombian Academy of Exact, Physical and Natural Sciences (ACCEFYN) is a
multidisciplinary quarterly journal that publishes high quality original research articles.

The journal publishes scientific articles in the disciplines of Biomedical Sciences, Behavioral
Sciences (philosophy, psychology, anthropology, and sociology), Natural Sciences (Biology, Botany,
Microbiology, Zoology, Ecology), Physical Sciences, Chemical Sciences, Earth Sciences (Geology,
Environmental Sciences) and Mathematics. It is included in several national and international
directories and indexing services like Actualidad Iberoamericana, Agris, CIRS (International Center
for Scientific Research), Current Mathematical Publications, EBSCO, Dialnet, Historia Mathematica,
Index Kewensis, Latindex, Mathematical Reviews, MathSciNet (on line data base), PERIODICA,
SciELO Colombia, On-line Computer Library Center — OCLC, Zentralblatt fiir Mathematik,
Zoological Record, RLG. Within the Colombian citation system, the journal is register in Publindex
(The Journal index Departamento Administrativo de Ciencia, Tecnologia e Innovacion, Colciencias).
The journal’s website (Www.raccefyn.co) allows free and open access to full-text articles with the
purpose of contributing to the visibility, access and dissemination of Colombian scientific production.

The first issue was published in December 1936, year of the official creation of the National Academy,
led by Jorge Alvarez Lleras. The journal has been edited 41 volumes since then.

Peer Review Process

Manuscripts that meet the author guidelines are welcomed. Manuscripts will be assessed by the
editor in chief and associate editors’ expert in the topic of the manuscript.

If the editors see fit, the manuscript will be sent to, at least, two peers knowledgeable in the topic of
the manuscript. It is estimated the peer reviewing process will take around 90 days.

The reviewers can decide to a) accept the article without any modification, b) accept it if some
recommendations are addressed, or c) reject the manuscript. If peers exhibit contradicting assess-
ments, an extra reviewer will be approached to settle disparities and reach a final decision.

The corresponding author will be notified of the results of the peer review process. The author should
return an amended version, along with a documenting reporting the response to the reviewers, four
weeks after receiving the results of the reviewers.

If the author does not send these documents past the suggested time, the journal will assume the
manuscript has been withdrawn. If the author send these documents past the suggested time, the
journal takes the manuscript as a new submission and the reviewing process starts anew.

Accepted manuscripts are considered property of the journal. Thus, the journal is free to reproduce an
entire manuscript or parts of it.

The journal is not responsible of the contents of the published manuscripts and related legal implications.

Publication Ethics and Publication Malpractice Statement

The journal abides by the Committee on Publication Ethics (COPE) standards. These guidelines can
be consulted in the following links:

COPE guidelines on good publication practice: https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles’PMC1753164/
COPE code of conduct: https://publicationethics.org/resources/code-conduct

See document pdf (annex)

Open access policy

The journal enables open access to published articles via its website (Www.r accefyn.co) to contribute
to the dissemination, accessibility, and visibility of scientific work.

Author Guidelines

Research articles. A manuscript documenting the results of at least one experiment/study by
following the following structure: introductions, methodology, results, discussion, conclusions, and
references. Extra material can be reported as an appendix.

207


http://www.raccefyn.co/
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC1753164/
https://publicationethics.org/resources/code-conduct
http://www.raccefyn.co/_archivos/ethics_statement_21.5.17.pdf
http://www.raccefyn.co/

Revista de laAcademia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.
47(182):200-212, enero-marzo de 2023.

Brief articles. Manuscripts reporting the results of novel experiments/study in a succinct manner
and that require prompt diffusion.

Inaugural articles or Review articles. Manuscripts reporting literature reviews on a topic. It is one
requirement for the Academics to be admitted to the Academy

Lettersto the editor. Manuscripts proposing critical comments, novel analysis or re-interpretations
of published work.

Book reviews. Short manuscripts reporting a review of a book recently published within an area of
interest to the journal.

Authorscorrection
Errata

Information for Authors
Authors should bear in mind the following

1. Submitted manuscripts must be original and of outstanding quality. They can be written in
Spanish or English in an area related to the Exact, Physical or Natural Sciences. All works
accepted will remain permanent property of the Colombian Academy of Exact, Physical and
Natural Sciences so that such work can be published in hard copy or in electronic format, including
web posting. (See transference of authors’ rights).

2. The corresponding author will be required to state that the work is original, has not been published
elsewhere, is not under review elsewhere and that co-authors agree as to the version submitted.
Equally important, the corresponding author will be asked to state whether copyrights have been
passed on to other parties. (See form for declaration of originality, conflicts of interest, and
authors’ rights).

3. Itis assumed all listed authors have contributed substantially to the manuscript. Their order in
the manuscript should be reached by agreement. Finally, each author’s contribution should
be explicitly stated. Collaborators whose contribution was not substantial (see above) should
be mentioned in the ‘acknowledgments’ section (see http://www.icmje.org/ for a reference).
Financial supports and grants should also be mentioned in this section.

4.  The terminology used in the manuscript should follow that used in specific areas (we therefore
recommend authors to consult specialised references in this regards as to their own fields of
research). Scientific names should follow recommendations such as those stated, for example,
by the International Code of Botanical Nomenclature and the International Committee on
Systematics of Prokaryotes.

Submission and Presentation of manuscript
The manuscripts should be submitted using the website of the Academy: http://www.accefyn.co

The manuscript, including the title page, the abstract, tables with titles, graphics with descriptive
legends, must be prepared in Microsoft WORD processor in double space. Use Arial font size 12
without justification. Do not forget to number the entire manuscript. Maximum extension 30 pages,
5,000 to 8,000 words.

The manuscripts must contain the following information:

1. A page in Microsoft Word with the names and surnames (complete name, first and second
family name separated by a hyphen) of all the authors (without positions, and without academic
degrees), academic affiliations and email addresses.

Complete manuscript title in Spanish and English.
Short Title
Abstract in Spanish and English using 250 or less words

Key words in Spanish and English not containing more than 6 words.

S e

Name of the author responsible for all correspondence, including his complete address,
telephone number and email address.

=~

Electronic addresses of all the co-authors.

8. Text, bibliographical references, and tables in the same file together with the legends for all the
figures.

9. Figures must be in jpg or TIF format.
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Manuscript Structure

Introduction: there must be a clear description of the theoretical framework of the theme of the
investigation, purpose of the article and justification of the study, indicating the limitation of the
problem question.

Materials and methods: a description of the object of observation or experimentation, instruments
or devices and the methodology employed in the study.

Statistical analysis: indicate the statistical methods used and the data analysis employed.

Results: these must be presented in a logical sequence, with the accompanying tables and figures
with their respective explanations and analysis.

Discussion: emphasis must be given to those aspects of the study which are new and important,
contrasting the results with the relevant information available in the recent literature and relate the
conclusions with the proposed objectives. Mention must be made of the implications and limitations of
the results found and a comparison of the relevant observations with that of other studies. The results
and the discussion may also be presented in a combined form.

Conclusions: an up to date survey of the investigation. Mention can be made here of future objectives
of the same line of investigation.

References: these citations must be verifiable. When a citation is made, indicate in the text the
author, the year and page in the following way: last name of the first author and year of publication
Pérez (1996). If there are only two authors use both last names Perez and Ribas (1996). If there are
more than two authors use only the first last name followed by et al.

Reference list: alphabetically and following the examples

Journal article

Last name, A. A., Last name, B. B., Last name, C. C. (Year). Title. Journal name, volume: pp-pp.
Example

Kay, M.A., Glorioso, J.C., Naldini, L. (2001). Viral vectors for gene therapy: the art of turning
infectious agents into vehicles of therapeutics. Nat Med., 7: 33-40.

Book
Last name, A. A. (year). Title, City, Country: Publisher
Example

Salisbury, F. B., Ross, C. M. (1994). Fisiologia Vegetal. Guadalajara, México: Grupo editorial
Iberoamérica.

Book chapter

Last name, A. A., Last name, B. B. (Year). Chapter title. In A. A. Last name. (Ed.), Book title (pp.
xx-xx). City, Country: Publisher.

Example

Guba, E.G. (1983). Criterios de credibilidad en la investigacion naturalista. En J. Jimeno Sacristan y
A. Pérez Gomez. La enseflanza: Su teoria y su practica (148-165). Madrid, Espafia: Akal.

Journal on line
Last name, A. A. (Year). Article title. Journal, volume (issue): pp-pp. Available in http:/ /www...or DOI
Examples

Cintrén, G., Lugo, A. E., Pool, D. J., Morris, G. (1978). Mangroves of arid environments in Puerto
Rico and adjacent islands. Biotropica, 10 (2): 110-121. Available in: http://www.jstor.org/pss/2388013

Gutiérrez-Vargas, J.A., Moreno, H., Cardona-Gémez, G.P. (2016). Targeting CDK5 post-stroke
provides long-term neuroprotection and rescues synaptic plasticity. J Cereb Blood Flow Metab. doi:
10.1177/0271678X16662476

References web pages
Date of the access
Example

Guiry, M.D., Guiry, G.M. (2015). AlgaeBase. World-wide electronic publication, National
University of Ireland, Galway. Available in http://www.algaebase.org., accesed in June 2015.

Tables and graphics: The tables and frames are called tables and carry an Arabic numeration in
accordance with the order in which they appear. The corresponding title is placed on the upper part of
the table and notes are placed in the lower part. Symbols for unit measures must appear in the column
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headings. If it is necessary to display some information, use lower case letters from the alphabet
according to the appearance of the table: a, b, c, d, e, etc.

Photographs, graphics, pictures, or sketches are named figures, are enumerated in order of appearance,
and their legends must be written in a separate page. With respect to microfiches, indicate the size
of the augmentation used. People or their names should not be identifiable in photographs, unless
written permission for their publication has been obtained.

When tables and figures have been taken from magazines or books, published in hard copy or elec-
tronically, specify the source and include the authorization for its reproduction from the respective
publication.

Acknowledgments: These can be expressed to persons or entities who have aided in the realization
of the work. Mention is made of persons and their type of aid provided, as well as to entities or
institutions which have provided financial and material assistance. In case of investigative projects
with financial support it suffices to mention the registry code and the entity, institution or foundation
which provided the economic support.

Considerations

They will be published in the following issue to the announcement of the correction. They are
responsibility of the authors. Errata are responsibility of the Journal.

Fabrication of evidence, data omission, duplicity of data or plagiarism will be penalized. The authors
and their institutions, research center or university and sponsors will be notified.

Once the article has been accepted, it will undergo a style and format revision which will bring it to
its definitive version. The authors will receive the galley proofs in PDF format for the correction of
errors before its printing. The corrected version must be returned for final approval within a period
of 48 hours. The manuscript must be accompanied with a letter to the editor informing him of the
corrections that were carried out. The editor will inform the author of the date and volume number in
which the publication will appear.

If the authors or co-authors, the editors or reviewers (evaluators) have some conflict of interest which
may in any way influence the transparency and objectivity of the peer review process and publication,
it must be so declared.

The most obvious conflicts of interest are those referred to as financial conflicts, which result between,
employer-employee, investments, and patents, as well as honoraria, consulting, paid investigation by
companies which depend on the investigative results, etc.

There also exist personal conflicts arising from friendships, animosity, academic competencies and
passions in the moral or intellectual field (for example relatives in a company which will benefit from
the results to be published, the use of the results for immediate promotion based on the published
article, religious beliefs which are in direct conflict with the investigation that will be published, etc.).

Copyright Notice
Declaration of originality and transfer author’srights
The authors declare:

The published data and reference materials have been duly identified with their respective credits
and have been included in the bibliographic notes and citations that have been so identified and that
should it be required, I have all releases and permissions from any copyrighted material.

All material presented is free from any copyright and that I accept full legal responsibility for any
legal claims relating to copyrighted intellectual property, fully exonerating from responsibility
the Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.

This work is unpublished and will not be sent to any other journal while waiting for the editorial
decision of this journal. I declare that there is no conflict of interest in this manuscript.

In case of publication of this article, all author’s rights are transferred to the Revista delaAcademia
Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales, and so cannot be reproduced in any form
without the express permission of it.

By means of this document, if the article is accepted for publication by the Revista de la Academia
Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales, the Revista assumes the right to edit and
publish the articles in national and international indices or data bases for academic and scientific use in
paper, electronic, CD-ROM, internet form either of the complete text or any other known form known
or to be known and non-commercial, respecting the rights of the authors.
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Transfer of author rights

In case the article is approved for publication, the main author in representation of himself and his
co-authors or the main author and his co-authors must cede the author rights of the corresponding
article to the Revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales,
except in the following cases:

The authors and co-authors will retain the right to revise, adapt, prepare derived works, oral
presentations, and distribution to some colleagues of reprints of their own published work, if the
corresponding credit is given to the Revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas,
Fisicas y Naturales. It is also permissible to publish the title of the work, summary, tables, and
figures of the work in the corresponding web sites of the authors or their employers, also giving
credit to the Revista.

If the work has been realized under contract, the author’s employer has the right to revise, adapt,
prepare derivative works, reproduce, or distribute in hard copy the published work, in a secure
manner and for the exclusive use of his employees.

If the Revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales were
approached for permission by a third party for using, printing, or publishing specifically articles
already published, the Revista must obtain the express permission of the author and co-authors of
the work or of the employer except for use in classrooms, libraries, or reprinted in a collective work.
The Revista de la Academia Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales reserves the
possible use in its front cover of figures submitted with the manuscripts.

No other right, other than the author’s right, can be claimed by the Revista de la Academia
Colombiana de Ciencias Exactas, Fisicasy Naturales.

Privacy Statement

The names and e-mail addresses appearing in the journal will be used solely for the purposes
explicitly therein expressed and by no means will they be supplied to third parties.

Submission Preparation Checklist

As part of the submission process, authors are required to check off their submission’s compliance
with all of the following items, and submissions may be returned to authors that do not adhere to
these guidelines.

1. Letter of submission, where it is stated that all authors have read and approved that:

¢ The submitted manuscript conforms in content, organization and presentation with established norms.

* The original article has not been previously published in any form nor has it been submitted to
another journal nor will it be until an answer is received from the Editorial Committee.

¢ In the case the manuscript is accepted, it is then authorized to be published under the journal’s norms.

¢ The document may not be published without authorization of all copyrighted texts and figures.

e The document is fully cited in a list of references.

2. Appearance

e The first page written in Word with names and surnames (complete name, first and second
surnames separated by a hyphen) of all authors (without job titles or academic titles), affiliations
and e-mail address.

¢ Complete title of the manuscript in Spanish and English. Short title.

* Name of person responsible for correspondence with their complete address, telephone number
and electronic address.

¢ E-mail of all coauthors.

* Text, references and tables in the same file together with legends of the figures. Figures in jpg or
TIF format.

3. Structure of the article
The following sections are to be included:

e An abstract should be included in both Spanish and English.

* Key words (no more than 6) should be included in both Spanish and English.
¢ Introduction.

¢ Materials and methods.
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6

Results and Discussion for short communications.
Discussion.
Acknowledgments to collaborators and institutions and organizations which financed the research.
Declaration of conflict of interest.
. Additional information: Figures
Each figure is included in a separate page in jpg or TIF format
Corresponding legends are included in a separate page
Figures should be charged in JPG o TIF format
. Additional information: Tables
Tables are included on a separate page and are presented in a sSimple manner as aWord table
Tables are ordered sequentially

. References

Citations must follow the journal ACCEFYN's norms found in the authors” instructions

7

. Abreviations

The first use is introduced in parentheses

8.

1

Nomenclature

The generic and specific names are written in italics
Names of micro-organisms, plants and animals are written out completely the first time that they
are cited in the title and in the abstract.

. Ethics and malpractice consider ations

All authors must know and approve of the form, content, authors, and the order of the authors

An article that has been submitted to the journal ACCEFYN has not be submitted or published in
any other journal.

If the article includes research on human or animals have all authors read and followed the guiding
principles of the Declaration of Helsinki and the use of non-human primates in the research?

0. Reviewers

List 3 or 4 possible reviewers with their complete names, academic background and e-mails.
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