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El Grupo Radiaciones Nucleares 
Aplicadas GRNA se ocupa:

estudio experimental de fenómenos físicos relacionados con 
la formación o presencia de estructuras a escala atómica 
o nanométrica presentes en materiales de interés 
tecnológico

defectos 

nanohuecos 

nanoprecipitados 

volúmenes libres

 sub-
superficial 

volumétrico 
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LINEAS DE TRABAJO

SISTEMAS 
METALICOS

Aleaciones 
base Al y 
base Mg

Defectos 
tipo-vacancia 
en metales y 
aleaciones 

SISTEMAS 
COMPLEJOS

Perfiles de 
defectos en 

películas

Defectos e 
impurezas en 

hidruros

Óxidos y 
compuestos  

semiconducto
res POLÍMEROS

Cauchos y 
mezclas

Elastómero
s 
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Espectroscopía 
de Aniquilación 
de Positrones

para ahondar en la interpretación de 
los resultados experimentales u obtener 

información de carácter predictivo

HERRAMIENTAS

tiempo de vida

ensanchamiento Doppler simple 

ensanchamiento Doppler en coincidencia 

haces de positrones lentos

se realizan cálculos a primeros 
principios que permiten modelar el 

proceso de aniquilación del par 
electrón-positrón

no 
autoconsistentes

autoconsistentes
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ESPECTROSCOPÍA DE ANIQUILACIÓN DE POSITRONES

INVESTIGANDO LA MATERIA 
CON ANTIMATERIA

una herramienta para caracterizar 
defectos en sólidos
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DEFECTOS
 PREGUNTAS
 Tipo de defecto?
 Estado de carga?
 Concentración?

 RESPUESTAS DE PAS
 Defectos tipo-vacancia y defectos complejos 

    tamaño del defecto (mono-, di-, complejo de vacancias)
 Vacancias y complejos neutros o negativos

    defectos con carga positiva son invisibles
 Límites de sensibilidad

    desde 1014 a 1019 cm-3
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INTERACCIÓN CON LA MATERIA

los positrones son repelidos por los carozos iónicos

defectos tipo-vacancia representan una trampa positrónica 
debido a la falta de carozos iónicos (pozo de potencial)
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ESPECTROSCOPÍA DE ANIQUILACIÓN DE POSITRONES

tiempo de vida
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Factor de incremento
Tasa de 

aniquilación
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Cómo se calculan?

Tiempo de vida del e+ ( τ )
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ESPECTROSCOPÍA DE ANIQUILACIÓN DE POSITRONES

Doppler 



RN AFA 2014                 2º REUNION COMPUMAT                            TANDIL

GRNA                      IFIMAT y CIFICEN                    UNCPBA-CONICET

Distribución en momento ρ(p) del par e+-e- que se 
aniquila
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Función de onda electrónica 
en el estado j
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Función de onda 
del positrón

Factor de 
incremento

jγ

Para comparar con resultados 
experimentales
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CASO: Defectos en Películas de Mg
Problema: Caracterización de defectos creados en películas 
de Mg puro nanoestructurado sometidas a diversos ciclos de 
carga-descarga de H  

τ2 = 240ps →monovacancias
I2 → concentración
τ3 = 380ps →aglomerados
 I3 → concentración

380 ps  volumen correspondiente a un aglomerado de al 
menos diez vacancias con un radio equivalente a 1.8 Å

Tamaño de los 
aglomerados?  cálculos a 
primeros principios de 
tiempo de vida
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CASO: Aglomeración de vacancias en metales puros
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CASO: Vacancias e impurezas de O en U
Problema: Fuerte discrepancia en valores medidos para la 
energía de formación de vacancias en U usando PAS → 
origen? 

Cálculo de la energía de formación de vacancias en 
α-U

Hvf = 1.98 eV GGA-PW91
Hvf = 2.22 eV LDA

Evidencia 
experimental de 
impurezas de O

Cálculo la energía de formación de vacancias en α-U 
considerando la vacancia decorada con un átomo de 
O

Hvf = 1.70 eV GGA-PW91

Más detalles: 
RESUMEN # 1788

Enviado a: 
Journal of Nuclear 
Materials
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CASO: Defectos en SnO2
•  SnO2 nanocristalino recocido en diferentes atmósferas

•  polvos comerciales de alta pureza SnO2  (grano 50nm) fueron recocidos en 
diferentes atmósferas
 O2
 CO
 H2

•  Resultados 
PALS

•  PROBLEMAS:

→ No disponemos de SnO2 cristalino                    → no τb

→ No existe información en la literatura                → no τb ni τD ni otros parámetros

                                                                                    ni estado de carga de defectos
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CASO: Defectos en SnO2

→ Se calcularon τb y τD

→  se consideraron VSn , VO y VSn-O

→  VO  posee una energía de ligadura con el   

positrón muy baja → shallow trap? 

•  SE SUPUSO:

→  positrones se aniquilan con VSn intragranulares y clusters de vacancias en borde de 

grano (τcluster ∼ 360ps)

•  SE OBTUVO:

→  Usando el modelo de atrapamiento se obuvieron  relaciones:

     Muestra CO tiene  25%↑ VSn  y  ∼ 80%↑ clusters que la muestra O2

     Muestra H2  tiene  33%↑ VSn  y  ∼ 136%↑ clusters que la muestra O2



RN AFA 2014                 2º REUNION COMPUMAT                            TANDIL

GRNA                      IFIMAT y CIFICEN                    UNCPBA-CONICET

MUCHAS GRACIAS POR SU 

ATENCIÓN!!
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