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Hitzaurrea 
 
 
Tesi proiektu hau 2005ean hasi zen, aluminioaren toxikotasunaren maila 
molekularreko aurreko ikerketa gehiegirik ez zegoela ikusita. 
 
Alde batetik, medikuntzan esperimentalki lortutako emaitzen arabera, aluminioa 
hain bat gaixotasunen atzean zegoeneko ebidentzia zegoen, baina ez zegoen 
inongo informaziorik aluminioak hauetan jokatzen zuen rolari buruz. Maila 
molekularrean, metodo teorikoen bidez eskuragarri zegoen informazioa, gure 
taldean aurretik egindako zenbait ikerketetara murriztua zegoen, baina ikerketa 
hauetan mikrosolbatazioa edo denborarekiko menpekotasuna bezalako 
elementu garrantzitsuak falta ziren. Beraz, hori dela eta, proiektu hau abiatu 
zen, zeinak kalkulu geldikor (single point) zein higikorretan (Molecular 
Dynamics) bidez prozesuaren ikuspegia zabaltzea helburutzat zuen. 
 
Honetaz gain, egindako kalkuluak, etorkizunean egingo diren antzerako 
ikerketetarako oinarri sendo bat finkatu nahi zuen, esate baterako indar 
eremuen bidezko dinamika molekularrerako beharrezkoa litzatekeen 
aluminioaren parametrizaziorako datu sorta zabal bat ezartzeko. 
 
Erabilitako tresneria, kalkuluei dagokienez, gehien bat Gaussian 03 eta CPMD 
software sortetan oinarritu da eta analisietarako eta prozesamendurako 
norberak programaturiko hain bat tresna erabili izan dira. 
 
Fisikoki, kalkuluak azpiegitura ezberdin askotan burutu izan dira, Donostiako 
Kimika Fakultateko kimika teorikoko taldeko “Orpheus” clusterretik hasita, EHU-
ko SGIker-en “Arina” clusterra, I2basque-n produkziorako clusterra eta RES 
(Red Española de Supercomputación)-eko “Mare Nostrum” (munduko 
hirugarrena garai hartan) edo “Tirant” superordenagailuetaraino. 
 
Proiektu honetan egindako ikerketen emaitzak, tesian isladatzeaz gain, 
aldizkari tekniko internazionaletarako prestaturiko beste hiru artikulutan idatziak 
izan dira. Hauetako bat argitaratuta dago dagoeneko Journal of Physical 
Chemistry B aldizkarian. 
 
Proiektu hau nahiko originala izan da, aurretik inork ez baitu aluminioarekin 
pareko sistemarik aztertu ezta metodo berdinekin, eta tesia argitaratzearen 
momentuan etorkizun hipotetiko batean norbaiti nolabait baliagarria izango 
litzaiokeeneko itxaropena izan nuen. Tira... suposatzen dut denek berdina 
espero dugula, nahiz eta benetan jendeak orokorrean tesiak irakurtzen ez 
dituelaz jabetu, baina nire kasuan gutxienez, defentsatik hilabete batzuetara 
nire doktoretza garaiko taldearekin edo nire inongo ezagunekin inongo 
konexiorik ez zuen Australiako zientzialari batengatik kontaktatua izan nintzen 
nire tesiaren inguruko interesa erakutsiz. Gaur egun dagoeneko elkarlan sendo 
bat sortuta daukagu eta nik aluminioarentzako egin nuen ikerketaren pareko bat 
egiten ari gara kuprearen kasurako.  
 
Hala ere, elkarlan hau nire gaur egungo lanaren osagarri txiki bat baino ez da. 
Nire egungo lantokia Jyväskylä-ko (Finlandia) unibertsitateko fisika  



 
  

 
 

 
 
 
departamenduan dago, Nano Science Centerrean hain zuzen, eta nire 
ikerkuntza ildo nagusia, zenbait enpresa japoniar ospetsuen DVD eta Blue-ray 
diskoen belaunaldi berriko “fase aldagarri materialen” diseinua da, dagoeneko 
ongi ezagutzen ditudan Car-Parrinello eta ab-initio dinamika molekularreko 
metodoak erabiliz. 
 
 

Julen Larruzea 
2010 

 














































































































































































































