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Resumen 

Los materiales superduros se caracterizan por altos valores en la resistencia a la com-
presión, índice de refracción, dureza y además son inertes químicamente.  La predic-
ción de la dureza en materiales altamente cristalinos, a mostrado ser efectiva si se em-
plean como parámetros, los valores hallados de las propiedades elásticas obtenidas de 
cálculos mecánico cuánticos, con un cálculo que emplea la teoría de elasticidad para 
describir la fractura en materiales frágiles, denominado Método de Elementos Discre-
tos (DEM). Esta metodología ha mostrado ser eficiente, al compararse con los valores 
experimentales, al predecir con anterioridad la dureza de TiO2 en la fase normal rutilo 
y de alta presión como así también en materiales frágiles de baja dureza. Puesto que la 
dureza está relacionada al módulo de corte y éste caracteriza las propiedades de los 
materiales como lubricantes sólidos, la metodología aplicada podría ser usada, en pri-
mera aproximación para teóricamente diseñar compuestos para tales fines. 

* En memoria de nuestro respetado colaborador.
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