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1. Estado del arte: 

En la segunda mitad del siglo XX, la investigación a escala nanométrica fue un parte aguas para 

la ciencia y la tecnología, y su impacto ha calado hasta nuestros días gracias a numerosos 

estudios sobre los materiales a nanoescala. 

Varias disciplinas, como la física, la biología y la química, además de las ingenierías y la 

medicina, tienen un punto de encuentro en la ciencia y tecnología de los nanomateriales, 

aportando conocimiento de sus áreas y abriendo nuevas líneas de investigación, 

experimentación y aplicación. 

Cabe recalcar que, las exigencias de un Mundo de muchos y rápidos cambios, optan que los 

productos y servicios sean los más asequibles posibles, así como satisfacer las prioridades del 

ser humano. 

En cuanto asequibles, se proponen materiales que estén “al alcance de todos y sean baratos”, 

por lo que, materiales escasos y caros quedan descartados. 

En cuanto satisfacer las prioridades del ser humano, es reconocer cuáles son las necesidades y 

preocupaciones actuales en cada parte del mundo, que la ciencia y la tecnología pueda dar. En 

resumidas cuentas, se centran en los siguientes: la salud, los productos/industria y el 

medioambiente. 

Una de las mejores propuestas son los nanomateriales a base de carbono (CBN), por un lado, 

tiene un costo de 2.4 USD por cada 100g, por otra, hay una abundancia en la Corteza Terrestre 

de un 0.02%, sin embargo, “han recibido especial atención en los últimos años, no solo por su 

fluorescencia intrínseca, biocompatibilidad, bajo costo y naturaleza menos tóxica, sino también 

por su fácil síntesis y funcionalización superficial” [1]. 

Y otra ventaja más, es un elemento alótropo, significa que puede tener diversas formas de 

encontrarlo según la temperatura y la presión que se encuentre. Hay dos alótropos conocidos y 

abundantes del Carbono: El Diamante y el Grafito. Así mismo, hay alótropos que derivan del 

grafito, y otras nuevas formas que se han confirmado con el pasar de los años, entre ellas el 

Fullereno [2]. De igual manera, el Carbono puede tener diferentes dimensiones, que van desde 

0D (Fullereno), 1D (Nanotubo de Carbono), 2D (Grafeno) y 3D (Diamante). 
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Hay muchas maneras en sintetizar tales alótropos del Carbono, que puede ser por medio de un 

arco eléctrico, ultra sonido por nombrar algunos [3], y que pueden variar su características 

físicas, químicas y mecánicas, acorde hacia el campo que se desee aplicar. 

 

1.1 Nanomateriales a Base de Carbono aplicado al área de la salud. 

Los CBN se aplican en medicina en los siguientes rubros, biosensores y bioimagen, 

administración de genes y medicina, tratamiento contra el cáncer, ingeniería de tejidos, 

eliminación de bacterias y hongos en el cuerpo. [4] 

 

1.11 Biosensores 

Un biosensor es un detector analógico que extrae valores químicos en el cuerpo humano, que 

luego las convierte en señales eléctricas, ópticas o térmicas. [5] 

Los Nanomateriales Basados en Carbono, ofrecen características ventajosas en detección.  

Las propiedades ópticas de los CBN ayudan a distinguir compuestos en el cuerpo. Gracias a la 

luminiscencia, funcionan como un sistema de encendido/apagado. [6] Por el método 

electroquímico, resultan ser más óptimo en la localización de compuestos y moléculas objetivo, 

aprovechando sus propiedades electromecánicas. [7] 

Actualmente son necesarios en el diseño y fabricación de biosensores, para distintos fines. 

Descubrir niveles de compuestos necesarios en el cuerpo humano, tales como el colesterol o 

vitaminas [8][9], así como en un importante localización del cáncer.  

En este último se aplica una lámina de grafeno (GS) junto con óxido de hierro funcionalizado 

con ferroceno (Fe3O4) para una detección temprana de Antígeno Prostático Específico (PSA), 

que es el biomarcador clínico del cáncer de próstata. [10] 

De igual manera, para la detección del cáncer de mama, se emplea Óxido de Grafeno (GO) junto 

con nanobarras de oro, para modificar Electrodos de Carbono Vítreo (GCE), para cuantficar los 

miArn-155. [11] 
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1.12 Bioimagen 

Las propiedades ópticas de los CBN siguen siendo beneficiosas incluso para la captura de 

imágenes de tejidos y células. La obtención de imágenes en tiempo real es una excelente 

oportunidad para los médicos en evaluar la salud de sus pacientes, sin necesidad de intervenir 

directamente. Los métodos van desde la fluorescencia con nanopuntos de carbono (CND) [12], 

el infrarrojo con nanotubos de carbono fluorescente de pared simple (SWCNT) [13], hasta la 

fabricación de nanosondas hechas con SWCNT [14]. 

Se centra la atención en el Fullereno (C60), ya que resalta no sólo por las propiedades ya antes 

mencionadas, sino con la particularidad de exhibir fotoluminiscencia y 

electroquimoluminiscencia [15]. 

 

1.13 Administración de genes y de medicina 

La dosificación de un compuesto, sea material genético o medicamentos, es un método que 

proporciona la cantidad exacta en los diferentes tratamientos médicos. El principio coincide para 

ambos, un vehículo que pueda entregar material para un lugar en específico.  

Los Nanomateriales Basados en Carbono se adecúan para dicho objetivo, los Nanotubos de 

Carbono Auspicios (CNT) funcionalizados, junto con estriadol es una mejora para el transporte 

de genes de manera eficiente [16], mientras que un derivado anfifílico de Fullereno puede 

transportar pequeñas muestras de ARN de interferencia in vitro e in vivo [17]. 

Los CNT tienen la ventaja de ser fácilmente estructurados para el transporte de fármacos debido 

a su alta estabilidad, fuerte característica de adsorción, y funcionalización de la superficie [18]. 

Los Fullerenos son otra opción para el manejo y transporte de fármacos, sin embargo, por sí 

mismo, tiene poca insolubilidad al agua, lo cual, estos deben ser enlazados con biopolímeros 

solubles en agua y otros polímeros funcionales [19]. 
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1.14 Tratamiento contra el cáncer 

Aunque el tratamiento contra el cáncer está íntimamente ligado con la administración de 

fármacos, los tratamientos brillan por sí mismos, debido a las muchas investigaciones que han 

tenido mediante el uso de los CBN. 

Los Nanotubos de Carbono Auspicios se proponen para atacar el cáncer en los ganglios 

linfáticos [20]. 

Los Nanotubos de Carbono de Paredes Múltiples (MWCNT), modificados con 

quitosano/péptido TAT (proteína activadora transcripcional del VIH-1), que sirven como un 

vehículo para transportar fármacos de forma intracelular, fueron absorbidos en su gran mayoría 

por las células del cáncer de mama [21]. 

Los Fullerenos se han aplicado a la terapia fotodinámica contra tumores, utilizando glicol 

quitosano (GC) [22]. 

Los Puntos de Carbono (Puntos C), son otra de las propuestas para el uso de fármacos 

anticancerígenos debido a su fácil solubilidad al agua, su biocompatibilidad, y baja toxicidad 

[23]. Estos fueron probados en las células del tumor cerebral del glioblastoma [24]. 

 

1.15 Ingeniería de tejidos 

Actualmente, esta línea de investigación es tendencia en la reparación, regeneración y mejora 

de células y tejidos dañados o enfermos, y ha innovado sus avances usando CBN, aplicándose 

a andamios, que son estructuras que proporcionan la formación de enlaces moleculares. Estos 

andamios pueden ser sintéticos o naturales, orientados a varias partes del cuerpo, sean músculos, 

huesos, cartílagos, entre otros [25]. 

El alótropo de Carbono, el Fullereno (C60), tiene una amplia variedad de usos en esta área, ya 

que, al ser una esfera (0D), puede ser ensamblada en estructuras 1D, 2D y 3D, empleándola en 

láminas tubos, o materiales porosos [26]. Es una excelente opción para ampliar el panorama de 

ingeniería de tejidos, debido que, si se emplea como bigote altamente alineado, este actúa como 

un andamio funcional que mejora la perduración de las Células Madre Neurales (NSC) [27]. 
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El Grafeno por su parte, es empleado para el crecimiento de células madre, pero más 

específicamente en el corazón [28]. 

Por otro lado, los MWCNT, son utilizados para la formación de andamios en tejidos óseos [29]. 

 

1.16 Eliminación de bacterias y hongos en el cuerpo 

Las bacterias y hongos son afecciones que el hombre ha sufrido desde que la antiguedad, no fue 

sino hasta el invento de la Penicilina que se abrió la puerta en la lucha contra las bacterias, y la 

Anfotericina B contra los hongos. 

Sin embargo, ante la creciente preocupación de la resistencia de las bacterias a los antibióticos, 

debido al uso indiscriminado e irresponsable, han puesto en marcha alternativas o mejoras de 

loa antibióticos actuales. Los Nanomateriales a Base de Carbono aparecen como una de las 

soluciones más viables. 

Los Nanotubos de Carbono de Pared Simple (SWNT) en contacto con la bacteria Escherichia 

coli (E.coli) causaron daño irreparable en la membrana de la bacteria [30]. 

Los Nanotubos de Carbono de Paredes Múltiples (MWCNT) son adecuados contra una gran 

variedad de infecciones en hospitales [31]. 

El Fullereno puede interactuar con los lípidos de la membrana bacteriana y puede causar una 

escisión en su ADN [32]. Cuando es Fullereno Funcionalizado con metilpirrodilino, tiene una 

potencial aplicación como sensibilizador contra el Sthaphylococcus aureus en infecciones 

superficiales [33]. 

En el caso de los hongos, existen al menos 3 géneros de hongos que predominan en infecciones 

alrededor del Mundo [34]. El género Candidiasis Albicans es el que mayormente afecta a los 

seres humanos [35]. 

Las Nanoplaquetas de Grafeno decoradas con Nanobarras de Óxido de Zinc (ZNG) tiene una 

alta biocompatibilidad con las células humanas y presenta una actividad antifúngica adecuadas 

contra la candidiasis [36]. 
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Los Nanorollos de Carbono (CNS) llenos de Nanopartículas de Plata (AgNP), presenta actividad 

antifúngica adecuada [37]. 

Los Puntos de Carbono (CD), estructurado con Grupos Guanidina y Anfotericina B, tiene fuertes 

efectos contra la candidiasis oral (aftas orales) [38]. 

El género Aspergillus es un tipo de hongo que igualmente afecta al ser humano, una especie de 

este hongo, A. ochraceus, produce una micotoxina que contamina los alimentos [39], por ello 

se ha propuesto los MWCNT estructurado con nanopartículas de Plata (Ag), y óxido de Zinc 

(ZnO), que muestra un efecto inhibidor ante el crecimiento de este hongo [40]. 

Los Fullerenos también son usados contra los hongos, usando nanopartículas de Fullereno 

(nC60), en el que variaron las cantidades de este, concluyeron que una cantidad de 100ng por 

mililitro tiene efectos prooxidantes y citotóxicos de las células fúngicas [41]. 

 

1.2 Nanomateriales a Base de Carbono aplicado al área industrial y de productos 

La parte industrial y de productos, no es ajena al avance sobre los Nanomateriales a Base de 

Carbono, de hecho, estos se pueden encontrar en múltiples ramas de la industria, a saber: Ind. 

Agrícola, Ind. del Plástico, Ind. Electrónica, Ind. Energética, y la Ind. de Alimentos. 

 

1.21 Industria Agrícola. 

La nueva forma de producción en la industria agrícola va al alza, conforme aumenta la 

población. Por ello se idean nuevas formas de las que las plantas y sus frutos crezcan de manera 

adecuada y rápida, sin que esto las afecte negativamente. Los CBN tienen un papel importante 

en dicha rama. 

El Fullerol fue tratado en semillas de melón amargo, y los resultaron obtenidos fueron que el 

tamaño, el número y el peso de los frutos aumentaron, de igual manera, los fitomedicamentos 

de la fruta incrementaron [42]. 

Se ha investigado que, dependiendo qué tipo de nanomaterial basado de carbono se use en 

semillas, según la forma y el tamaño de los CBN, el efecto logrado fue que estos aumentan las 
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células, el crecimiento y la germinación de las plantas, el más sobresaliente de los CBN, se 

encuentra el MWCNT helicoidales [43]. 

De igual manera, los varios tipos de CNT pueden disminuir el estrés de las plantas debido a los 

iones Na+, y pueden cambiar las propiedades fisicoquímicas del suelo [44].  

 

1.22 Industria del Plástico 

Desde décadas pasadas hasta la actualidad, la industria de los polímeros es tendencia debido a 

su bajo costo de producción, precios mínimos de sus productos y la variedad de los mismos, así 

como la fácil adquisición de los materiales. 

A pesar de las ventajas claras de los polímeros, los CBN pueden aumentar sus propiedades tanto 

eléctricas como mecánicas, a dichos materiales [45], sea en mayor rigidez, tolerancia a más altas 

temperaturas o poca electrostática, por poner ejemplos. 

Los CNT, proporcionan una mayor resistencia ente los impactos, así como resistencia a tensión, 

y un aumento del módulo de tracción, en comparación con la fibra de vidrio [46]. 

Así mismo, los MWCNT y el Óxido de Grafeno proporcionan ventajas a las propiedades 

mecánicas del Polímero de Ácido Polilático (PLA) [47]. 

De igual manera, los Fullerenos, potencializan las propiedades tanto mecánicas como térmicas 

del Poli (éter éter cetona) (PEEK) [48]. 

 

1.23 Industria Electrónica 

Desde un principio, la industria electrónica ha dado pasos agigantados debido a la mejora 

acelerada de los transistores, circuitos integrados y demás, que, sin ellos, no se habría dado un 

enorme avance en la tecnología actual.  

Uno de los problemas actuales con respecto al manejo de las señales eléctricas en dispositivos 

electrónicos, puede ser solucionado aplicando Nanomateriales a Base de Carbono, 

principalmente aquellos que tienen una formación hexagonal, como lo es el Grafeno, así como 
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los SWCNT y MWCNT, brindan una mejora en la conductividad eléctrica, y son prospectos a 

ser empleados en futuras generaciones de dispositivos [49]. 

Por otro lado, los compuestos de Grafeno se han empleado en recubrimientos electrónicamente 

activos, que se emplea en sensores de movimiento y temperatura, de igual forma en calentadores 

de objetos, como muebles y superficies, gracias a que también tiene propiedades térmicas. [50]. 

 

1.24 Industria Energética 

Ante el aumento de la demanda energética en el mundo, esta rama de la industria también ha 

incentivado una gran investigación frente a los nuevos retos que le depara durante las siguientes 

décadas. El desarrollo de materiales y productos para almacenar energía como las baterías, o 

para transformar energía, como las celdas solares, son una oportunidad para los CBN contra los 

problemas actuales. 

Las Celdas de Combustible de Óxido Sólidos (SOFC), tranforman la energía química 

almacenada en energía eléctrica y calor [51]. Se aplicó MWCNT como transportador de calor, 

y se registró un aumento en la eficiencia de los SOFC frente otros nanofluidos [52]. 

Las Esteras no Tejidas de Nanofibras de Carbono (CNFM), ofrecen una oportunidad de 

investigación y desarrollo para el almacenamiento de energía, así como una estructura sólida y 

muy estable para la fabricación de superconductores [53]. 

 

1.25 Industria de Alimentos 

Hoy por hoy, la industria busca mejorar en la conservación de alimentos, además de evitar la 

propagación de patógenos y agentes sintéticos que los puedan afectar, y menguar la salud de los 

seres humanos que los consumen. Los CBN son prometedores a la hora de ser aplicados a la 

conservación y mejora de alimentos.  

Los CNT son usados para la fabricación de biosensores ante la aparición de bacterias y otros 

patógenos que se transmiten en los alimentos [54]. 
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El Grafeno en nanocompuestos, son útiles para la extracción del agente antibacteriano 

Fluoroquinolona (FQ). Estos últimos son utilizados como aditivos, pero su presencia puede 

generar resistencia a las antibióticos y problemas en el Sistema Nervioso Central, y el 

Nanocompuesto de Grafeno proporcionó una excelente eficiencia de extracción a la par que 

puede ser usado múltiples veces [55]. 

También hay varios CBN como el Fullereno, el Óxido de Grafeno y los CBT, que se proponen 

para el uso de sensores para la detección de bisfenoles, que su principal aplicación es en latas y 

recipientes de plástico, pero con la desventaja de pasar directamente a los alimentos y bebidas 

y producir problemas endócrinos [56]. 

 

1.3 Nanomateriales a Base de Carbono aplicado al medioambiente 

La contaminación del suelo, del agua y del aire, incrementa día a día y año con año. La 

aplicación de Nanomateriales a Base de Carbono al medio ambiente, es una nueva vía para 

contrarrestar los efectos nocivos de sustancias tóxicas que perjudican a los seres vivos. 

Cabe mencionar, que para demostrar cuánta contaminación existe en un lugar y actuar en 

consecuencia, se procede primeramente en la detección y luego en la eliminación de agentes 

tóxicos. De igual manera, los CBN actúan tanto en detección como en eliminación de 

contaminantes. 

Los Nanotubos de Carbono, el Grafeno, los puntos de Carbono, son posibles candidatos para la 

detección de partículas que afectan el aire o el agua [57]. Y estos materiales, son empleados en 

sistemas de detección óptica (que funciona en tiempo real como un localizador sin necesidad de 

marcas de agentes contaminantes [58]) así como detectores electroquímicos (que tiene facilidad 

de operación, bajo coste, resultados rápidos, y buena recepción de los agentes contaminantes 

[59]). 

 

1.31 Detección de contaminación en el aire 

Los gases tóxicos que se encuentran en el aire, como el Amoniaco, el Monóxido de Carbono o 

el Óxido de Nitrógeno, pueden ser localizados fácilmente por CBN propuestos, como el Grafeno 
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[60], que, durante la detección, la corriente que se conduce por el material presenta un 

comportamiento diferente al entrar en contacto con dichos gases [61]. 

 

1.32 Detección de contaminación en el agua 

El agua es otros de los ambientes que más se contamina y afecta a múltiples seres vivos. Es por 

eso que, se ha analizado cuáles son los contaminantes más comunes que depositan en el agua. 

Los Nanomateriales a Base de Carbono, son efectivos para la buena detección, tales como iones 

inorgánicos de metales pesados [62], como el óxido de Nitrito, en el que se emplea Óxido de 

Grafeno Reducido que es funcional a largo plazo [63]. 

Otro de los más comunes son las sustancias orgánicas, como el Bisfenol A, se empleó MWCNT 

como un electrodo para la detección de este componente químico, del cual resulto igualmente 

funcional [64]. 

 

1.33 Eliminación de contaminantes en el medioambiente 

Tanto en los métodos usados para eliminar los agentes contaminantes en el aire como en el agua, 

el método de absorción es uno de los más efectivos [65]. Se prefiere a las demás debido a que 

se puede utilizar ampliamente y ofrece una completa eliminación de contaminantes [66]. Por 

ello se ha aplicado CBN como sorbentes por sus propiedades como una química superficial, y 

no corrosiva [67], aunque pueden verse afectados por el ambiente donde va a interactuar o la 

cantidad que se concentra [68]. 

 

1.34 Eliminación de contaminantes en el aire 

El método de adsorción se emplea usando partículas de Óxido de Grafeno y Óxido de Grafeno 

Reducido para atraer partículas de benceno y tolueno del ambiente, con gran capacidad [69]. 

Igualmente, el MWCNT aplicado a la adsorción, interacciona fuertemente con la acetona [70]. 

Los Nanotubos de Carbono fueron utilizaron en filtros de acero inoxidable para eliminar 

contaminantes en el aire, llegando a ser entre el 5 al 60% de su eficiencia [71]. 
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1.35 Eliminación de contaminantes en el agua 

El Óxido de Grafeno puede interactuar con iones metálicos que se encuentran en el agua por 

medio de puentes de hidrógeno como en enlaces iónicos, de igual manera, interactúan con tierras 

raras y metales pesados [72]. 

También los CBN, como los CNT y los MWCNT, adsorben tintes dispersos en el agua [73]. 

 

1.36 Reacción electroquímica y Reacción fotoelectrocatalítica  

La transformación de la energía química a otro tipo de energías como la electricidad o viceversa, 

es un método que puede ser utilizado para eliminar contaminantes en el aire o en el agua, 

adsorbiendo elementos o bien emitir luz para que se separen elementos, principalmente 

moléculas de agua en átomos de Hidrógeno y Oxígeno. 

Los Nanomateriales a Base de Carbono pueden emplearse en estos métodos de adsorción. En 

reacciones electroquímicas los CNT atrapan agentes contaminantes en el agua, así mismo de 

oxidar el compuesto [74]. En reacciones fotoelectrocatalíticas, el compuesto poli (3, 4-

etilendioxitiofeno) o PEDOT, se estructura tanto con el CNT como con el Grafeno, formando 

un portador, lo cual contribuía una eficiencia en el transporte de la carga del mismo, que un 

aumento cuatro veces más de fotocorrientes que en un portador PEDOT sencillo [75]. 

 

1.4 Efectos nocivos de los Materiales a Base de Carbono unidimensionales y 

bidimensionales 

A pesar de las muchas ventajas y beneficios que han proporcionado los CBN a la industria, a la 

salud y al medioambiente, se ha indagado también sobre la toxicidad de los mismos, no sólo en 

el ambiente, sino en los seres vivos. 

Los efectos citotóxicos de los SWCNT a una exposición, resultaron en un daño a la membrana 

plasmática y el incremento de reacción de oxígeno intracelular [76]. 

Los MWCNT, en dos formas prístinas, afectan la salud humana en los pulmones debido a 

neutrófilos pulmonares y una afectación grave en el ADN [77]. 
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Los Fullerenos resultan citotóxicos in vitro e in vivo, pudiéndose adentrar a las células, pero 

depende la cantidad concentrada [78]. 

Las Nanopartículas de Negro de Humo (CBNP) produce enfermedades pulmonares, alteraciones 

en la expresión génica en las células y daños en órganos en mamíferos, inclusive producir 

infertilidad si se expone de manera prolongada [79]. 

Existe un debate sobre los efectos de los Nanomateriales Basados en Grafeno (GBN) que hay 

en la salud humana, se sostiene que son biocompatibles, por ello no presentan un riesgo, por el 

otro lado se presentan estudios in vivo de animales y células, y se sugiere controlar su uso. Sin 

embargo, se concluye que puede ser nocivo para varios aparatos y sistemas del cuerpo humano, 

como la piel, el hígado o el riñon, entre otros [80]. 

Otros de los más estudiados son el Grafeno y el Óxido de Grafeno, a diferencia de los anteriores, 

son los más estudiados de todos ellos. En estudios in vivo en peces cebra, ambos presentan un 

efecto nocivo en el cerebro generando deterioro en el mismo, así como daño en las neuronas, y 

cambios en los pulsos del corazón [81]. Es evaluado el Óxido de Grafeno reducido (rGO) junto 

con el GO, en ratas, se concluyó que ambos dañan el tejido del corazón, específicamente el 

miocardio, aumentaron la muerte celular, redujeron la membrana mitocondrial, entre otros más 

[82]. 

 

1.5 Evaluación de la toxicidad de los CBN 

Los CBN pueden tener diferentes efectos tóxicos, dependiendo hacia qué ser vivo se le expone, 

que pueden ser, en resumidas cuentas, células (cancerígenas o sanas), animales acuáticos (como 

peces o erizos de mar) o de tierra (ratones o cerdos), o el ser humano (sistema pulmonar, órganos 

como el hígado o la piel, células como el espermatozoide) [83]. 

Para saber si una sustancia o compuesto es tóxico se requiere observar sus efectos in vivo e in 

vitro, pero, acorde a la bioética y un proceso más próximo, se propone primero los ensayos in 

vitro [84]. 

Aunque, es más preciso analizar un componente tóxico in vivo, ya que se pueden ver sus efectos 

en tiempo real, pero incluyen estudios como letalidad de la sustancia, hematología, 

biodistribución del compuesto, etcétera [85].  
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2. Objetivo general 

A partir de cálculos DFT, obtener el diagrama esfuerzo-deformación del Fullereno C60 y a partir 

de él, obtener el esfuerzo máximo a tensión. 

2.1 Objetivos particulares: 

1. Calcular las propiedades estructurales y electrónicas del Fullereno C60 en el estado de 

mínima energía. 

2. Calcular la energía total del sistema a cada paso de deformación. 

3. Obtener los orbitales frontera (HOMO y LUMO) a cada paso de deformación. 

4. Obtener la distribución electrónica a cada paso de deformación. 

5. Discusión y escritura de la tesis. 

 

3. Planteamiento del problema 

Los materiales que se encuentran en la naturaleza, a largo del tiempo, se han usado ampliamente 

en muchas y diversas áreas del ser humano, debido a sus propiedades físicas, químicas o 

mecánicas excelentes; pero, actualmente, su obtención está limitada por motivos económicos, 

políticos o ambientales, incluso científicos.  

La alta demanda, el avance tecnológico y la creciente sobreexplotación de los recursos, motivan 

a innovar y mejorar los materiales ya conocidos, buscando propiedades nuevas o aplicando las 

ya conocidas en nuevos campos de la industria. De igual manera, la obtención de estos 

materiales en bruto, deben basarse en 3 puntos principales como la fácil adquisición, una mínima 

remuneración y el poco impacto al medio ambiente.  

La fácil adquisición, en cuanto a que puedan encontrarse fácilmente en lugares y condiciones “a 

la mano”; la poca remuneración, en cuanto a que el recurso económico no sea un problema a 

largo plazo para los investigadores, productores y empresarios; y el poco impacto al medio 

ambiente, aunque, puede suceder que su obtención involucre un efecto negativo. 
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Todos los materiales tienen un mayor porcentaje de elementos que otros, por lo que, al pasar 

por un proceso de obtención, se puede lograr que dicho material sea en su totalidad de un (solo) 

elemento.  

Eso puede suceder con materiales que en su mayoría están conformados por Carbono, y el 

Carbono puede encontrarse abundantemente en plantas o en minerales, por lo que la viabilidad 

de materiales en base de carbono satisface los 3 puntos anteriores. 

Así mismo, se conocen las propiedades físicas, químicas y mecánicas del Carbono, además de 

los alótropos del mismo, como el grafito y el diamante, sin embargo, otro de los alótropos del 

Carbono, el Fullereno C60, se conocen propiedades físicas y químicas, pero hasta la fecha existe 

muy poca información con respecto a sus propiedades mecánicas, por las siguientes razones: 

1. El Fullereno C60 a pesar de ser uno de los alótropos más estables, se estudia con otros 

fines o aplicaciones, más que un conocimiento profundo del mismo material. 

2. No se han realizado estudios sobre su comportamiento mecánico de una sola molécula 

de Fullereno C60, (sino de un conjunto de Fullerenos en una capa, de forma periódica.) 

Se conocen bien las propiedades de otros materiales (como los metales) con respecto a los 

esfuerzos de tensión máximo debido a que están ya están tabulados desde hace tiempo, a su vez, 

los estudios de alótropos del Carbono con respecto a esfuerzo máximo en tensión, son recientes, 

y se esperan que estos materiales a base de Carbono (entre ellos el Fullereno C60), sean 

futuramente aplicados a diversas áreas industriales de las que, pueden sustituir paulatinamente 

o por completo a otros materiales que pueden ser buenos, pero sean escasos y caros.  

 

4. Justificación 

Mejorar la comprensión sobre las propiedades mecánicas de éste alótropo del Carbono, 

sometido a fuerzas externas y estudiar su comportamiento frente a ellas, ya que incentivará a 

futuras investigaciones, que serán aplicables otras áreas tales como la ingeniería mecánica, la 

electrónica, los nanodispositivos, entre otras. 
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La obtención de datos, usando software especializado sobre el comportamiento observable del 

Fullereno (Materials Studio), así como su análisis gráfico (Origin Pro 6.1), hace distinción sobre 

una caracterización particular del Nanomaterial a Base de Carbono, adentrándose al área de 

ciencias de materiales. 

 

5. Hipótesis 

Los alótropos conocidos del Carbono pueden variar de estructura, el grafito que es un material 

considerado suave, y el diamante que es un material sólido y es uno de los más duros de todos 

los materiales. 

El Fullereno C60, es poco conocido como un material en sí, es decir, se desconoce qué 

propiedades mecánicas puede proporcionar dicho material a nanoescala, por lo que es una nueva 

puerta de oportunidades para la recopilación de datos sobre el comportamiento del C60. 

Incluso, si el comportamiento a esfuerzos máximos de tensión es el adecuado, podría ser 

aplicado a robots o componentes a escala nano en electrónica o en moléculas dirigidas en 

medicina de mejor manera, o en recubrimientos para vehículos. 

 

6. Antecedentes 

Los estudios de August Kekulé en el siglo XIX, sobre la estructura química de los elementos, 

fundamentaron la geométrica isométrica de la formación hexagonal en el Carbono [86]. A 

mediados del Siglo XX, David E. H. Jones propuso una especie de armazón hueco con átomos 

de Carbono, y en la década de 1970, Eiji Osawa presentó una molécula de Carbono con 60 

átomos [87]. Pero no fue hasta 1985, cuando Robert F. Curl, Harold Kroto y Richard Smalley, 

lograron descubrir la primera molécula de Fullereno C60 [88]. 

El Fullereno C60, fue descubierto por primera vez a mediados la década de 1980, en el espacio, 

especialmente en meteoritos y detectados también en la formación de estrellas y en la corteza 

terrestre se ubican en lugares con mayor porcentaje de shungita, por ejemplo. Tiene una forma 
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geométrica de un icosaedro truncado (tiene 20 hexágonos y 12 pentágonos), como un balón de 

fútbol, parecida una jaula vacía, y tiene cero dimensiones (0D) por dos razones: 

1. Al ser un objeto extremadamente pequeño, se le puede considerar como un punto. 

2. Un punto carece de dimensiones.  

El Fullereno sigue la Regla del Pentágono Aislado, que establece que un pentágono está rodeado 

de hexágonos a su alrededor, también, gracias a los pentágonos que tiene, proporciona la 

estabilidad del Fullereno C60, así de dotarle de propiedades físicas y químicas específicas, tal 

como poder absorber la luz ultravioleta (UV) en un rango que va desde 211nm hasta 328nm, y 

la luz visible la absorbe de manera moderada en un rango de 440nm hasta 635nm [89]. Estudios 

teóricos sugieren que el C60 tiene un orbital molecular vacío más bajo (LUMO) con un nivel 

bajo de energía [89].  

Deriva del grafito y se puede sintetizar a partir del hollín, por medio de un arco eléctrico. Por el 

mismo hecho que es un alótropo del Carbono, es nocivo para los organismos vivos y la salud 

humana en general, cuando no es recubierto o sintetizado con otros compuestos que mengüen 

su toxicidad. 

Como es un material a base de Carbono, es electronegativo, por lo que puede formar enlaces 

con átomos y moléculas de otros elementos, también con compuestos, modificando las 

propiedades del mismo con mucha facilidad. Es un material que hoy por hoy, es objeto de 

estudio. Actualmente, se aplica en muchas áreas como la medicina, la industria, las energías, en 

la biología, entre otras; su campo de acción incrementa en la medida que se descubren 

propiedades nuevas. 
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7. Marco Teórico 

7.1 Aproximación de Born-Oppenheimer 

La resolución del hamiltoniano de una molécula es muy complicada; pero la clave para 

efectuarla está en las posibles simplificaciones que se le pueden hacer.  

La primera simplificación se conoce como la aproximación de Born-Oppenheimer y se basa en 

el hecho de que los núcleos son mucho más pesados que los electrones 𝑚𝛼 ≫ 𝑚𝑒 (Goodsiman, 

1993). Por tanto, los electrones se mueven más rápido que los núcleos y se puede considerar 

que estos últimos se encuentran fijos en el espacio, mientras que los electrones llevan a cabo su 

movimiento. De esta manera se puede omitir el termino de energía cinética de núcleos y así el 

hamiltoniano se simplifica para obtener la ecuación de valores propios siguiente: 

(𝐻𝑒𝑙 + 𝑉𝑁𝑁) Ψ𝑒𝑙 = UΨ𝑒𝑙   (𝐸𝑐𝑢𝑎𝑐𝑖ó𝑛 1) 

Donde el Hamilton puramente electrónico 𝐻𝑒𝑙 tiene la fórmula: 

𝐻𝑒𝑙 = −
ℎ2

2𝑚𝑒
∑ ∇𝑖

2

𝑖

− ∑ ∑
𝑍𝛼𝑒2

𝑟𝑖𝛼
𝑖𝑖
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𝑒2

𝑟𝑖𝑗
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𝑉𝑁𝑁 = ∑ ∑
𝑍𝛼𝑍𝛽𝑒2

𝑟𝛼𝛽
𝛽>𝛼𝛼

           (𝑒𝑐𝑢𝑎𝑐𝑖ó𝑛 2) 

En la que 𝑉𝑁𝑁 es la repulsión entre los núcleos y 𝑟𝛼𝛽 es la distancia entre los núcleos 𝛼 𝑦 𝛽. En 

esta aproximación las distancias 𝑟𝛼𝛽 no son variables si no constantes. La energía 𝑈 es la suma 

de la energía electrónica y la repulsión Inter nuclear. 

Como existe un número infinito de posibles configuraciones nucleares, para cada una de estas 

se puede resolver la ecuación de Schrödinger y así obtener un conjunto de funciones de onda y 

sus energías correspondientes. Cada miembro de ese conjunto está relacionado con los 

diferentes estados electrónicos de la molécula para una determinada configuración nuclear, de 

esta manera la función de onda electrónica y la energía dependen de la configuración nuclear. 

Como las variables en la ecuación de Schrödinger son las coordenadas electrónicas y la cantidad 

𝑉𝑁𝑁  es independiente de esas coordenadas, 𝑉𝑁𝑁  se puede considerar una constante para una 
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configuración nuclear dada, así 𝑉𝑁𝑁 se puede omitir, de la ecuación 2, quedando la expresión 

siguiente: 

𝐻𝑒𝑙Ψ𝑒𝑙 = 𝐸𝑒𝑙Ψ𝑒𝑙             (𝐸𝑐𝑢𝑎𝑐𝑖ó𝑛 3) 

Donde 𝐻𝑒𝑙 es la energía puramente electrónica y se relaciona con la energía electrónica 𝑈 

cuando se le adiciona el termino 𝑉𝑁𝑁 , que se puede calcular fácilmente a partir de la posición 

de los núcleos: 

𝑈 = 𝐸𝑒𝑙 + V𝑁𝑁           (𝐸𝑐𝑢𝑎𝑐𝑖ó𝑛 4) 

Asumiendo que se ha resuelto la ecuación de Schrödinger para los electrones, lo siguiente es 

considerar el movimiento nuclear. Acorde con la idea de que los electrones se mueven más 

rápido que los núcleos, cuando estos cambian su configuración un poco, digamos que 𝑞𝛼 a 𝑞′𝛼′ 

ls electrones inmediatamente se ajustan, pasando de la función de onda de Ψ𝑒𝑙(𝑞𝑖′𝑞𝛼) a la 

función de onda Ψ𝑒𝑙(𝑞𝑖′𝑞′
𝛼

) y la energía de 𝑈(𝑞𝛼) a 𝑈(𝑞′𝛼). Por tanto, a medida que los núcleos 

se mueven, la energía electrónica varia ligeramente como una función de los parámetros que 

definen la configuración nuclear, donde 𝑈(𝑞𝛼) se puede considerar como la energía potencial 

del movimiento nuclear. Se puede pensar que los electrones actúan como resortes que conectan 

a los núcleos, y conforme la distancia intermolecular cambia, la energía se acumula y el resorte 

también cambia. La ecuación de Schrödinger para el movimiento nuclear puede aproximarse 

por:  

𝐻𝑁Ψ𝑁 = 𝐸Ψ𝑁 

𝐻𝑁 = −
ℎ2

2
∑

1

𝑚𝛼
∇𝛼

2

𝛼

+ 𝑈          (𝐸𝑐𝑢𝑎𝑐𝑖ó𝑛 5) 

Donde la variable de la ecuación nuclear de Schrödinger son las coordenadas nucleares 𝑞𝛼 . La 

energía 𝐸 en la ecuación 5 es la energía total de la molécula y el hamiltoniano incluye los 

operadores tanto para la energía nuclear como la electrónica. 𝐸 es el valor propio y no depende 

de las coordenadas. Hay que notar para cada estado electrónico de una molécula se debe resolver 

una ecuación de Schrödinger nuclear diferente, ya que 𝑈  difiere de estado a estado. 
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8. Resultados y discusiones 

 

8.1 Tracción desde los pentágonos 

En esta sección, se discutiran los cambios de los orbitales frontera (HOMO y LUMO) debido a 

las deformaciones inducidas en el Fullereno C60. Por lo tanto, se enfocará el analisis en el cambio 

de las iso-superficies y su redistribución bajo cargas externas. Así, para deformacion = 0.000 

Å/Å, es decir en el estado de mínima energía, la distribución electrónica del HOMO está 

concentrada practicamente al centro del sistema con enlaces , que provienen de los electrones 

“s” de los atomos de carbono y una contribución mucho menor de enlaces  que provienen 

de los electrones “p” de los átomos de esta especie (ver Figura 1.a).  

En la figura 1, en general se puede apreciar que estas iso-superficies están distribuidas 

simetricamente en el centro del Fullereno. Para el caso de LUMO, la distribución electrónica es 

muy similar al del anterior orbital frontera, pero está se presenta de forma perpendicular al 

HOMO, con las mismas contribuciones de enlaces y , respectivamente. El siguiente 

cambio notorio se dá a = 0.015 Å/Å (ver Figura 1.b), las cargas electrónicas se invierten 

exclusivamente en HOMO, es decir, de amarillo a azul, (de negativo a positivo). Sin embargo, 

la distribución electrónica del LUMO no muestra cambios significativos. Para = 0.030 Å/Å, el 

HOMO y LUMO mantienen la misma tendencia que el paso anterior de deformación, además 

en algunas partes incrementan y en otras disminuyen (ver Figura 1.c). Por otra parte, para = 

0.045 y 0.052 Å/Å, no se ven cambios importantes en HOMO y LUMO, las iso-superficies 

cambiaron de tamaño relativamente (ver Figura 1d y 1e). Así, para = 0.060, 0.067, 0.082 y 

0.089 Å/Å, en los dos primeros pasos de deformación los cambios no son tan relevantes y para 

los dos segundos, se presenta de nuevo un cambio de polaridad, (ver Figuras 1.f, 1.g, 1.h y 1.i) 
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Figura 1. Las iso-superficies de los orbitales frontera, HOMO (H) y LUMO (L) de la tensión 

inducida a traves de los pentagonos es presentada y graficada a 0.03 eV/Å3. La zona amarilla y 

azul son negativa y positiva, respectivamente y ambas están graficadas . Las deformaciones 

consideradas son: a) = 0.000, b) = 0.015, =0.030, c) =0.037 Å/Å, respectivamente. 

 

Para = 0.089 y = 0.097 Å/Å se diferencian por la inversión de los polos en LUMO (ver Figuras 

2.j y 2.k). En los siguientes parámetros = 0.104 y = 0.112 Å/Å hubo una disminución 

signficativa de orbitales “s” de algunos átomos (esta tendencia está presente en ambos puntos 

en HOMO), en LUMO los colores se invirtieron (ver Figuras 2.l y 2.m). Cuando = 0.119 Å/Å, 

ciertos orbitales disminuyeron de tamaño tanto en HOMO como en LUMO, que son mínimos 

(ver Figura 2.n). En = 0.127 Å/Å los más significativo fue el cambio de polaridad en LUMO 

(ver Figura 2.o). A deformaciones de = 0.134 y = 0.149 Å/Å el decremento de algunos 

orbitales con carga negativas en algunos átomos es mínima, en HOMO y LUMO. La estructura 

del Fullereno ha sufrido importantes cambios, algunos enlaces dobles (sp2) pasaron a ser enlaces 

simples (sp), y donde había enlaces simples pasaron ser enlaces dobles, aunque estos en menor 

cantidad. 

El sentido físico-químico, se debe a que un enlace doble es más energético que uno sencillo, 

puesto que en el primer caso se comparten dos pares de electrones y el último solo se comparte 

un solo par de electrones. A medida que crece la deformación, la energía total aumenta, porque 
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se debilita el sistema y este hecho está acorde a la transición sp→sp2 obtenida. Por otro lado; en 

el HOMO, el tamaño de los orbitales de carga positiva se modificó, específicamente en el centro 

de la figura, en cuanto al LUMO, existen ligeras alteraciones en el volumen de los orbitales de 

color amarillo (ver Figuras 2.p y 2.q). Así, para la deformación a = 0.164 Å/Å se produce un 

cambio en la polaridad que está presente en HOMO y en LUMO. (ver Figura 2.r). 

 

Figura 2. Los diferentes puntos en comparación y graficada a 0.03 eV/Å3, en H y en L siguiendo la 

evolución de la prueba de tensión  j) = 0.089, k) = 0.097, l) =0.104, m) =0.037 Å/Å, y siguientes a 

proporción de la elongación. 

 

Por otro lado, para = 0.171 y = 0.179 Å/Å, se cambió la polaridad de los orbitales en HOMO 

y LUMO, y existe un decremento minúsculo en orbitales presentes en átomos, a la vez que esto 

sige presente en el siguiente punto de deformación (ver Figura 3.s y 3.t). Para cuando = 0.186 

Å/Å, el mayor cambio radical en la prueba, HOMO se comporta como LUMO y viceversa, se 

denota que la distribución electrónica migra de los enlaces donde fungen como mordazas hacia 

el resto del Fullereno, generando de esta forma que se está llegando al punto del esfuerzo 

máximo, un paso antes de la ruptura de todos los enlaces de carbono en la zona de carga 

inducida, debida a la prueba de tensión; es decir, se ha llegado a su límite y ha cedido el material. 
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Sin embargo, la cantidad de orbitales (azul y amarillo) permanece del mismo tamaño (ver Figura 

3.u) y finalmente los puntos = 0.201, = 0.224 y = 0.231 Å/Å permanecen sin cambios 

significativos en HOMO y en LUMO, termiando así la prueba de tensión desde los pentágonos 

(ver Figura 3.v, 3.w y 3.x), debido a que ya se han desprendido las mordazas del resto del 

material. 

 

Figura 3. Los puntos finales de la prueba de tensión, se observa una importante modificación cuando 

HOMO y LUMO cambian su comportamiento, significa que el Fullereno cede a la tensión máxima. s) 

= 0.171, t) = 0.179, u) =0.186 Å/Å y así sucesivamente hasta acabar la prueba. Graficado a 0.03 eV/Å3 
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8.2 Tracción desde los hexágonos  

La presente discusión, se tratará sobre la prueba de tensión con base a dos caras hexagonales, se 

desarrollará punto por punto los cambios importantes de cada paso, así como un desglose del 

comportamiento tanto en HOMO, como en LUMO, así mismo, se tomará en cuenta si existe un 

cambio en la estructura del C60 en cuanto sí por la tensión puede existir una modificación en los 

enlaces, más no del elongamiento del Fullereno. De manera que se tratará a continuación 

iniciando en = 0.000 Å/Å (sin carga externa), en HOMO, los enlaces “”y“” están presentes 

en la iso-superficie electrónica, y se ubican en los extremos del Fullereno. Además, se debe 

considerar que hay otros orbitales “s” presentes en los átomos, que difieren en tamaño y en 

color. En LUMO, aparecen orbitales en el interior de los enlaces de los hexágonos (enlaces 

“”), pero hay mayor presencia sobre los átomos, y se concentran ligeramente menor 

cantidad en el centro (ver Figura 4.a). En este sentido, para = 0.008 Å/Å, en HOMO, los colores 

de los orbitales cambiaron, ya hay presencia de otros orbitales “s” y en otros desaparecieron, 

igualmente los tamaños sufrieron un incremento. En LUMO, aunque no hubo cambio de 

polaridad en orbitales, algunos de ellos cambiaron de tamaño, especialmente en átomos. La 

estructura del Fullereno permanece con ligeros cambios (ver Figura 4.b). Siguiendo con = 

0.015 Å/Å, se presentan en HOMO, una inversión de la polaridad, que se puede asociar con una 

operación espejo (m), pero se mantiene el mismo tamaño de los orbitales. En LUMO, algunos 

orbitales sobre los átomos cambiaron su tamaño (ver Figura 4.c).  

Para= 0.023 Å/Å, hay en HOMO, modificaciones en todos los tamaños de los orbitales, se 

presta más atención en la parte inferior izquierda, donde hay un incremento de tamaño en la 

parte exterior, a diferencia del extremo opuesto del Fullereno, donde sólo incrementó un poco. 

La distribución electrónica revela que cerca de estos dos extremos hay orbitales en átomos que 

disminuyeron de tamaño; orbitales en enlaces (orbitales “p”) también presentan cambios 

significativos. En LUMO, hay una ligera disminución de los orbitales de los enlaces centrales 

de la imagen. La estructura del C60 no tiene cambios, aunque parece que los orbitales pasaran a 

un plano más inclinado (ver Figura 4.d). De manera que en = 0.031 Å/Å, hay una alteración 

drástica en HOMO, los orbitales internos del Fullereno transformaron su dirección, otros 

orbitales aparecieron en otros enlaces, como si también se hubiesen movido; en átomos, algunos 
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orbitales disminuyeron o desaparecieron. En LUMO, permanece igual, así como a estructura del 

C60 (ver Figura 4.e). 

En este valor de deformación se muestra la primera transición electrónica, principalmente en 

HOMO. En las deformaciones = 0.038 y = 0.046 Å/Å, los colores de los orbitales en HOMO 

se invirtieron y hubo una modificación en el tamaño de los orbitales en los átomos y un ligero 

cambio en los orbitales dentro de la figura. En LUMO permanece igual, se observa similar 

comportamiento para estos dos pasos de deformación (ver Figura 4.f y 4.g).  

En los siguientes estados de deformación = 0.054 y = 0.062 Å/Å, en el primero hay ligeros 

cambios en el tamaño de los orbitales azules, presentes en los átomos, y los cambios de los 

orbitales amarillos se dan en los enlaces en HOMO. Y en LUMO, los orbitales azules 

incrementaron ligeramente, sin relevancia. En el segundo, en HOMO, hay alteraciones en el 

tamaño de casi todos los orbitales carga positiva y negativa, hay aparición y desaparición de 

orbitales amarillos y azules en algunos átomos, en la parte interna hay alteraciones en el tamaño, 

del cual el orbital azul ha sufrido más modificación. Después, el LUMO, en algunas partes que 

los orbitales modificaron su tamaño. No se muestra un cambio drástico en la estructura del C60 

(ver Figura 4.h y 4.i). Así, para = 0.069 y = 0.077 Å/Å, algunos orbitales sufrieron 

alteraciones, orbitales “s” cambiaron su tamaño, mientras que otros intentan formar orbitales 

“p”, hay otros que destruyen esos enlaces en HOMO; y en LUMO, sucede la primera 

transformación importante, hubo cambio en la polaridad, pero sus tamaños permanecen igual. 

No hay cambios drásticos en la estructura de C60; sin embargo, aparecen los primeros cambios 

en las iso-superficies electrónicas de los orbitales frontera debido a la inducción de cargas a 

tracción. 

  



30 

 

 

Figura 4. Los primeros 9 puntos graficados a 0.03 eV/Å3, de la prueba de tensión con base en los 

hexágonos, nótese la dinámica de los orbitales durante cada momento en HOMO y en LUMO. Las 

elongaciones siguientes son: a) = 0.000, b) = 0.008, =0.015, c) =0.023 Å/Å, y así sucesivamente. 

 

Mientras que, en el siguiente paso de deformación, sólo hay diferencias ligeras en HUMO, en 

los orbitales con carga positiva y negativa, en el centro de la figura (ver Figura 5.j y 5.k). Para 

las deformaciones = 0.085 y = 0.092 Å/Å, en HOMO, se incrementó el orbital con carga 

positiva en uno de los enlaces del centro de la figura, disminuyeron algunos orbitales de ambas 

polaridades, principalmente sobre los átomos (orbitales “s”). Cabe destacar que apareció el 

primer orbital en uno de los hexágonos que se utiliza como mordaza para la prueba de tensión. 

En LUMO, permanece relativamente igual; y en el siguiente punto mantienen el mismo 

comportamiento HOMO y LUMO (ver Figura 5l y 5m). Los puntos de deformación = 0.100 y 

= 0.108 Å/Å, continua en la misma tendencia que el punto anterior, son unos de los pocos que 

no hay relevancia durante la prueba (ver Figura 5.n y 5.o). Después en = 0.115, = 0.123  y = 

0.131 Å/Å, se observa que en HOMO, hay cambios significativos, la mayoría de los orbitales 

han sufrido cambios en su tamaño, algunos de manera brusca y otros de manera paulatina; en el 

segundo, el cambio más notorio es el cambio de color en los orbitales en HOMO, seguido de 

cierto cambio de tamaño tanto de lo orbitales “s”, como en algunos orbitales “p”; y en el tercero, 
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HOMO tiene más modificaciones de los orbitales con carga positiva que negativa. Sin embargo, 

LUMO, estuvo en la misma situación durante los tres puntos de deformación, o con cambios 

mínimos que no son relevantes (ver Figura 5.p, 5.q y 5.r). 

Figura 5. A diferencia de los 9 puntos anteriores, se observa que este periodo, los cambios son 

relativamente mínimos. j) = 0.077, k) = 0.085, l) =0.092, m) =0.100 Å/Å, etcétera. Es graficada a 

0.03 eV/Å3 

 

Para los siguientes, = 0.138, = 0.146  y = 0.154 Å/Å, todas estas alteraciones se presentan en 

HOMO en cada punto, en el primero, hay cambios en el tamaño de los orbitales de ambos 

colores, principalmente en el centro de la figura y en los átomos; en el segundo, hay cambios en 

el tamaño de los orbitales “s”, sin embargo, hay una unión de orbitales en un enlace doble; en 

el tercero, hay una ligera disminución en el enlace doble anterior y en el orbital de carga positiva 

del centro de la figura. LUMO, sigue exactamente igual, así como la estructura del C60 sin 

deformaciones (ver Figura 6.s, 6.t y 6.u).  

En los sucesivos puntos, se tratará más sobre HOMO, puesto que LUMO está sin alteraciones 

notorias; cuando = 0.161, = 0.169  y = 0.177 Å/Å, no hay cambios sugerentes, salvo una 

ligera disminución en el enlace doble del punto anterior, después, cambiaron su tamaño algunos 

orbitales, de manera ligera orbitales tipo “s”, y de manera más evidente orbitales tipo “p”, y el 
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orbital localizado en el enlace doble volvió a incrementarse, con un comportamiento 

aparentemente cíclico, los orbitales en átomos también cambiaron de tamaño, la estructura del 

Fullereno no sufre cambios drásticos (ver Figura 6.v, 6.w y 6.x).  

Para = 0.185, = 0.192  y = 0.200 Å/Å, ocurren estos eventos, en HOMO, no hay diferencias 

significativas respecto al punto anterior, sólo el mismo orbital azul en el mismo enlace doble 

dentro de la figura, mientras que, en LUMO, el cambio más significativo es el cambio del color 

de los orbitales, pero permanece del mismo tamaño que todos los orbitales. Luego, en HOMO 

algunos orbitales tipo “p” con carga positiva decrecieron en los enlaces, también orbitales tipo 

“s” de ambas cargas en átomos cambiaron de tamaño. En LUMO, no se modificó. Por lo que, 

hay un ligero incremento de orbitales con carga positiva en uno de los hexágonos base de la 

prueba, así como en otros átomos (HOMO). En LUMO, hay cambio de polaridad en los 

orbitales, pero permanece igual las distribuciones electrónicas. Por lo tanto, de lo anterior se 

deduce que no hay modificaciones radicales en la estructura del C60 (ver Figura 6.y, 6.z y 6.aa). 

Para valores de = 0.208  y = 0.215 Å/Å, sólo en HOMO hay alteraciones, los orbitales 

presentan disminución de su tamaño; mientras que, en el siguiente nivel, hay cambio de 

polaridad en los orbitales, y se observan diferencias en el tamaño en los orbitales centrales y en 

algunos orbitales “s”. 
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Figura 6.  s) = 0.138, t) = 0.146, u) =0.154, v) =0.161,  w) = 0.169, x) = 0.177, y) =0.185, z) 

=0.192, aa) =0.200 Å/Å, graficados a 0.03 eV/Å3, son los valores de elongación para cada momento. 

 

No hay diferencias en LUMO, pero, la estructura del Fullereno ha empezado a modificarse, 

algunos enlaces entre los hexágonos y la figura empiezan a tener diferencias de longitud, esto 

seguirá aumentando de manera permanente, hasta el final de la prueba, debido a la indución de 

cargas externas y la zona elastica ha llegado a su limite (ver Figura 7.ab y7.ac). Después, para 

= 0.223  y = 0.231 Å/Å, en HOMO, el cambio más notorio es el cambio de polaridad en los 

orbitales, y el cambio del tamaño en algunos orbitales “s”, igualmente, en el centro de la figura 

se ha eliminado un orbital, pero a la vez incrementando su densidad. En LUMO, también se 

alteraron los colores de los orbitales, pero permanece el tamaño. Mientras que en el siguiente 

punto, en HOMO, un par de orbitales que son extremos entre sí (orbitales “” y “”), han 

disminuido de manera significativa, así como también hay orbitales de ambos colores que 

cambiaron de tamaño en átomos, contrario en LUMO que no sufre modificaciones (ver Figura 

7.ad y 7.ae). En los siguientes puntos = 0.238 y = 0.246 Å/Å, en HOMO, los orbitales centrales 

de la figura, drásticamente se movieron de su posición, en los extremos de la figura hubo otra 

gran disminución de tamaño, e incrementaron orbitales “p” en otros enlaces y orbitales “s” en 
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átomos, y extinsión en otros lugares. En LUMO, no hay cambios significativos. Esta 

transformación es constante en el siguiente punto (ver Figura 7.af y 7.ag). Se puede observar 

que se esta llegando al limite de la zona del esfuerzo máximo del material. 

Los últimos 3 puntos de deformación mostrados, = 0.254, = 0.261 y = 0.269 Å/Å punto (ver 

Figura 7.ah y 7.ai y 7.aj), primeramente, hay un radical cambio en HOMO, debido a la ruptura 

de los hexágonos, y se genera un comportamiento electronico como si fuera el LUMO del 

anterior paso de deformación. En LUMO, hay un cambio drástico, principalmente, en que 

grandes orbitales se localizan en los hexágonos que funcionaron como bases, igualmente se 

localizan orbitales en el centro de la figura, así una gran presencia de orbitales “s” en los átomos. 

Sucesivamente, en HOMO, sólo hay cambio de polaridad en los orbitales, permanecen del 

mismo tamaño. En LUMO, hay ligeros cambios, de los cuales, orbitales intentan realizar una 

especie de puente entre los hexágonos separados y el resto de la figura, y cambios en los orbitales 

de algunos átomos; para que finalmente se concluya sin ningúna alteración en HOMO y LUMO, 

debido a que los atomos que funcionaron como mordazas, se han separado del resto del 

Fullereno.  

 

Figura 7. Los últimos 9 puntos de la prueba de tensión con base a hexágonos y graficados a 0.03 eV/Å3. 

ab) = 0.208 ac) = 0.215 ad) = 0.223 ae) = 0.231 Å/Å, hasta terminar la prueba. 



35 

 

8.3 Diagrama Esfuerzo-Deformación ( -con mordazas hexagonales 

Los hallazgos que se obtienen del diagrama Esfuerzo-Deformación () del Fullereno C60 en 

la prueba de tensión, con mordazas hexagonales [Gráfica 1], se observa un ligero inicio no lineal, 

en el punto sin tensión externa (=0.0 Å/Å), pero en el valor =0.046 Å/Å, deja de comportarse 

como una semicurva y a partir de este valor tiene un comportamiento lineal. Luego, entre los 

valores =0.0538 Å/Å hasta =0.123 Å/Å, se obtienen datos que indican la tendencia de una 

línea recta en la gráfica, con un valor en el módulo de elasticidad de 27.1 GPa, este varia muy 

poco hasta el valor anteriormente mencionado ( =0.123 Å/Å). Cuando los valores llegan a 

=0.1307 Å/Å, la línea de la gráfica empieza a curvarse, indicando que empieza la zona del 

límite elástico hasta su término en el valor de 0.2075 Å/Å. La zona de cedencia empieza justo 

después del punto de deformación anterior, y cuando el desplazamiento es =0.2153 Å/Å, aquí 

se encuentran dos valores diferentes de esfuerzo de cedencia, el esfuerzo de cedencia superior 

es 6.33 GPa, y el esfuerzo de cedencia inferior es de 4.03 GPa cuando el valor del 

desplazamiento es =0.2306 Å/Å. De acuerdo a la discusión anterior, parcialmente concluimos 

que el Fullereno se comporta muy similar a los metales, en cuanto tiene dos valores de cedencia 

diferentes y este se metaliza con base a los valores de la brecha electrónica. Después de la zona 

de cedencia, empieza la zona de endurecimiento por deformación, desde el valor aproximado 

de =0.2383 Å/Å hasta =0.2691 Å/Å, donde se ubica el esfuerzo máximo de toda la prueba, 

que es a 6.65GPa. Así, la zona de estricción va después de =0.2691 Å/Å hasta =0.2767 Å/Å, 

esta zona es la más reducida de todas, aunque los datos del programa no dieron un esfuerzo de 

rotura, en el presente se supone que dicho esfuerzo se aproxima y ronda los 5.65GPa. La teoría 

del DFT no obtiene el esfuerzo de ruptura, tan solo el esfuerzo máximo. 

 

8.4 Diagrama Esfuerzo-Deformación ( -con mordazas pentagonales 

Por otra parte, del Diagrama Esfuerzo-Deformación () de Fullereno C60 en prueba de 

tensión, con mordazas pentagonales [Gráfica 2], se infiere que en el inicio de la gráfica comienza 

horizontalmente, cuando llega al valor =0.0149 Å/Å, empieza a incrementar su valor de manera 

no constante; sin embargo, no es sino hasta el valor =0.08946 Å/Å, cuando hay un valor 

constante que sigue hasta el valor 0.1341 Å/Å, la cual es el módulo de elasticidad que es de 2.56 
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GPa. Cuando el desplazamiento es =0.1416 Å/Å, se nota ligeramente un poco curvo el trayecto 

de la línea y seguirá así hasta =0.2013 Å/Å, esta zona es denominada: límite de elasticidad. 

Después de ese punto la línea empieza a ascender casi de manera vertical, hasta terminar la 

prueba, cuando el valor del desplazamiento es =0.2236 Å/Å, de manera que se genera la zona 

plástica. Sin embargo, sólo hay un valor máximo terminando la prueba (11.54 GPa), así como 

una zona de cedencia del material al esfuerzo de tracción, tal como sucedió en las mordazas en 

los hexágonos, es decir el caso anterior. Por lo tanto, esta prueba carece de demás subáreas 

plásticas, y se debe considerar que el esfuerzo de cendencia del material es el esfuerzo máximo.  

 

8.5 Comparación entre diferentes mordazas en diagrama Esfuerzo-Deformación ( - 

De esta manera se concluye parcialmente, que el ensayo simulado de tensión con base en 

pentágonos, el Fullereno no llegó a romper enlaces alrededor de ambas figuras. Lo anterior, 

debido a las diferencias entre los diagramas esfuerzo-deformación de los dos tipos de mordazas, 

la primera diferencia notoria es el comportamiento del material, basado en la forma de la línea, 

seguido tanto de la gran diferencia de esfuerzos, como las distintas elongaciones. Es decir, el 

primer caso tolera mayor elongación, pero la ruptura llega a menor esfuerzo, alrededor de 7 GPa 

y 11.5 Gpa para el segundo. Otra forma de describir el comportamiento mecánico, es que el 

Fullereno muestra ruptura de enlaces a menor deformación que el segundo caso y en el primero 

se generan ruptura de enlaces a diferencia del segundo. Otra diferencia es el valor del módulo 

de elasticidad, aunque varían muy poco, 2.71 GPa (Hexágono) y 2.56 GPa (Pentágono); sin 

embargo, con bases en pentágono, el esfuerzo en el límite de proporcionalidad ronda los 3.423 

GPa, mientras que con bases de hexágono es 3.325 GPa. Este proceso es obtenido debido a que 

el área del pentágono es menor al del hexágono, y la carga del esfuerzo es proporcional a la 

elongación. Enfocándonos en el límite elástico, su disparidad de los esfuerzos el es evidente, 

hay un mayor límite elástico con hexágonos (5.107GPa) que con pentágonos (4.7GPa). 

Particularmente, en el punto de deformación que es muy aproximado en ambas =0.2075 Å/Å 

en hexágonos y =0.2012 Å/Å en pentágonos. Esto quiere decir, que el Fullereno con bases en 

hexágonos puede soportar una carga mayor sin llegar a deformarse permanentemente. 
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La gráfica en la región plástica es completamente diferente. Con bases hexagonales, presenta 

un comportamiento muy variado, hasta terminar la prueba, con el detalle que los esfuerzos 

obtenidos no superan los 7GPa, por ejemplo: el esfuerzo a la cedencia superior ronda los 

6.33GPa y el inferior en 4.03 GPa, que corresponden a las elongaciones =0.2152 Å/Å y 

=0.2306 Å/Å respectivamente. Luego, aumenta considerablemente hasta llegar a un esfuerzo 

máximo de 6.65GPa, terminando con la estricción alrededor de 5.65GPa. Sin embargo, con las 

bases en pentágonos, la elongación llega hasta =0.22 Å/Å, pero el esfuerzo máximo obtenido 

es 11.54 GPa. 

Concluyendo parcialmente, estos valores obtenidos debido a las pruebas de simulación, nos 

aproximan al comportamiento real de un cúmulo de Fullereno a pruebas de tensión, los esfuerzos 

varían conforme a las figuras que se usan como bases, sin embargo, dichos esfuerzos nos 

proporcionan información valiosa sobre cada región del diagrama esfuerzo-deformación. Es 

decir, hay cambios significativos cuando se eligen las mordazas, ya sean pentagonales o 

hexagonales.  Además, el valor al que puede llegar el C60 sin deformarse permanentemente, 

cuanta carga máxima puede soportar hasta el fallo, o incluso, qué figura es preferible para una 

aplicación cuando se use con muchos de ellos para una aproximación realista: sea para 

recubrimiento en pintura, para reforzar un tipo de fibra (como fibra óptica) o polímeros (en 

llantas), o aplicación en pantallas flexibles, entre otras. 

 

8.6 Diferencias con datos obtenidos con otros autores. 

En el presente artículo, se encontraron un par de diferencias con las obtenidas en un estudio que 

ha tratado sobre el comportamiento de tracción y compresión en Fullerenos C60, cuando la 

deformación se analiza dentro del rango está al =+/-5%, con hexágonos como bases, realizados 

por Cachanesly-Lopes et al [91]. La primera de ellas es la fuerza, en el presente estudio, el 

resultado obtenido ronda los 4.972 nN, mientras que el estudio obtuvo 8.31 nN en fuerza, 

además que esfuerzo fue de 48.8 GPa, en comparación del otro estudio que fue 81.56 GPa. Sin 

embargo, el valor que tuvo la constante de elasticidad k, es muy aproximado con el estudio 

mencionado, 286.8 nN/nm, en el presente fue de 284.112 nN/nm. Lo anterior se adjudica al 

hecho de que lo realizaron a diferente nivel de teoría y con otro código de modelado de 
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materiales. Por otro lado, se ha obtenido los valores con bases pentagonales al 5% de elongación 

son las siguientes: La constante de elasticidad k es de 243.697 nN/nm y la fuerza obtenida es de 

4.264 nN, mientras que la presión que se obtuvo fue de 47.6 GPa. 
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8.7 Diagrama Brecha Energética-Deformación (Egap-con mordazas hexagonales 

El diagrama [Gráfica 1] inicia con un valor de Egap de 1.648 eV, a medida que la deformación 

del material aumenta por la tracción, la brecha energética disminuye considerablemente como 

una pendiente recta hasta 0.2306 Å/Å, donde el valor de la brecha energética es de 0.3564 

eV. Después de estos datos, la pendiente disminuye como una forma convexa, llegando hasta 

los valores nominales de 0.2572 Å/Å y 0.2123 eV. Se observa que el sistema tiende a 

metalizarse, es decir los orbitales frontera se acercan demasiado y muestran valores casi 

similares.  Luego, aumenta de manera repentina con un valor de brecha energética de 0.8523 

eV, mientras la deformación aumenta, el valor de Egap es de 0.89 eV. Y disminuye rápidamente 

hasta el último valor de 0.2844 Å/Å con la energía de 0.3539 eV. Estos valores obtenidos 

muestran la dependencia del cambio del esfuerzo debido a la deformación y su implicación en 

los valores de brecha prohibida.  

 

8.8 Diagrama Brecha Energética-Deformación (Egap-con mordazas pentagonales 

Cuando 0.00 Å/Å el valor de Egap es de 1.648 Ev [Gráfica 2]. Sin embargo, la pendiente hasta 

su valor de 0.1863 Å/Å y 0.014 eV tiene una forma curva. Luego de ese punto, hay una 

pendiente que tiene dos formas, la primera hasta 0.2012 Å/Å y 0.178 eV, tiene forma 

semicurva hacia arriba, y luego, cuando 0.2236 Å/Å y 0.3882 eV, parece una pendiente hacia 

arriba de forma recta. En comparación con las mordazas anteriores, solo se observa un cambio 

abrupto, y que prácticamente se llega al comportamiento de un metal a 0.1863 Å/Å de 

deformación, para luego volver el comportamiento a semiconductor y llegar al punto máximo 

de esfuerzo tolerado.   

 

8.9 Comparación entre diferentes mordazas en diagrama Brecha Energética-Deformación 

(Egap- 

Por otro lado, si nos enfocamos en las diferencias entre ambos diagramas Brecha Energética-

Deformación (Egap-con mordazas Hexagonales y Pentagonales, se observa que los valores 

iniciales de las brechas energéticas son exactamente iguales en ambas gráficas (1.648 eV), pero 
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tanto su comportamiento, como el valor más bajo varían. Así, el valor más pequeño con 

mordazas hexagonales es de 0.2123 eV comparado con las mordazas pentagonales que es de 

0.014 eV. En cambio, pasados los valores más bajos, aumentan considerablemente hasta 

terminar la prueba. 

Se deben resaltar tres datos importantes, valores mayores a 0.5 eV, muestran un comportamiento 

tipo semiconductor, mientras que valores menores a 0.5 eV, tienen un comportamiento tiempo 

semimetálico; pero mientras los valores sean más cercanos a 0 eV, su comportamiento se vuelve 

metálico. Esto quiere decir que, el Fullereno en mordazas hexagonales, muestra transiciones de 

semiconductor a semimetal, luego de semimetal a semiconductor y finalmente de semiconductor 

a semimetal. En cambio, con mordazas pentagonales, se muestran dos transiciones, de 

semiconductor a metal y de metal a semimetal. 
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Gráfica 1: Comparación “Egap” y “” con mordazas hexagonales 
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Gráfica 2: Comparación “Egap” y “” con mordazas pentagonales 
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9. Conclusiones 

 

El comportamiento del Fullereno con mordazas hexagonales se puede describir mejor cuando 

llega al límite de la zona elástica, es decir cuando los valores en 0.2075 Å/Å, y su esfuerzo 

del límite elástico (el) es el=5.107 GPa y la brecha energética es 0.4775 eV. En este punto, el 

C60 llega a comportarse como un semimetal, a la vez que no se deforma de manera permanente, 

por lo que puede ser utilizado de manera óptima en un rango de valores que están en el rango 

que abarca desde 0.2034 Å/Å ≤≤ 0.2075 Å/Å. 

Por otro lado, la Regla del Pentágono Aislado (RPA), que explica la estabilidad estructural de 

los Fullerenos C60, puede confirmarse en la práctica de acuerdo al comportamiento bajo tracción, 

así mismo, no solo es excepcional soportando esfuerzos mayores a 11.5 GPa sin romperse, sino 

que también puede comportarse tanto como semiconductor, semimetal e incluso como un metal. 

Por lo tanto, la inducción de deformación a este tipo de sistemas, genera cambios en las 

propiedades mecánicas y electrónicas y la estrecha dependencia entre ellas. Es necesario detallar 

que cuando 0.1863 Å/Å su esfuerzo es =4.474 GPa y la brecha energética es 0.014 eV, se 

encuentra en la zona del límite elástico, pero su esfuerzo no compromete la estructura, así 

mismo, es en este valor cuando se comporta como un metal.  

Es decir, para futuras aplicaciones tecnológicas, especialmente en electrónica, es deseable que 

los Fullerenos se alineen por sus caras pentagonales, de este modo se aprovechará su 

comportamiento variable a medida que se deforma el material, por lo que se motiva a que se 

emplee su uso en esta área. 

Si el Fullereno es aplicado al diseño o a la fabricación mecánica, es preferible que se utilice el 

C60 con mordazas hexagonales, ya que los esfuerzos que experimenta son muy similares con los 

esfuerzos en metales, por lo que no está lejos de una aplicación a futuro en nanoestructuras, por 

ello invitamos a que se emplee primeramente en la zona elástica, acorde a los valores tolerables 

de esfuerzo para verificar cómo se comportará. 
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Y para un mejor estudio de este material en sí mismo, se sugiere una caracterización en el área 

de ciencias de materiales, ya que pueden existir otras propiedades físicas que están más allá del 

presente estudio, en consecuencia, se anima a que se profundice en la materia. 
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