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Resumen 

En este trabajo se examinaron las características estructurales y eléctricas de los nanotubos de 

fosfuro de aluminio, fosfuro de boro, y fosfuro de galio en configuración (5,0) zig-zag en un 

medio aislado.  

Las estructuras están formadas por una malla de átomos de fosforo con aluminio, boro y galio 

respectivamente, unidos alternadamente en forma hexagonal, donde los átomos exhiben 

hibridación sp2.  

Con el propósito de modelar nanoestructuras de forma finita, se pasivaron los nanotubos con 

radical –H, todos con igual diámetro, longitud y número de átomos para formar una quiralidad 

tipo zig-zag, todo ello utilizando la Teoría del Funcional de la Densidad, mediante la 

implementación del programa Gaussian16. 

Para su estudio estructural y eléctrico, se utilizó el software GaussView 6.0 permitiendo 

establecer relaciones entre la geometría y los valores de las propiedades electrónicas y 

estructurales mencionadas. El comportamiento del momento dipolar para configuración (5,0) 

zig-zag permanece ligeramente diferente de cero.  

La energía obtenida de los orbitales HOMO/LUMO de las estructuras nos permitió obtener el 

valor de la dureza global, estando en el rango de 1.4 – 1.9 eV. 
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CAPÍTULO 1 

INTRODUCCIÓN 

 

Desde el descubrimiento de los nanotubos de carbono de pared simple en 1991 [1], numerosos 

científicos han realizado propuestas sobre ciertas propiedades estructurales, químicas, físicas, 

mecánicas, eléctricas, ópticas, etcétera. Esos nanotubos de carbono ya sintetizados, han 

demostrado tener extraordinarias aplicaciones y esto ha llevado al creciente interés en estudiar 

nuevas y análogas nanoestructuras inorgánicas, diferentes a los nanotubos de carbono. 

Proponiendo nuevas formaciones por elementos de los grupos III y V de la tabla periódica, que 

son grupos adyacentes al grupo del carbono, como nitruros y fosfuros de boro, aluminio, galio e 

indio (BN, AlN, GaN, InN, BP, AlP, GaP e InP) respectivamente.  

Entre algunas características de los nanotubos de nitruro de boro (BNNT), éste se predijo 

teóricamente en 1994 [2] pero se sintetizó en 1995 [3] observando similitud estructural, pero 

independencia en la quiralidad [4-7], mientras que las propiedades de los BNNT con amplios 

diámetros permanecen casi constantes [2,8]. 

Los nanotubos de fosfuro de boro (BPNT)  han sido los menos estudiados, hasta ahora que los 

nanotubos de  nitruro de boro y a pesar de que los BPNT aún no se han sintetizado, 

investigaciones teóricas durante la última década sugieren que los BPNT pueden ser buenos 

materiales adsorbentes para algunas moléculas contaminantes de origen industrial, de tipo 

farmacéutico y para uso catalítico, como peróxido, fenol, imidazol, tiazol, monóxido de carbono 

e incluso algunos aniones como cianatos y tiocianatos [9-15]. 

En aras de incrementar el conocimiento en esta área de investigación, los nanotubos (5,0) en 

composición AlP, BP y GaP, son estudiados en esta tesis para comprender mejor su 

comportamiento fisicoquímico, bajo los descriptores moleculares que brinda la teoría del 

funcional de la densidad (DFT) y así, poder conocer su estudio estructural y eléctrico. 

 

1.1 Justificación 

Hasta ahora los estudios que se han realizado sobre la banda prohibida de los BPNT es similar a 

la de sus análogos de carbono de silicio [16,17]. Donde demuestran que la banda prohibida es 
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dependiente de la quiralidad, además, los BPNT dopados con carbono, germanio, galio, silicio y 

átomos de paladio muestran un cambio drástico en sus propiedades electrónicas en comparación 

con los estados originales [10,17-23]. Sin embargo, no hay información disponible sobre el 

análisis de propiedades estructurales y fisicoquímicas de los nanotubos (5,0) en composición 

AlP, BP y GaP, pero con el presente trabajo y con la metodología de los descriptores moleculares 

bajo la teoría de los funcionales de la densidad podremos predecir el comportamiento de los 

nanotubos (5,0) en composición AlP, BP y GaP. Por lo que con este estudio enriquecemos el 

conocimiento de forma general sobre la materia nanoestructurada y sus posibles aplicaciones. 

Por ejemplo, Srivastava et al. [24] describen que el valor de la banda prohibida de los BPNT de 

tipo zigzag (n,0) (n=4-15) varía su comportamiento desde un metal hasta un comportamiento 

semiconductor. Mientras que Azizi et al. [25] muestran los valores correspondientes a un 

semiconductor tanto para BPNT tipo sillón (n, n) como en zigzag (n,0).  

El interés de este trabajo es estudiar las propiedades estructurales y fisicoquímicas tipo zigzag 

(5,0) bajo las constituciones de AlP, BP y GaP. Las nanoestructuras se optimizarán y verificarán 

calculando las frecuencias vibracionales a partir de la Teoría del Funcional de la Densidad (DFT), 

y se analizará la reactividad y estabilidad química de dichas nanoestructuras mediante la energía 

de cohesión (𝐸𝑐𝑜ℎ) y descriptores moleculares globales como el potencial químico (µ), dureza 

global (), índice de electrofilicidad (), diferencia de las energías de los orbitales moleculares 

(|𝐸𝐻 − 𝐸𝐿|), potencial de ionización (I) y afinidad electrónica (A). 

 

1.2 Objetivo general 

Obtener las características estructurales y fisicoquímicas de los nanotubos zig-zag (5,0) en 

composición AlP, BP y GaP, basado en la teoría de los funcionales de la densidad. 

 

1.3 Objetivos particulares 

• Obtener la estructura óptima de los nanotubos zig-zag (5,0) en composición AlP, BP y 

GaP – estudio DFT. 

• Obtener las características estructurales (como distancias y ángulo de enlace), así como 

las particularidades eléctricas (como momento dipolar, energía de los orbitales HOMO-

LUMO, potencial químico, dureza química e índice de electrofilicidad). 
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• Revisar la existencia de reportes experimentales y/o teóricos para determinar el 

comportamiento general de dichos nanotubos en comparación con lo obtenido. 

 

1.4 Hipótesis 

El estudio teórico de los funcionales de la densidad, podrían predecir la equivalencia entre los 

nanotubos zig-zag (5,0) en composición AlP, BP y GaP respectivamente.  
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CAPÍTULO 2 

MARCO TEÓRICO 

 

2.1 Nanoestructuras 

Las nanoestructuras son aquellos elementos en los que al menos una de sus distancias es medida 

en nanómetros (1nm = 1x10-9m). Las características que muestran, están ligadas a factores como 

su tamaño, composición, interacción entre sus partículas, entre otros. Aunque los nanotubos de 

carbono son las nanoestructuras más conocidas, se ha encontrado u obtenido una gran variedad 

de ellas, basadas en diferentes campos de la física y química [26]. 

2.1.1 Nanotubos de carbono 

En el año 1991, Sumio Lijima descubrió los nanotubos de carbono (CNTs, por sus siglas en 

inglés) [27]. Estos son alótropos del carbono como el diamante, el grafito o los fulerenos. Su 

distribución puede describirse como una molécula cilíndrica y hueca, originaria de una lámina 

de grafito plegada sobre sí misma, la cual, está formada de átomos de carbono unidos por enlaces 

covalentes, en forma hexagonal y en hibridación sp2. Existen diferentes tipos, de acuerdo a las 

capas de grafito que los forman, pueden ser de pared sencilla (SWCNT's) y de pared múltiple 

(MWCNT's).  

Estos materiales novedosos han llamado la atención de los expertos en la ciencia, ya que poseen 

propiedades químicas, físicas y mecánicas sorprendentes que indican su potencial uso en la 

nanotecnología, como sensores, almacenamiento de gases, catalizadores de superficie, ingeniería 

de tejidos, entre otros. Han sido objeto de extensas investigaciones para su aplicación en la 

biología, aunque aún existen desafíos y características generales que se están superando y 

estudiando, como su toxicidad celular [28] entre muchas otras.  

2.2 Técnicas de simulación molecular 

Existen dos categorías principales de métodos de simulación molecular que proporcionan detalles 

microscópicos para cualquier sistema en estudio: los métodos cuánticos y los métodos clásicos 

[29]. Los métodos cuánticos tratan el sistema molecular como un conjunto de núcleos y 

electrones regidos por las leyes de la mecánica cuántica. Por otro lado, los métodos clásicos 

representan el sistema como un grupo de partículas elementales ubicadas alrededor de los 
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núcleos, y las interacciones entre ellas se describen mediante una suma de términos energéticos 

derivados de la mecánica clásica y las leyes de Newton [30]. 

2.2.1 Técnicas cuánticas 

Los métodos computacionales basados en la Mecánica Cuántica son los más confiables y 

rigurosos para calcular propiedades como la geometría y energía de sistemas químicos. Estos 

métodos consideran explícitamente los electrones, lo que les permite cuantificar sus propiedades 

físicas, químicas, geométricas, etc. Sin embargo, solo son aplicables a sistemas con pocos átomos 

[31]. 

2.3 Química computacional 

La química computacional utiliza sistemas informáticos para estudiar átomos, moléculas y 

macromoléculas, en situaciones donde la experimentación en el laboratorio resulta difícil, costosa 

o peligrosa, debido a condiciones extremas (por ejemplo, temperaturas elevadas, condiciones de 

vacío, etc.). Este enfoque incluye el modelado molecular, métodos computacionales, diseño 

molecular asistido por computador, bases de datos químicas, diseño de síntesis orgánica y control 

de equipos para análisis químico [32]. Tiene como objetivo predecir diversas propiedades 

moleculares de sistemas químicos a través de la fisicoquímica, la física molecular y la física 

cuántica, además se emplean diversas técnicas teóricas en constante evolución. Las herramientas 

de la química computacional pueden ser utilizadas por científicos de diferentes especialidades, 

especialmente por expertos en química. 

2.3.1 Métodos computacionales 

La química computacional abarca un extenso rango de métodos matemáticos, los cuales pueden 

dividirse en dos grandes categorías [33]: 

• Mecánica molecular: Aplica las leyes de la física clásica al núcleo total de átomos de una 

molécula o sistema, sin considerar explícitamente a los electrones. 

• Mecánica cuántica: Se basa en la ecuación de Schrödinger para describir una molécula 

con un tratamiento directo y completo de la estructura electrónica. Esta se subdivide a su 

vez en dos clases según el tratamiento realizado, métodos semi-empíricos y métodos de 

ab-initio (primeros principios).  
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2.3.1.1 Mecánica molecular 

Estos métodos son útiles para calcular el cambio en la energía potencial de un sistema molecular 

debido a variaciones en distancias y ángulos de enlace, así como cambios conformacionales e 

interacciones intermoleculares [34]. Su principal ventaja es la velocidad de los cálculos, lo que 

permite modelar sistemas con miles de átomos. Al aplicar condiciones empíricas y/o periódicas, 

se puede simular el comportamiento dinámico y propiedades termodinámicas de fases 

condensadas. Sin embargo, no proporciona información sobre propiedades electrónicas y su 

alcance dependerá de los parámetros iniciales utilizados. 

2.3.1.2 Mecánica cuántica - métodos ab initio 

Estos métodos permiten calcular la energía y la función de onda electrónicas del sistema de 

estudio [35] sin usar información empírica, solo las constantes físicas fundamentales. Estos 

métodos, conocidos como ab-initio, están relacionados con la Química Cuántica. A partir del 

método variacional Hartree-Fock para calcular los orbitales moleculares [36], se pueden formular 

otras familias de métodos ab-initio, como las de Moller-Plesset [37] y Coupled-Cluster [38], que 

están organizadas jerárquicamente según su capacidad para describir la correlación electrónica y 

predecir propiedades moleculares con precisión controlable [39]. Sin embargo, en la práctica, 

este enfoque puede ser muy complejo y requerir mucho tiempo y equipo de cómputo 

especializado. 

2.4 La Teoría del Funcional de la Densidad (DFT) 

La Teoría del Funcional de la Densidad se basa en los teoremas de Hohenberg y Kohn [40] y es 

muy útil para analizar la reactividad y/o selectividad de los sistemas químicos a nivel atómico y 

molecular. Se centra en que la energía molecular, la función de onda y diferentes propiedades 

eléctricas de las moléculas con un estado elemental no degenerado, están determinadas 

únicamente por la densidad electrónica ρ(r), una función que depende de las variables espaciales.  

Estas ideas se derivan principalmente de los teoremas siguientes: 

Teorema 1: Para cualquier sistema de partículas interactuantes en un potencial externo, el 

potencial externo es determinado solamente por la densidad electrónica del estado base. 

Teorema 2: Para cualquier potencial externo particular, la energía del estado base del sistema es 

un funcional de la densidad; y es el valor mínimo absoluto de éste funcional, en términos de la 

densidad electrónica del estado base. 
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2.1 

2.4.1 Ecuaciones de Kohn – Sham 

Estas ecuaciones matemáticas buscan aproximar la interacción de electrones en un sistema inicial 

de partículas no interactuantes mediante la búsqueda de una solución auto consistente, donde las 

densidades del estado base coincidan. En este nuevo sistema, cada partícula se ve afectada por 

un potencial efectivo creado por las demás partículas [41]. La ecuación universal de la teoría del 

funcional de la densidad, propuesta por Kohn y Sham, se presenta a continuación: 

𝐸𝐷𝐹𝑇[𝜌] = 𝑇0[𝜌] +  𝐸𝐻[𝜌] + 𝐸𝐸𝑋𝑇[𝜌] +  𝐸𝑋𝐶[𝜌] 

Donde el primer término se refiere a la energía cinética del sistema, el segundo término indica la 

repulsión coulombiana entre los electrones, el tercer término muestra la energía debida a la 

interacción que envuelve los efectos no clásicos, adecuada a la interacción coulombiana y la 

discrepancia de energías entre el sistema real interactuante y del sistema que se considera, y el 

cuarto término, hace referencia al funcional de intercambio y correlación. Los efectos no 

convencionales que se examinan son causados por la interacción electrónica que surge de la 

separación en el espacio de dos electrones con el mismo espín (conocido como el principio de 

exclusión de Pauli), mientras que la correlación se relaciona con la influencia espacial en el 

movimiento de los electrones que se atraen de manera coulombiana. 

2.4.2 Funcional de intercambio y correlación 

Debido a que no se tiene una definición precisa del funcional de intercambio y correlación en 

correspondencia con la densidad electrónica y sus variaciones, surge una dificultad al resolver la 

ecuación de Kohn y Sham, lo que hace complicado predecir el comportamiento cuántico de la 

interacción electrónica de forma exacta. No obstante, se han desarrollado dos métodos para 

aproximarse a una solución con valores muy cercanos a la energía real, conocidos como 

aproximación de la densidad local (LDA) y aproximación del gradiente generalizado (GGA). 

2.4.3 Aproximación de la Densidad Local  

Según la Densidad Local Aproximada (LDA), los sistemas se pueden ver como un gas 

homogéneo de electrones desplazándose en presencia de una distribución de carga positiva, 

donde la densidad de electrones permanece constante salvo por pequeñas variaciones [42]. Esta 

aproximación sigue la ecuación propuesta por Hohenberg y Kohn, que se expresa en la ecuación 

siguiente: 
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2.2 

2.3 

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐 (𝜌(𝑟))𝑑𝑟 

donde 𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟)) es la energía de intercambio y correlación por partícula de un gas ideal para un 

sistema de electrones, denotado por 𝜌(𝑟). 

2.4.4 Aproximación de Gradiente Generalizado 

El método matemático del gradiente generalizado (GGA), utiliza la densidad electrónica y su 

gradiente en cada punto para expresar la energía de intercambio-correlación [43]. Este enfoque 

mejora la precisión en la predicción de las propiedades electrónicas y estructurales de átomos y 

moléculas. Kohanoff, presenta la siguiente ecuación como la expresión general para el gradiente 

generalizado (GGA):  

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴 = ∫ 𝜌(𝑟)𝐹𝑥𝑐 (𝜌, |∆𝜌|𝑑𝑟) 

2.4.5 El funcional 

Teniendo en cuenta que un funcional es una regla para pasar de una función a un número. Dentro 

de la teoría del funcional de la densidad, se puede elegir una amplia gama de funcionales que 

permiten describir las propiedades de los sistemas que se están estudiando. En este trabajo de 

tesis, se ha seleccionado el funcional para su desarrollo y comparación entre los diferentes 

sistemas a estudiar: 

• Funcional M062-x: es un meta funcional híbrido que predice la valencia precisa de un 

grupo químico y las energías de excitación electrónica de Rydberg [44]. 

2.4.6 La función base 

La función base es una descripción de los orbitales moleculares en un sistema químico (de átomos 

o moléculas), un ejemplo es la combinación de orbitales atómicos de un conjunto predefinido, lo 

cual ayuda a entender el comportamiento de los electrones. La elección de estas funciones es 

crucial, ya que afecta la precisión de los cálculos. En el presente estudio, se ha decidido utilizar 

la siguiente función base: 

LanL2Dz: Función base implementado en el código Gaussian 4.0, es un conjunto de bases que 

contiene las representaciones del potencial central efectivo de los electrones (ECP), para los 

átomos más allá de la tercera fila de los elementos. [45] 
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2.5 Software y herramientas computacionales empleadas en la simulación 

molecular 

2.5.1 Gaussian  

Gaussian16 es un software de química computacional que tiene la capacidad de predecir energías, 

estructuras moleculares, frecuencias de vibración y propiedades fisicoquímicas de sistemas 

moleculares. Permite realizar cálculos mecano-cuánticos de estructuras electrónicas tanto a nivel 

ab initio como a nivel semi-empírico [46]. 
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CAPÍTULO 3 

METODOLOGÍA 

En este trabajo de tesis, se estudian los nanotubos (5,0) en composición AlP, BP y GaP. Para su 

comparación directa se toman tres composiciones, de tipo zig-zag de pared simple con quiralidad 

(5,0). Con las características geométricas similares: es decir, una longitud aproximada de 28.4 Å 

y un diámetro de 6.4 Å, compuestos por 100 átomos en total para cada una de las estructuras 

hexagonales covalentemente unidas.  

• Para el nanotubo (5,0) AlP se designan 45 átomos de aluminio, 45 átomos de fosforo.  

• Para el nanotubo (5,0) BP se destinan 45 átomos de boro y 45 átomos de fosforo y  

• finalmente, para el nanotubo (5,0) GaP se explora con 45 átomos de galio y 45 átomos de 

fosforo respectivamente. 

Para todos ellos se incluyen 10 átomos de hidrógeno, 5 en cada una de las tapas del nanotubo. Es 

relevante destacar que los átomos de hidrógeno en los extremos de los nanotubos se emplean 

para saturar enlaces libres y estabilizarlos. La metodología de la investigación se muestra en la 

siguiente figura. 

 

Figura 3.0.1 Algoritmo de la metodología de investigación 
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3.1 Optimización geométrica 

La optimización geométrica es un proceso computacional que consiste en realizar iteraciones 

numéricas para encontrar el mínimo de energía, para cada sistema en una cierta superficie de 

energía potencial determinada por las posiciones de los átomos en el espacio tridimensional. El 

proceso de optimización geométrica comienza con una geometría inicial y se realiza bajo los 

siguientes pasos:  

 

Figura 3.1.1 Proceso de optimización geométrica 

 

Este proceso se lleva a cabo para obtener la estructura de más baja energía, es decir, la 

configuración estructural más estable. 

 

En esta etapa, las coordenadas cartesianas obtenidas previamente para las configuraciones 

propuestas de los nanotubos (5,0) AlP, BP y GaP respectivamente, se analizan utilizando el 

código Gaussian 16. Cada una de ellas se considera con carga neutra y multiplicidad uno (Q=0, 

M=1), utilizando el funcional M062-x en la Aproximación del Gradiente Generalizado (GGA) y 

la función base LanL2Dz, ya descritas previamente en la metodología. 

 

Además, se toman en cuenta los siguientes puntos para el cálculo: 
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• Calidad del cálculo: media; por capacidad computacional y disponibilidad de tiempo. 

• Tolerancia del campo auto consistente SCF (Self Consistent Field): 10-5 a.u. 

• Mínimo de ciclos SCF: 1000 ciclos. 

• Número de procesadores: 24. 

 

3.2 Cálculo vibracional 

Con el fin de garantizar que los sistemas presentados en este trabajo son estables, es decir, que 

pertenecen a un mínimo local, se realiza un cálculo vibracional para obtener un espectro 

infrarrojo (IR) que demuestra, a través de frecuencias positivas, la estabilidad estructural de los 

sistemas óptimos. En caso de presentarse inestabilidad, indica que es imposible sintetizar dichos 

sistemas. 

 

Figura 3.2.1 Ventana de cálculo vibracional 

 

3.3 Propiedades estructurales y electrónicas 

En lo que respecta a las propiedades estructurales, se presentan las distancias y ángulos de enlace, 

los diámetros de los nanotubos, así como la energía de cohesión, y el análisis de las frecuencias 

de vibración de las estructuras en estudio. En cuanto a las propiedades electrónicas, se indican la 

dureza global, el índice de electrofilicidad, el potencial de ionización, la afinidad electrónica, el 

potencial químico, la brecha de energía prohibida (gap HOMO-LUMO), y el momento dipolar. 
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 3.1 

3.2 

3.3 

3.4 

3.3.1 Carga y multiplicidad 

En función de las características del electrón, se examina la carga |e|, representada en valor 

absoluto de la carga y la multiplicidad del sistema para determinar las propiedades electrónicas 

correspondientes. Al ajustar la carga, el sistema puede resultar ser neutro (Q=0). Además, la 

multiplicidad se refiere al número de posibles orientaciones del espín en relación al campo 

magnético, y se expresa de la siguiente manera:  

𝑴 = 2𝑺𝑻 + 1 

donde 𝑺𝑻 representa el espín total de la molécula. 

 

3.3.2 Energía de cohesión 

La energía de cohesión, medida en eV/átomo, se refiere a la fuerza de atracción que mantiene 

unidas las partículas de una sustancia. Para calcular el valor de la energía de cohesión, se utiliza 

la siguiente fórmula: 

𝐸(1)𝑐𝑜ℎ =
(𝐸𝑇(𝐴𝑙𝑃𝑁𝑇) − 𝑋𝐸𝑇(𝐴𝑙) − 𝑌𝐸𝑇(𝑃) − 𝑍𝐸𝑇(𝐻)

𝑋 + 𝑌 + 𝑍
 

𝐸(2)𝑐𝑜ℎ =
(𝐸𝑇(𝐵𝑃𝑁𝑇) − 𝑋𝐸𝑇(𝐵) − 𝑌𝐸𝑇(𝑃) − 𝑍𝐸𝑇(𝐻)

𝑋 + 𝑌 + 𝑍
 

𝐸(3)𝑐𝑜ℎ =
(𝐸𝑇(𝐺𝑎𝑃𝑁𝑇) − 𝑋𝐸𝑇(𝐺𝑎) − 𝑌𝐸𝑇(𝑃) − 𝑍𝐸𝑇(𝐻)

𝑋 + 𝑌 + 𝑍
 

Donde X corresponde al número de átomos de Al, B o Ga respectivamente, Y al número de 

átomos de P, y Z al número de átomos de H, que conforman al nanotubo (NT) para cada ecuación. 

 

3.3.3 Gap HOMO-LUMO 

El gap HOMO-LUMO se refiere a la diferencia de energía entre los orbitales extremos HOMO 

(Highest Occupied Molecular Orbital) y LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital). Esta 

diferencia se mide en electronvoltios (eV) y se ilustra en la figura que se presenta a continuación. 
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3.5 

 

Figura 3.3.1 Representación gráfica del gap de energía prohibida 

 

Para el cálculo del valor numérico de esta propiedad se emplea la siguiente ecuación: 

𝐸HOMO−LUMO = |𝐸HOMO − 𝐸LUMO | 

 

 

 

Figura 3.3.2 Comportamiento general de los sistemas de acuerdo al gap HOMO-LUMO 

 

Para determinar los valores de los orbitales de frontera, se sigue este procedimiento: 

1. Se abre el archivo de salida de Gaussian 09 “output file” (.out) del sistema que se va a 

analizar mediante el software GaussView 6.0. 
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2. Una vez abierto, se accede al menú de orbitales moleculares (MOs, por sus siglas en 

inglés) donde se crea un archivo que contiene toda la información de los orbitales 

moleculares del sistema. Para esto, en la pestaña New MOs se genera un archivo Check 

Point File (*.chk) utilizando la misma función de base (6-31g(d)) que se empleó en la 

optimización geométrica (ver figura 3.3.3). 

3. Finalmente, se leen los valores de los orbitales HOMO y LUMO (ver figura 3.3.4) y se 

utiliza la ecuación mencionada anteriormente. 

 

Figura 3.3.3 Ventana de visualización de los orbitales moleculares 

3.3.4 Momento dipolar 

El momento dipolar de una molécula se puede entender como la medida de la polaridad en un 

enlace covalente. Cuando dos átomos se enlazan y tienen diferentes electronegatividades, el 

átomo con mayor electronegatividad atraerá a los electrones, lo que genera cargas parciales 

opuestas en el enlace. De este modo, a mayor polaridad de un material, más intensas serán las 

fuerzas de atracción entre sus moléculas. Esta propiedad se expresa en Debyes (D).  

Esta información se puede obtener fácilmente a través del software GaussView 6.0, utilizando el 

archivo de salida de Gaussian con la extensión “.out” (ver figura 3.3.4). 
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3.6 

 

Figura 3.3.4 Localización del momento dipolar en la ventana Summary 

 

3.3.5 Potencial químico 

El potencial químico (μ) se refiere a la tendencia de una sustancia a interactuar con otras, cambiar 

de estado y distribuirse en el espacio. Su valor se mide en electronvoltios (eV) y varía según la 

naturaleza de la sustancia y el entorno en el que se halla. Un valor de μ más alto indica una mayor 

reactividad del sistema, mientras que un valor más bajo sugiere una menor reactividad. 

Para calcular esta propiedad, se aplica la siguiente ecuación: 

𝜇 =
1

2
(𝐸HOMO + 𝐸LUMO) 

 

3.3.8 Frecuencias de vibración (IR) 

La espectroscopía infrarroja (espectroscopía IR) es una técnica analítica que examina la radiación 

infrarroja, ubicada en el rango de 0.7 a 1000 micrómetros (μm), y su interacción con la materia. 

El espectro IR proporciona información sobre los modos vibracionales de los enlaces químicos 

en los sistemas, los cuales dependen de la superficie de energía potencial, la geometría y las 

masas atómicas del sistema. Para calcular estas frecuencias vibracionales, es fundamental utilizar 
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el mismo nivel teórico y la misma base de cálculo que se empleó para optimizar la geometría 

molecular, a fin de evaluar la estabilidad o inestabilidad estructural de los sistemas analizados. 
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CAPÍTULO 4 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN 

 

Finalmente, para el proceso de análisis de resultados se estudian y presentan las propiedades 

estructurales, eléctricas y los modos normales de vibración más representativos. 

 

4.1 Propiedades Estructurales 

 

4.1.1 Longitudes de los nanotubos 

En la siguiente tabla se puede observar que el nanotubo más largo es el de AlP, siendo 

ligeramente mayor que el NT de GaP. 

 

Tabla 4.1.1 Longitud promedio obtenido de los nanotubos, donde Å se refiere a la medida en Ángstroms y X es 

Al, B y Ga respectivamente 

 

4.1.2 Diámetros de los nanotubos  

De los resultados, se muestra que el NT de AlP es el más grande, obteniendo un diámetro mayor 

comparado a los otros dos NTs. Cabe mencionar que el NT de BP muestra un comportamiento 

ovalado, teniendo un diámetro mínimo y un máximo.  

 

Tabla 4.1.2 Diámetro promedio obtenido de los nanotubos, donde Å se refiere a la medida en Ángstroms 

 

4.1.3 Distancias de enlace (sencillo) 

Se observa numéricamente que la distancia de enlace entre los elementos y el fósforo es la misma 

para el AlP y GaP, teniendo menor distancia de enlace el BP. 
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Tabla 4.1.3 Distancia de enlace promedio obtenido de los nanotubos, donde Å se refiere a la medida en 

Ángstroms respectivamente 

 

4.1.4 Ángulos de enlace 

En la siguiente tabla se muestran los valores de los ángulos de enlace que se forman en cuatro 

diferentes casos. Para los tres tipos de NT las medidas son similares, mostrando ligeramente una 

mayor apertura. Observe la tabla para todos los ángulos de enlace. 

 

Tabla 4.1.4 Ángulos de enlace promedio obtenidos de los nanotubos, donde ° se refiere a la medida en grados y X 

es Al, B y Ga respectivamente 

 

4.1.5 Cálculo vibracional 

Se observa que los nanotubos de AlP, BP y GaP son estables, es decir, es posible sintetizar dichos 

sistemas. Se realiza un cálculo vibracional para obtener un espectro infrarrojo (IR) que 

demuestra, a través de frecuencias positivas, la estabilidad estructural de los sistemas (ver figuras 

4.1.1, 4.1.2 y 4.1.3).  

  

Figura 4.1.1 Espectro Infrarrojo (IR) del NT de AlP 
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Figura 4.1.2 Espectro Infrarrojo (IR) del NT de BP 

 

Figura 4.1.3 Espectro Infrarrojo (IR) del NT de GaP 

 

Los picos más representativos se encuentran en la siguiente tabla. 

Tabla 4.1.5 Modos normales de vibración más representativos de los NT de AlP, BP y GaP.  
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4.1.6 Energía de Cohesión (𝑬𝒄𝒐𝒉) 

La energía de cohesión es la fuerza que atrae y mantiene unidas a las partículas de un sistema 

atómico o molecular de manera estable. Para analizar la estabilidad estructural de los nanotubos, 

se calcula la energía de cohesión para cada uno, obteniendo valores de -3.74 eV para el AlP, -

4.73 eV para el BP y -3.54 eV para el GaP. Estos resultados sugieren que el BP es el nanotubo 

con una energía de cohesión más profunda, en contraste, el nanotubo de GaP, es el que muestra 

una energía de cohesión menos profunda desde el punto de vista estructural. Este concepto refiere 

a mantenerse y conservar su estructura espacial ante interaccionar químicamente con otras 

especies. 

 

Figura 4.1.4 Energía de Cohesión (𝐸𝑐𝑜ℎ) de los nanotubos. 

 

4.2 Propiedades Eléctricas 

 

4.2.1 Dureza Global (), Índice de Electrofilicidad (), Potencial de Ionización 

(I) y Afinidad Electrónica (A) 

En la siguiente tabla, se muestran los valores calculados en electrovoltios (eV). Se puede observar 

que el GaP presenta mayor Dureza Global, resistencia a la transferencia de carga. En 

consecuencia, con un mayor Potencial de Ionización, energía necesaria para separar un electrón 

de su estado fundamental. Mientras que el BP cuenta con mayor Índice de Electrofilicidad, 

medida de la estabilización energética que ocurre cuando el sistema adquiere una carga 

adicional del ambiente y finalmente, la Afinidad Electrónica, energía liberada cuando un átomo 

gaseoso neutro en su estado fundamental captura un electrón. 

-3.7483

-4.7315

-3.5457

AlP BP GaP

Ecoh
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Tabla 4.2.1 Dureza Global (), Índice de Electrofilicidad (), Potencial de Ionización (I) y Afinidad Electrónica 

(A) de los nanotubos. 

 

4.2.2 Potencial Químico (µ) 

Es fundamental entender la capacidad del sistema para donar electrones y transferirlos del 

potencial más alto, hacia el potencial más bajo, dicha carga negativa. Esto en la práctica se 

interpreta como la accesibilidad del sistema a interactuar con otras especies químicas. El valor 

de μ, expresado en eV, nos permite conocer esta propiedad. Por lo tanto, es relevante considerar 

que a mayor valor de μ, mayor será la reactividad del sistema, y viceversa. El nanotubo de AlP 

tiene un valor de -5.38 eV, el BP de -5.67 y el GaP de -5.51, por lo que el más reactivo de ellos 

resulta ser el BP. 

 

Figura 4.2.1 Potencial Químico (µ) de los nanotubos. 

 

4.2.3 Diferencia de las energías de los orbitales moleculares (|𝑬𝑯 − 𝑬𝑳|) 

La diferencia de energía entre los orbitales moleculares más altos y más bajos (HOMO y LUMO) 

es un factor fundamental para establecer las características del transporte electrónico a nivel 

molecular. Al analizar el comportamiento eléctrico de los sistemas en cuestión a través de la 

-5.3834

-5.6701

-5.5115

AlP BP GaP

Potencial Químico
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diferencia de energía entre estos orbitales (gap HOMO-LUMO), se ha encontrado que el AlP 

presenta un gap de 3.84 eV, el BP un gap de 2.97 eV, y el GaP un gap de 3.90 eV, lo que, desde 

un punto de vista estrictamente teórico, se relaciona con un comportamiento semiconductor. 

 

Figura 4.2.2 Diferencia de las energías de los orbitales moleculares (|𝐸𝐻 − 𝐸𝐿|) de los nanotubos 

 

En la siguiente tabla se comparan los valores del gap |HOMO-LUMO|, se observa que el valor 

del NT de AlP y el de GaP calculados caen dentro del rango de los reportados por otros autores, 

mientras que el valor calculado para el NT de BP está ligeramente por arriba de lo publicado.    

 

 

Tabla 4.2.2 Valores del gap HOMO-LUMO encontrados frente a los reportados en la literatura 

 

4.2.4 Momento Dipolar 

El cálculo de los momentos dipolares de las nanoestructuras analizadas en esta tesis es 

fundamental, ya que nos proporciona información sobre su solubilidad en soluciones acuosas. 

Para el nanotubo de AlP se tiene un valor de 1.83 D, para BP de 1.45 D, y para GaP de 1.60 D. 

Es relevante destacar que, a mayor valor de momento dipolar, mayor será la capacidad de 

3.8444

2.9746

3.9037

AlP BP GaP

Gap Molecular |H−L| 
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solubilización de estas nanoestructuras, lo que las haría aptas para aplicaciones biológicas, como 

el transporte de medicamentos. 

 

Figura 4.2.3 Momento Dipolar de los nanotubos 

 

 

4.3 Aplicaciones 

La exploración de los nanotubos continúa progresando, y se anticipa que tendrán un efecto 

considerable en diversas tecnologías del futuro. Dentro de los tres tipos de nanotubos analizados 

en esta investigación, únicamente se han logrado sintetizar los nanotubos de fosfuro de boro. Las 

técnicas empleadas para su síntesis incluyen: 

 

• Crecimiento Químico en Fase Vapor (CVD): Este método, que se asemeja al utilizado 

para la producción de nanotubos de carbono, ha sido adaptado para la obtención de 

nanotubos de fosfuro de boro. 

• Métodos hidrotermales: También se han investigado como una vía alternativa para la 

síntesis de estos nanotubos. 

 

Los nanotubos de AlP, BP y GaP tienen propiedades electrónicas y mecánicas interesantes, lo 

que les confiere un gran potencial en diversas aplicaciones. A continuación, se presentan algunas 

de las aplicaciones más destacadas: 

1.8379

1.4599
1.6005

AlP BP GaP

Momento Dipolar
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• Electrónica: Gracias a sus propiedades semiconductoras, los nanotubos de fosfuro 

pueden ser utilizados en la fabricación de transistores, diodos y otros componentes 

electrónicos, mejorando la eficiencia y miniaturizando dispositivos. 

• Sensores: Los nanotubos de fosfuro pueden ser utilizados como materiales sensibles en 

la detección de gases, biomoléculas y otros compuestos químicos, gracias a su gran área 

superficial y a la capacidad de modificar sus propiedades mediante la funcionalización. 

• Energía: Se están explorando aplicaciones en baterías y supercondensadores debido a su 

alta conductividad y capacidad de almacenamiento de carga. También hay 

investigaciones sobre su uso en celdas solares, aprovechando sus propiedades 

semiconductoras. 

• Materiales compuestos: Al incorporar nanotubos de fosfuro en materiales compuestos, 

se pueden mejorar las propiedades mecánicas y térmicas de los mismos, lo que los hace 

útiles en aplicaciones en la industria aeroespacial, automotriz y de construcción. 

• Nanomedicina: Los nanotubos de fosfuro pueden ser utilizados en la entrega de fármacos 

y en la imagenología biomédica, gracias a su capacidad de ser funcionalizados y a su 

biocompatibilidad. 

• Fotónica: Se están investigando aplicaciones en dispositivos fotónicos, como láseres y 

moduladores, debido a sus propiedades ópticas y electrónicas únicas. 

• Catalizadores: Los nanotubos de fosfuro pueden actuar como catalizadores en 

reacciones químicas, ofreciendo una superficie activa que puede ser modificada para 

mejorar la eficiencia de varios procesos industriales. 

• Almacenamiento de hidrógeno: Su alta superficie específica y propiedades de adsorción 

hacen que sean prometedores para aplicaciones en almacenamiento de hidrógeno, lo que 

es crucial para el desarrollo de tecnologías de energía limpia. 

 

La investigación en el ámbito de los nanotubos aún se encuentra en una fase de desarrollo, y se 

prevé que su expansión continúe a medida que se vayan descubriendo más sobre sus propiedades 

y potenciales usos. Con cada avance, se vislumbran nuevas oportunidades que podrían 

revolucionar múltiples sectores tecnológicos y científicos en el futuro. 
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CONCLUSIÓN 

 

El presente estudio se centra en la obtención y análisis de las características estructurales y 

fisicoquímicas de los nanotubos zig-zag (5,0) en las composiciones de AlP, BP y GaP, utilizando 

la teoría de los funcionales de la densidad (DFT) como herramienta principal. Los objetivos 

planteados permiten una comprensión profunda de la estructura óptima de estos nanotubos, así 

como de su comportamiento eléctrico y químico, incluyendo parámetros clave como distancias, 

ángulos de enlace, momento dipolar, y energías de los orbitales HOMO-LUMO. 

 

El NT más largo es el de AlP con un valor de 28.62 Å. El de mayor diámetro es el AlPNT con 

6.73 Å. La distancia de enlace es la misma para el AlPNT y el GaPNT con un valor de 2.35 Å, y 

con menor distancia el BPNT con 1.90 Å. 

 

Los 3 tipos de NT presentan 294 modos normales de vibración respectivamente. El pico más 

representativo para el AlPNT tiene una frecuencia de 515-530 cm-1; para el BPNT de 910 cm-1; 

y para el GaPNT de 425 cm-1. 

 

El de mayor Potencial Químico es el BPNT con -5.67 eV y el de menor es el AlPNT con -5.38 

eV. El Gap |HOMO-LUMO| más grande es de 3.90 eV del GaPNT y el más pequeño es de 2.97 

eV del BPNT. Por último, el Momento Dipolar mayor es de 1.83 D del AlPNT y el menor de 

1.45 D del BPNT. 

 

A través del análisis de los datos obtenidos y la revisión de reportes previos, se confirma que la 

metodología DFT puede predecir de manera efectiva las similitudes y diferencias entre los 

diferentes materiales a nivel nanoestructural. 

 

Los resultados sugieren que los nanotubos en estas composiciones muestran características 

estructurales y propiedades electrónicas similares; a pesar de estar hechos de diferentes 

materiales, pueden comportarse de manera semejante debido a su estructura geométrica común. 

Lo que abre nuevas posibilidades para su aplicación. 
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Este trabajo no solo contribuye al entendimiento fundamental de estas nanoestructuras, sino que 

también puede servir como base para futuras investigaciones experimentales y teóricas que 

busquen explorar y validar las propiedades de los nanotubos en otras composiciones o 

estructuras, fortaleciendo así el conocimiento en el ámbito de la nanotecnología y sus 

aplicaciones. 
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