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Dedicatoria

“Aquellos que no pretenden suponer ni adivinar,
sino descubrir y saber, y que no se proponen
construir mundos ficticios ni fantdsticos, sino
estudiar y examinar la naturaleza de este mundo
suyo, deben dirigirse hacia los propios hechos

en toda ocasion. "
F. Bacon, 1620.
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Resumen

(nanomelra s} que se conoce como nanuu.\culu

Se distingue, en esta revision temdtica, a los «~pcton moleculures conocidos como
nanotubos, que son mallas de hexdgonos, uswiimente’ compuestasde ‘dtomos de
carbono, enrolladas cilindricamente a mancra Jde tubas, 3 du Im quc s¢ describen ,\ us
caracteristicas principales y su importancia s nersl

Se plantea el estudio y la caracterizacion ... rnattlzabon por medio doe la iéenica
de andlisis conocida como Aproximacin ... s S sereto] 3 e, con avuda del
procesamiento numérico computacional, e emae calctdar e polarizacion eléctrica
de los nanorubos que es una de las propicaades mds importanics v con mayores
aplicaciones de estos objeros molectlares

Para ello se crearon un conjunto de programas Simuladores de Nanotubos en
Microsofi QBASIC que funcionan comeo  graficadores redimenswmnales (31) v
permiten realizar:

1. La representacion de una mallu hexagonal de atomos de carbone,

2. La representacién de un nanotubo de  carbono con  disposicion - recta
longitudinal y la determinaciin de las coordenadas e lus dtomos que
conforman su estructurd.

3. La representacion de nanotubos de carbono quirales (o con torcimiento) de
diferente orden; y la obtenciin de las coordenadas de los dtomos que
conforman sus estructuras.

Los programas Simuladores de Nanotubos permiten variar los pardmetros
dimensionales en un amplio margen. Asi que, con ellos se pudieron establecer los
tamaiios de los componentes basicos de estas nanoestructuras, que son: las aristas o
enlaces atémicos de los hexdgonos de la malla; el radio para el enrollamiento, es
decir, el mimero de grupos hexagonales por anillo; y también, la cantidad de anlllos
o la longitud de la estructura de manera precisa.

1 Muchos de los artlculos que sirvieron como material de fta para la p tesis fueron seleccionados de la
Base de Datos Inspec que puede ser desde la di ion www.fisica.unam.mx de la Biblioteca Juan B. De
Oyarzabal del Instituto de Fisica de la UNAM.
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Lstos programas Simuladores de Nanotubos permiten contar y determinar los
vectores posicién de cada uno de los vértices de la malla hexagonal enrollada
cilindricamente que representa un nanotubo de carbono ya sca recto o con
quiralidad; y ademds, crean los archivos de datos que registran los valores Jde las
coordenadas de los vértices en las mallas de los nanotubos simulados, que
corresponden a las posiciones de los dtomos de carbono de la cstruc twa medceculur
nanoscopica en cada caso.

Un programa de Evaluacion Numérica desarrollado en Microsoft Viswid ¢ - -
version 6.0 lee la informacién de los archivos de datos y calcula la pedarizacion de
cada uno de los elementos que conforman los nanotubos. Los reswitadin quedun
registrados en otros archivos de datos. Se presemtan las hstas v o-socay e la
informacion obtenida, claboradas con ayuda de la hoja de lectue. cicctronica
Microsoft Excel versién 2000.

Los datos obtenidos se analizaron de la siguiente manera:

Se revisé primeramente el caso de los nanotubos con disposicion longuudinal rectu
con extremos en zig-cag, sin torcimiento o quiralidad; contando desde 12 hexdgonos
por anillo hasta 150 y de 4 a 220 anillos de longitud para mancar las interacciones
de hasta 9000 elementos o dtomos entre si; situados en los vértices de la malla
hexagonal que simula la estructura molecular enrollada.

Teniendo la configuracion atomica de cada nanotubo de carbono se culcula ol
momento dipolar de cada uno de los dtomos y también el promedio en la estructura.

A partir de modificaciones de la estructura del prototipo recto longitudinal con
extremos en cig-zag se generaron ofros nanotubos similares pero con un factor de
quiralidad respecto del e¢je longitudinal y manteniendo la apertura; se calculé su
polarizacion y se compararon los datos.

Se obtuvo como resultado general que: si existe dependencia en la polarizabilidad
de las estructuras de los nanotubos, con sus dimensiones y también con su
quiralidad.

Por cllo, el método empleado en ésta tesis resulta sumamente il para la
caracterizacion de estas singulares estructuras y para continuar el estudio de sus
propiedades eléctricas y dpticas.

| 7r71s con
FALLA .E ORIGEN




CAPITULO 1

SISTEMAS NANOSCOPICOS
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Introduccion

Actualmente la aplicacion cientifica en diversas escalas espaciales se hace
indispensable. Las estrellas se estudian en la escala “césmica”, los fendmenos que
pueden ser apreciados mediante la percepcion humana se encuentran en la escala
macroscopica; las propiedades de los sistemas se definen muchas veces como
resultado de la accidn conjunta o colectiva de sus constituyentes al nivel de la
mesoescala: las células de los seres vivos, los virus y las bacterias estian en la
microescala y finalmente, subyacente a la nanoescala, se encuentran los componentes
mas basicos y fundamentales de la materia en la escala atéomica.

L.a desenpeion y explicacion de los diferentes fendmenos de la naturaleza nos hace
comprender que el universo tiene diversas interpretaciones segtn la escala en la que
se realice cada aproximacion y que deben entrelazarse para constituir un cuerpo de
conocimiento general coherente sobre la realidad humana.

12l estudio del universo en la escala espacial de 10" metros (nanémetros); o sea, en el
mundo nanoscopico que sc¢ encuentra en medio de las interacciones de los dtomos y
las moléculas, donde operan las reglas de la mecdnica cuantica; y la escala
mesoscopica, donde las caracteristicas de los materiales emergen del compor-
tamiento conjunto de miles de millones de dtomos, resulta de gran interés debido a
que las estructuras moleculares correspondicntes a esta escala tienen propiedades
fisicas y quimicas inusuales y muy interesantes; ya que por lo general resultan
dependientes del tamaiio y de las interacciones con el medio.

Algunas estructuras nanométricas son excepcionalmente fuertes desde el punto de
vista de 1a mccanica debido a su perfecta configuracion molecular, y pueden producir *
comportamientos eléctricos, Opticos y quimicos exdticos, es decir, poce conocidos.

Asi por ejemplo, el color de una pieza de oro se mantiene dorado cuando se reduce
de pulgadas a milimetros o a micras, pero ¢l color cambia sustancialmente en el
régimen de los nandémetros®. La absorcién y la dispersién de la luz por particulas de
plata y oro nanoscopicas y sus agregados ofrecen un mecanismo poderoso para
detectar moléculas importantes en una variedad de aplicaciones para todas las
ciencias y en particular para la biologia molecular. Similarmente, sus puntos de
fusién cambian a medida que, estas particulas, ingresan en la nanoescala, donde las
energias de superficie se vuelven comparables a las energias de ensamble o
acoplamiento molecular,

2 K. Lance Kelly y otros han iado el ito Optico de fos materiales (oro y plata) desde el nivel
hasta las
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Ya que las nanoestructuras se definen con dimensiones caracteristicas de uno a
cientos de nanémetros (miles de nanémetros son micras) y los atomos ticnen tamaios
de 0.1 a 0.3 nm, c¢ntonces cstas estructuras moleculares pueden contiener de 10 a

10'° dtomos.

Por gjemplo, supéngase un . uha de 100 nm AR AT)
de lado. Entonces si en un =manometro s¢ -
pueden encontrar hasta 10 datomos. «¢ tendrian
en este cubo un maximo de 1/ %) atomos por

lado y un total de 10? dtomos

A% 100 nms

44 4
Tomando lados de 999 niewsre-etenss como un Z
limite geométrico, pucs 1=« uanometios va 100 nms
es una micra (um = 107 e o v atomos Jde
0.3 de nanémetro, sc tendras practicamente
10 .
> a1g Ml H N Tl K - - L
las 10" particulas mencionadas FIGURA 1-1 Espacio nanoscépico.

Asi que las estructuras mas grandes pertenecicentes a la escala nanoscoépica no pueden
exceder este numero de atomos o particulas componentes, va que cacrian en el
mundo de las millonésimas de metro, y quedarian fuera del mundo nanoscopico. Sin
embargo, es importante considerar que, cuando se realiza el estudio de estructuras
nanoscopicas, el término “nanoscopico™ no se¢ mancja con un limite superior rigido,
sino que se toman ¢n consideracion las caractensticas fisicas de los objetos, que los
hacen pertenecer, ¢n cuanto a sus propiedades ¢ interaccion con el medio, a esta
escala espacial.

Por otro lado, es en esta regidon espacial que se encuentran las estructuras
componentes basicas de la materia y no es posible construir mas pequeiias ya que el
tamailo de los atomos representa un limite inferior fundamental; para hacer cualquier
cosa mas pequefia se requeriria manipular el nacleo atémico, lo que significa
csencialmente transmutar un elemento quimico en otro.

Recientemente se ha despertado un enorme interés en la ciencia y la tecnologia de los
materiales, dispositivos y aplicaciones en nanoescalas ya que se tiene la idea de que
hay superioridad en las estructuras correspondientes, en cuanto a sus propiedades
eléctricas, quimicas, mecanicas u dpticas; debido a que, dichas propiedades podrin
controlarse con mayor presicion.

Aunque no siempre mas pequefio significa mayor eficacia, para lo cual se pueden
formular muchos ejemplos, las estructuras compuestas de datomos y moléculas en
nanoescalas constituiran las unidades basicas o los bloques de construccién para
fabricar las nuevas generaciones de materiales, dispositivos electronicos y también de
sus aplicaciones.

TT°IS CON
FALLA :E ORIGEN
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dos dxrcccmnes dlferentes

1. Como un reto de calculo numenco ya que . las nano¢sv.ructuras pucden
contener hasta 10° 6 10'° atomos que intcraccionan entre st. :

Debido a que la mecénica y la electrodinamica continuas trabajan bien
para materiales cuyos constituyentes hasicos son apenas mayores que la
escala donde se encuentran las micra~ ¢! principio de correspondencia
requiere que los calculos computacionales. en ocasiones usen métodos
cuanticos para reproducir las prediccionce~ correctas en ¢l analisis continuo.

2. Los dispositivos electronicos, asi coma las herramientas con las que se
calcula, ciertamente involucran estructuras en nanoescalas En el futuro lo
mas seguro es que la microelectronica s¢ convierta en una nanoclectronica
con posibilidades de cémputo cuantico a base de interruptores moleculares,
nanotubos conectores y memorias de nanopuntos magnéticos Ademas, la
posibilidad de usar materiales de carbono en vez de silicio en los
componentes electrénicos resulta muy interesante ya que pueden facilitar
la produccion y aumentar las funciones en los componentes integrados.

Para la nanotecnologia los modelos computacionales han jugado un
importante papel en la explicaciéon de algunas observaciones experimentales
recientes en metalurgia, ciencias biomcédicas ¥y de materiales: y también para
la prediccion de estructuras (o propiedades) que lucgo pueden ser fabricadas
(o medidas) en experimentos.

Fisica: fundamentalmente incluye el estudio de las estructuras nanoscépicas
que van desde unos cuantos &tomos a nanoestructuras que contienen mas de
10° atomos, para las cuales la forma y el tamafio resultan parametros cruciales
ya que estas determinan sus propiedades fisicas como son: las eléctricas, las
opticas y las mecanicas.

Resulta necesario considerar que, en muchos casos, los sistemas nanoscépicos
no son lo suficientemente grandes como para librarse de los efectos cuanticos.
Por ello presentan comportamientos interesantes y con seguridad de gran
importancia para determinar la funcionalidad que se presenta en una amplia
variedad de moléculas; y que, puede emplearse en un dispositivo electrénico o
bien encontrarse en alguna proteina al realizar su actividad biolégica.




- Clencms blomédxcas. actualmente se estudian biosensores que permitan
. reconocer algun tipo de molécula en el interior del cuerpo® y pretenden
entender mejor a las cuatro biomaquinas fundamentales de la naturaleza: -

1. . Los ribosomas:.son el punto intermedio entre la informacién y la accion,
Ahf se construyen las proteinas para los aminoacidos usando moléculas
de RNA como mensajeros. . L

Los cloroplastos: convierten los fotones en energxa.

biolégicas.

4. Los flagelos de las bacterias: descomponen el ATP para generﬁr
movimiento®.

También para la quimica y las ciencias de materia condensada resulta importante el
comportamiento de las estructuras moleculares en estas dimensiones, pues entre otras
cosas, amplia la gama de procedimientos para crear toda clase de compuestos.

Ademas, los descubrimientos de los nuevos Microscopios de Fuerza Atémica (AFM
Atomic Force Microscope) y de Barrido por Tunelamiento (STM Scanning Tunneling
Microscope), creado por los investigadores de IBM Gerd Binnig y Heinrich Rohrer
pganadores del premio Nobel en 1981, que permiten “ver” las manifestaciones de
atomos individuales y también como se mueven de un lugar a otro, abren un amplio
campo de estudio para las nanociencias.

La punta del microscopio de fuerza
atémica,- tiene un ancho -entre- 2 y 30
nanémetros; y se usa para probar
superficies y manipular moléculas. Hoy
en dia se considera el simbolo de la
revolucion nanotecnolégica.

Para llevar a cabo el sondeo de la
muestra, la punta se pone en contacto
directo con la misma, la defleccién en la %
punta es medida por un rayo laser. v

FIGURA 1-2 Punta del AFMS,

3F te ha & do interés el dio de ticulas de oro y plata como componentes de sensores
quimicos y blolbglcos Estas particulas tienen un dlémetro de 1 a 100 nm.
4 Montemagno extrajo una protelna de motor rotatorio de la célula de una b iaylo a una nar rila de

unos 750 nm de largo por 150 nm de ancho fabricada con técnica litografica.
5 Imagen de Felice Frankel, Scientific Ametican, septiembre de 2001.
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3. Las mitocondrias: crean el ATP que participa en muchas reaccxones;v R




Esta nanopunta también puede ser usada para mover nanoparticulas en superficies, o
con ayuda de una corriente eléctrica como pequeila fuente de rayos de electrones,
para crear rasgaduras en peliculas monoatémicas siguiendo algin patron geométrico.

Las estructuras nanoscopicas pueden tener una amplia gama de aplicaciones
Actualmente, con fines médicos, se empiezan a usar nanoparticulas cormo minusculos
sensores para estudiar las células; en la industria quimica se producen nanoparticulas
de o6xido de zinc para uso en cremas protectoras del sol debido a que la crema,
usualmente blanca, se ve transparente ya que las diminutas particulas no dispersan la
luz visible. En el ramo energético se producen Zeolitas que son mncrales con poros
de tamaiios menores a un nandémetro y que son catalizadores para romper moléculas
largas de hidrocarburos en los procesos para formar gasolinas Fn cuanto a materiales
nuevos se tienen ceramicas que llevan incorporadas nanuparticulas cn sus
componentes para darles mayor resistencia o transparcncia a la lus infrarroja o
ultravioleta.

Y asi como éstas, hay una gran cantidad de aplicaciones que¢ requieren un mayor
conocimiento de los materiales nanoscoépicos.

20




Antecedentes

Uno de los puntos de partida mas importantes de la ciencia y la tecnologia a escala
nanomédtrica se origind con el desarrollo de la microelectrénica, primero con el
descubrimiento del transistor y Juego de sus agregados para constituir
microprocesadores, circuitos integrados y controladores de todo tipo. Con ello
llegaron los dispositivos de silicio que manipulan informacién usando el flujo de los
clectrones a través de cllos.

La microelectronica utiliza técnicas que rutinariamente fabrican estructuras tan
pequeifias como alambres con un ancho de 250 nanémetros. Con ayuda de los
procesos fotolitogrdficos, que es la tecnologia vigente para crear circuitos integrados
y cuyo limite estd cerca de los 100 nanémetros, en afios recientes, los cientificos, han
comenzado a crear algunas nanoestructuras para usarlas como componentes
electronicos.

Los procesos fotolitograficos son una extension de la fotografia; una vez que se tiene
el equivalente del negativo de un circuito, que en este caso se conoce como
mdscara®, este se usa para copiar el patrén en metales y semiconductores y

reproducirlo miltiples veces.

La fotolitografia reduce el tamafio de los patrones de circuito usando un proceso
similar al usado en el cuarto oscuro de fotografia. Un rayo de luz, usualmente
ultravioleta proveniente de una ldmpara de mercurio, resplandece a través de la
mascard de cromo del circuito y pasa por un juego de lentes que enfocan la imagen
sobre la superficie de un elemento de silicio, con una cubierta fotosensible de un
polimero organico llamado jfororesistor” Las partes del fotoresistor son removidas -
selectivamente al reaccionar con la luz y quedan expuestas las partes que constituyen
la réplica del patron original.

Las estructuras mas pequefias creadas con métodos refinados de fotolitografia han
alcanzado los 100 nanémetros, limite impuesto por la difraccion de la luz ultravioleta
que en distancias mas pequeiias crea distorsién en los patrones de circuito, como la
observada al tratar de leer letras demasiado pequeiias.

Otras estructuras electrénicas complejas han alcanzado tamafios de hasta 70
nanémetros, pero aian son demasiado grandes para el estudio de los aspectos mas
interesantes de la nanociencia que consisten en el estudio de las propiedades que
emergen con la variacion de los tamaiios de las estructuras y que situaremos entre 1 y
hasta 50 nm, regién en la que los arreglos atémicos definen propiedades de grupo.

6 Un rayo laser escribe e! patrén del circuito en un polimero sensible a la juz que descansa sobre una capa de cromo y
sustrato de vidrio. Al contacto con la luz el ctomo es removido y el resto del polimero se disueive.
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Coémputo de Sistemas Nanomeétricos . e

Desde hace 40 aiios la investigacidon, con ayuda de las computadoras, se realiza
enfocada al estudio de las propiedades termodinamicas de sistemas de materia
condensada con métodos basados en aproximaciones analiticas, que s6lo son vélidas
para el caso en que los constituyentes interaccionan débilmente y sean infinitos. Pero
un nucvo tipo de esquema de aproximacién se empieza a utilizar y cstd siendo de
gran utilidad hoy en dia, se conoce como “Procesamiento Numérico Exacto” y
consiste en el uso de un mayor numero de cifras significativas en los calculos que las
que pueden manejarese experimentalmente. Cuando se utiliza para el estudio de las
propicdades de sistemas finitos se obtienen excelentes resultados predictivos. Por
otro lado, ¢l aumento en la rapidez de procesamicnto de los sistemas de computo ha
incrementado la posibilidad de hacer bucnas predicciones en las simulaciones para
sistemas que consisten en grandes cantidades de atomos, como en el caso de las
nanoestructuras que van de 10° hasta 10° Para ecllo, después de establecer la
configuracion del sistema nanoscdpico, se pueden investigar los comportamientos
electronicos, Opticos, quimicos 0 mecanicos.

Desde hace 20 afios los modelos computacionales han usado potenciales simples para
describir gases inertes en sistemas con fase de condensacion o en materiales que
tienden a formar estructuras de empaquetamiento; y tan sélo en los ultimos 10 afios
se han venido usando métodos numéricos para describir sistemas de fase condensada
mds complejos, como metales y semiconductores con funciones de campo de fuerza.

Actualmente la nanotecnologia computacional se ha convertido en una herramienta
de analisis indispensable para la ingenieria ya que permite desarrollar el disefio de Jos -.
sistemas en las cuatro areas fundamentales:

1. FEscala molecular: materiales ultraligeros, extremadamente fuertes, funcionales
o inteligentes.
2. Nanoclectrénica: a escala molecular y con posibilidades al computo cudntico.
3. Sensores y actuadores: como dispositivos moleculares altamente eficientes.
4. Motores biomoleculares: o nanoméaquinas de materiales sintéticos.
Como elementos basicos de construccion para los sistemas en los cuatro casos
anteriores se tienen las estructuras conocidas como nanotubos, de dtomos de carbono

o de algin otro material molecular, y que pueden ser fabricados con procesos
quimicos o de ingenierfa.

Estas estructuras, los nanotubos, han adquirido gran interés debido a que sus
propiedades, facilitan la construccién de diferentes estructuras y posibilitan amplias
aplicaciones.
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Cronologia

La siguiente es una breve cronologia relacionada con el mundo nanoé&:épicw k
. Hace 3.5 miles de millones de afios'aparecieron las células vivas que pueden
consnderarse compuesms de nanoméqumas biol6gicas y que realizan tarcas
como manipular el ' material genéuco y producxr energia :

. En el afio 400 A. C. Demécnto acufié6 la palabra drormo que significa
“indivisible” en griego antiguo.

. En 1905 Albert Einstein, publicé un articulo, como parte de su trabajo
doctoral, con él calcul6 del tamarfio de una molécula de azicar a partir de
datos experimentales sobre 1a difusién de azicar en agua. Su trabajo muestra
que cada molécula mide como un nanémetro de diametro.

L3 En 1931 Max Knoll y Ernst Ruska desarrollaron el Microscopio Electrénicbv'
que permite obtener imagenes subnanométricas [4].

o En 1959 Richard Feynman dié su famosa platica “There is a Plemy of Roum ';,_t
at the Bottom ” relativa a la prospeccion de 1a miniaturizacion. . :

En 1968 Alfred Y. Cho y John Arthur de los Laboratorios Bell y sus colé'gasﬂ
inventaron la “Epiraxi al Rayo Molecular™, técnica que permlte deposnar,
capas de un s6lo dtomo de espesor en una superf cie. .

e____En 1974 Norio .Taniguchi.concibe el mundo .de_la nanotecnologia que es él:
de las maquinas con dimensiones menores que una micra.

. En 1981 Gerd Binnig y Heinrich crean el Microscopio de Barn o
Tunelamicnto (STM Scanning Tunneling Microscope) que puede dar. un
imagen indirecta de atomos individuales.

. En 1985 Robert F. Curl, Harold W. Kroto y Richard E. Smalley desct
unas estructuras nanométricas conformadas por la agrupam
carbono (buckminsterfullerenes, buckyballs). oy

En 1986 Eric Drexler publica “Engines of Creal n" e
popularizé la nanotecnologia. :

En 1989 Donal M. Eigler de la compaiiia IBM (International - Bussines
Machine) escribe las siglas de su compar’ua mampulando alomos ;
individuales de Xen6n. . ; L
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Eh 1991 - Sumio Lijima de la compafifa NEC (National--Eletronics
Corporation) en la ciudad de Tsukuba Japén descubrié los nanotubos de
carbono.

En 1993 Warren Robinett de la Universidad del Norte de Carolina y R.
Stanley Williams de la Universidad de California en los Angeles conciben
un sistema de realidad virtual con base en un Microscopio de Barrido por
Tunelamiento STM que les permite a los usuarios *“ver” y “tocar” dtomos

[41.

En 1998 el grupo de Cees Dekker en la Universidad de Tecnologia en Delft
Holanda crea un transistor a partir de un nanotubo de carbono.

En 1999 James M. Tour, ahora en la Universidad de Rice y Mark A. Reed de
la Universidad de Yale muestran que algunas moléculas pueden actuar como
interruptores (switches).

En el afio 2000 la administracién del Presidente Clinton en los Estados
Unidos anuncié su Iniciativa Nacional de Tecnologia (INNNI Nationaly
Nanotechnology Initiativ)’ que pretende impulsar, mediante una fuerte
inversion, los desarrollos en las dreas de investigacion cientifica y
tecnologica relacionadas con los objetos nanoscopicos.

También en el afio 2000, Eigler y otros investigadores divisan una nueva
perspectiva cuantica. Colocan un gtomo magnético en el foco de un anillo
eliptico de atomos y crean la imagen del mismo atomo en el otro foco lo
cual constituye una manera de transmitir informacion sin cables’

7 La documentacion de la NNI se puade consuitar en Internet en la direccién www.nano.gob
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Fabricacion de Nanomateriales

Una dec las familias mas importantes de nanomateriales es la constxtulda por étomos
de carbono. Estos materiales son idecales en el nivel molecula.r y para el dxseﬁo
fabricacién e implementacion de aplicaciones. -

Desde el punto de vista estructural y de la funcionalidad de los materiales; el carbono:
es el unico elemento que existe en una variedad de formas que tienen dxferentes_

propiedades fisicas y quimicas. . R

La variedad de propiedades que pueden presentar los materiales y estructuras
moleculares de carbono es amplisima. Asi se tiene desde el grafito, que puede ser
usado en los lapices para embarrarlo en el papel y con é1 escribir; hasta el diamante
que constituye una forma cristalina perfecta; pasando también por los anillos
aromdticos (de benceno) indispensables en la quimica organica y de la vida.

Todas las formas basicas para construir cualquier arquitectura molecular compleja -
pueden ser llevadas a cabo a partir del carbono; es por ello que el estudio de las
estructuras nanoscopicas basadas en este elemento resulta de mayor importancia. Sin
embargo, esto no excluye la investigacién de nanomateriales basados en otros

elementos o compuestos quimicos.

Actualmente, para la fabricacién de los nanomateriales se pueden utilizar toda clase
de herramientas; y para su disefio y estudio, con el punto de vista de la fisica se
pueden hacer extensiones de los métodos clasicos pa.ra ‘obtener buenas predicciones
sobre su posible comportamiento.

Los investigadores pueden, de una manera relativamente sencilla y no muy costosa., ir
ensamblando 4tomos y moléculas en pequefias nanoestructuras® (nanotubos y puntos
cuanticos) con dimensiones entre 2 y 10 nanémetros [5]. )

Ademas de hacerlo con carbono se pueden fabricar nanorestructuras con otros
elementos. Por ejemplo, se pueden controlar cuidadosamente las reacciones quimicas
de algunos metales idnicos (como el cadmio) con moléculas capaces de ceder un ion
(como el selenio) para crear cristales (de cadmio selenio) nanoscéplcos el truco
radica en no permmr que los cristales se junten entre si durante su crecimiento,
quedando en suspensiones o depositados sobre diferentes superficies.

8 Procesos de crecimiento catalftico.
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En cuanto a la parte ingenieril, se utilizan tanto.los métodos de “arriba hacia abajo”
con moléculas grandes o agrégados moleculares; como los de “abajo hacia arriba”
que construyen nanoestructuras a partir de stomos y moléculas. También se pueden
usar las puntas de los Microscopios de Fuerza Atdmica, para arrastrar atomos en
superfic¢ies y ubicarlos en posiciones especificas o bien sobre alguna molécula en
particular colocada entre dos puntas®. Asi se pueden fabricar diodos y transistores a
partir de moléculas organicas.

Hacer un arreglo de &tomos uno a uno requiere sujetarse a los principios
fundamentales que rigen sus enlaces, casi siempre se pueden colocar de alguna
manera aunque pueden resultar quimicamente inestables. De acuerdo a la practica del
microscopio se¢ pueden mover dtomos de un lugar a otro pero esta habilidad no
confiere inmediatamente la capacidad de construir estructuras moleculares
complejas.

En lo que se refiere a la electrénica los métodos de miniaturizacién de los circuitos
constan de una gran variedad de pasos que incluyen efectos eléctricos, Opticos y
quimicos. Una variante interesante de los métodos de fotolitografia consiste en la
Litografia de Electrones [5] en la que el patrén de un circuito se escribe en una
pelicula delgada de polimero usando un rayo de electrones que no se difracta en la
escala atémica.

Esta técnica permite escribir lineas de tan s6lo unos cuantos nanémetros de grosor en

la capa del fotoresistor o del sustrato de silicio, y aunque ya esta disponible resulta

muy costosa y ademds es poco practica para la manufactura a gran escala. Este
. proceso resulta similar a copiar un texto a mano, linea por linea.

También se usa la Litografia de Rayos X [5] con longitudes de onda entre 0.1 y 10
nanémetros, o luz ultravioleta extremadamente energética con longitudes entre 10 y
70 nandémetros. Debido a que estas formas de radiacién tienen longitud de onda
mucho menor minimizan los efectos borrosos causados por la difraccién.

Sin embargo, estas tecnologias tienen sus propios problemas. Por ejemplo, los lentes
convencionales no son transparentes a la luz ultravioleta extrema y no enfocan los
rayos X; y ademas resulta que, la radiacion es tan energética que rapidamente dafia
muchos de los materiales usados en las mascaras y los lentes.

Otro método llamado de Micromoldes Capilares {5], permite replicar estructuras
menores que 10 nanémetros, y es ideal para crear dispositivos épticos de sublongitud
de onda, guias de onda y polarizadores opticos. Permite producir nanoestructuras en
un amplio rango de materiales incluyendo complejas moléculas orgdnicas.

9 Las Puntas se di con una técnica b en el coatrol del estirami de un al finisimo (miciend
una cortiente a través de &1) y hasta el punto de ruptura en que solo U &tomo mantiene juntos ambos lados.
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La técnica puede imprimir o moldear patrones en superficies curvas o planas, aunque
no es ideal para crear las estructuras requeridas para la nanoelectrénica. Todos los
circuitos integrados consisten en componentes a base de capas de diferentes
materiales en los que los patrones deben constar con una exactitud que esta técnica

no puede reproducir.

Por otro lado, en los @ltimos afios han cobrado.un interés significativo ¢l uso de
nanoparticulas de plata y oro como componentes de sensores quimicos y biolégicos.
Estas particulas miden de 1 a 100 nandmetros y pueden ser preparadas desde un
coloide (particulas en suspension) para esparcirlas en una superficie 0 en una
méscara litografica por depositacién al evaporarse el solvente.

Los artesanos han usado el método de particulas coloidales desde el medievo para la
creacidn de vitrales (las particulas nanométricas de plata hacen al vidrio amarillo y
las de oro de color rojo). Lo que si es nuevo es el control que se tiene del grado de
agregacién, forma y - tamaifio'®de las particulas, lo cual permite definir sus
propiedades dpticas; y el manejo de lo que hay en sus superf cies, de modo que
puedan interactuar selectivamente.

Sin embargo, no es sino hasta el descubrimiento de los nanotubos que se abrié
realmente la investigacion respecto a las estructuras nanomeétricas.

Fabricacion de Nanotubos

Los nanotubos fueron descubiertos accidentalmente en 1991 por Sumio lijima quien
. los.observé.por primera vez en los extremos de.los electrodos de grafito usados en los
arcos de descarga y consisten en estructuras de mallas hexagonales de carbono

enrolladas cilindricamente.

Para su fabricacién se han introducido especies éatajft,icas (Fe, Co) en un plasma de
carbono. Durante el arco aparecen estas estructuras en.forma de red alrededor del
cdatodo acompaiiadas de algunas otras nanoparticulas. Pero de este modo no se

consiguen con demasiada eficiencia pues sélo se encuentran de 5 a 100 nanotubos

individuales. - .

lando el iempo de de los que

10 Se puede el Ao de las P
dan lugar a su formacién.
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Otra manera efectiva de producir nanotubos es usando la técnica, que aparecié hace
sélo tres afios, de evaporacion ldser que permite la fabricacién de nanotubos de
carbono con menos del 10 % de impurezas. Los nanotubos asi obtenidos presentan
diametros entre 1 y 2 nm tipicamente y longitudes de hasta 50 um. La purificacion se
completa con sistemas de filtracion, dispersion de los nanotubos con solventes
polares asistidos por surfactantes, ultracentrifugado y microfiltracién. Y sus aspectos
dimensionales se han podido evidenciar mediante difraccion de rayos X.

Recientemente han aparecido otros métodos de fabricacion de nanotubos muy
eficientes, como es el caso del método por Depositacién de Vapor Quimico (CVD
Chemical Vapor Depositation) que puede controlar mejor sus dimensiones. A través
de los poros de membranas inorganicas de aluminio, se puede controlar el diametro y
dependiendo de la cantidad de vapor de alimentacion su largo.

Este método permite ensamblarlos directamente
en una amplia variedad de orientaciones
predeterminadas sobre sustratos de de silicio
recubierto por una capa de 6xido SiO; de unos 100

nm e inclusibe en arreglos de una, dos o tres
dimensiones.

La preferencia de los nanotubos de crecer sobre y
perpendicular a las superficies de silicio los fuerza

a seguir algin patrén topoldgico en el sustrato 5i0,
practicado mediante fotolitografia. Esto permite

controlar los puntos de nucleacién y las FIGURA 1-3 Ensamble
direcciones de crecimiento. organizado de nanotubos.

También con estas técnicas se han estado consiguiendo nanotublos de paredes
multiples con didmetros de 20 a 30 nm [16] y distancias entre planos de 0.34 nm. Asi
los costos de fabricaciéon no son muy elevados, 1o que permite una mayor utilizacién
de estas estructuras en diferentes arreglos experimentales.

Es de notarse que la aplicacién de los nanotubos como cables cuinticos y pequefios
dispositivos eléctronicos ha recibido la mayor atencién por parte de la comunidad
cientifica. .
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Métodos Teoricos de Estudio

Dinamicas Moleculares

Las diferentes técnicas de calculo computacional usadas, como son las simulaciones,
han resultado indispensables para el estudio de las estructuras en nanoescalas a través
de lo que se conoce como Dindmicas Moleculares, de las que se tienen dos tipos:

Dinamicas Moleculares Cldsicas: describen sistemas donde conjuntos de muchas
particulas, va scan ditomos o moléculas, se mueven mientras interactuan entre si.
L.a evolucion dinamica de un sistema esta gobernada por la ecuacion clasica del
movinento de Hamilton basada en la segunda ley de Newton:

d°R;/dt? = F; = -dV/dR; (1)

Donde R, representa el vector de posicion de cada particula, t al tiempo y F; la
fuerza asociada. Tratindose de campos conservativos como el gravitacional o el
electromagnético la fuerza puede derivarse directamente del potencial V del
campo en cada punto del espacio. Asi puede entonces plantearse el Hamiltoniano

del sistema como:
H=% P#/2M; + EV({R;}) 25

Donde cada atomo actiia como una particula simple que se mueve en el campo de
fuerza de muchos cuerpos o particulas similares F({R;}).

Las interacciones atémicas y moleculares describen la dinamica mediante
funciones clasicas de campo de fuerza; y se puede escribir entonces, la funcién de
la energia potencial del sistema como la suma de todos los potenciales V({R;})
asociados a cada una de las particulas en términos de los pares de interacciones
que dependen de las distancias relativas entre los diferentes atomos.

. Dinamicas Molecculares Cudnticas: se usan para el estudio de sistemas con

atomos muy ligeros, a muy bajas temperaturas y con potenciales cuanticos.

En estas se determina el Hamiltoniano H del sistema, se proponen las funciones
de probabilidad {y;} y se calculalaenergiaE=<wy |H |y >. )

Usualmente las dinamicas moleculares se aplican a conjuntos de &tomos con
funciones de cnergia potencial bien definidas; y con ecuaciones de movimiento que
resultan numéricamente integrables en un nimero finito de pasos [2].
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Y aunque la mecinica y la electrodinamica continuas trabajan bien para elementos
materiales del orden de las micras, el principio de correspondencia requiere que en
muchos casos los calculos computacionales también usen métodos cuanticos para
reproducir las predicciones correctas del anélisis continuo.

Sin embargo, en afios recientes muchos esquemas de dindmicas moleculares
cuanticas, usando la aproximacién de Bohr-Oppenheimer [2], han calculado las
fuerzas entre los dtomos y han reforzado la idea de que las posiciones idnicas siguen
estando gobernadas por la mecanica Newtoniana o Hamiltoniana''

Como el costo computacional, en términos de la cantidad de memoria requerida y
velocidad de procesamiento necesaria para poder realizar el calculo de las
interacciones de muchos cuerpos es relativamente alto en comparaciéon con los
métodos que calculan tnicamente interacciones reactivas y sin cambios; y que tienen
formas tuncionales mucho mas simples, se suelen usar los métodos de interaccion de
corto v largo alcance, que son comparables en costo, al de aquellos que miden las
interacciones de Vander Waals; es decir, que toman en consideracion sélo las
interacciones mas significativas entre las particulas y que por lo mismo requieren de
una menor cantidad de recursos computacionales.

En general, para el estudio de cualquier objeto nanoscdpico primeramente conviene
investigar su estructura atémica y, una vez, que es conocida la configuracion de los
atomos, sc¢ pueden estudiar las propiedades electrénicas.

Loos estudios sobre el transporte de cargas resultan de gran importancia para el disefio
de nanodispositivos, donde las caracteristicas de operacién usualmente quedan
determinadas por la transferencia’ de - sefiales electrdnicas, térmicas, acusncas o
quimicas a través del sistema. -

Estos métodos computacionales ademdas permiten encontrar . los: - minimos

termodindmicos de energia y también pueden extenderse hasta predecir el -

comportamiento quimico o la transferencia de cargas cuando se ponen en contacto
dos estructuras nanoscopicas, lo cual es de gran interés por el gran ahorro de trabajo ;
experimental que pueden llegar a representar.

11 Dinamicas Molectiares de Car-Paminefio.
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Método de Enlace Fuerte

El método de Enlace Fuerte (7ighr-Binding) considera a los 4tomos como grupos de " '+

particulas mecdnico cudnticas, nucleo y electrones gobemados por la ecuacnén de

Schrodinger: : “
( 3 )

Con el operador Hamiltoniano cuéntico completo que mcluye las interac cnones e’ tr
cada uno de los pares de particulas en el sistema: .

H®D[{Ry, ri}] = Eo®[{Ry, r;}]:

H=SP2M, + SZ1Z;e/ Ryy +Z pif2m,+ Z ¥/ 15~ S Zi &/ Ry—r - (4)

donde R;y r; son las coordenadas del nucleo y de los electrones'respcétivamente.’ Las
Z,, Z; representan el nimero atémico de cada par de particulas--y-las Py, p;-sus-
momentos respectivamente.

Usando la aproximacion de Born-Oppenheimer se supone que los grados de libertad
electrénicos siguen adiabiticamente las posiciones nucleares y las coordenadas del
ntcleo se convierten en variables clasicas [2]. Esta aproximacion usada primero por
Walter Kohn y Lu Sham, reduce el problema total cuantico de muchos cuerpos al
problema cudntico de muchos electrones iinicamente.

H[R(}w [r] = Eqw(ri] (5)
donde:
H= X P#/2M,; + H[R}] (6)

Con el método de Enlace Fuerte se considera, por ejemplo, que en los cristales los
potenciales son lo suficientemente grandes como para que .un ion capture a un
electrén.durante algiin tiempo largo, al moverse este por la red del cristal. El electrén
permanece bastante tiempo antes de ligarse a otro ion o bien experimentar un et‘ecto

de Tunneling'?

Durante el intervalo de captura, el electron orbita primeramente airededor de un sélo
ion; esta funcidn de estado es esencialmente del tipo de orbital atémico. Usualmente
el electrén se encuentra fuertemente enlazado a su atomo

En resumen, este método consiste en llevar a cabo combinaciones lineales de los
orbitales atomicos de los electrones de los atomos del cristal; y se puede restringir
para tomar en cuenta sélo las interacciones a primeros vecinos, segundos e incluso
hasta terceros.

12 Rebasar cuanticamente una barrera de potencial, aumentando el valor de su funcién de probabilidad.
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Meétodo de Simulacion Ab Initio

El método Ab Initio —de primeros principios— es otro método de simulacién para .- °

resolver ecuaciones de Schrodinger de muchos cuerpos con algoritmos numéricos y.~
posee una fundamentacion matemadtica rigurosa.

La expansidn usando orbitales atomicos, en ¢l método de Enlace Fucrte, es
aproximadamente 1000 veces mas eficiente que el método Ab Initio. Sin embargo g
este método es util debido a que permite obtener informacién mas prccnsa del'
comportamiento de las propiedades mecanicas de los materiales.

Desde este punto de vista de las dinamicas moleculares, los métodos de Enlace
Fucile y AL Initiv forman un conjunto complementario de  herramientas’. de”
simulacién para estudiar procesos diversos en la escala atémica y para el modela;e de -
nanodispositivos. :

Con el método Ab Initio la energia del estado base E., de muchos sistemas de
electrones es una funcion de la densidad de electrones p(r), en vez de la. ﬁ.mc:lén de
onda electrénica total. (e

Ea (wlr) = Ea (p(r) « '7’j)'

El operador Hamiltoniano y la ecuacién de Scrhbdmger entonces estan dados por

H= 2p1/2mc+2t,/r,,—ZZ,e /|R,—r,|+ ZZIZ,e /R, .

y por: ’ S ) SR R
H[R{Jy [ra] = Eaw[r]. e e (09))

donde R;y r; son las coordenadas atémicas y de los electrones resﬁeéﬁvamenfé T
Walyter Kohn y Lu Sham han reformulado la Teoria de Funcién de Densidad; (DFT:

Density Functional Theory) tomando el problema de un sélo electron con’ un:
potencial efectivo que incluye todas las interacciones electrénicas: e i

Hy = pi2m, + Vi) + Vxclp O]+ Vional®, ~»5’f‘(']19‘)

Hy wil) = & i (0,1 =1, ..., Na 0 an
p(r) = = |y (0. ' S 12y

Esta ecuacion de Schrodinger para un electrén se conoce como ecuacion de Kohn-
Sham o Aproximacion de Densidad Local (LDA Local Density Aproximation) y se
usa para calcular un potencial desconocido.
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Estos métodos combinados permiten predecir las propiedades de los materiales sin
utilizar informacién experimental que no sea la de los constituyentes atémicos, y
pueden ser implementados con una aproximacidén de pseudopotencial y una
expansion de funciones de onda plana para las funciones de un electrén.

Las aproximaciones sistemiticas reducen el problema de la estructura electrénica al
problema de diagonalizar una matriz autoconsistente. Aunque, en las Gltimas tres
décadas los métodos de simulacién rdpidamente han pasado de la diagonalizacién
iterativa usado en las Dinadmicas Moleculares de Car-Parrinello, al método de
minimizacion de gradiente conjugado, que en muchos casos permite mejorar la
precision por un factor adicional de dos o tres cifras significativas.

Uso de la Teoria Clasica

Para la teoria electromagnética clasica las nanoparticulas son suficientemente
grandes (de tamafios comparables con las longitudes de onda de la luz visible) como
para permitir su correcta aplicaciéon, de modo que se puede extraer mucha
informacioén de ios modelos teéricos de las nanoestructuras basados en esta teoria.
Atn que los cilculos asociados pueden requerir amplios recursos computacionales.

Sin embargo, algunos codigos son tan eficientes, que permiten su procesamiento en
computadoras personales, facilitando, el estudio de las nanoparticulas.

Para resolver las ecuaciones de Maxwell se utilizan métodos numéricos. Los
investigadores han desarrollado una gran cantidad de estos métodos en los ultimos

afios motivados por problemas tales como la dispersién en biomoléculas-o'el estudio

del medio interestelar.

Los sistemas de cilculo numérico usados para describir nanoestructuras pueden
incluir la aplicacion de los siguientes métodos:

e Aproximacién de Dipolo Discreto (DDA): divide las particulas en
numerosos cubos que pueden contener un dipolo puntual polarizado. Las
polarizaciones de dipolo inducidas en estos cubos se determinan de manera
autoconsistente. Se pueden evaluar estos campos usando métodos de Fourier
que presentan una dependencia con el tiempo de cdlculo computacional de
N log (N) sobre el nimero total de cubos.

e Método de Miiltiples Multipolos (MMP): dividen las particulas en
dominios o grupos con patrones que permiten dar soluciones de expansién
en series de potencias a las ecuaciones de Maxwell. Se pueden determinar
los coeficientes en estas expansiones haciendo coincidir las condiciones de
frontera de las ecuaciones con la interface de los dominios de particulas.
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e Métodos de Diferencias Finitas de Dominio de Tiempo (FDTD):
resuelven las ecuaciones de Mawell en funcion del tiempo, en vez de a una
frecuencia dada como lo hacen otros métodos, y usando una malla cartesiana
tridimensional para expresar las derivadas espaciales.

e Meétodos de Matriz T (T-Matrix): expresan los campos dentro y fuera de
los objetos, y si la simetria lo permite, con cxpansiones en vectores
arménicos esféricos. Las condiciones de frontera (superficies de los objetos)
permiten determinar los coeficientes en esta expansion.

Aproximacién de Dipolo Discreto

Las ccuaciones de Maxwell que describen los campos electromagnéticos en presencia
de materia son las siguientes: ;

VeD=p; - Ley de Gauss Eléctrica 13y
VeB=0 ' Ley de Gauss Magnética (14)
VX E=—¢6B/ot Ley Faraday (15)
V X H=J;+ oD/t Ley de Ampere con la correccion de Maxwell.  (16)

Donde E y H son los campos eléctrico y magnético, D es el desplazamiento eléctrico,
B es la induccién eléctrica y J¢ es la densidad de corriente asociada a la carga libre.

Se puede calcular una solucion numérica aproximada a las ecuaciones de Maxwell
para un cuerpo de.cualquier forma.con un campo.eléctrico.incidente E,, usanda la
representacién de la configuracion discreta. Asi, para aproximar la respuesta de una
red cibica interactuando con dipolos eléctricos en un campo eléctrico representado
por una onda plana donde cada dipolo tiene la polarizacién P, se tiene que:

P;=c e Ejci (17)
donde o4 es la polarizabilidad de los dipolos. El campo eléctrico local en cada dipolo
es entonces:

; Eloc,| Emcl+depl (18)

E,w,—Eoexp(lk"‘.) ZA P ’ (19)

yla matrizhde inte ccxé kdlpo,l”

ikr )[r

2l" —3r"(r‘j P, )]} _(20 )




4nk
1E, I2
Este método. de Aprovnmamén de Dlpolo Dlscreto es val o para un matenal con
mdlce de refraccion complejo m, cuando [ m | kd << 10 :

Cabs = {lm[P, -(a") P, ] 3k’|P 1’

" Los requenmlemos computacionales de este método son proporc:onales a N log (N)
donde N es el nimero total de los dipolos.

~ Absorcién y Dispersién por Agregados de Nanoparticulas

Una descripcion rigurosa de la respuesta Optica de sistemas de agregados
nanoscopicos requiere una investigacion del efecto de cada particula sobre las demas,
interpretando su espaciamiento respecto del resto de las particulas en el sistema.
Afortunadamente, las restricciones experimentales limitan muchos de los parametros
en juego lo que se traduce en un decrecimiento del esfuerzo computacional en
muchas circunstancias.

Un tratamiento electrodinamico completo de las particulas en interacciéon que
constituyen un agregado nanoscopico puede requerir que cada particula sea descrita
por una expansion de armoénicos esféricos o en-series de potencias dependiendo de la
simetria. Cuando muchas particulas estdn presentes, como en el caso de objetos
agregados nanoscopicos, se encuentra experimentalmente que el sistema de
multipolos describe con todo rigor la aproximaciéon del espectro de extinciéon y
absorcion.

Sin embargo, el esfuerzo computacional asociado con esta aproximacién puede ser
sustancial, pues va en proporcién a la maxima potencia del orden multipolar incluido
en Jos calculos. Usando parejas de multipolos, suele ser necesario sélo el primer
término —dipolar— de la expansién para lograr una buena descripcion de la respuesta‘
6ptica.

Entonces, se puede simplificar el problema a parejas de dipolos. Si ademés se

considera que las particulas se encuentran en una malla cibica, se puede evaluar aun " - )

mas eficientemente las sumas de los dipolos.
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CAPITULO 2

SIMULACION DE NANOTUBOS
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Nanotubos de Carbono

Las cstructuras moleculares de tipo FFullerenes® fueron descubiertas por Harold
Kroto y Richard E. Smalley por lo que ganaron el premio nobel de Quimica de 1996;
y son “enrejados™ moleculares que contienen redes atémicas con patrones
hexagonales o pentagonales’™ uUnicamente. Se usan tanto para fabricar nanotubos,
como otros elementos (nanoconos, nanoresortes o nanotoroides) y basicamente
consisten enteramente de atomos de carbono. :

Hoy en dia se construyen dos tipos de nanotubos:

1. De pared simple (SWNTs Sigle Walled Nano Tubes) que basicamente consisten
de una hoja con un patron hexagonal de carbono enrollada a modo de cilindro.

Conviene notar que la malla o
pared hexagonal puede ser
enrollada cilindricamente en dos
orientaciones distintas, de modo
que, en los extremos del tubo
queden expuestos los vértices
-~ de la malla, enrollando de
izquierda a derecha como se
muestra en la figura, o bien, se
tengan las aristas de los
hexagonos “ “~"\ enrollando
de arriba hacia abajo.

En el primer caso se¢ habla de
nanotubos con extremos en zig-
zag y en el segundo de
descansabrazo (armchair).

2. De multiples paredes (MW
NTs), que son mas comunes.
Dos o mas mallas enrolladas
de modo concéntrico con una
separacion tipica de 0.34 nm

FIGURA 2-1 Malla o pared hexagonal sin
enrollar y enrollada cilindricamente con
simetria de extremos en zig-zag.

generan estos objctos

compuestos.
13 Toman el nombre de su creador el arquitecto R. B. Fuller que presenté en la Exi N dial en | en 1967
un edificio esférico do h I y al, pentag:
14 Siguiendo las leyes de Euler que gobiemnan el namero de en qui d
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'FIGURA 2-2 Paredes hexagonales en disposiciones ftiles, enrollando 'afl‘d':ahého,
parala obtencién de un nanotubo con simetria de extremos en zig-zag‘yf‘de;;
" descansabrazo'®. R

Es claro que al enrollar estas mallas hexagonales en sentido horizontal (dahdp al eje -
de los “nanotubos” la direccidn vertical) se obtienen nanotubos con simetria en:los -
extremos de zig-zag y de descansabrazo respectivamente. :

Nanotubos Quirales

Los tubos quirales, pueden considerarse variantes del enrollamientro de los que
tienen la simetria de zig-zag.

Para identificar cada tubo simple se utiliza la nomenclatura (2, m) que relaciona las
unidades de los vectores de la malla con el nimero de hexagonos en cada anillo y el
indice o factor de torsién; y se conoce como vector de quiralidad. Los nanotubos (7,
n) usualmente se conocen como de descansabrazo por tener todos los hexagonos la
misma simetria perpendicular respecto del eje. En cambio se conocen como zig-zag
aquellos que tienen vector (71, 0). Todos los otros son nanotubos quirales’.

15 Una manera de entender mejor las de enrollamit consiste on fotocopiar en acetato las hojas
hexagonales de esta pagina y Revar a cabo, en la practica el enrollamiento de uno de estos “nanotubos”.

16 La palabra quirall se refiere a obj que son diferentes a sus imégenes en el espejo.
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Se puede detallar ¢l estudio de la simetria en los nanotubos y la manera de enrollar
las mallas hexagonales de modo que aparezcan diferentes quiralidades segin se
muestra en la siguiente figura, en la que se aprecia con facilidad la manera de generar
plegamientos cilindricos distintos de la malla con patrén hexagonal. )

Direccién Zig-zag

) "e%iIff.?ﬁf*Ié%sI"’]@

PO Ps

JeaEaT T ]

,63)/]: \]./ LEBF;I’ 8%‘:::;55“”220
~. R U

I

az)]

e,

o @ Quiral

FIGURA 2-3 Puntos de coincidencia en el enrollamiento de una pared o malla
hexagonal para la obtencién de nanotubos con diferentes relaciones de simetria'?.

Al llevar el punto sefialado en el extremo superior izquierdo a una de las posiciones
marcadas el nanotubo que se obtendra serd del tipo de extremos de descansabrazo,
zig-zag o, quiral segin corresponda.

Descansabrazo

FIGURA 2-4 Nanotubos generados con diferentes enrollamientos de una pared
hexagonal.

17 Este diag fue enla cion de Ed i6n de la paAgina de Intemet www.nano.gov y su uso es de
dominio publico.
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Algunas de las propiedades de los nanbotubos bueden depender de la quiralidad. Por
ejemplo, un tubo simple puede ser muahco o semiconductor dependiendo de su -

vector de quiralidad (n, m).

La regla ¢s que cuando la diferencia # - m es un maultiplo de 3, se obtlene un
nanotubo metalico. Si la diferencia es otra se obtiene un superconductor {2].

La quiralidad también es atil al juntar nanotubos diferentes para crear: conexnones"’.

heterogéncas. ¢stas forman una variedad de componentes. que. sirven - como .. .

dispositivos clectronicos moleculares.

Caracteristicas de los Nanotubos

Desde su descubrimiento en 1991, los SWNT v los MWNT han mostrado tener una
estructura excepcional con una gran resistencia mecanica a lo largo del gje del tubo y
de flexibihdad en la  direccion  perpendicular, debido a que la  estructura
bidimensional constituida por los enlaces de los atomos mantiene la malia
extraordinariamente fuerte en caso de la aplicacion de distorsiones o fracturas.

Los investigadores han tratado de explotar la “fuerza™ de los nanotubos para reforzar
la composicion de fibras de polimeros o para ser usados como pequefios
contenedores de dtomos simples o como cables canductores [25].

Los nanotubos de carbono pueden tener diferentes propiedades eléctricas
dependiendo de su vector de quiralidad, yendo desde de metales hasta

semiconductores.

Reciententemente algunos experimentos han demostrado que los nanotubos simples
son extremadamente sensibles a las moléculas de algunos gases como son lo de
Potasio (K), Bromo (Br) y Yodo (I).

Adicionalmente se ha visto en los experimentos que la conductibidad de un nanotubo
semiconductor cambia a medida que el nanotubo es expuesto a una mintscula

cantidad de ciertas moléculas de gas. Las moléculas son absorbidas por la superficie
del nanotubo hasta que se puede considerar un semiconductor dopado con portadores

de carga del tipo p.

Por el fuerte acoplamiento de las propiedades electronicas, épticas y' mecanicas de
los nanotubos ofrecen una gran oportunidad de desarrollar dispositivos novedosos.
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Reconocimiento de los Nanotubos

Para conocer las caracteristicas estructurales en los nanotubos de carbono se utilizan
diferentes métodos, algunos son meramente computacionales, pero requieren ser*
corroborados experimentalmente.

Uno de los métodos mas importantes hoy en dia es la espectroscopia Raman, que ha -
resultado una herramienta poderosa para caracterizar los materiales de carbono [25];
y ha sido utilizada satisfactoriamente para conocer el diametro y la hellmdad o
quiralidad de los nanotubos.

lLos picos observados en la espectroscopia Raman tienen una fuerte dependencia con

¢l didmetro de los nanotubos v por tanto con sus modos normales de vibracién [24].
Variaciones pequefias de los modos de vibracidn son asociadas con lsémeros =
estructurales; es decir, con variantes quirales. )




Modelo Computacional de un Nanotubo

El nanotubo con disposicién recta longitudinal y extremos en zig-zag'®, que se
muestra en la figura 2-5, ha sido generado en un programa de Simulacion creado en
lenguaje de programacion Microsoft QBASIC, como uno de los objetivos de esta
tesis. Los algoritmos del cddigo fuente, que puede ser consultado en el Apéndice 1,
son trasladables a cualquier otro lenguaje con la finalidad de llevar a cabo la
simulacion aprovechando un mayor poder de procesamiento de algun otro equipo,
aunque no es necesario ya que el programa simulador permite contar mas de 10 mil
puntos cn ¢l espacio (correspondicntes a los vértices en la malla) y por la simetria del
problema, extenderse, mediante una simple traslacién, a tantos puntos como se desee;
de modo que se¢ podrian localizar jcientos de miles de elementos!

El programa hace las veces de
un graficador 3D y obtienc
los vectores de posicion de
cada uno de los vértices de
una malla de hexdagonos
enrollada cilindricamente y
que simula un nanotubo de
carbono, los arreglos forman
grupos hexagonales similares
a las moléculas de benceno
de 6 atomos, pero como los
hexagonos comparten lados o
aristas, en-realidad se tiene
que las wunidades basicas
corresponden a los simples
atomos de carbono con dos
enlaces dirigidos mediante
vectores de posicién a 120
grados entre si.

El programa puede controlar
los siguientes pardmetros:
tamafio de los hexdgonos,

radio del cilindro generado, FIGURA 2-5 Estructura molecular de un nanotubo

::;ﬁgr; n?’:fne‘:gx:f‘;?sfl OSI"O; simulada en un programa graficador 3D.

todos en un amplio rango.

18 Los nanotubos con extremos en Zig-zag son mas bles y p iten la i de il tos con
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Algunas rutinas del programa que grafica este nanotubo de carbono incluyen
consideraciones de geometria analitica vectorial en tres dimensiones. Con el
desarrollo de un algoritmo de geometria espacial se generan los vectores posicion de
cada uno de los vértices de la malla hexagonal enrollada cilindricamente y con esta
informacion se crea un archivo de datos para registrar los valores de sus coordenadas,
es decir, de los puntos que ocupan los atomos de carbono en el nanotubo.

Algunas variantes del programa que genera la simulacién del nanotubo con
disposiciéon longitudinal recta y extremos en zig-zag permiten generar nanotubos
quirales con diferentes indices de torsion o factores de quiralidad, para su estudio

subsecuente.

Otro programa complementario realizado en Microsoft Visual C + + versién 6.0 lee
la informacién de los archivos de los datos (con las coordenadas de los vértices de
cada uno de los nanotubos) y evaliia la polarizaciéon de cada uno de los d&tomos
componentes del nanotubo. Los resultados obtenidos se registran de nuevo en otro
archivo de datos para ser graficados con la ayuda de Ia hoja de lectura electrénica
Microsoft Excel 2000, y dar paso al andlisis por comparacién de las propiedades de

polarizacion de estos objetos.

Algunos Ejemplos

El programa para la simulacién de nanotubos puede ser usado para realizar la
representacion de nanotubos de carbono de diferentes dimensiones; desde los
pequeiios que pueden constar de unos cuantos dtomos dispuestos en algunos anillos,

Hexagonos por anillo = 12 Lado del hexagono = 3
wero dec anillos = 4 HNGmero de vértices = 120

"FIGURA 2-6 Simulacién del nanotubo recto (12, 0) de 4 anillos.

Nota: en la pantalla se muestra el nimero de Hexagonos por anillo y el tamaifio del
Lado del hexégono, lo que determina el didmetro de la estructura; el Nimero de anillos
determina la longitud y un conteo rapido da el Nimero de vértices o atomos.
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u otros mas grandes con digamos mis de 1000 clementos.

- [fiexkgonos por anillo = 32 Lado del hexdgono =
MNamero de anillos = 20 Y de vértices = 1344

FIGURAMZJ Simulacién del nanotubo recto (32, 0) de 20 anillos.

y hasta algunos de gran tamaiio y con mas de una docena de miles de &tomos.

Hexagonos por anillo » 120 Lado del bhexagona = .
Mimcro de anillos = 50 Himcro de uvértices = 12240

FIGURA 2-8 Simulacién del nanotubo recto (120, 0) de 50 anillos.

El programa soporta tubos ain mds grandes y aprovechando su gran simetria con
ayuda de una traslacién se pueden generar los vectores posicion de los elementos
constituyentes de nanotubos de longitud y radio casi ilimitados, que por supuesto ya
corresponden a estructuras pertenecientes a escalas mayores que las nanométricas.
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Descripcién del algoritmo para Simular Nanotubos
en Disposicion Recta Longitudinal
y con Extremos en Zig-zag

El cédigo fuente del programa para la simulacién de nanotubos de carbono se
muestra en el Apéndice 1.

Es importante hacer notar que este programa tiene tres funciones béasicas que son:

1. Generacion y representacién tridimensional de un nanotubo en el plano de la
pantalla.

19

Calculo de los vectores posicién de los vértices de la malla hexagonal-
enrollada cilindricamente. . : et

3. Generacion de una archivo de datos con los valores de todas la:
de todos los elementos que constituyen el nanotubo.

Y algunas otras adicionales relacionadas con el desempeifio de: las operacxones de
calculo y acoplamiento de la parte grafica con la numérica.

En total el programa consta de 16 subrutinas reconocibles por los grupos de parrafos
que tienen titulos en mayusculas terminados en “ : * (dos puntos) y cuya ultima linea
contiene la orden RETURN. La manera de entender los procedimientos de este
programa es simple y es de la siguiente manera:_

El programa se lee de arriba hacia abajo y en ¢l se van encontrando los Ilamados a
subrutinas, que se encuentran en la parte inferior del programa.

Un conjunto de comentarios, distinguibles por las letras cursivas, documentan el
programa.

Las funciones del programa y las subrutinas son las siguientes:

El programa inicia con el llamado a la subrutina INICIO: con la cual se limpia la
pantalla y se asigna la resolucién del area de graficos (que ocupara toda la pantalla).

E! siguiente paso es el llamado de la subrutina CONSTANTES: que da valores
numéricos al factor de escala (que se-usara para la visualizacién tridimensional), al
tamaifio unitario, a la constante matemdtica ® y al centro de la pantalla también.
Adicionalmente da nombres a los niimeros asociados con los colores de trazado
grafico de los pixeles (picture element) o puntos de la pantalla.
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A continuacién se invoca la subrutina CONSTANTESDELPROG: que inicializa
algunos contadores importantes, como son el nimero total de elementos en la malla
del nanotubo y otros relacionados con el funcionamiento del programa.

La subrutina PRESENT: simplemente
despliega durante unos segundos una
pantalla de presentacion con el titulo
del programa e invoca a su vez a la
subrutina SONIDO: que emitc un tono

NANOTUBD DE CARDBOM

de aviso de que el programa comenzara. Pisposicién
A continuacién se ejccuta la subrutina Longitudinal

MARCO: que traza un margen

rectangular en la pantalla para delimitar ..
el érca de trabajo. FIGURA 2-9 Pantalla de presentacion.

Hasta este punto solo se ha preparado el sistema para la ejecucion del programa de
graficacion que, en realidad, se establece con el llamado de la subrutina S0: que
define los vectores unitarios i, j, k, en el centro de la pantalla. Una técnica simple
permite dar componentes (proyecciones) horizontales y verticales a cada uno de estos
tres vectores de modo que resulta facil la representacion tridimensional en dos
dimensiones: es decir en la pantalla, de cualquier punto en el espacio R® con
coordenadas en un sistema de referencia S1.

Entonces el programa comienza dando valores a los pardmetros del nanotubo que se
va a simular, el nimero de lados o hexagonos que habra en cada anillo del nanotubo,
el numero de anillos para el nanotubo y el tamaiio de los lados de los hexagonos; esta
cantidad sirve como unidad basica de la estructura molecular'®; es decir, de los

enlaces entre dtomos.

Es necesario resaltar que el nanotubo que representa esta simulaciéon estd en
disposicion recta longitudinal (con extremos en zig-zag) lo cual puede verse como si
hubiese sido “armado™ con anillos de hexagonos.

Para la construccién del nanotubo se utiliza un método geométrico que usa un
maodulo especial para crear un hexagono en posicién normal (centrado en el plano
XY) en un cierto sistema de referencia S1. Este moédulo invoca la subrutina
correspondiente siempre con las variantes de traslacién y rotacién de manera que se
van colocando hexéagonos, uno tras otro, acomodados de modo que forman un
cilindro. El programa lo Gnico que hace es calcular la posicion del origen del sistema
S1 y el dngulo de rotacidon manteniendo constante la orientacion respecto de un eje
principal (en este caso X) y ahi dibujar un hexdgono.

19 Usualmente coincide con el doble del radio i6nico, que para el carbono es de .077 nm.
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Las subrutinas S1: y HEXAGONO: son las encargadas de generar el hexdégono en
posicién normal sobre el sistema de referencia con origen y orientaciéon méviles S1.
Un conjunto de condicionantes eligen cuando marcar un vértice y una arista y cuando
omitir su representaciéon (para evitar una duplicacién de elementos por causa del
traslape de hexagonos, por ejemplo).

La subrutina ESFERA : tiene por cometido crear una bola en cada uno de los vértices
de la malla para representar de manera tridimensional a los atomos. Esta subrutina
simula el radio de electrones de coraza de cada uno de los atomos, al rededor de .05
nm (similar al radio de Bohr), por tanto corresponde a la estructura mecanica del
nanotubo y no a la parte que responde a la influencia de los campos
electromagnéticos del medio.

Finalmente se encuentran las subrutinas RESULTADOS :, CUENTA: , ESCRIBIR:
y LEER: encargadas de dar la cuenta del namero total de los vértices en la malla o
posiciones atémicas, crear un archivo de datos ASCII con el conjunto de coordenadas
y leer el archivo de datos generado para verificar la correcta escritura por parte del
equipo de cémputo.

Es importante notar que el enrollamiento cilindrico de la malla genera una
deformacion en los hexagonos, que al no poder abandonar el plano sufren de una
pequeiia distorsién en uno de sus lados que los hace apartarse ligeramente del patron
original. En general despreciamos este factor de error en el programa debido a que,
adcmads de hacerse pequeiio, en la medida que los radios y el nimero de hexagonos
por anillo aumenta; resulta realista, pues las mallas de carbono también sufren
distorsién estando enrolladas.
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Simulacion de Nanotubos Quirales

Algunas variantes practicadas al programa que simula nanotubos con disposicién
recta longitudinal y extremos en zig-zag permiten generar nanotubos quirales. Los
algoritmos pueden consultarse en la parte correspondiente del Apéndice 1.

Puede decirse en este punto que, aunque se ha hablado del enrollamiento de una
malla de hexagonos todo el tiempo, el programa simulador no genera una malla para
luego enrollarla. El programa construye el nanotubo calculando cada una de las
posiciones de los vértices, una a una, siguiendo un algoritmo geométrico.

A continuacion se presentan las primeras variantes quirales del nanotubo (32,0) recto
longitudinal con extremos en zig-zag:

XQAGONOS por an o {s] e gona
HNGrmero de anillos 1 Ninero de vértices
Conteo 7 = | ) e e Ay e
4 = -

FIGURA 2-10 Simulacién de un nanotubo Q1 con 960 vértices (32, 1).

Este nanotubo tiene 32 hexdigonos por cada anillo, y 14 anillos que estan
secuenciados de uno en uno dando asi un factor de quiralidad 1, los circulos muestran
los lugares donde empieza y donde termina el enrollamiento de la “anica cinta™ de

hexagonos que conforma este nanotubo.

Nota: la opcién Conteo: que se muestra en pantalla permite al usuario verificar el
nimero de vértices en la estructura corriendo un algoritmo diferente que el usado por
la funcién de calculo Numero de vértices. Asi se puede confirmar que la cuenta de
vértices 0 4&tomos en el nanotubo de carbon es la correcta.
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ex&gonos por an
NGamero de antllos
Conteo 7 = I

FIGURA 2-11. Simulacién de un nanotubo Q2 con 960 vértices (32, 2).

Este nanotubo tiene 32 hexagonos por anillo, y 15 anillos secuenciados de dos en dos
dando un factor de quiralidad 2, los circulos muestran los lugares donde empieza y
termina el enrollamiento de la “cinta doble™ que conforma este nanotubo.

poT anllTIo = J& Lado del = [
MGmero de anillos = 1 [Mimero de oéruces = 960
Conteo 7 = Th S

FIGURA 2-12 Simulacién de un nanotubo Q3 con 960 vértices (32, 3).
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Este nanotubo tiene 32 hexagonos por anillo, y 14 anillos secuenciados de tres en tres:
dando un factor de quiralidad 3, los circulos muestran los lugares doride empieza y
termina el enrollamiento de la “cinta triple” que conforma este nanotubo. . :

gonos por anlllo G de
de anillos
Contco 7 = |}

FIGURA 2-13 Simulacién de un nanotubo Q4 con 960 vértices (32, 4).

Este nanotubo tiene 32 hexagonos por anillo, y 13 anillos secuenciados de cuatro en
cuatro dando un factor de quiralidad 4, los circulos muestran los lugares donde-
empieza y donde termina el enrollamiento de la “cinta cuadruple™ que conforma este

nanotubo.
Hasta aqui el algoritmo del programa de simulacién lo que hace es generar una cintayr'u
multiple QN y enrollarla, para lo cual modifica el nimero de anillos y su separacxén,
ademds de la profundidad de la figura. ;

El caso para QN grande se considera menos importante debido a que, desde algun
punto de vista, los casos de quiralidad mas interesantes son los primeros ya que son
aquellos en donde se evidencian los cambios mds sutiles de las propiedades de estas

estructuras.

Nota: en los célculos de las propiedades de las_estructuras quirales se hard una
correccion para evitar los efectos de “punta™ generados por los hexdgonos salientes
del cilindro que se observan precisamente sefialados con los circulos.
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Formalismo:
Teoria Microscoépica

El Dipolo Eléctrico

Dos cargas iguales y de signo contrario forman un dipolo eléctrico, el campo
eléctrico y la distribucién de potencial producido por esta conf’guracxén en el espacio
puede analizarse con la ayuda de las conocidas formulas:

lim Fao .
E—q—mi:oq (@P)
y
E(r)=—V $(r) (2)

Suponiendo que una carga -q estd ubicada en el punto r’ y que una carga q esta en el
punto r’ + 1, como se muestra en la figura 2-14; entonces, el campo eléctrico en un
punto arbitrario r del espacio, debido a estas cargas, puede escribirse como:

-9 1 q

. | r—r'-l __r-r .
E@) = 4ne, {lr— r,_lls [r— r,la} (3)

FIGURA 2-14
Dipolo Eléctrico.

Si se considera que la distancia 1 entre cargas es. pequefia en comparacion con la
diferencia r - r’, entonces se puede desarrollar la ecuacion ( 3 ) conservando sélo el
primer término que no se anula. La dificultad en el desarrollo se debe al denominador
del primer término de la ecuacién ( 3 ). El inverso de este denominador puede
expresarse como:

L] = p— ] V' 2—312
[r—r—l]3—[(r—r)2—2(r—r)-l+l] (4)
R 2 ~372
oo Bema, e ]

[e=r " le~r®
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‘Es fécnl desarrollar esta ultima: ecuaclén por ¢l teorema del” bmomlo conservando~"“
sélo los términos lineales enl Fl resultado de este desarrollo es: :

fr—rmil® = lr_‘-rl" i(L’_.l)_l+} e ‘(5)5‘

Ir

Sustltuyendo en la ecuacion ('3 ), y conservando nuevamente sélo ]os térmmos
lineales en I, se tiene: i

£-—d {“’ LT r0+lf;r+n}7 (e

4ne, | Jr-rP

Esta ecuacion da la parte del campo eléctrico, debida a un dipolo eléctrico finito, que
es proporcional a la separacién de las cargas. Hay otras contribuciones
proporcionales al cuadrado, al cubo y a potencias mas altas de la separacién. Sin
embargo, si la separacion es pequeifia, estas potencias mayores contribuyen muy poco.
En el limite, mientras | tiende a cero, todos los términos se anulan a menos que la
carga se vuelva infinita.

En el limite, en e! que el producto ql permanece constante, todos los términos
excepto el término lineal en I se anulan. En este limite se forma un dipolo puntual.
Un dipolo puntual no tiene carga neta, ni extensién en el espacio, y se caracteriza
completamente por su momento dipolar que es el limite de gl cuando 1 tiende a cero.
Se utiliza el simbolo p para representar el momento dipolar eléctrico, y se escnbe

p=ql. : N A
En términos del momento dipolar, la ecuacién ( 6 ) puede expresarse como:
Ar-r)-p . p }
= ane, { - (rmr).'-lr—r'l3 8

La distribucién de potencial producida por un dipolo puntual también es util y puede
encontrarse buscando una funcién cuyo gradiente sea igual al lado derecho de la
ecuacién ( 8 ). Sin embargo, es mads facil apllcar la siguiente ecuacidn de potencial
electrostatico para cargas puntuales.:

A (9)

@)= 4ne, (SPir— v
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AT ST R TR T T A T AT T T e et s v e esa

Empleando la notacion de la ecuacion ( 3). la distribucién dé potencial esta dada por: .

-4 ! L S R R
“’""4nc..{|r—r'—u‘ir—,r,-t}, e 10)

Desarrollando el primer término exactamente en la misma forma en que se hizo para
el primero en la ecuacién ( 3 ) y conservando sélo el tenmno llncal enl,; la ecuac:on -
(10 ) puede ponerse en la forma: : B N DRI

4qrr .'r i r.lj\ 3 RPN . - ( ]|)

o(r) =
Esta ecuacidn es valxda para la misma .mm\undcwn qut. ( 6_). es decir, los términos. -
proporcionales a 1> y las potencias mayores de | ‘se dt.sprccmn Para’ un dlpOlO .
puntual, p, la ecuacién ( 11 ) es exacia; sin embargo, es chor expresarla como o

1 ptr-e¢) RS
e, Ir—r] R R

o(r) =

La ecuacién ( 12 ) da el potencial ¢(r) producido por un dipolo eléctrico localizado
en el punto r’ y a partir de ese potencial puede determinarse el campo eléctrico ( 8 ).

Radiacioén de un Dipolo Oscilante

Quizas, el mecanismo mas sencillo de produccién de una onda electromagnética es el
dipolo oscilante, de dos cargas opucstas que vibran en la direccion que las une.

En Ia figura 2-15 se muestra esquematicamente la distribucion del campo eléctrico en
el espacio producido por un dipolo oscilante,

FIGURA 2-15 Campo E de un dipolo oscilante.
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En esta configuraciéon simplificada, una carga negativa’ oscila linealmente en un
movimiento arménico simple alrededor de una carga positiva estacionaria igual.

Si la frecuencia angular de la oscllaclén es o, el momento dxpolar dependlente del

tiempo p(t) tiene la forma: ) v ’
.kp(t)-—po cos,u)t : S ( 13 )

y puede representar el momento colectivo de la distribucién de carga oscilante a
escala atémica.

A t=0, p=po=qd donde d es la separacion inicial mixima entre los centros de las
dos cargas.

El momento dipolar es un vector en la direccion de -q a +q. Segin se da el
desplazamiento, la magnitud del momento dipolar también varia de cero, cuando
ambos centros de carga coinciden; hasta su valor maximo. Cuando las cargas se
superponen pg = 0 y las lineas del campo deben cerrarse.

Muy cerca del dtomo, el campo E tiene la forma de un dipolo eléctrico estiatico. Un
poco mas afuera, en la region donde se forman las curvas cerradas, no hay ninguna
longitud de onda especifica. El tratamiento detallado muestra que el campo eléctrico
se compone de cinco términos diferentes [26]. Lejos del dipolo, en lo que se llama
onda o zona de radiucion, la configuracién del campo es mucho mas simple. En esta
zona, ha sido establecida una longitud de onda determinada; E y B son transversales,
mutuamente perpendiculares y estan en fase. Mas concretamente:

E- p.k® sen@ cos(kr — wt) . . S (14)
4ne, r
y [B] = [E{/c. Donde los campos estan

orientados segun la figura 2-16, y la
constante (47:)" aparece solo en el
sistema de unidades MKSC.

El vector de Poynting S = E x B / ng
siempre apunta radialmente y hacia
afuera de la zona de la onda. Ahi las
lineas del campo B son circulos
concéntricos con el eje del dipolo y en un
plano perpendicular al mismo. Esto es FIGURA 2-16 Orientaciones de los
comprensible ya que se puede considerar campos eléctrico y magnético

que B surge de la corriente del oscilador para un dipolo eléctrico oscilante.
variable en el tiempo.
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P

Se puede demostrar que-la irradiancia (emitida radnalmente hacn
se puede expresar como:” ;
p.’®* sen?®

32n?c’, r?

1@) =

aceleracxén es el de 51metrin de la distribucién de radmcnén

: 1 v : . ER
N\~ — v/\l S e
~7 .
\
) -
e '/\
N e -
=i N . .
FIGURA 2-17 Carga acelerada que genera /h- s

una radiacién con distribucién toroidal.

De la dependencm de la irradiancia en @*, se tiene que cuanto mds_elevada sea la
ﬁ-ecuenc:a, mds intensa serd la radiacidn.

Dipolos Inducidos

Las moléculas pueden clasificarse en polares y no poiai'es Una molécula polar es
aquella que tiene un momento dipolar pem'lanente aun en ausencia de un campo
polarizante E, :

Asi que, se pueden estudiar dos casos, la respuesta de un material polar a un campo
eléctrico externo y uno mais sencillo en que intervienen moléculas no polares'y en el -
que los centros de gravedad de las dlsmbucxones de carga posmvas y negatlvasﬁ
coinciden normalmente. -

Como un ejemplo importante de molécula polar se tiene la del agua, H,O; en la‘qu
la asimetria contribuye a ampliar su “funcionalidad”. En cambio, las moléculas’ .
simétricas, tales como Hj, N> , O3, Cs o0 las que son monoatémicas ta.les como: He ; En B
y Ar, se encuentran en la categoria de moléculas no polares. -
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La aplicacion de un campo eléctrico provoca un desplazamiento relativo de las cargas
positivas y negativas en las moléculas no polares, y los dipolos moleculares asi
formados se llaman dipolos inducidos.

Es posible construir un modelo clasico sencillo para el datomo y de este modelo
obtener una expresion para el momento dipolar inducido y, en consecuencia, para su
polanzabilidad; y aunque, disefiado especificamente para tratar con moléculas
monoatémicas, el modelo puede utilizarse para moléculas simétricas, aplicandolo por
separado a cada uno de los atomos de la molécula para obtener las polarizabilidades
atomicas. La polarizabilidad molecular es entonces la suma de la polarizabilidad
wtamcda, siempre y cuando no se reacomoden las cargas por la presencia del otro

atomo

tin atomo estd formado por un nicleo extremadamente pequefio cargado
positivamente, rodcado por clectrones orbitales que estan en un estado de
movimiento continuo. Como los electrones recorren sus Orbitas en un tiempo
sumamente corto, del orden de 107" segundos, es evidente que en el 4tomo “cstético™
equivalente cada carga clectronica esti “repartida™ sobre su 6rbita.

Aun que la mecdnica cuantica nos dice que, los electrones no se localizan realmente
en orbitas, sino que ticnen una probabilidad finita de estar situados en cualquier parte
del atomo. Puede tomarse la respuesta de un atomo a un campo electrostatico o a
campos eléctricos que varien lentamente considerando que el electron estd
distribuido sobre su orbita en el atomo y que cada 6rbita estd extendida sobre una
parte del volumen atéomico. Un modelo clasico compatible es una carga positiva
puntual (el nuclco) rodeada por una nube esféricamente simétrica de carga negativa
en la cual la densidad es esencialmente uniforme hasta el radio Ry y cero a radios

mayores.

Para calcular la polarizabilidad de este “atomo” se asigna la carga Ze al nucleo,
siendo e el valor absoluto de la carga electronica y Z el namero atémico. Como el
atomo es eléctricamente neutro, la carga total de la nube electrénica es —Ze. Al
colocar el 4tomo en un campo polarizante E,, el nicleo se desplazara respecto al
centro de la nube de carga una distancia que llamaremos x. Este desplazamiento se da

en la direccion E,,.

Supondremos que la nube de carga se mueve rigidamente, es decir, no hay distorsién
de la nube por el campo polarizante. El desplazamiento x puede determinarse a partir
del equilibrio de fuerzas sobre el nucleo: la fuerza ZeE,, actua en la direccion del
campo, mientras que una fuerza electrostitica entre el nucleo y la nube de carga
tiende a restaurar la configuracion inicial. Por la ley de Gauss, la carga negativa que
atrae al nucleo es la parte dentro de la esfera de radio x, y si la densidad electronica
en la nube es uniforme, entonces esta carga es Zex’/Ro’, dado que la proporcion entre
ambos voliimenes es simplemente x’/Ro .
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(ZL)(7L-\"R) R , _ S
4“\ =ZcE, o [T L 1D IR

o bien

"'2c>.—4nc.,ko:-:' R (17)

En umdadcﬁ MksC Como el dipolo’ atémico f'ormado en este proceso es: p,,, = Zex
la ultlma ccuac' n pucde tomarse como:

pA —cv.Em”' . : (18)

,La razon’ dgl momento dipolar de una molv..cula al campo polanzanle se llama
pnlur:.ulmulu.l molecrlar . Con « - 4z R, en unidades de volumen [27).

vApllcacuSn de un Campo Eléctrico en Moléculas Polares

Una molécula polar tiecne un momento dipolar permanente y estd formada por al
menos dos especies distintas de 4tomos. Durante la formacion de moléculas, algunos
de los electrones pueden transferirse completa o parcialmente de una especie atémica
a otra; la disposicion electrénica resultante cs tal que los centros de carga positivos y
negativos no coinciden en la molécula. En ausencia de un campo eléctrico, una
porcién macroscépica de un material polar no esta polarizada, ya que los dipolos
individuales estan orientados al azar.

Definiendo la polarizacion del material polar como:

P’—“me (19)

Donde 1a suma se efectila sobre todas las moléculas del elemento de volumen Av,
Cuando los p,, se orientan al azar, la suma se anula.

Si el material polar se somete a un campo eléctrico, los dipolos experimentan
momentos de rotacion que tienden a alinearlos con el campo. Si el campo es
suficientemente intenso, los dipolos pueden alinearse por completo y la polarizacién
alcanza el valor de saturacion.

P=Np,_ (20)
Donde N es el numero de moléculas por unidad de volumen. Este efecto de

orientacion se suma a los efectos dipolares inducidos, que generalmente también
estan presentes.
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Campo Electrostatico en un Nanotubo

Supoéngase ahora, un nanotubo de carbono inmerso en un campo eléctrico constante.
Este nanotubo no tiene cargas libres. Sin embargo, sec compone de atomos de carbono
C® y éstos a su vez de entidades cargadas (nuicleos atémicos y electrones) que son
afectadas por la presencia del campo eléctrico.

El campo eléctrico produce una fuerza que se ejerce sobre cada particula cargada,
empujando las particulas positivas en la direccion del campo y las negativas en
sentido opuesto, de modo que las partes positivas y negativas de cada atomo de
carbono se desplazan de sus posiciones de equilibrio en sentidos opuestos, “los
atomos de carbono del nanotubo se polarizan”, formando dipolos eléctricos.

Sin embargo, estos desplazamientos en las cargas ligadas estin limitados, en la
mayoria de los casos, a fracciones muy pequeifias de un diametro atomico (que para el
carbono es de 0.154 nm), por intensas fuerzas recuperadoras que se forman al
cambiar la configuracion de las cargas de los atomos. El término “carga ligada”, en
contraste con el de “carga libre” de un conductor, se usa a veces para poner énfasis
en el hecho de que tales cargas atdomicas no son libres para moverse muy lejos o ser
extraidas del material del nanotubo.

Un nanotubo polarizado por la presencia de un campo eléctrico, aiin cuando sea:

eléctricamente neutro en promedio, produce indudablemente un campo eléctrico en
los puntos exteriores e interiores del mismo.

La polarizacion del nanotubo depende del campo eléctrico total en el medio, pero
urnia parte del campo-eléctrico es producida por el propio nanotubo.

Campo Local en un Nanotubo de Carbono

El campo eléctrico responsable de la polarizacion de un atomo de carbono en un
nanotubo se llama campo local, E,. y es el campo eléctrico en una posicién
especificada del nanotubo, donde se encuentre un atomo. Es producido por todas las
fuentes externas y por todos los dtomos polarizados en la estructura con excepcién
del que estd en el punto en consideracion.

Polarizaciéon de un Nanotubo de Carbono

En presencia de un campo eléctrico, en un nanotubo, se produce una separacién de
cargas positivas y negativas en cada atomo que se caracteriza por un momento

dipolar eléctrico p;.
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“- El momento dipolar pi(x;, ¥i 2;) es una cantidad vectorial ya que, en cada idtomo del

nanotubo, tiene una direccién dada, que es la del desplazamiento de la carga positiva
con respecto a la negativa.

Puesto que la interaccion entre los atomos polarizados de un nanotubo no son
idénticas para cada idtomo y varia scgun la posicion relativa de cada dtomo respecto :
de todos los demés en la estructura, conviene hablar del momento dipolar eléctrico p, ;
de cada uno de los atomos de la malla hexagonal cilindrica que conforma el
nanotubo.

Campo Dentro y Fuera de un Nanotubo

Consideremos un nanotubo de carbono polarizado, es decir, que esta caracterizado en
cada punto r; donde se encuentra un datomo, por una polarizacién pgr,). La
polarizacién da origen a un campo eléctrico en un punto r que no pertencce al
nanotubo. Para calcularlo resulta conveniente calcular primero el potencial @(r) y
luego obtener el campo eléctrico como menos el gradiente de .

Entonces, cada dtomo del nanotubo se caracteriza por un momento dipolar p, y,
como la distancia entre r = (X, ¥, 2) y r; = (X;, ¥i» z) es grande comparada con jas
dimensiones de los atomos, este momento dipolar determina completamente la
contribucion de la carga al potencial total en el punto r.

_ '("" "l)
. o) _-41:s°|r— l'.l3

Aqui r-r; es el vector, dirigido hacia afuera desde el elemento “ i * del nanotubo.

Ir—xf=Jx= x)’+<y y.)=+(z z)z ,'.‘2\2’

El potencial total en el punto r'se obuene sumando las contnbuclones dc todos los
elementos del nanotubo es entonces : :

(p(r) ZP(rl) (" rl) ’ (23)

e, lr r,l

El campo electnco E puede obtenerse como menos el gradlente de esta ecuacion,
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Susceptibilidad Eléctrica y Constante Dieléctrica
en un Nanotubo de Carbono

El grado de polarizacion de los atomos de un nanotubo ocurre como respuesta al
campo eléctrico en el medio y depende también de las propiedades de las moléculas

que forman el material del nanotubo.

Desde el punto de vista macroscépico, el comportamiento del material estd
completamente especificado por una relacién, que se determina en forma
experimental, llamada ecwacidén constitutiva, P = P(E), donde E es el campo
eléctrico macroscopico total. Esta expresion es una relacion puntual, y si E varia de
un punto a otro; entonces, ¢l momento dipolar por unidad de volumen, P varia
igualmente.

Para la mayoria de los materiales de carbono, P se anula cuando E se anula, 10 cual

es el comportamiento mas comimn. Ademds, si la estructura es isétropa, la
polarizacién debera tener el mismo sentido que el campo eléctrico que lo provoca.

P=xE : , (24)

Donde la cantidad x se llama suscepnb:hdad electrlca del nanotubo

o El: comportamxemo eléctnco de un e nanotubo queda ahora especnﬁcado't
completamente por.la suscepnbxhdad eléctnca X Sm embargo, puede usarse’una
e ‘cantldad adxmensxonal K definida como: R

§=Keo’ L "(25)'

“Donde K es ‘el coeficiente dleléct:co,, o snmplemente constante dieléctrica.:. La :
constante £ es la permitividad del vacio y £ la de los 4&tomos que forman el nanotubo
.y se relacionan por la expresién:

eE)=g + % (26)

Si el campo eléctrico en un nanotubo se hace muy intenso, podra sacar electrones de
las moléculas y el nanotubo se convertird en un conductor durante cierto tiempo. El
méximo campo eléctrico que un nanotubo puede soportar sin romperse se llama
rigide= dieléctrica del nanotubo.

; esta gorfa incluye fluidos, sdlidos policristalinos,

20 Gran variedad de son ek ' P
sélidos amorfos y algunos cristales.
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Respuesta de un Nanotubo a un-Campo
Electromagnético

Los dtomos de carbono constituyentes de un nanotubo pueden reaccionar a la luz de
dos maneras distintas: -

1. Resonando a la frecuencia de incidencia y emitiendo sélo esa frecuencla. Los :
atomos “esparciran™ la luz, dandole otra direccién pero sm alterarla :

. Absorbiendo los fotones entrantes con la energia (E = hv) de alguna de las
transiciones electrénicas y emitiendo los colores de su espectro de emisiéon. En
este caso los atomos también absorberan la luz.

[

Entonces, si la energia es pequefia como para producir transiciones a cualquiera de
los estados exitados, que es el primer caso; a pesar de ello, puede suponerse que el
campo electromagnético lleve a las nubes de electrones a oscilar. Si no resulta
ninguna transicién atémica; los 4atomos permanecen en su estado fundamental
mientras que las nubes vibran muy débilmente a la frecuencia de la luz incidente.

Una vez que las nubes de los electrones empiezan a vibrar con respecto a los nucleos
positivos, el sistema constituye un conjunto de dipolos oscilantes y, empezaran
inmediatamente a radiar a la misma frecuencia. La luz dispersa resultante consta de
fotones que salen disparados hacia alguna direccién llevando la misma cantidad de
energia que los fotones incidentes —el esparcimiento es elastico—. Si la luz incidente
no estd polarizada los atomos constituyentes del nanotubo, como osciladores
atémicos esparciran al azar. - . - .

Respuesta de los Atomos de un Nanotubo

Como la mayoria del comportamiento quimico y 6ptico de los 4tomos esta supeditada
a los electrones exteriores o de valencia. La parte restante de la nube esta
normalmente formada por capas cerradas, esencialmente sin respuesta, colocadas
alrededor y estrechamente ligadas al nicleo. Estas capas cerradas o llenas estan
formadas por un nimero determinado de pares de electrones.

Cuando se da una cantidad suficiente de energia a un atomo (normalmente a los
electrones de valencia), sea cual fuere su causa, el 4tomo puede reaccionar pasando
de un nivel mas bajo de energia a uno mis elevado. El electron dara lugar a una
transicion muy rapida, un salto cudntico, desde su configuracidon orbital de estado
fundamental hasta uno de los estados exitados bien definidos.

La cantidad de energia que se absorbe en un proceso es igual a la diferencia entre
los estados iniciales y finales, por eso se dice que la energia que un dtomo puede
absorber esta cuantizada (es decir, limitada a cantidades especificas). .
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Este fenémeno de excitaciéon atomica es un fenomeno de resonancia de breve
duracién. Por lo general, después de aproximadamente 10* o 10? s, el atomo
excitado se relaja espontdnecamente volviendo a un estado inferior, en la mayoria de
los casos el estado fundamental. Este reajuste de energia puede producirse mediante

emision de luz.

Si la transicién atdémica es acompafiada de emision de luz, /a energia del foton
corresponderd exactamente con la reduccion de energia cuantificada del dtomo.
Esto equivale a una frecuencia especifica, mediante AE = hv, una frecuencia asociada
tanto con el fotén como con la transicién atémica entre esos dos estados particulares.
Esto se denomina frecuencia de resonancia, y es uno de los mecanismos en que los
atomos absorben v emiten eficazmente energia.

Se pucde pensar que el electron orbital lleva a cabo su transicion gradualmente
amortiguada a la frecuencia de resonancia especifica. La luz emitida asi, puede
entonces, imaginarse de manera semiclasica como si fuera emitida en un pulso
direccional oscilante breve, o rren de ondas, que dura menos de 107 segundos.

Cuando un nanotubo es sometido a una onda electromagnética arménica incidente, la
estructura de su carga interna experimenta fuerzas y/o torsiones variables en el
tiempo, proporcionales a 1a componente del campo eléctrico de la onda

Las fuerzas que surgen de la componente magnética del campo tienen la forma
Fn = qvxB en comparacion con Fg = qE para la componente eléctrica; pero v << ¢,
por consiguiente se deduce que F ¢s, por 1o general despreciable.

Resumiendo parcialmente, en la region visible del espectro la polarizacién
electronica es el mecanismo operativo que determina el indice de refraccién en
funcidén de Ia frecuencia. Clasicamente imaginamos que los osciladores electrénicos
vibran a la frecuencia de la onda incidente. Cuando la frecuencia de ésta es
sensiblemente distinta a la natural o caracteristica, las oscilaciones son pequefias y
hay poca absorcion disipativa. En la resonancia, sin embargo, las amplitudes de los
osciladores aumentan y el campo desarrolla un mayor trabajo sobre las cargas. La
energia electromagnética que se¢ elimina de la onda y se convierte en energia
mecénica se disipa térmicamente en el nanotubo.

Para el estudio de la respuesta dptica de los nanotubos también se utiliza el cémputo
electromagnético, con el cual se trata de determinar sus propiedades.
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Teoria Aplicada a Nanotubos de Carbono

Supdngase un nanotubo de carbono
conformado Gnicamente de este tipo de
atomos C°® (Capa K: 182; Capa I.: 282
2P2); como el arreglo esta constituido
de patrones hexagonales, cada atomo
corresponde a un vértice en la malla y
por tanto se encuentra enlazado con
otros 3. Asi que en una malla hexagonal
la estructura mantiene en cada atomo 3
enlaces covalentes en disposicion de
estrella y a 120° entre si.

La figura muestra la superposicion de

L

PRI n

—~

los orbitales 2P de los atomos de FIGURA 2-18 Moléculas C, constituyentes

carbono coplanares.

de un nanotubo de carbono.

La distancia entre nicleos (o arista de cada hexagono es de 1.54 A = 0.154 nm
(tomada de los enlaces covalentes dcl Etano C;) de donde el radio covalente resulta

ser0.77 A =0.077 nm.

Entonces, la estructura de un nanotubo de carbono esta basada en hexagonos en los-
que en cada vértice se encuentra un atomo; y donde los hexégonos tlenen las

proporciones que se muestran en la figura:

aly

RH

am \
6

Altura = 2“RH*Cos (1T / 6)

Ancho =2*RH

FIGURA 2-19 Proporciones de un hexdgono de nanotubo en posicién normal.
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(27)

5 Altura (O ]54 nm) * Cos (1:/6) 0 267 nm " T(28)

y para el ancho del hexagono

Ancho = 2 * (0.154 nm) = 0.308 nm S(29)

Con estas cantidades resulta facil conocer los
tamaiios de los nanotubos de carbono en
funcion de la cantidad de hexdagonos que los
conforman.

En un nanotubo de m anillos cada uno aporta
s6lo % del ancho del hexagono debido a que

hay traslape, salvo el primer anillo que si
aporta su ancho completo. FIGURA 2-20 Ancho de un amllo

Entonces la féormula que nos da la longitud en dlreccxén del e_]e de los nanotubos esta
dada por:

Largo del nanotubo de m anillos = 0.308 nm + (;2-1)*(3/4)* 0.308 nm
= (1+3m)*(0.077 nm) (30)

Que aplicada en un nanotubo con 10
anillos da 2.387 nanémetros de largo
en la misma direccion del eje en la que
se extiende.

En la figura se aprecia facilmente el
tamaifio del nanotubo de carbono
generado de 10 anillos.

Es una estructura muy pequeiia y por
lo mismo de gran interés para la
fisica.

FIGURA 2-21 Longitud de un nanotubo.

El radio del nanotubo se obtiene en funcion del nimero de hexdgonos en cada anillo.
Es importante notar que mientras mas hexigonos tenga por anillo el nanotubo menos
distorsionados estaran los hexdgonos de la malla enrollada. L
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Entonces, el radio del . cilindro .esta
dado por HC, de modo que ‘la
circunferencia es 2 * &t * HC,

El &angulo que subtiende cada
hexdgono es 8 =2 *  / NL, donde NL
es el nimero total de hexagonos que
hay en cada anillo.

Asi se tiene que 2*HC*Sen 8 = Altura
del hexagono.

FIGURA 2-22 Radio de un nanotubo.

Por lo tanto : ; :
HC Altura/ 2 * Sen e =(0.267 nm) / 2* Sen(2 n/NL) (31)

Asi que, por ejemplo, para un nanotubo de 20 hexégonos por amllo se obtlene para elu,
radio el slgulente valor : . o RS

L ‘ HC-—(0267nm)/2*Sen(2"'7:/20)—l337nm Co T ‘(‘322)"

Entonces el nanotubo tlene un dlametro de 2 674 nm

Nota- estas mismas férmulas han' sido usadas enlos. programas snmuladores _para
calcular las posiciones de los dtomos que confonnan los na.notubos T
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Desarrollo Teorico Computacional

En los Gltimos afios se han creado muchos métodos numéricos para encontrar las
propiedades épticas de particulas y estructuras nanoscépicas. Uno de los mas simples
e interesantes es el de la Aproximacion de Dipolo Discreto (DDA Discrete Dipole
Aproximation), que consiste en una técnica adecuada para ¢l estudio de la dispersion
y la absorcién de radiacién electromagnética®’ por particulas y estructuras con
tamaiios del orden de la magnitud de las longitudes de onda. El método de
Aproximacién de Dipolo Discreto fue introducido por Purcell ¥ Pennypacker.

Para realizar el estudio de la respuesta de polarizacion de un comunto de nanotubos
de carbono simulados a un campo eléctrico usamos la teoria clasica del
electromagnetismo de un modo similar a como ¢~ unhizada en el método DDA v
aplicamos la ecuacién de campo eléctrico inducido a cada uno de los atomos
determinados en la estructura de los nanotubos simulados, mediante un programa de
calculo numérico en Microsoft Visual C ++ version 6 O para microcomputadoras

Considerando que los objetos nanoscépicos con propiedades interesantes para la
fisica se encuentran entre unos cuantos nanémetros y hasta unos 50 o 60, ¢s necesario
contabilizar todas las interacciones entre los elementos de los nanotubos a diferencia
de la prictica seguida para el estudio de las propiedades en aproximacion a primeros,
segundos y hasta terceros vecinos. :

Se ha tomado sélo un campo eléctrico constante con componentes en las tres
direcciones perpendiculares para evaluar la polarizacién *“‘estatica” de cada uno de los
atomos en una estructura nanoscoépica. - O

El método que seguimos es el siguiente:

Polarizacion Estatica Total

Sea un dipolo de momento dipolar P(r;) = Pg; inddcidb por un’ campo’ ‘eléctrico
externo E constante, en cada uno de los atomos en la posxcnén r; de los vémces de
una malla hexagonal enrollada cxlindncamente es decxr de un nanotubo :

Nota. el slmbolo “=2*“significa denota o slmboh:a

21 También se ha a'pllca&o_‘a‘lbda ciase de problemas, dentro de los que se incluyen el estudio del polvo estelar, fos -
les de hielo, las cél de la sangre humana, superficies de superconductores y ofros.
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: La f Lura muestra cl vcctor de polanmc:én sobre uno de:

Entonces, en pnmera apnoxlmaclén cl campo cléctnco totnl .‘.(r)

dlpOIOS de un nanotubo esta dado por

r3(r- r p. 1 ‘ (33)
Eo(r) E+ |r—r oP (r-r)+ r—r“'J

Expresado en unidades ¢gs que ofrecen la ventaja de ipualar a | la constante Yane,
que aparece al usar unidades méks.

Suponemos que el nanotubo de
carbono se somete a un campo
eléctrico_externo, que como se ve en
la ﬁgura22 se puede generar con dos
placas paralelas cargadas mediante cl
uso de una fuente de voltaje variable.

Si la fuente se mantienc a potencial
constante, entonces la polarizacion
del nanotubo también sera constante.

Si se hace variar el potencial también

variara la polarizacién del nanotubo. FIGURA 2-24 Nanotubo sometido a un

campo eléctrico variable. - =
Entonces, si el campo eléctrico externo se expresa mediante la ecuacién:

(34)

donde la parte compleja vale cero (se ha’ escnto ya que. en los si gulentes pasos seré de
utilidad pues aparece una component mpleja debxda a la’ polanzabxhdad segun se
vera a continuacion). :

22 En la figura el bo esta g doy el de placas sélo pi ser
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Ysila suscepublhdad eléctnca de los dtomos de carbono del nanotubo en funcxén de«‘ :
la frecuencm m de la vanacnén del campo eléctrico estd dada por: :

S e (@) =o’ (@) + i o’ () (35)

donde Ia pane compleJa esta relacionada con la absorcién de energia del campo

Entonces ln polanzac|6n inducida por el campo eléctrico externo E sobre cada étomo
" del nanotubo es: : [

P'—Po. +iPy” =aE=(’+ia)E=a’E’+ia” E’ .

'AI polanmrse los atomos del nanotubo modifican en sus proxlmldades el campof
eléctrlco, de modo que, el campo cambia punto a punto como:. S e

3(r—-r)

Eo(r) & Eo=E+ 2] Tr—e

Eo(r) = Eg=E+ ZI: = 'Poj(ri-rj Ir__;—] v

joLj0i ,r.—r]’ i~ X

Definiendo:

E E’+ESR [PO]r+23[Po]+l{291 [Po"]r+23[Po”]} (45)
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y qué inducird a su ve‘kz>e,n el puniq rila pol

r;. Siguiendo este proceso m veces se obtiene:
Ena=E+ZR.[P,lr+Z 3 [P,]

Pn=aE,,

Esta aproximacién es util cuando la serie converge a un Valor segun el Teorema de' k
Cauchy para convergencia de series infinitas; es decir, cuando: i .

Pusi -Pa—>0 si m— o (s2)

Con estos resultados generales se realizé el programa de cdlculo numérico para la
_determmacwn de la polarizaciéon de un nanotubo y que permite tamblén comprobar
numéricamente la convergencia de’esta serie.

Para el caso en que la constante de polarizacion o es un nimero real (y no tiene parte
compleja) resulta ficil demostrar que la serie es convergente de manera analitica®
El caso en que aa = o’ + i o’ duplica la demostracién para el caso real. La
demostracion analitica se divide en dos partes iguales, una real y otra compleja.

De cualquier manera resulta conveniente obtener la prueba de convergencia mediante
un cdlculo numérico de los términos sucesivos de la serie.

Ademds, la serie es monétona creciente ya que no tiene extremos locales en torno a
ningin punto, es decir que la serie es absolutamente convergente teniendo un sélo
méximo, lo cual coincide con el hecho natural de que la polarizacién no puede
aumentar sin medida; esto se¢ puede comprobar facilmente con el calculo numérico,
en el que se aprecia ademads, que la convergencia se lleva a cabo a gran velocidad (los
términos de la serie pronto difieren en 6rdenes menores que 10® ).

23 Para ver la demostracién por usando el Teorema de Cauchy véase el Apéndice 2.
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Determinacion de la Polarizacion de un Nanotubo

Para evaluar la polarizacion de los 4tomos que componen los nanotubos simulados;
como respuesta a un campo electromagnético, se¢ credé un programa complementario
de Evaluacién Numérica en Microsoft Visual C ++ version 6.0 (compatible con
lenguaje C genérico) que lee la informacion de los archivos de datos generados por
los programas simuladores de nanotubos y los procesa. Los resultados obtenidos en
este dltimo se registran en otros archivos de datos. El cédigo fuente del programa

puede ser consultado en el Apéndice 2.

Descripcion del Programa de Evaluacion Numérica

Lo que el programa de Evalaciacién Numérica para el célculo de la polarizacién de
los atomos en los nanotubos hace es lo siguiente:

Primero que nada, y como en todos los programas en C, hace el llamado a las
librerias de cédigos de control para extender el funcionamiento del cédigo fuente.
Después de ello se ejecutan las 6rdenes para el manejo de los archivos de datos.

A continuacion y como en el caso de todos los programas estructurados se procede a
la declaraci6n de variables y de constantes segin su tipo® ™ .

Todos los comentarios que documentan el programa y las érdenes que no se desean
ejecutar van precedidas por doble diagonal “//°. En muchos casos se encuentran
parrafos completos deshabilitados, estos tienen por cometido facilitar la correccién
del programa y la adaptacion a diferentes calculos, por ese motivo se han dejado en el
cédigo. Cuando se hace algin cambio al programa, se eliminan los caracteres “//” en
estos parrafos auxiliares y el programa se detiene a eleccion del programador en un
punto determinado de su ejecucion.

Como se trabaja con nanotubos pequeifios se dimensionan las variables de asignacién
de los datos a 9000 registros, aunque la capacidad de C estd un orden de magnitud
mds arriba, 10° en la mayoria de los equipos medianos.

El programa inicia con la lectura de los datos correspondientes a las coordenadas de
los vértices de algtin nanotubo generado en el programa Simulador de Nanotubos que
se ha descrito con anterioridad. Con estos niimeros y con algunos valores iniciales
para el campo electromagnético se calcula fiacilmente el campo eléctrico local en
cada punto y la polarizaciéon del elemento o dtomo correspondiente y usando el
conjunto de ecuaciones recién expuesto en este capitulo.

24 Para este trabajo se ha utilizado precisién simple en la definicién de todas las variables.
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" El programa calcula el campo eléctrico molecular y la polarizacion de cada elemento
con ayuda de una serie aproximativa. Ademas, en todo momento se evaluan los
términos sucesivos de la serie y se calcula su diferencia.

El programa maneja una precision elevada de modo que no fue necesario preocuparse
por la inexactitud o incertidumbre asociada a los calculos. Por ejemplo, la precision
asociada a los puntos coordenados de los vértices o elementos de los nanotubos
resulté superior a las cienmilésimas de nanémetros (10°'° m); y de manera analoga,
para los cilculos del vector de campo eléctrico y de polarizacién también se manejo
un factor de al menos cinco cifras significativas, con lo cual se puede decir que se
realizaron cilculos exactos.

El programa se puede correr un nimero de pasos predeterminado, 10, 100, 1000 o
mas veces, hasta obtener la aproximacion deseada. Los tiempos asociados a las
ejecuciones largas de 1,000 o 10,000 ciclos son accesibles y van de 10 a 600 minutos
en la computadora personal que se estuvo utilizando, con un poder de procesamiento
de 256 MHz.. Debido a que son pocos los cilculos que se realizan en cada corrida ya
que las operaciones sobre cada dato no exceden 10 resulta un sistema de célculo muy
eficiente (jen realidad cada corrida manipula mas de cien mil datos y realiza varios
millones de operaciones!).

De cualquier manera la serie aproximativa siempre resulta absolutamente
convergente y en unos cuantos pasos, 5 o 10 ciclos, se llega en todos los casos a los
valores limite del campo molecular en cada elemento de los nanotubos.

El programa también aplica el teorema de Cauchy y obtiene en cada paso la
diferencia entre un término y el siguiente en la serie. . .. . .

Es notable que las ecuaciones (50) y (51) para el campo electromagnético total y la
polarizacidon de cada atomo tengan una velocidad de convergencia tan alta, entre el
quinto y el décimo ciclo ya los términos sucesivos de la serie difieren en menos de
10’®, 1o cual resulta en un método muy preciso.

Nota: en todas las corridas realizadas se supuso como una buena aproximacion la
generada con 10 ciclos. Los analisis que llevaron a esta eleccion no se presentan en la
tesis por constar de demasiados datos y ser de poca importancia tratdndose de series
tan “bien portadas™,

Una vez que ha realizado todos los célculos, este programa escribe en un archivo los
valores del campo eléctrico local y la polarizacion de cada elemento.

Los valores registrados en estos archivos de datos son listados y graficados con ayuda
de las hojas de lectura electrénica de Microsoft Excel version 2000.
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CAPITULO 3

ANALISIS DE DATOS
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Seleccién de Muestras

PPara ¢l estudio de la polarizacion de los nanotubos primero se empieza investigando
el caso de diferentes nanotubos con disposicion recta longitudinal (sin quiralidad).
Asi se corre ¢l programa de cialculo numérico para la evaluacion de la polarizacién en
cada uno de los elementos de los nanotubos con diferentes longitudes y nimero de
hexagonos por anillo. Es importante remarcar que en todos los casos se consideré el
tamafio de las aristas de 0.154 nm; es decir que todos los nanotubos simulados
corresponden a mallas hexagonales plegadas cilindricamente con exactamente el
mismo patron hexagonal basado en los enlaces de carbono.

l.a scleccion de los nanotubos de carbono a estudiar se basé en los siguientes
criterios.

1. L.as dimensiones de los nanotubos deberan encontrarse entre 1 y 10 nm de
didmetro y hasta 50 nm de longitud.

. Las estructuras a estudiadas no exceden los 9,000 elementos. Esta es una fuerte
restricciéon y se debe a que para la ejecucion del programa se utilizo el poder de
procesamiento de una microcomputadora (32 MB en RAM y 255 MHz de
velocidad del procesador). Claro esta que las mismas formulaciones
implementadas con algoritmos idénticos podran ser utilizadas para estudiar
estructuras mas grandes, con cientos de miles de elementos, pero esto corresponde
unicamente a un problema de supercomputo; y ademas, las propiedades
interesantes que medimos empiczan a emerger en la agregacién de atomos en
donde la aportacién individual de cada dtomo resulta tan importante como el
efecto colectivo, a la interaccidn de la estructura con su medio.

[8)

3. Debido a que los nanotubos son creados con base en un patrén hexagonal se toma
el namero seis como un nimero que marca cierta simetria en el conjunto de
nanotubos de malla hexagonal. Asi por ecjemplo, para facilitar el conjunto
seleccionado de nanotubos a simular para el estudio de su polarizaciéon se han
tomado intervalos multiplos de 6 en muchos casos.

Se puede tener una gran cantidad nanotubos de diferentes dimensiones, de hecho el
conjunto abarca a todos los nanotubos que puedan ser fabricados afiadiendo un
hexdgono a cada anillo (para aumentar el radio del nanotubo) y aumentando un anillo
mads (para alargarlo). El nanotubo con menos hexdgonos en cada uno de sus anillos
tendria 3 hexdgonos, pero la deformacion (360°/6 = 60°) que deberian sufrir hacen
que no puedan ser considerados buenos candidatos de estudio. La estructura
hexagonal doblada como anillo y ajustada con otra igual empieza a ser interesante
cuando la deformacidn de los hexagonos (al juntar anillos) se hace pequeiia.
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Para el presente estudio hemos considerado interesantes nanotubos que tienen desde
12 hexagonos por anillo (cada arista se inclina 360/24° = 15°) hasta nanotubos con
150 hexagonos por anillo (con inclinaciones de 360°/15 = 2.4°).

Los nanotubos con 12 hexagonos por anillo tiencn un diametro de 0.53 nm y los de
150 hexagonos por anillo alcanzan 6.38 nm de diametro (mayores que los
experimentales). Asi que, se tiene un intervalo de 138 tipos de nanotubos por su
diferente didmetro, de los cuales, de cada uno de estos didmetros se pueden tener
nanotubos de 1, 2, 3, ..., y hasta un nimero muy grande de anillos.

La siguiente tabla muestra la variedad dec posibles nanotubos en funcién del Numero
de Hexdgonos por Anillo (diametro) y del Namero de Anillos (largo) que tengan. La
tabla se divide de modo tal que ¢l mas largo de los nanotubos de cada especie, segin
su didmetro (en hexigonos) no exceda 9,000 elementos.

[ Cargo [1.00 1.46 1.93 2.30 2.85 3.31 3.77 4.24 470 516 562 6.08

i

Bt

*ALLA DE

CON
ORIGEN

Diametro Hexaqonos| 4 [ 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26
0.53 12 g ! 0 8 600 8
0.78 18 Y SRR TIBR3Y %
1.03 24 432 8 1 B2 s 816 y
1.20 30 540 50 0 03 020 0 60 0151600 0
1.54 36 ua0 A T22 388 44300
1.79 42 0
205 48 0 o 5209 00
2.30 54 0 b) 226
2.55 60 1080 1320 60 00 2040 12280, 2520 5" 300 s 3240
2.871 66 1188 1452 0,22 50 036 . 33004339
3.06 72 720 1008 1296 1584 1872 BERLTRMEYY Be TR
3.32 78 780 1092 1404 1716 2028 01312652 1296 12 et
3.57 84 840 1176 1512 1848 2184 2520 [0 5
383 90 900 1260 1620 1980 2340 2700 3080 0 0 0
4.08 96 960 1344 1728 2112 2496 2880 3264 032 ol
4.34 102 1020 1428 1836 2244 2652 3060 3468 2376 o
459 108 1080 1512 1944 2376 2808 3240 3672 4104 FLlLe:dd b0
4.85 114 1140 1536 2052 2508 2964 3420 3876 4332 4788 PAY 00
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5.36 126 1260 1764 2268 2772 3276 3780 4284 4788 5292 5795 ELEIMEAIT:
5.61 132 1320 1948 2076 2904 0432 3960 4488 5016 5544 6072 I
5.87 138 1380 1932 2484 3036 3588 4140 4692 5244 5796 6348 NN
6.12 144 1440 2016 2592 3168 3744 4320 4896 5472 6048 6624 7200
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[ Largo ]

Hexagonos
12
18
24
30
a6
42
48
54
60
66
72
78
a4

i

9324

9240

9108
9504

as00
10296

9048" 98572

3660

10080
10500
10920

9768
10212
10656
11100
11544

9528
10296
10764
11232
11700
12168

9840
10332
10824
11316
11608
12300
12792

9804
10320
10836
11352
11868
12364
12900
13416

9180
9720
10260
10800
11340
11880
12420
12960
13500
14040

9588
10152
1071¢
11280
11844
12408
12972
13536
14100
14664

2998
10584
11172
11760
12348
12936
13524
14912
14700
15268

9136
9732

10404
11015
11628
12240
12852
13464
14076
14688
15300
15812

10176
10812
t1448
12084
12720
12356
13992
14628
15264
15900
16536

[ targo 1}

1255 13.01 13.48 1394 1440 14.86 1532 1579 16.25 1671 17.17 1763

Hexagonos!
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10248

9072
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10584

9360
10140
10920

9640

10452
11258

!
{
A

g

9936

-e

10764
11592

e

10512
11388
12264

10800
1700
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[ Largo

]118.10 18.56 19.02 19.4B 19.94 20.41 20.87 2133 2179 2225 2272 23.18

Hexagonos, 78 80 82 84 86 68 90 92 94 36
12 39 040 085 8 8 2232 2250
18 069 0 0
24 08D 0
30 0 0 0 00 0 0 0 0 00 0
36 0 0 55 66 0 59
42 0 0 o o 8
a8 &8 8150 635 85 0736 Y 9120 8312
54 £78 B740 8364 9180 9336 9612 9828 10044 10260 10476
60 9480 9720 3360 10200 10440 10680 10920 11160 11400 11640

98 100
0 060
8316 8
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11g80 12120

[ Largo ]{3364 2410 2456 2503 2548 2595 2641 2687 27 34 27 60

2826 2872

Hexagonos|

112 114 116 118 120

12

- i q
5D O SN 256 90

18
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9156 9324 9492 9560 9828 9996 10164

48

9888 10080 1naze 10464 10666 10848 11040 bR b4 11424 11516

10332 10500
11808 12000

[ Largo ]

298.18 2965 30.11 30.57 31.03 31.49 31.96 32.42 32.88 33.34 33.80 34.27

Hexagcnos,
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18

24

30 260 e

36 9283 9432 9576 9720 QSG‘ 10008 10152 10296 10440 |059C 10728
l Largo j 34.73 35 19 35.65 36.11 36.58 37.04 37.50 37.96 38 42 3889 39.35 3981
Hexagonos|| 10 | w2 [ 15s [ 156 | woe | 1s0 | 162 | 164 | 166 | 168 | 170 | 172 |
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Para entender la hoja de calculo presentada partidia ¢n v por razones de espacton

baste considerar las siguicntes zonas:

1. Zona en sombra intermedia: son los nanotubos que podemos estudur. tienen
menos de 9,000 clementos y su longitud es iguul o mayor que su diamctio, o
decir, tienen disposiciones de tubos cilindricos v no de anillos.

. Zona cn sombra clara: son aquellos nanotubos que. aunque tienen menos Je
9,000 elementos, su diametro cs mayor quc su tongitud. Son mas bien anillos que

tubos cilindricos. :

W

3. Zona sin formato: son todos los nanotubos que se pueden formar con mas de.
9,000 elementos. ’

4. Nanotubos marcados con sombra y recuadro: son aquellos que marcan el limite
en longitud, que podemos estudiar, de cada tipo segiin su diametro.

Nanotubos mareados con cuadro oscuro: muestreados; cs decir, de los cuales se
realizd la simulacion y se calculo la polarizacion de cada uno de sus elementos.

O

En el calculo de la polarizacion de los ciementos de cada nanotubo se establecié
como condicién inicial un campo eléctrico constante de magnitud unitaria en cada
direccion perpendicular; es decir, E = (E,, E;, E;) = (1, 1, 1) [dinas/Coulom]. Esta
eleccién se realiz6 con la finalidad de encontrar los comportamientos de polarizacion
general de los nanotubos v sc supone también inicialmente que la polarizacion crece
con el campo. en un factor lineal «, identificado como polarizabilidad, que cuando se
desca medir para atomos individuales, se tiene como funcidén del campo eléctrico,
a(E); ¥ que en esle caso suponemos cs la misma para todos los dtomos de carbono
presentes en los nanotubos.
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Por lo general, la polanzabxhdad eléctnca se toma como una ‘constante asociada a los
diferentes materiales por unidad de. volumen como lo establece‘ la-ecuacién : de‘

Clausius-Mosotti: AL .
3€o(K-—1) PR 1)

N (K+2)

donde £, = 8.85 x 10712 C¥Nm? = 8.85 x 10! Cz/dmas cm?; la constante dieléctrica K
la tomamos de prueba con el valor que le corresponde al Benceno, Cg; K= 2 3 sin
unidades; y N un nitmero de pamculas por umdad de volumen.

El valor asi encontrado debe coincidir con el encontrado anteriormente para. el
calculo de la polarizabilidad deducida en la ecuacién (18) del Capitulo 2:

a=4mng Ry (2)

donde Ry es el radio atémico, que para el cabono hemos tomado igual al radio iénico
como 0.077 nm.

En esta tesis se exploran dos valores distintos —difieren en un orden de magnitud- de
las parte real y compleja de la polarizabilidad o = 2.3 x10% + i 2.3 x10™%
(expresando la polarizacién molecular y el campo eléctrico en sistema de unidades
cgs) y que garantizan la pronta convergencia de las series numéricas de aproximacién
a los valores limites de las componentes del vector de polarizacién para cada
elemento de los nanotubos simulados.

Ademds, sin perdida de generalidad se ha supuesto que los ejes longltudmales de los
nanotubos se encuentran orientados segiin la direccién que marca el eje X.
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Muestreo de Datos

Para el analisis de la propiedad de polarizacion primero se hace un estudio
comparativo ¢n los nanotubos rectos QO (sin quiralidad) de diferentes tamafios. A
continuacién se presentan las graficas obtenidas con los datos de la polarizacién de
los atomos presentes en cada nanotubo en respuesta al campo eléctrico externo con
componentes en las tres direcciones perpendiculares de magnitud uno; es decir el
campo E = (1, 1, 1) [dinas/fCoulom], como ya ha habia mencionado antes.

Nanotubos con 12 Hexagonos por Anillo (12,0)

i 0.0035

GRAFICA DE LA
0.003
POLARIZACION 0.0025 -
VS. 0.002
ELEMENTO 0.0015

Nimero de Anillos =4 0.001
0.0005

Didmetro = 0.53 nm
Longitud =1 nm 0 brwormrerimr
ELEMENTOS = 120 T N e

46

el > - O O o
"’8'\%"’?_2:

En esta, y en las siguientes graficas, las series representan los valores de la
polarizacién. Pyg;. = Pyo” + 1 Py;’"; las 3 series de la parte superior son las
componentes (Py;’, Py;°, P,;’) reales de la polarizacién y las 3 serics de la parte inferior
corresponden a las componentes de la parte imaginaria (Py”’, Py;”’, P»’").

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Numero de Anillos =6
Dismetro =0.53 nm
Longitud = 1.46 nm
ELEMENTOS = 168

Obsérvese que las componentes de la polarizacién que se mostraban desordenadas
empiezan a presentar un patrén oscilante.
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Los atomos de cada nanotubo estdn numecrados a partir de un extremo y siguiendo
una trayectoria circular que sigue los anillos y cambia al siguicente cuando se ha

terminado de numerar los elementos de cada anillo.

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.

ELEMENTO

Niumero de Anillos =8

Didmetro = 0.53 nm

Longitud = 1.93 nm
ELEMENTOS =216

Cuando la longitud del anillo es casi cuatro veces su diametro, la estructurs va os un

tubo
polarizacién son mayores en la direccién longitudinal.

“cilindrico” y tanto la componente real como la imaginaria del vector de

Este comportamiento se va asentuando a medida que el nanotubo aumenta en

longitud como se vera a continuacion.
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i X 0.002 - :

Nuimero de Anillos =10 0,001t o ~d
B,M.JMWWWMM

Diametro = 0.53 nm

Longitud = 2.39 nm o

ELEMENTOS = 264

115

-
he)

Aqui se han separado las magnitudes de las componentes del vector de polarizacion
en la direccién longitudinal que corresponde con el gje X.

Se observa tambi€én que en el centro del nanotubo la distribucién en la magnitud X
del vector de polarizacién es mas uniforme que hacia los extremos.

81




ELEMENTOS = 360

sl i .

“ GRAFICA DE LA et e

R T 0.007

POLARIZACION 0.006 -
ELE]‘Y'%&TOV gzggf“ﬁ : R\“\ ~?“(TJ&;\'}"’}'tfkﬁ]“/\/%}\/l.xi??vif‘-;!\*i\"';
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Niimero de Anillos = 12 0.002 {& L :
Diimetro = 0.53 nm 0.001 | ! o o
Longitud =-2.85 nm O e
N T 88 e e s ey o8 R

ELEMENTOS =312

Las componentes del vector de polarizacion en las dirccciones Y v /Z perpe s licuntes
al eje del nanotubo adquieren un patran simétrico.

i 0.009

GRAFICA DE LA |
| o.008 s
POLARIZACION il
VS. i 0.005
ELEMENTO | ooo0a [
© 0.003 |

Nimero de Anillos = 14 i 0.002
Digmetro = 0.53 nm , 0001 |
Longitud = 3.31 nm ! o

Aqui se ve claramente como la componente imaginaria de la polarizacion emerge
sobreponiéndose a las componentes reales perpendiculares al ¢je del nanotubo, atn
cuando se ha elegido un orden de magnitud por debajo en la polarizabilidad.

e
| 0.012 ——

GRAFICA DE LA

| 001 e’ A, - .
POLARIZACION ; N ~ YMAAAA

Vs, 0.008 RN MAAY

ELEMENTO 0.006
0.004

0.002

Nuamero de Anillos =16
Difimetro = 0.53 nm
Longitud = 3.77 nm
ELEMENTOS = 408




0.014

GRAFICA DE LA
0.012 |-

POLARIZACION 0.01
V8.~ 0.008 [
ELEMENTO 0.006 -

0.004 R
0.002 {2
o

Nimero de Anillos =18
Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 4.24 nm ,{
ELEMENTOS = 456 -0.002

Las componentes del vector de polarizacion en la direccion del eje del nanotubo se
refuerzan a medida que el tubo se alarga y la magnitud de las componentes
perpendiculares se hacen cada vez mas pequefias en comparacion.

N
GRAFICA DE LA 0.018
0.014
POLARIZACION 0.012
VS. 0.01
ELEMENTO 0.008
0.006

Niamero de Anillos = 20 0.004 1A

Didmetro = 0.53 nm 0.002 { g

[+]

Longitud = 4.70 nm
ELEMENTOS =504 - -0.002

El arreglo de polarizacién en la estructura empieza a distinguirse caracteristicamente.
En nanotubo se ha polarizado en su direccion longitudinal.

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nimero de Anillos =36
Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 8.39 nm
ELEMENTOS = 888




GRAFICA DE LA

POLARIZACION
L RS A
ELEMENTO

Numero de Anillos = 60
Diametro = 0.53 nm
Longitud = 13.94 nm
ELEMENTOS = 1464

La componente imaginaria ha rebasado a la componente real. Ahora el patron
caracteristico se acenttia, y los remanentes perpendiculares se reducen hasta casi
cero, permaneciendo como ruido y presentando pequeiios efectos de borde.

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Niamero de Anillos =120
Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 27.80 nm
ELEMENTOS = 2904

El patron de polarizacidon queda bien definido en la direccion en la que se extiende el
nanotubo. Este efecto se refuerza cada vez mas a medida que aumenta la longitud.

. 0.45
GRAFICA DE LA 04
. 0.35

POLARIZACION 03 .

VS. 0.25 4=
ELEMENTO 0.2

0.15
Niamero de Anillos = 218 01
Didametro = 0.53 nm 0.05 1;
Longitud = 50.44 nm

ELEMENTOS = 5256

-0.05
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El nanotubo se ha convertido en un *“cable™ polarizado.

Este mismo comportamicnto lo podemos ver ¢n todos los nanotubos:. el” que, a
medida que se extiende el nanotubo y su longitud se hace cuda vez mas grande con
respecto del didmetro del tubo, las componentes de polarizacion se refuerzan ‘en la
direccion del eje del tubo, desapareciendo practicamente las ‘componentes

perpendiculares.

A continuacién se presentan las gréficas correspondientes a nanotubos con diferentes
diametros. Las secuencias se han abreviado debido a que todas muestran el mismo
comportamiento y lo Gnico que cambia son las mavnitudes.

Nanotubos con 18 Hexagonos por Anillo (18,0)

A {0.0045 —- .
GRAFICA DE LA o o0n ; : !
0.0035
POLARIZACION 0.003 4
VS. 0.0025
ELEMENTO 0.002
0.0015 -
Nimero de Anillos =4 0.001 — -
Didmetro = 0.78 nm 0.0005 [ P - .
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Nuevamente, las componentes de polarizacion se encuentran' desordenadas cuando
las dimensiones de la estructura no definen con claridad al tubo y parece mas bien
s6lo un anillo. Asi que, las componentes perpendiculares al eje tienden a formar un
“circuito” con el vector de polarizacion.

. 0.045
GRAFICA DE LA 0.04
0.035 |
POLARIZACION 0.03 L
VS. 0.025
ELEMENTO 0.02
0.015
Nimero de Anillos =20 0.01 ¢
Didmetro = 0.78 nm 0.005
Longitud = 4.7 nm 0 1o
-0.005 '

ELEMENTOS = 756

El sistema define un patron de polarizacion en la direccion longitudinal.
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" “GRAFICA DE LA

“POLARIZACION
CoUvs,
ELEMENTO

Niumero de Anillos = 60
Disdmetro = 0.78 nm
Longitud = 13.94 nm
ELEMENTOS = 2196

La polarizacion en el tubo se ha reforzade en la direccion

componente imaginaria predomina.
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Nanotubos con 36 Hexagonos por Anillo (36,0)

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nimero de Anillos =8
Didmetro = 1.54 nm
Longitud = 1.93 nm
ELEMENTOS =648

Cuando el nanotubo es mas grueso que largo, las componentes de la polarizacién

longitudinal v la
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perpendiculares a su eje tienen mayor magnitud.
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Longitud = 4.70 nm
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jLa componente de absorcion ha rebasado a la componente real de polarizacion!
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Nanotubos con 48 Hexagonos por Anillo (48,0)

GRAFICA DE LA
POLARIZACION
VS

" ELEMENTO

Ndmero de Anillos = 10
Didimetro = 2.05 nm i

Longitud = 2.39 nm
ELENMENTOS = 1056

A medida que el nanotubo aumenta de grosor se definen
perpendiculares inicialmente desordenadas.

GRAFICA DE LA 08

POLARIZACION 0s _ E
VS, 0.5 -— - R
ELEMENTO 04 ] :

Niimero de Anillos =30

Diimetro = 2.05 nm ) °‘; i MY NU%%WW
Longitud = 7.1 nm 01T 2EE R EREEBEEE SRS
S

ELEMENTOS = 2976

Con el alargamiento se define la direccion de polarizacion del nanotubo.

3G e e e e e e
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VS. 20 —=
ELEMENTO 15
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El patron, cada vez mas nitido, se refuerza en funcion del alargamiento.
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Nanpfybps’cbh 66 Hexagonos por Anillo (66,0)

GRAFICA DE LA
POLARIZACION

: VS.
ELEMENTO

Nimero de Anillos =12
Didmetro = 2.81 nm
Longitud = 2.85 nm
ELEMENTOS =1716

A medida que aumenta el namero de hexagonos por anillo, y con ello el diameiro, las

0.025
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0.015 4 =4

0.01

0.005

componentes de polarizacion perpendiculares al gje s¢ hacen cada vez mas notables.

Nanotubos con 84 Hexagonos por Anillo (84,0)

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Niumero.de Anillos =16
Didimetro = 3.57 nm
Longitud = 3.77 nm
ELEMENTOS = 2856

Y aunque se definen mejor las
GRAFICA DE LA
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VS, ..
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GRAFICA DE LA
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VS,
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a medida que crece la longitud del nanotubo en proporcion al didmetro o grosor, la
la componente longitudinal y

propiedad  de polarizacior

1

cmerge  aumentando
nuliticando las componentes perpendiculares.,

Nanotubos con 150 Hexagonos por Anillo (150,0)
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define un patron claro para las

Cuando el nanotubo tiene la forma de un anillo sc
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Con el anterior muestreo de datos realizado, se tienen las condiciones adecuadas para
seleccionar nanotubos apropindos para hacer la comparacion de sus propiedades de
polarizacion segan el tactor de quiralidad.

Podemos estudiar mejor los nanotubos largos y de menor diametro (debido a Ia
limitante a 9,000 elementos) en que tenemos un muestreo de datos mas amplio.

Por ejemplo, el nanotubo (12,0) con 12 hexagonos por anillo y 36 anillos posee las
caracteristicas basicas de un nanotubo cuya propiedad de polarizacion lo diferencia.

GRAFICA DE LA

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Numero de Anillos =36
Didimetro = 0.53 nm
Longitud = 8.39 nm
ELEMENTOS = 888

Aplicando el programa de calculo numérico a las variantes quirales de este nanotubo
se tienen los siguientes:

Resultados Obtenidos

Adcmas de que, mientras mas largo sea un nanotubo, mas se polariza en presencia de
un campo eléctrico. Para nanotubos con igual nimero de elementos o atomos se
encuentra facilmente que su capacidad de polarizacién se ve modificada (casi
sicmpre aumenta) de manera signiticativa con la quiralidad o torsion.

Esto significa que existe una propiedad de polarizacion de los nanotubos en general,
que depende de la cantidad de elementos que conformen ¢l nanotubo y también de su
disposicion quiral.

Es importante remarcar que esta capacidad de polarizacién es una propiedad que s6lo
existe en esta escala nanoscopica, dado que si los tubos pertenecieran a una escala
mayor, digamos a la de las micras, la separacién entre algunos atomos de la
estructura seria tan grande que el campo eléctrico local molecular sélo se deberia al
efecto de los elementos mas cercanos y no a la suma de todas las interacciones. )
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Comparacion Quiral

Para el analisis comparativo de la polarizacién segun el factor de quiralidad se
calculo la polarizacion de los siguientes tipos de nanotubos:

NUMERO DE ATOMOS
ﬂm dd 'y i
l;::‘::;;::’s D ;:::iombo T s, Longitud, Niimero De Anillos,

- " SUPERFICIE DEL NANOTUBO, L/D

888 1464 2904
12 0.53 nm 8.39 nm. 36 A 13.94 nm, 60 A | 27.80 nm, 120 A
13.97 nm®. 15.8 | 23.21 nm®, 26.3 | 46.29 nm°®, 52.45

1836 3636 5436
18 - (.78 nm 1163 nm, 50 A | 23,18 nm,100A | 34.73 nm, 150 A
. S 28.50 nm°, 14.91 | 56.80 nm?, 29.27 | 68.12 nm?, 44.52

3120 5808 8688
24 1.03 nm 14.86 nm, 64 A | 27.80nm, 120 A | 41.66 nm, 180 A

48.08 nm*, 14.42 | 89.96 nm?, 26.99 | 134.81 nm?, 40.44

La tabla muestra los datos asociados a cada uno de los 9 nanotubos seleccionados
mediante el muestreo. Cada nanotubo se caracteriza por el niamero de hexagonos que
se encuentran por vuelta, el didmetro de la misma, su longitud y nimero de atomos
componentes y adicionalmente se puede asociar a cada nanotubo la superficie
(m*didmetro*largo[nm?]) del cilindro minimo que lo contiene y una cantidad
adimensional longitud/didmetro o simplemente L/D, para caracterizar sus
proporciones cilindricas. Asi se puede decir de un nanotubo que es largo cuando su
fongitud es mucho mayor que su didmetro, y cuando su longitud es comparable con
su didmetro se tiene un nanotubo corto o tipo “anillo™.

Para cada una de estas 9 combinaciones de nanotubos se hace la comparacién de la
polarizacién respecto de cinco factores de quiralidad.

También se puede tomar el promedio de polarizacién por unidad de superficie. Que
difiere del promedio solo en una constante ya que la densidad de los nanotubos no
cambia. La superficie de los nanotubos quirales es la misma que la de los nanotubos
rectos ya que se considera una malla con el mismo nimero de vértices en cada caso.
Con la quiralidad lo uinico que cambia es la manera de enrollarla; y ain que se tienen
efectos de borde, que en los cdalculos nos han obligado a recortar las “puntas
salientes™, son suficientemente pequeiios como para no tomarlos en cuenta en el
calculo de las superficies de los nanotubos quirales.

91




Nanotubos con 12 Hexagonos por Anillo y 888 Elementos

Para el caso dcl nanotubo con 12 hexdagonos por anillo se obtuvicron los siguientes
resultados, partiendo de una longitud en la que se define la propiedad de polarizacion

en la direccion del eje.

QUIRALIDAD 0

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (12, 0)
Diametro = 0.53 nm
Longitud = 8.39 nm
ELEMENTOS = 888

Desde ¢l primer nivel
polarizacion.

“.QUIRALIDAD 1

“POLARIZACION
: VS.
" ELEMENTO

Nanotuboe (12, 1)
Difmetro = 0.53 nm
Longitud = 8.39 nm
ELEMENTOS = 888

0.05

0.04

| 0.03 s

0.02

001

' -0.01

de torsion

0.07

0.06 -

0.04

0.03 -

-0.01

0.05 -

0.02

0.01 -}

Las dos crestas en la grafica de la polarizaciéon del nanotubo Q2 solo muestran el
orden en que fueron numerados los elementos (primero una cinta espiral que deja un
hueco y luego la segunda que lo llena para lograr el factor 2 de quiralidad).
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QUIRALIDAD 2

POLARIZACION e [P "'
Vs. , O
ELEMENTO : %v?mrgqm* A g ﬁ._

Nanotubo (12, 2)
Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 8.39 nm
ELEMENTOS =888

En realidad lo importante de la grafica es la altura promedio de todos sus eclementos;
en este caso es menor que el anterior y casi como (12,0)/888.

QUIRALIDAD 3 0.08

0.07

POLARIZACION 0.08
VS- 0.05
ELEMENTO 0.04

0.03

Nanotubo (12, 3) 0.02
Diametro = 0.53 nm 0.01
Longitud = 8.39 nm o
ELEMENTOS = 888 001

El nanotubo de quiralidad 3 fue generado con un algoritmo de “tres cintas™ por ello
exhibe 3 crestas. Se podian haber acomodado los elementos, intercalados de tres en
tres, con lo que se veria la misma forma que en la grafica (12, 0)/888, Aunque con
mayor amplitud o valor promedio de polarizacion.

Lo importante es su altura, en este caso es muy notorio el aumento en la polarizacién
promedio y de cada uno de los elementos presentes en el nanotubo.

El efecto se debe sin duda a que al torcer el nanotubo, los 4tomos de carbono se
acercan atin mas entre si elevando la intensidad de las fuerzas con que interaccionan,
ya que estas fuerzas son eléctricas y aumentan como el inverso del cubo de la
distancia por tratarse de dipolos.
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QUIRALIDAD 4

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (12, 4)

Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 8.39 nm .01
ELEMENTOS = 888 002

El nanotubo con quiralidad Q4 tiene una mayor polarizacion en cada uno de sus
clementos, sobre todo al centro del tubo. (Aunque la grafica muestre 4 crestas, esto se
debe a que el nanotubo Q4 es generado con un algoritmo con base en 4 cintas
espirales.

Aumento en la Polarizacion

B Componente Real :
O Componente Imaginari

Promedio en la
Polarizacion

Factor de Quiralidad

Como la superficie de los nanotubos (12, m)/888, m =0, 1, 2, 3, 4, ha sido la misma,
ésta es una constante, de modo que las graficas de polarizacién promedio y de
polarizacién promedio por unidad de superficie son iguales y solo difieren por una
constante.

Al final del andlisis se presenta una grafica con informacién relacionada con la
manera en que este factor cambia con respecto del nimero de &tomos que conforman

los nanotubos de carbono.
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Nanotubos con 12 Hexagonos por Anillo y 1464 Elementos

La respuesta de un nanotubo mas largo ain estad mejor definida:

! 0.14
QUIRALIDAD 0 onz B
POLARIZACION o
VS, 0.08 1
ELEMENTO 008 1
0.04
Nanotubo (12, 0) 0.02
Difdmetro = 0.53 nm o

Longitud = 13.94 nm
ELEMENTOS = 1464

QUIRALIDAD 1

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (12, 1)
Diametro = 0.53 nm
Longitud = 13.94 nm
ELEMENTOS = 1464

0.18

QUIRALIDAD 2 0.14
0.12
POLARIZACION 01

VS. 0.08
ELEMENTO 0.08 -
0.04
Nanotubo (12, 2) 0.02
Didmetro = 0.53 nm ) o
Longitud = 13.94 nm 002 L

ELEMENTOS = 1464

Nuevamente la polarizacion promedio baja con el factor de quiralidad Q2.

95




0.3
QUIRALIDAD 3 028
POLARIZACION 0.2
VS. 0.15
ELEMENTO ot
Nanotubo (12, 3) ] 0.05 1%
Didmetro = 0.53 nm °
Longitud = 13.94 nm ik
ELEMENTOS = 1464 -0.05
QUIRALIDAD 4 005:
POLARIZACION 03 T
VS. 0.25 1
ELEMENTO 02
0.15
Nanotubo (12, 4) 01
Didmetro = 0.53 nm 0.05
Longitud = 13.94 nm o
ELEMENTOS = 1464 -0.05

Finalmente, con el factor de quiralidad 4 la polarizacién promedio aumenta.

Aumento en la Polarizacién

Promedio en la
Polarizacion

Factor de Quiralidad
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O Componente Imaginari
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Nanotubos con 12 Hexagonos por Anillo y 2904 Elementos

Como en los casos anteriores se observa el aumento del promedio de polarizacion
con el factor de quiralidad.

0.3

QUIRALIDAD 0 05

POLARIZACION 0.2
VS. 045
ELEMENTO os
Nanotubo (12, 0) 0.05

Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 27.80 nm
ELEMENTOS = 2904

QUIRALIDAD 1

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (12, 1)
Diametro =0.53 nm
Longitud = 27.80 nm
ELEMENTOS = 2094

QUIRALIDAD 2

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (12, 2)
Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 27.80 nm
ELEMENTOS = 2094

Nuevamente el factor de quiralidad Q2 desfavorece a la polarizacion.
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P oy mesmyonmesrea bt O F cyeiey preedigreyes
QUIRALIDAD 3 0.8 Gy =T o,

POLARIZACION 0.6 4= [1 :

VS. os

ELEMENTO 0.4 7/

\/
I

Nanotubo (12, 3) 0.2

PR AT PN ER AR

Didmetro = 0.53 nm
Longitud = 27.80 nm
ELEMENTOS = 2094

QUIRALIDAD 4

POLARIZACION

VS.

ELEMENTO

Nanotubo (12, 4)

Didmectro = 0.53 nm
Longitud = 27,80 nm >
ELEMENTOS = 2094 -0.2

Con este factor de quiralidad se tiene un aumento considerable en la polarizacion.

Aumento en la Polarlzacion

Promedio de la
Polarizacién

Qo Qi Q2 Q3
Factor de Quiralidad
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La respuesta de los nanotubos (12, /) de 12 hexagonos por anillo; es decir, de 0.53
nm dc didmetro, es muy consistente en los diferentes casos. i

Por tanto, ¢n promedio la polarizacion de estos nanotubos de 12 hexagonos por amllo
(0.53 nm de didmetro) que varian solo en quiralidad, y mantienen el mismo diametro -
y practicamente la misma longitud es: : -

Nimero de Elementos o Atomos

. PROMEDIOS £ 888 1464

Quiralidad Re Im Re Im Re Im
Q0 0.036515 | 0.032406 | 0.080203 | 0.087879 | 0.165037 | 0.204757
Q1 0.052599 | 0.052066 | 0.134825 | 0.162312 ] 0.315213 | 0.423338
Q2 0.039486 | 0.035972 | 0.094518 | 0.107032 | 0.211380 | 0.271128
Q3 0.057864 ({ 0.058770 | 0.166122 | 0.206406 | 0.432744 | 0.599440
Q4 0.063379 | 0.065778 | 0.210997 | 0.270714 | 0.639431 | 0.915501

'La'tabla muestra los promedios de polarizaci6n de los elementos en los nanotubos.

Polarizacién vs. Quiralidad

o
2 o7

2 0.6

2 os

E ) =888
S g 04 W 1464
5= 03 2804
& 0.2

.N

g o041 d

e 0

Qo Q1 Q2 Q3 Q4
Factor de Quiralidad

Comparacién de la componente real de la polarizacion en diferentes nanotubos.

99




Polarizacion vs. Quliratlidad

& 1

=

D

s 0.8

2

ET o6 @ 868
S g » 1464
S @ 04

S E 002904
5 |

5

S 0 __J__L_mr_._

Qo Qaf Q2 Q3 Q4
Factor de Quiralidad

Comparacién de la componente compleja de la polarizacion en diferentes nanotubos
de 12 hexagonos por anillo (0.53 nm de didmetro).

Es claro que la longitud determina el aumento en el promedio simple de la
polarizacion en cada uno de los dtomos presentes en un nanotubo de carbono.

El caso de la polarizacién por unidad de superficie mantiene el mismo patrén pero
difiere en una constante multiplicativa, que corresponde a la densidad, en 4tomos de
carbono, por unidad de superficie en el cilindro minimo que contiene al nanotubo;
segun se observa en la siguiente grafica de la componente real de la polarizacién.

Polarizacion por Unidad de Superficie

888
W 1464
02904

P/S

NEE

Q1 Q3
Factor de Quiralidad
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- Didmetro = 0.78 nm

Nanotubos con 18 Hexagonos por Anillo y 1836 Elementos

Para el caso del nanotubo con 18 hexagonos por anillo se obtuvieron resultados
cualitativamente andlogos y cuantitativamente distintos a los encontrados para el caso
del nanotubo de 12 hexagonos por anillo; con ello se hace mds claro el poder
caracterizar a los nanotubos segiin 'la magnitud que presenten en la propiedad de
polarizacién encontrada.

Los resultados obtenidos fueron los siguientes:

0.7 1o
QUIRALIDAD O 0.8
POLARIZACION 081
VS. 0.4
ELEMENTO 0.3 1 *
0.2 el
Nanotubo (18, 0) 0.1 42
Didmetro = 0.78 nm °
Longitud = 11.63 nm 01

ELEMENTOS = 1836

QUIRALIDAD 1

POLARIZACION
Vs.
ELEMENTO

Nanotubo (18, 1)

Longitud = 11.63 nm
ELEMENTOS = 1836

QUIRALIDAD 2 o
POLARIZACION 08 1%
vs. 0.5 :
ELEMENTO z: I

0.2
0.1 4=

Nanotubo (18, 2)
Didmetro = 0.78 nm
Longitud = 11.63 nm

o
-0.1

ELEMENTOS = 1836




QUIRALIDAD3

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (18, 3)
Digdmetro = 0.78 nm
Longitud = 11.63 nm
FLEMENTOS = 1836

QUIRALIDAD 4

POLARIZACION
VvS.
ELEMENTO

Nanotubo (18, 4)
Didmetro = 0.78 nm

Longitud = 11.63 nm
ELEMENTOS = 1836

Nuevamente se observa el mismo patréon de aumento de la polarizacién de los
elementos segun el factor de quiralidad, aunque en Q4 no se generé el aumento
esperado lo cual tal vez se debe a que, para el didmetro elegido, este nanotubo no es

suficientemente largo.

Aumento de Ia Polarizacion

B Componente Real
O Componente Imaginari

Promedio en la
Polarizacién

Factores de Quiralidad
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Nanotubos con 18 Hexagonos por Anillo y 3636 Elementos

Cuando los nanotubos son mas largo, sus propicdades se definen mejor, asi pasa
cuando se aumenta el nanotubo de 18 hexagonos por anillo.

QUIRALIDAD 0 R
POLARIZACION o Tt
ELEIXI%NTO \\;;
Nanotubo (18, 0) \‘J;

Didmetro = 0.78 nm
Longitud = 23.18 nm
ELEMENTOS = 3636

4
QUIRALIDAD 1 as
POLARIZACION 3
VS. 25T
ELEMENTO o] i
el el :
Nanotubo (18, 1) . s absevqer

Diametro = 0.78 nm
Longitud = 23.18 nm
ELEMENTOS = 3636

QUIRALIDAD 2

25

POLARIZACION 2

VS. 1.5
ELEMENTO

Nanotubo (18, 2) 05 £
Didametro = 0.78 nm ° Kk B ‘
Longitud = 23.18 nm SN ES
ELEMENTOS = 3636 =

-0.5

Nuevamente la polarizacién promedio baja con el factor de quiralidad Q2.
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' QUIRALIDAD 3

pOLAxeéACION Be m%w
ELEMENTO 2 ygi‘i’

PNV i

Nanotubo (18, 3)
Didmetro = 0,78 nm
Longitud = 23.18 nm
ELEMENTOS = 3636

QUIRALIDAD 4

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (18, 4)
Diametro = 0.78 nm
Longitud = 23.18 nm
ELEMENTOS = 3636

Ahora si se encuentra el aumento esperado en la magnitud de polarizacic |
factor de quiralidad Q4. !

Aumento de la Polarizacion

Promedio de la
Polarizacién

Q2
Factores de Quiralidad
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Nanotubos con 18 Hexagonos por Anillo y 5436 Elementos

En los nanotubos de 18 hexagonos por anillo que empiczan a ser largos, el
comportamiento de estas estructuras respecto a la propiedad de aumento de la
polarizacién en funcion de la quiralidad resulta consistente.

Nanotubo (18,1).

Diimetro = 0.78 nm
Longitud = 34.73 nm A
ELEMENTOS =5436

35 ™—
QUIRALIDAD 0 i F
POLARIZACION 28
V'S, 2
ELEMENTO 15
1
Nanotubo (18, 0) os .
Didmetro = 0.78 nm o : C N L
Longitud = 34.73 nm ] N EEE
05 bl
ELEMENTOS = 5436 e e A T
7
QUIRALIDAD | s
POLARIZACION s
VS, 4
ELEMENTO 3t
it 5
1
1]

QUIRALIDAD 2

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (18, 2)
Didmetro=0.78 nm
Longitud = 34.73 nm
ELEMENTOS = 5436
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7
QUIRALIDAD 3 o
POLARIZACION s
VS. 47
ELEMENTO 3
2
Nanotubo (18, 3) 14
L]

Didmetro = 0.78 nm
Longitud = 34.73 nm
ELEMENTOS = 5436

D
-

Nanotubo (18, 4)
Didmetro = 0.78 nm
Longitud = 34.73 nm
ELEMENTOS = 5436

o
QUIRALIDAD 4 iy
POLARIZACION oI

VS. :
ELEMENTO :
2

1

[]

3
-

El patréon de respuesta a un campo eléctrico de estas estructuras esta claramente
definido.

Aumento de la Polarizacion

M Componente Real
3 Componente Imaginari

Promedio de la
Polarizacion

Qo Q1 Q2 Q3 Q4
Factor de Quiralidad
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Como en todos los casos anteriores de nanotubos de 12 hexdagonos por anillo, de 0.53
nm de didmetro, en los nanotubos de 18 hexdgonos por anillo, 0.78 nm de diametro,
los factores de quiralidad generan un incremento en la propiedad de polarizacién de
los elementos constituyentes de estas estructuras de carbono.

Por tanto, en promedio la polarizacién de estos nanotubos de 18 hexdgonos por anillo
( 0.78 nm de diametro) que varian sélo en quiralidad, y mantienen el mismo didmetro
y pricticamente la misma longitud es:

PROMEDIOS,_ |
Quiralidad
Qo 0.354825 | 0.481958 | 1.045378 | 1.548806 | 1.558814 | 2.364689
Q1 0.52582 | 0.740254 ] 1.762456 | 2.692137 | 2.752498 | 4.297409
Q2 0.400815 ) 0.550959 | 1.309803 | 1.967841 | 2.032179 | 3.126774
Q3. . 0.526999 | 0.742001 | 1.930890 | 2.963970 | 3.136480 | 4.926083
Q4 o ) - ) 0.483001 | 0.675354 | 2.042305 | 3.143208 | 3.491035 | 5.508718

La tabla imﬁcstra los promedios de polarizacién de los elementos en los nanotubos.

Polarizacion vs. Quiralidad

]

] 3;

g .

2 3

§E 25

:é 2 l
27 15 —

§ 1

8 05

= 0 -

Qo

Qi Q2 Q3
Factor de Quiralidad

Q4

1836
M 3636
05436

Comparaciéon de la componente real de la polarizacion en diferentes nanotubos.
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Polarlzaclén vs. Quiralidad °

& 6

S

£ s

[= 9

g.gat ™ 1836
CE3 W m 3636
SE 2- 015436
]

s 1 -

& 0

Qo Q1 Q2 Q3 Q4
Factor de Quiralidad

Comparacion de la componente compleja de la polarizacién en diferentes nanotubos
de 18 hexdgonos por anillo (0.78 nm de diametro).

Como en el caso anterior, la polarizacién por unidad de superficie difiere inicamente
por el factor de densidad, como se aprecia en la siguicnte grafica de la componente
real del promedio de la polarizacién de los &tomos en el nanotubo.

Polarizaclén por Unidad de Superficie

1836
W 3636
05436

Pis
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Nanotubos con 24 Hexagonos por Anillo y 3120 Eléménfos =

Para el caso de los nanotubos con 24 hexdgonos por anillo se reforzaron los
comportamientos observados en los casos anteriores.

Los resultados obtenidos para estos nanotubos fueron los siguientes:

QUIRALIDAD 0

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 0)
Diametro = 1.03 nm
Longitud = 14.86 nm
ELEMENTOS = 3120 05

Cbmp estos nanotubos son mas grandes, también su valor de polarizacién inicial es
mayor que en los casos para nanotubos con 12 y 18 hexagonos por anillo.

“Los héﬁbthbos de mas de 3000 elementos muestran la propiedad de polarizacién bien
definida y'el comportamiento en funcién al factor de quiralidad con claridad.

" QUIRALIDAD 1

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 1)
Didmetro = 1.03 nm
Longitud = 14.86 nm
ELEMENTOS = 3120
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QUIRALIDAD 2

POLARIZACION
VvS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 2)

Didmetro =1.03 nm o TN
Longitud = 14.86 nm F8-8-5-5 B 5-X
ELEMENTOS = 3120 i gE-8-afb ﬁ‘ﬁ‘ﬁ‘ﬁ‘&g 8

Como en todos los casos anteriores el Factor de quiralidad Q2 trac consigo un
decremento en ¢! valor de polarizacion de cada uno de los clementos y también el
promedio.

QUIRALIDAD 3

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 3)
Didametro = 1.03 nm
Longitud = 14.86 nm
ELEMENTOS = 3120

4.5
QUIRALIDAD 4 Py
35
POLARIZACION 3
VS. 25
ELEMENTO o
1
Nanotubo (24, 4) 0.5 1=
Didmetro = 1.03 nm a
Longitud = 14.86 nm 0.5

ELEMENTOS = 3120 3

Las componentes de la polarizacion perpendiculares al eje del nanotubo permanecen
en valores por debajo de un orden de magnitud con lo que la propiedad se puede
considerar unidimensional.
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El comportumlcnto de la polarizacion respecto del factor de quiralidad se muestra en
la sxgulente grafica: ;

Aumento de la Polarizacién

3.5
« 3
o 525
© 'S
28 27 M Componente Real
E 1.5 0 Componente Imaginari
S L 1
ﬂh_ o

0.5 4

o

Qo Q1 Q2 Q3 Q4
Factor de Quiralidad

En este caso la polarizacién con factor Q4 es menor que la anterior Q3 , lo que puede

interpretarse considerando que las proporciones de alto (diametro) y largo del
nanotubo no es suficiente como para definir con nitidez la propiedad de polarizacion

en funcién de quiralidad estudiada.

En los siguientes casos se ve como esta propiedad se define mejor con el
alargamiento de los nanotubos. . . X

Nanotubos con 24 Hexagonos por Aniilo y 5808 Elementos

Los resultados obtenidos en este caso son los siguientes.

Diimetro = 1.03 nm

a

QUIRALIDAD 0 8 1

7
POLARIZACION s

VS. M
ELEMENTO 3
Nanotubo (24, 0) ,2
o
1

Longitud = 27.80 nm AR EEEEEREEEEEEEEES

ELEMENTOS = 5808




QUIRALIDAD I 12 e T b
5 Y,
R X,
POLARIZACION O T a <
Vs, ° ol .
 ELEMENTO J
SR < ~ — _
Nanotubo (24, 1) N Zel
Didmetro = 1.03 nm °
L ran o 2TEEERIESEREREENTIAE

ELEMENTOS = §808

N 12
QUIRALIDAD 2 ‘0
POLARIZACION 8
VS. 8
ELEMENTO ‘
Nanotubo (24, 2) 2
Digmetro = 1.03 nm o
Longitud = 27.80 nm L,IRE858BIg8=322588 8.8
ELEMENTOS = 5808 2 Malliaiia RREERE3Y

Nuevamente la polarizacion promedio baja con ¢l factor de quiralidad Q2.

QUIRALIDAD 3 . —
POLARIZACION I T
VS. & . : By H f( e \ "
ELEMENTO

Nanotubo (24, 3)
Diametro = 1.03 nm
Longitud = 27.80 nm
ELEMENTOS = 5808
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B 16 1 — -
QUIRALIDAD 4 I I oo At i s T
[ 12 S—— - 3 = <
- POLARIZACION 10 43 A . SR N ;"
VS, a JA A NP
" ELEMENTO 6 AL ,
h 7

Nanotubo (24, 4) 2 - L i — *v ; = 3
Didmetro=1.03 nm o : ) . — v g
Longitud = 27.80 nm 2R RR RN I 0 e 8 AR 5-8-%-8-8
ELEMENTOS = 5808

Finalmente, con ¢l factor de quiralidad 4 la polarizaciéon promedio aumenta.

Aumento de la Polarlzacion

H Componente Real = -
O Componente Imaginari

Promedios de
Polarizacion

Qo Q1 Q3
Factor de Quiralidad
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Nanotubos con 24 Hexagonos por Anillo y 8688 Elementos

Los resultados obtenidos para este caso son los siguientes:

W r—r TR LT \.llr. ‘W.L.a,x..
NI :

QUIRALIDAD O 12 455 L
il \L‘” i %1‘ l’!ru],i

10

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 0)
Didmetro = 1.03 nm
Longitud = 41.66 nm
ELEMENTOS = 8688

QUIRALIDAD 1

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 1)
Didmetro= 1.03 nm
Longitud = 41.66 nm
ELEMENTOS = 8688

18
18 e e
QUIRALIDAD 2 1 e e
. . & .
POLARIZACION :§ - 7 N
VS. ol N\ s
ELEMENTO el SN NS
A7 N - NS
Nanotubo (24, 2) N 3
Didmetro = 1.03 nm 0
Longitud = 41.66 nm 2t 22 B3R RS ERR g
ELEMENTOS = 8688 - ---°
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1edio la polarizacién de estos nanotubos de 24 hexagonos por anillo
.etro) que varian sélo en quiralidad, y mantienen el mismo diametro
1 misma longitud es:

f' ‘.::}\\\Q:;,;ﬂnig;}dﬁl_::lementoskomps Cer s

Re Im Re Im Re Im
1.409871 | 2.126320 | 3.688283 | 5.832743 ] 5.500364 | 8.835053

2.153976 | 3.322769 | 6.180410 | 9.971019 | 9.575752 | 15.67731

1.715715 | 2.616065 | 4.863395 | 7.777102 | 7.505367 | 12.18996

-2.106507 | 3.246201 | 6.437114 | 10.40075 | 10.26335 | 16.83988

2.039135 | 3.136834 | 6.784392 | 10.98181 | 11.22979 | 18.47787

. '»s promedios de polarizacién de los elementos en los nanotubos de
anillo.

" Polarizacién vs. Quiralidad

r l_ 013120
5808
18688
Qo Q1 Q2 Q3 Q4

Factor de Quiralidad

componente real de 1a polarizacién en diferentes nanotubos.
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QUIRALIDAD 3

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 3)
Diametro = 1.03 nm
Longitud = 41.66 nm
ELEMENTOS = 8688

QUIRALIDAD 4

POLARIZACION
VS.
ELEMENTO

Nanotubo (24, 4) - SO R SO SRR AN

Didmetro = 1.03 nm o . :
Longitud = 41.66 nm s 28 ey E 8 g
ELEMENTOS = 8688 ‘

La respuesta de los nanotubos de 24 hexidgonos por anillo (1.03 nir
muy consistente en los diferentes casos. :

Aumento de la Polarizaciéon

N
[=]

-
4]

= Compone;;
m] Compone.[ :

Promedio en la
Polarizacién
=y
o

[3)]

Qo Q1 Q2 i
Factor de Quiralidad ;
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de los datos obtenidos

culo computacional basado en las ecuaciones del electromagnetismo
ado para determinar las propiedad de polarizacion de las estructuras
uestra con claridad como los nanotubos, que son dc tamaifios
grandes como para que la teoria electromagnética clasica aplique
lecuada, modifican su respuesta de polarizacion de manera que
medida de su tamario y disposicion.

ica resume el trabajo realizado mostrando la polarizacién promedio
rrtenecientes a los nanotubos de carbono simulados, y permite ver
n aumenta a medida que los nanotubos crecen como conjuntos de
i1, que mientras mas e¢lementos conformen un nanotubo su
mavor

Aumento de la Polarizacién

0888

m 1464
2904
01836
m 3636
05436
m3120
05808
| 8688

Q1-Q0 Q2-Q1 Q3-Q2 Q4-Q3
Diferencias de polarizacion

propiedad de polarizacion principalmente con el primer factor de
:iendo con el segundo y estabilizindose con el tercero y cuarto.

iriba las series estdn ordenadas segin el didmetro de los nanotubos
. prucbas realizadas y lo que se presenta es la diferencia en la
dos disposiciones con factores de quiralidad consecutivos.

datos por el nitmero de elementos presentes en los nanotubos se ve
la siguiente manera:

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




7 S

N
(=]

Polarizacién Componente
Imaginaria
o

B H i
Qo 1 Q2 Q3
Factor de Quiralidad

Comparacion de la componente compleja de la polarizacién en difer
de 24 hexagonos por anillo (1.03 nm de diametro). :

El promedio de la polarizacion por unidad de superficie many
comportamiento, como se ve en la siguiente grifica de la componentc:

Polarizaclén por Unidad de Superficie

PIis

Factor de Quiralidad
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Polarizacién Vs. Tamano, Quiralldad

888

m 1464
1836
02904
m3120
@ 3636
m 5436
05808
m 8688

Polarizacién promedio

Ntimero de elementos

Aqui se muestra con claridad la tendencia a aumentar la polarizacién sélo con el
aumento de elementos constituyentes. Las scries representan cada uno de los
nanotubos estudiados, que fueron 5 de cada uno de los tres diametros muestreados, es

decir un total de 45.

El nivel de quiralidad Q3 es el que define mejor este aspecto de la propiedad asi que
podria ser usado para caracterizar y reconocer el tamaiio de los nanotubos.

O bien, se puede entender en este punto que hay dos maneras de aumentar la
polarizacién de un nanotubo, una de ellas es con el factor de quiralidad y la otra,’
aumentando simplemente la longitud del nanotubo. La primera genera un cambio
limitado, la segunda es casi ilimitada, en el sentido de que se pueden tener nanotubos
muy grandes respecto de los hasta ahora estudiados.

El comportamiento de las tendencias, segun el aumento de elementos, de la
propiedad de polarizacion unidimensional de los nanotubos se muestra en la siguiente

serie de gréficas:
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Polarizacién promedio Polarlzacitn promedio
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Como se puede apreciar con facilidad®™ la respuesta de los nanotubos a los campos
eléctricos se ,comporta de manera muy consistente para los diferentes nanotubos

estudnados

25 En las lineas de ter i P Excel usa un modelo de regresién transformado.
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La desviacion en el ‘comportamiento se muestra en la siguiente grifica que da el
cambio en la respuesta de polarizacién promedio segun el factor de quiralidad.

" Cambio enIa propiedad vs. quiralidad
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Como la pendiente es muy pequeiia, un poco mayor que nueve milésimas se puede
elegir cualquier factor de quiralidad para realizar la caracterizacién de los nanotubos
ya sea segin su polarizacion , ya sea segun su longltud y el nimero de elementos que
los conformen.

Esta caracteristica de los nanotubos que tiene un comportamiento unidimensional en
la direccidn del eje respecto del cual se extienden los nanotubos se ha distinguido en
todas las pruebas por su consistencia, lo cual coincide con la simetria de las
estructuras estudiadas y emerge con el cambio en las dimensiones asociadas: )
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Discusién

Hasta aqui el estudio que hemos realizado ha sido posible por la aplicacion de un
conjunto de programas simuladores que funcionan como graficadores
tridimensionales y que tienen el comctido de de gencrar las representaciones de
nanotubos rectos y quirales; y de otro programa de célculo numérico que permite
evaluar la polarizacién de cada uno de los atomos constituyentes de un nanotubo de
carbono en respuesta a un campo eléctrico

En el primer caso, en el del grupo de programas simuladores, se ha desarrollado un
algoritmo de graficacion que pucde scr adaptado a cualquier otro codigo con el
objetivo de sacar provecho de un equipe con mavores recursos computacionales y de
esa manera generar las representaciones de {os nanotubos tomando en cuenta la
mayor cantidad de detalles posibles. Lo umportante en todos los casos es hacer uso de
el algoritmo de graficacion que esta basado en calculos v consideraciones
geométricas y que pueden permutir una facil generacion de objetos en tres
dimensiones conformados por una cstructura de puntos periddica.

Los datos obtenidos de los programas de graficacion solo son conjuntos de
coordenadas, donde se hubican los diferentes atomos de los objetos nanoscépicos.
Como se obtienen en archivos de texto sin formato (cédigo ASCII) entonces pueden
ser leidos por cualquier otro programa y ser usados en cualquier otro tipo de calculo
en donde lo que interese sean las coordenadas de los atomos de los nanotubos. Asi
que por g¢jemplo, pueden aplicarse a estos datos ecuaciones mecanicas para calcular
deformaciones en los nanotubos y volver a graficarlos ya deformados. También se
pueden usar en secuencias graficas para que muestren cualquier dinimica molecular,
como el comportamiento al entrar en contacto con otro objeto similar.

En el segundo caso, tenemos el programa de evaluacion numérica que por
encontrarse en Visual C ++ puede ser ampliado tanto como se desee para incluir
algunos otros posibles cdlculos de interés como puede ser el caso del estudio del
campo electromagnético en las proximidades o en el interior de los nanotubos.

Al igual que los programas simuladores, los resultados de las corridas de este
programa se obtienen en archivos del tipo . TXT, lo que permite su manejo con gran
flexibilidad. En particular se ha acoplado la hoja de calculo de Microsoft Excel para
hecer las graficas de los resultados y practicar sobre los conjuntos de datos cualquier

calculo operacional.

Con estas herramientas computacionales hemos llevado a cabo el estudio de estas
singulares estructuras de carbono, los nanotubos.
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Hemos' usado - los programas simuladores para representar un buen ntimero de
nanotubos, los hemos ordenado y, con el programa de evaluacion numérica, aplicado.
a las coordenadas de cada uno de sus atomos ccuaciones del clectromagnetismo para
conocer su respuesta a un campo eléctrico simplemente. .

- El anéllSls se ha llevado a cabo por comparaciéon de unos con otros, los qulralcs
respecto de los nanotubos rectos. ;

En el interés de estudiar los nanotubos de carbén encontramos dos enfoque posibles:
1. Conocer sus propiedades como objetos nanoscopicos.

2. Conocer la aplicacién nanotecnolégica de alpuna dc sus caracteristicas
como objetos moleculares.

En esta tesis se ha considerado solo el primer punto, y aun que no sabemos mas de
como usar los nanotubos, a modo de cables, tubos o diodos; los métodos empleados
en esta tesis nos permiten conocer mas sobre la manera en que se van definientdo las
propiedades de los objetos en la escala nanoscopica y como estas propiedades pueden
en un determinado momento constituir las reglas basicas que rigen las cstructuras
minimas que podemos encontrar en la naturaleza.

Asi que no es de extrafiarse que las propiedades de los objetos nanoscopicos
aparezcan como fenémenos electromagnéticos a mayor escala generados por la suma
de las pequeiias contribuciones de todos los &tomos en una estructura.

Para el caso de los nanotubos de carbono medimos la polarizacién de los 4tomos en
la estructura, suponiendo constantes la polarizabilidad y la densidad atémica, en
respuesta a un campo eléctrico; y notamos que esta depende en gran medida de las
dimensiones de los objetos dada su gran simetria.

Entoncces:
1. La simetria en las estructuras nanoscépicas puede definir una propiedad.

2. Cambios en las dimensiones manteniendo constantes las simetrias incrementan o
decrementan la propiedad del objeto nanoscépico.

3. Las propiedades pﬁeden estar bien definidas sélo en un intervalo dimensional.

4. El estudio de estas simetrias nos debe llevar a encontrar cantidades que se
conservan.
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En el caso -, de los nanotubos Ia cantldad que se ‘conserva’ relaclonada con la
Polanmclén en pnmera aproxnmaclén puede ser algo asl como: -

Cte*(N*L/D)*ZP/N (1)
y le podcmos llamar “]’olanzaclon del Nanotubo™.

Donde la cantidad (N*L/D) caracteriza a los nanotubos de un determinado diametro y

‘la otra parte es simplemente el promedio dela polarizacién, P; es la polarizacion de

cada atomo y N es el nimero de atomos de carbono totales presentes en el nanotubo.

La constante adicional permite ajustar al sistema de unidades que se prefiera. Se
puede dar este factor por unidad de superficie, pero como todos los nanotubos de
carbén tienen la misma densidad solo seria afadir una constante mas.

Es interesante remarcar que la cantidad (N * L. / D) se mantiene casi constante para
los nanotubos del mismo nimero de héxagonos por anillo o si se prefiere del mismo

didmetro.

Asi por ejemplo, para los nanotubos de 12 hexagonos por anillo esta cantidad oscila
en el intervalo (55, 57); mientras que para los nanotubos con 18 hexigonos por anillo
se encuentra en (122, 123); y para los que tienen 24 hexdgonos por anillo se
encuentra en (214, 216). De modo que es una cantidad propia de cada tipo de
nanotubos segiin su didmetro; lo cual es 16gico ya que a medida que un nanotubo se
alarga, crece en numero de d4tomos segun la proporcion del nimero de hexiagonos por

anillo que tenga.

Ahora bien, en realidad el patron de polarizacién no es lineal, sino que mas bien
parece una campana con un valor méximo en el centro, debido a que ahi es mayor el
efecto total de todos los atomos. Tal vez entonces convendria definir La Polarizacion
del Nanotubo con una funcién exponencial de la siguiente manera:

Cte *(N *D /L) * R(D, L) * EXP{X?/ N} (2)
Por algiin término R(D, L) por ahora desconocido que permite conocer el maximo.

Creemos que se requiere investigar a un mas este modelo para poder precisar esta
ecuacion que da la curva de polarizacién de los atomos que conforman un nanotubo
en funcioén del nimero de hexdgonos que tenga por anillo NH y el numero de anillos
NA con los que se alargue. Recordamos que la cantidd N de atomos, asi como el
diametro D y el largo L también estaran en funcién de estos dos niimeros en todos los

nanotubos.

Un refinamiento de este estudio tal vez podria conducir a una expresion mas precisa
de la polarizacion de los 4tomos de un nanotubo.
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Hasta aqui, todos los nanotubos que hemos estudiado son rectos y abiertos por los
extremos; y aunque, en algunos casos experimentales se obtienen nanotubos cerrados,
formados al perder algunos atomos de la orilla, lo que da para grupos pentagonales
que favorecen la aproximacién y cierre de los extremos, dandoles forma de cépsulas,
creemos que la propiedad de Polarizacion del Nanotubo describe bien este
comportamiento de estas estructuras en presencia de un campo eléctrico en general y
segun hemos visto reproduciblemente.

Es decir, que la propiedad se manifiesta con extrema congruencia y claridad en estas
estructuras, lo que permite ampliar en gran medida los resultados experimentales, por
que aunque algunos de los nanotubos considerados en esta tesis tienen tamafios
ligeramente mayores que los que se obtienen experimentalmente, podemos ya saber
como se comportarian en presencia de un campo electrico después de su obtencion.

En el método usado consideramos como buena aproximacioén el uso del Teorema de
Cauchy para convergencia dec series infinitas gracias a que la scric de aproximacién
converge rapidamente eliminando las ambigitedades de calculo numérico
computacional que a veces se pueden tener.

Fue imposible incorporar el método de aproximacién de gradiente conjugado ya que
ese método sdlo puede ser usado en caso de tener una funcién de “n” variables a la
que se pueda sacar el gradiente y con ello aplicar el criterio de la segunda derivada (o
el de multiplicadores de Lagrange en varias dimensiones) para calcular el minimo.

En nuestro caso teniamos una serie numérica como aproximacién sucesiva que no
puede ser derivada en términos del calculo diferencial convencional

Por otro lado desde ¢l punto de vista computacional sc planteé la posibilidad de
utilizar el método “T-Matrix” pero incrementaba de manera desmedida los
requerimientos de memoria e¢n la aplicacién de nuestra variante del Método de
Aproximacién de Dipolo Discreto que requiere almacenar 6N datos relacionados con
coordenadas (3 reales y 3 complejas) para los vectores de campo molecular y para
cada vector de polarizacion de cada uno de los atomos del nanotubo. El método T-
Matrix requiere almacenar del orden de 3Nx3N datos para calcular la matriz
invariante de las distancias entre cada uno de los vértices del nanotubo y todos los
otros. Asi que para un nanotubo de 1000 elementos se requiere dimensionar 9
millones de datos; y para uno de 10,000 se requiere dimensionar 6x10° datos, lo cual
rebasa las posibilidades del microcomputo en pro de un supuesto ahorro operacional.
A medida que van creciendo los nanotubos este método va elevando al cuadrado la
necesidad de almacenar y manejar datos, por ello es un método que consideramos
limitado (a pequefios objetos) para el estudio de las estructuras moleculares en la
escala nanoscépica.



Conclusiones L o FIRER FRN TR

En las ciencias ¢ ingenierias aplicadas en la escala nanométrica hay una basta drea -
para practicar innovaciones, pero antes, los cientificos deben entender la fisica que
gobierna la materia a ese nivel. Donde las propiedades de la materia dependen de una
compleja y rica combinacién de fisica clasica y mecénica cuantica.

Los ingenieros no serin capaces de crear nanodispositivos redituables y éptimos en
tanto no comprendan los principios fisicos que prevalecen en Ia escala nanoscépica.

Los cientificos estan descubriendo las leyes de la nanoescala midiendo el complejo e
inusual comportamiento de los sistemas dec atomos y tratando de hacer modelos que

permitan su explicacion.

Métodos como los empleados en esta Tesis pueden ser utiles en diferentes areas dada
su simplicidad, bajo costo y gran alcance predictivo.

La polarizacién de los nanotubos de carbono en respuesta a campos eléctricos -
también ofrece un mecanismo poderoso para caracterizar y detectar estas estructuras
moleculares en una gran variedad de aplicaciones.

Se ha demostrado que la variante del método de Aproximacidon de Dipolo Discreto
describe cuantitativamente con buena aproximacion las estructuras nanoscépicas.
Esto quiere decir que podemos aplicar estos métodos para predecir los
comportamientos de sistemas de nanoparticulas con disposiciones de nanotubo que
no se hallan fabricado aun, y con ello determinar cuales sistemas resultan mas
interesantes por sus aplicaciones quimicas o biolégicas. ’ )

Ademads los métodos computacionales han demostrado que son adecuados para
determinar la respuesta de polarizacién de estas estructuras y, ademds reducir el
esfuerzo experimental para conocerlas.,; de modo que conviene desarrollar la
aplicacion de los programas de evaluacién numérica asi como de los programas

simuladores en esta area.
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Posibles Aplicaciones Y

El tema estudiado en esta tesis sc puede considerar de investigacion cientifica bésica,
de modo que sus aplicaciones inmediatas o a mediano y largo plazo ain no esténv )
delimitadas. s ; B

El método estudiado puede generalizarse a otras estructuras geométricas y.tal vez ser
usado con eficacia para su caracterizacion de la misma manera que resulta util para ‘el
caso de los nanotubos de carbono. g

Debido a que los nanotubos son tubos moleculares pueden actuar como
empaquetadores de moléculas de gas y dispositivos de almacenamiento de
combustible hidrocarburo, asi como contenedores para medicamentos de localizacion
precisa; y para hacer nanocables y nanocipsulas.

En lo que se refiere a este método se tienen posibles aplicaciones en laboratorios de
bioquimica para lograr el encapsulamiento de proteinas o para medir la polarizacién
de puntos cudnticos semiconductores y usarlos como marcadores en experimentos
bioldgicos y de investigacidn para el descubrimiento de medicamentos y pruebas de
diagnostico.

En el terreno de la medicina hoy en dia se tiene la expectanva de poder usar la
nanotecnologia para combatir la terrible enfermedad del Cancer®®. La posibilidad de
crear “reconocedores moleculares™ de las células enfermas y asi poder suministrar
medicamentos localizados a nivel celular estd abriendo un nuevo campo de .
investigaciébn que promete aumentar enormemente la esperanza de vida en caso de
contraer enfermedades de los tejidos. )

Los sensores nanoscOpicos tienen una gran sensibilidad y en ocasiones una mayor
selectividad que los sensores convencionales lo cual ayudara a detectar una gran::
variedad de moléculas de importancia para los diagndsticos medlcos lan
identificacion de sustancias peligrosas y otras aplicaciones. B

Los nanotubos simples y multiples tienen buenas propiedades eldsticas y mecdnicas
debido a que la estructura bidimensional constituida por los enlaces de los itomos’
mantiene la malla extraordinariamente fuerte en caso de la aplicacién de distorsiones
o fracturas de modo que resultan muy utiles para reforzar materiales basados en
fibras.

26 Los liposomas son particulas de unos 100 de di: tro que son para tipos de
cancer.
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Los dispositivos electrénicos constituidos de nanotubos pueden influenciar
- considerablemente la siguiente generacién de computadoras, los transistores
moleculares pueden revolucionar la industria del almacenamiento permitiendo
guardar mds informacién en lugares aiin mds pequefios. También se han.estudiado.los
nanotubos como transistores y la manera de conectar dos nanotubos diferentes (con el
uso de pares de hexdgonos y pentigonos) lo cual los convertiria en utiles diodos

rectificadores.

Por todo lo anterior resulta que estas estructuras son muy importantes de conocer por
lo que el tema queda abierto para seguir realizando un sin nimero de investigaciones .

relacionadas.
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Apéndice 1
Cdédigos Fuente de los Programas
Simuladores

Programa en Microsoft QBASIC
Simulacion de Nanotubos en Disposicién Recta
Longitudinal y con Extremos en Zig-zag

El programa para la simulacion de nanotubos de carbono se muestra a continuacion:

i

REY SIMILACTON DE N NANOTUEQ DE CARBON

REM

REY Recto Loagrtudinal con Extremos Zig-zag

KM

GOSUB INICIO: QOSUB CONSTANTES: GOSUS COSNIDELPROG:

30SUB PRESENT: GOSUB MARCO: GOSUB SO

K&y Valorews Inicirales

REM Hex gonos por anrllo. anillos v tamaio dej Hexdgono
WNL - 32: ANI =~ 147 RH 2

Nanctubo:
NTA = ANI - 1: NT = NTA + 1
NTA = NT - 1: ATT = (NL « 2) » (NT + 1)
DIM RIX(ATT): DIM RIY(ATT): DIM RIZ(ATT) ‘
FOR NA = -INT(NTA - 2) TO -INT(NTA -~ 2) + NTA STEP 1: hh = 2 #« PI ~ NL
CC = NA + INT(NTA -~ 2)
FOR ANCI = CC = hh » 2 TO 2 » PI + (CC - 1) = hh ~ 2 STEP hh-.
RC = RH ® COS(PI - &) - SIN(PI ~ NL)
REM S71
FC = FC + 1
X0l = NA » 2 = RH « COS(PI - 6) » 1
YOl = ~RC = COS(ANCI)
Z01 = RC = SIN(ANCI)
ANS1 =« ANCI + PI ~ 2: EJS1 « NEGR
GOSUB S1: GOSUB HEXAGONO
NEXT ANCI: NEXT NA
GOSUB RESULTADOS
IF OVS « "S" OR 0V$ = "s* THEN GOSUB CUENTA
INPUT " Crear archivo de datos": CADS
IF CAD$ « "S" OR CADS = “"s" THEN GOSUB ESCRIBIR
CLS : INPUT "Leer archivo de datos": LADS
IF LADS = "S" OR LADS = “s*" THEN GOSUB LEER

S
OPEN "“NTD1.DAT" FOR INPUT AS #1
INPUT #1, ATT
FOR JJ =~ 0 TO ATIT
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INPUT #1. RIX(JJ). RIY(JJ). RIZ(JJ)
PRINT RIX(JJ). RIY(JJ). RIZ(J

NEXT JJ

CLOSE #1

RETURN

ESCRIBIR:
CLs :
OPEN “NTD1.DAI- ¥OR OUTPUT AS #1
"PRINT #1. ATT

FOR JJ = 0O TO ATT
PRINT #1. RIM(JJy. RIY(JJ), RIZ(JJ;

IOH +» RIv:i3) = J2H « RIZ!J: = FOH
IOV + RIY(J! = JOV « RIZ(J) = KOV
® IOH +« RIY(J =+ 1) = JOH + RIZ(J + 1) = KOH

F20 - CL'\;
F1 = COH -
F2 = COV » Ri&iJd + 1) ® JOV - RIY¥(J + 1) = JOV + RIZ(J + 1) = KOV

LINE (F1f, FIrQ)-(F1, F2)

NEXT J

GOSUB SONIDU2: PRINT " NEfmero de virices = “; AT
RETURN

RESULTADOS:
ATT = (NL = 2) « (NT + 1) L
PRINT " Hexdgonos por anillo = ": NL:; “ Lado:'del  hex gono

PRINT " Numero de anillos - : * NEmero de vlrtxces -
GOSUB SONIDO: INPUT * Contea 2 « Qvs Ll PR
RETURN
ESFERA:

REM Requiere:CEH « CPH: CEV = CPV: RADE = .1eRH a = PIr3: COLE = Verd:
FOR tees ~ O TO 2 = PI STEP he: FOR fxes-DTOPI srsp he R

XES = RADE » COS(tees) = SIN(fies) X :

YES - RADE = SIN(tees) « SIN(fies) E "

ZES - RADE « COS(fies) :

CXHE = XES « IOH « 1: CXVE = XES » IOV = 1

CYE « YES » JOH: CZE = ZES = ROV

PSET (CEH + (CYE + CXHE), CEV + (CZE + CXVE)). COLE L
NEXT fies: NEXT tees -
RETURN

HEXAGONO :
REM Regurers RA«=rl
CHH = CiH: CHV = C1V
El = 0O: E10 = 0: E2 = O0: E20 = 0: CONT = 0: SEL = CONT: h = PI ~ 3
FOR ANGH = h TO 2 = PI + h STEP h
XH ~ RH » COS(ANGH): YH = RH » SIN(ANGH): ZH = O
CXH = XH » I1H: CXV = XH » 11V
CYH = YH « J1H: CYV = YH = J1V
CZH = ZH = KlH: CZV = ZH = K1V
CONT = CONT + 1: E10 = E1: E20 - E2
El1 = CHH + (CXH + CYH): E2 = CHV + (CXV + CYV)
IF CONT = 1 THEN E10 = El: IF CONT = 1 THEN E20 ~ E2
IF NA - ~INT(NTA -~ 2) AND SEL =~ 2 THEN GOTO LINEA
IF NA = -INT(NTA ~ 2) AND SEL = 3 THEN GOTO LINEA

IF SEL = 1 THEN GOTO SIGUE
IF SEL = 2 THEN GOTO SIGUE
IF SEL =~ 3 THEN GOTO SIGUE
IF SEL =- 4 THEN GOTO LINEA

IF SEL S THEN GOTO LINEA
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IF SEL =~ 6 THEN GOTO LINEA
GOTO SIGUE

LINEA:
LINE (E10. E20)-(E1l. E2). AMAR

IF NA = -INT(NTA ~ 2) AND SEL ~ 3 THEN GOTO ESFE
IF NA = -INT(NTA - 2) AND SEL ~ 4 THEN GOTO ESFE
“THI

IF SEL = EN GOTO SIG2
IF SEL = 2 THEN GOTO SIG2
IF SEL = 3 THEN GOTO SI1G2
IF SEL = 4 THEN GOTO SIG2
IF SEL = 5 THEN GOTO ESFE
1F SEL = 6 THEN GOTO ESFE
GOTO SI@2
ESFE: ' .
REM Esfera: 3
AT = AT + 1 . S § o )
RIX(AT) = XO1 + XH: RIY(AT) = YOl + YH « COS(ANSI): RIZ(AT) = Jul « ¥H =
SIN(ANSI) :

CEH = E10: CEV = E20: COLE = CIEL: RADE = .1 .= RH: he = .5
GOSUB ESFERA PR S
SI1G2:

SEL = SEL + 1: NEXT ANGH
RETURN

S1: o
REM Regulera :AO0I~ 3> YOI = 3: Z01 = 3: alfd » P »~ 12:L5/51 = NEGR
I1H - IOH: 11V = 10V

JIH = U = COS(ANS1): JIV = U = SIN(ANS1)

KiIH = -U «» SIN(ANS1): R1V = -U = COS(ANS1)

ClH « COH + X001 # IOH + YO1 = JOH + ZOl1l « ROH

ClV = COV + XO01 « JOV + YO1 = JOV + Z0O1 = ROV

LINE (C1lH, C1V)-(C1H + I1H. C1V + I1lV), EJS1: REM I1

LINE (C1H, C1V)-(C1H + J1H. C1lV + JiV), EJS1: REM J1

LINE (C1H, C1V)-(C1H - KiH, C1V + K1V}, EJS1: REM K1

RETURN

S0:

REM Regurere subrutinas:lnicios Constantes

REM Regquiers variables »

COH = CPH: COV = CPV: EJSO = BLAB

U = 10 = FE

I0OH =~ -U « COS(PI s 3) = .8: IOV « U = SIN(PI ~ 3) = .1
JOH = U: JOV =

KOH = 0: KOV = -U.

LINE (COH. COV)-(COH + IOH., COV + IOV), EJSO: REM 10
LINE (COH, COV)-(COH + JOH. COV .+ JOV}, EJSO: REM JO
LINE (COH, COV)-(COH + ROH, COV + KOV), EJSO: REM RO
RETURN L e

PRESENT : . ' e !
REM Regquiere swvbrutinas:iniclos Constantes
CLS : COLOR AMAR

PRINT * PRINT * PRINT TAB(8): NANOTUBO DE CARBONO"
PRINT “": PRINT °* PRINT TAB(8):
PRINT "": PRINT “": PRINT .. “*:.  PRINT TAB(B) B "stposxclén Recta
Longitudinal® " s ; : B R

GOSUB SONIDO
FOR T = 1 TO .3 » 10 ~ 6: NEXT T: CLS : COLOR BLAB

RETURN
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SONIDO: il
FOR i% - 440 TO 1000 STEP 200: SOUND
RETURN SR A

Ci%'L 1000: NEXT 1%

SONIDO2: L L e B
FOR 1% ~ 1000 TO 440 STEP -80: SOUND i%. i% ~ 1000: NEXT i%x
RETURN B Ot B

MARCO : . -
R Rogurere subrutinas -Jn.lcza. c'aastantas
REM Reguiere variable - soant L
MARC = VEPRD k |
LINE (0. 0)-(2 « CPH, 2. = CPV), MARC, B

"‘f‘-O.AT-O:ATT-O

CONSTANTES : L
FE = 1: U - 1G = FE
Pl - 3.141592: CPH = 315: CPV - 220
REM COLORES: : oo .
AZUL - 1: VERD = 2: ROJO = '4: MORA = S5: NARA = 6
GRIS - B8: MAGE - 9: ROSA -"12: AMAR ~-. 14: BLAB = 15
RETURN o

INICIO:

CLS : SCREEM 12: CLS

RETURN
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Programas en Microsoft QBASIC
para la Simulaciéon de Nanotubos Quirales

Algunas variantes practicadas al programa anterior para la simulacién de nanotubos
longitudinales rectos permiten gencrar nanotubos quirales. Estas variantes no
incluyen cambios en las subrutinas mi en la estructura global del programa, sélo

modifican parametros.

Sin embargo, en lugar de presentar una tormula peneral de quirahdad (adaptada al
programa simulador) hacemos ¢l cambin on especifico para tener un mavor control
de los parametros en los casos en que la quitahdad se puede presentar

Cddigo Fuente del Nanotubo con Quiralidad Q1
El cédigo fuente modificado para el nanotubo (32, 1) con quiralidad 1 es el siguiente:.

REM Valores Iniciales
NL = 32: ANI = 1: RH = 2: ATRS - -21

Nanocilindro:
NTA = ANI - 1: NT = NTA + 1
NTA = NT - 1: ATT = 1000
DIM RIX(ATT): DIM RIY(ATT): [IM RIZ(ATT) .
FOR NA = ~INT(NTA ~ 2) TO -INT(NTA ~ 2) + NTA" STEP 1: Kh = 28 PI Z(NL -+ .5)
CC = NA + INT(NTA -~ 2) :
FOR ANCI = CC = hh ~ 2 TO 29.55 = PI + (CC‘-’ )-hh/ZSTEPhh
RC = RH « COS(PI ~ 6) ~ SIN(PI ~ (NL + .S) S
REM S7 M
FC = FC + 1 ;
XO1 = ATRS + 2 « RH  COS(PI ~ 6) #* ANCI = .15
Y01 = -RC » COS(ANCI) : .
Z01 = RC = SIN(ANCI) :
ANS1 = ANCI + PI ~ 2: EJS1 = NEGR
GOSUB S1: GOSUB HEXAGONO
NEXT ANCI: NEXT NA
GOSUB RESULTADOS

Que corresponde sélo a la parte que realiza el cilindro de hexagonos en el programa.
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Cadigo Fuente del Nanotubo con Qunralldad Q2

El codigo fuente del nanotubo (32, 2) con qu1rahdad 2 es:

REM Valores Iniciales
NL = 32: ANI « 1: RH = 2: ATRS =~ -21 .
Nanocilindro: s
NTA-ANI-1:NT-NTA+1:NTA-NT-1:A1T-,10IJD
DIM RIX(ATT): DIM RIY(ATT): DIM RIZ(ATT) :
FOR Q2 = 1 TO 2
.1)

FOR NA = -INT(NTA ~ 2) TQO -INT(NTA ~ 2) + NTA S'I'EP 1z hh - Z-PI - (NL~+
CC = NA + INT(NTA -~ 2)
FORANCI-CC-hh/2+(Q2—)'hh/2T01495-PI+(CC—I)'hh/
2+ (Q2 - 1) » hh » 2 STEP h
RC = RH = COS(P1 -~ 6) ~ SIN(PI 7 (NL + 1))
REM ST

FC = FC + 1
K01 = ATRS + 2 « RH » COS(PI ~» 6) = ANCI =« .3
YOl = -RC = COS(ANCI)

Z01 = RC = SIN(ANCI)

ANS1 = ANCI + PI ~ 2: EJS1 = NEGR

GOSUB S1: GOSUB HEXAGONO

NEXT ANCI: NEXT NA

ATRS = ATRS + Q2 = 3

NEXT Q2

GOSUB RESULTADOS

Cddigo Fuente del Nanotubo con Quiralidad Q3

El cédigo fuente del nanotubo (32, 3) con quiralidad 3 es:

REM Valores Iniciales. .
NL = 32: ANI = 1: RH = 2: ATRS = ~21
Nanocilindro: '
NTA = ANI - 1: NT = NTA + 1: NTA-NT—I'ATI-IDUD ON =3
DIM RIX(ATT): DIM RIY(ATT): DIM RIZ({ATT)

FOR Q3 = 1 TO ON K
FOR NA = -INT(NTA -~ 2) TO -INT(NTA /-2)+NTA STEP 1: hh =2 = PI ~ (NL +
ON = .5) o N
CC = NA + INT(NTA ~ 2) 3 i ST e
FOR ANCI = CC * hh / 2 + (Q3 - )-hh/2m9.55’-PI+(Cc—l)-hh/
2+ (Q3 - 1) » hh ~ 2 STEP hh R

;5)).

RC = RH = COS(PI -~ 6) ~» SIN(PI ~ (N’L +. QN -
REM S1 ’

FC =« FC + 1
X01-ATRS*Z-RH"COS(PI/S)'ANCI'QN'.5

Y01 = -RC * COS(ANCI)
Z01 = RC * SIN(ANCI)

ANS1 = ANCI + PI ~ 2: EJS1 = NEGR
GOSUB S1: GOSUB HEXAGONO

NEXT ANCI: NEXT NA

ATRS = ATRS + Q3 « 3 - 2.6 = (03 ~ 1)

NEXT Q3
GOSUB RESULTADOS
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Cdédigo Fuente del Nanotubo on Quiralidad Q4

El codigo fuente del nanotubo (32, 4) con quiralidad 4 es:

REM Valores Iniciales
NL = 32: ANI « 1: RH =« 2: ATRS =~ -21
Nanocilindro:
NTA « ANI - 1: NT = NTA + 1
NTA = NT - 1: ATT = 1000: QN =
DIM RIX(ATT): DIM RIY(ATT): DIM RIZ(ATT)
FOR Q4 = 1 TO QN
FOR NA = -INT(NTA ~ 2) TO -INT(NTA ~ 2) + NTA STEP 1: hh = 2%PI ~ (NL + 3) e
CC = NA + INT(NTA ~ 2)
FOR ANCI = CC » hh » 2 + (Q4 - 1) » hh » 2 TO 6.85 » PIL + (CC 1) ‘..hh/
2 + (Q4 -~ 1) = hh ~ 2 STEP hh )
RC = RH = COS(P1 -~ 6) ~ SIN(PI ~» (NL + 3.5))
REM S7
FC = FC + 1
%01 = ATRS + 2 » RH = COS(PI - 6) = ANCI » QN » .15
YOl = -RC » COS(ANCI)
201 = RC « SIN{ANCI) :
ANS1 = ANCI + PI ~ 2: EJS1 = NEGR
GOSUB S1: GOSUB HEXAGONO
NEXT ANCI: NEXT NA
ATRS = ATRS + Q4 » 3 - 2.7 = (Q4 - 1)
NEXT Q4
GOSUB RESULTADOS

Se puede decir que los algoritmos se-han creado con el método de adaptacmn
sucesiva a cada factor de quiralidad. - . 5 :

Finalmente podrian definirse subrutinas para cada caso ¥.ser. llamadas a eleccnén en .
un sélo programa. . :
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Apéndice 2
Codigo Fuente del Programa
de Evaluacion Numeérica

Programa en Microsoft Visual C ++ version 6.0
Determinacion de la Polarizaciéon de un Nanotubo

Para oy aluar T polariziacion de Tos atomos que componen los nanotubos simulados:

como respuesta a4 un campo clectromagnético,. se creo el

sigutente programa

complementario de bavaluacion Numerica en Microsoft Visual C ++ version 6.0
(compatible con lenguage C genenicor que lee la intformacion de los archivos de datos
generados por el Simulador Trnidimensional v los procesa. Los resultados obtenidos

en este glumo se registran en otro archivo de datos.

b evecat b oo e e B T T

/. . TES i -
/7 . ALEJANDRO DIVAR -
/7 +  DIRECTORA: DRA NOGUEZ  *
v’ NSO LUITLITUIC ..
/s

// DETERMINACION DE LA POLARIZACION DE UN NANOTUBO
// Versidén 3 "cgs"
/7 12/03/2001

Y R R R I R R LR s s

// Inicio del programa

#include <iostream.h>

#include <stdio.h>

#include <math.h>

void main()

{

//Manejo del archivo NTDI.THT

FILE *datos;datos=fopen ("NTD1.DAT","r")
//Manejo de archivos DATOS#.TXT

FILE *datosl;datosl=fopen{"datosl.oxt","w")
FILE +*datos2;datos2=fopen("datos2.txt", "w"}
//FILE *datos3;datos3=fopen ("datos3.txt", "w
//FILE *datosd4;datosd=fopen("datoss.txt","”
// Constantes de control:

float pi=3.14159;

// Constantes del programa:

int C1=0,C2=0,C3=0,C4=100;

// Variables del programa:

char preg;

// Variables del céalculo:

float ATT,Kl=1;

float alfar=.023,alfac=.0023;

float Exr=1,Eyr=10,Ezr=100;

float NUMr,NUMc, DEN, DEN2,QUEr, QUEC;

float SUMXr,SUMYr,SUMZr, SUMXc, SUMYc, SUMZc;

T e

)
}

w
w!
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float RIX[{1000},RIY[1000)},R1Z2[1000);
float POINFr(1000), POIYr([1000], POLZr(1000]);
2 11000),P0OIZ2c(1000];
(1000}, P112r{1000]);
11000),P1I2c(1000):
)i
1:
IE

~317r{1000),E0I1Z2r(1000
£NIYc(1000),E0IZc{1000

Tr{lvuoj,£112r{1000
{10607, E11Z2¢{1000};

la polarizaciaon™) ;printf{("\n"});
ndnoLubo de carbon en un campo

de puntos ?: ")

"

“ :
//cout << "RIX[";ccut << Cl;cout <<"] ";cout << RIX[Cl];cout << "
";cout << "RIT{";cout << Cl;cout <<"] ";cout << RIY[Cl);cout << ¥
"rcout << "RIZ{™;czout << Cl;cout <<"] ";cout << RIZ[Cl}:cout <<
"Y;coutl <<"\n";
) .
//cout < “Numero total de puntos ";cout << ATT;cout
<<"\n";cout <<"\n";
//pregunca
/7 prxntf("\n?rocesar 2?2: ")
/7 scanf("-c", &preag):
/7 if (preg=='n'}||preg=="N")
/7 geto fing
V&4 if (preg=='s'||preg=='S")
/7 goto sigue2;
/7 goto preguntal2
//sigue2:

// Primer valor de polarizacién
for (Cl=1; Cl<ATT+1;Cl=C1l+1
{
POIXr[Cll=alfar*Exr;
POIXc([Cl)=alfac*Exr;
POIYr(Cl]l=alfar*Eyr;
POIvYc[Cl)=alfac*Eyr;
POIZr[Cl)=alfar*Ezr;
POIZc[Cl)=alfac*Ezr;
cout << "POIXrf":cout << Cl;cout <<"] ";cout << POIxr[Cl],cout

<< " "icout << "POIYr{";cout << Cl;cout <<"] ";cout <<’
POIYr([Cl};cout << " ";cout << "POIZr(":;cout << Cl;cout <<"}
";cout << POIZr[Cl):cout << " ";cout << C3;cout <<"\n";
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cout << "POIXc{";cout << Cl;cout <<"] ";cout << POIXc[C1l];cout

<< " *;cout << “PO1Yc([";cout << Cl;cout <<"]) M;cout <<
POIYc[C1l] jcout << " ";cout << "POIZc([":;cout << Cl;cout <<"]
";cout << POIZc[Cl}):cout << " ";cout << C3;cout <<"\n";
//pregunta3:

/7 printf ("\nProcesar ?: ");

144 scanf ("4c", &preg);

/7 if (preg=='n'||preg=='N"')

/7 goto fin:

/7 if (preg=='s'||preg=='S"})

/7 goto sigue3;

/7 goto pregunta3;

sigue3:

// Primer valor de campo
for (Cl=1; Cl<ATT+1;Cl=Cl+1)
{
SUMXr=0, SUMYr=0, SUMZr=0;
SUMXc=0, SUMYc=0, SUMZc=0;
for (C2=1; C2<ATT+1:;C2=C2+1)
{
if (Cl!=C2)
NUMr= (RIX[Cl1]-RIX[C2])*POIXr[C2]+ (RIY[C1]-
RIY([(C2))*POIYriC2]+(RIZ[C1l]~-RIZ[C2])*POIZr[C2];
NUMc= (RIX[C1])-RIX[C2])*POIXc[C2])+(RIY{C1l]-
RIY[C2])*POIYc[C2]+(RIZ[C1l])-RIZ([C2))*P0IZc[C2];
DEN=pow (pow (RIX[C1] -RIX[C2],2) +pow (RIY[Cl]~
RIY{C2],2)+pow(RIZ[Cl}-RIZ[C2),2),5/2);
DEN2= pow(pow(RIX[Cl] RIX[CZ] 2)+pow (RIY[C1] -
RIY[C2],2)+pow(RIZ[C1]1-RIZ(C2),2),3/2
if (DEN!=0)
QUEr=3*NUMr/DEN;
if (DEN!=0)
QUEc=3*NUMc/DEN;
if (DEN2>1) . -

{
SUMXr=SUMXr+K1l* (QUEr* (RIX[C1l])~
RIX([C2]}+POIXr{C2]/DEN2);
SUMXc=SUMXc+K1* (QUEc* (RIX([C1l] -
RIX[C2])+POIXc[C2)/DEN2) ;
SUMYr=SUMYr+K1* (QUEr* (RIY(C1l]-
RIY[C2])+POXIYr[C2])/DEN2) ;
SUMYc=SUMYcC+K1* (QUEc* (RIY[C1l]-
RIY[C2))+P0IYc[C2]/DEN2) ;
SUMZr=SUMZr+K1* (QUEr* (RIZ[Cl]—~
RIZ([C2))+POI2r([C2]1/DEN2) ;
SUMZc=SUMZc+K1l* (QUEc* (RIZ[C1l]-
RIZ[C2])+P0IZc(C2]/DEN2) ;
}

}

EOIXr([Cl]}=Exr+SUMXr;

EOIXc[Cl]=SUMXc;

EOIYr[Cl]l=Eyr+SUMYr;

EOIYc{Cl]=SUMYC;

EOIZr{[Cl]}=Ezxr+SUMZr:;

EO0IZc[Cl)}=SUMzc;
/7 cout << "EOIXr([":;cout << Cl;cout <<"] ";cout << EOIXr[Cl];cout’
<< " " :cout << "EOIYr{";cout << Cl;cout <<"} " :cout <<
EOIYr[Cl};cout << " ";cout << "EOIZr[":;cout << Cl:cout. <<"].
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";cout << EOIZr[Cl);cout << " ";cout <<"\n";
cout << "EOIXc{":;cout << Cl:;cout <<"] ":;cout << EOIXc[Cl],cout

<< " *;cout << "EQOIYc[":cout << Cl;cout <<"] ":cout <<
EOIYc([Cl);cout << ";cout << "EOIZc{[":;cout << Cl,cout <<"]
"-cout << EOIZc[Cl]:cout << " ":cout <<"\n";
//pregunta4.
printf ("\nProcesar ?2: ");
// scanf ("3c", s&preg);
24 if (preg=='n'l |preg=='N")
/7 gnto fin;
/7 if (preg=='s'|ipreg=='S")
V24 goto sigued:
&4 goto preguntad:;
//sigued:

// Segundo valor de polarizacién

for (Cl=1; CI1<ATT+1;Cl=C1l+1)

{
PlIXr[Cl)=alfar*EOIXr(Cll-alfac*EQ0IXc([C1]
PliY¥r{Cll=alfar*EOCIYr[Cl])~alfac*EOIYc([C1]
PlIZr(Cll=alfar*EOIZr[Cl)l-alfac*EO0IZc([C1]
PlIXc (Cll=alfac*EOIXr{Cll+alfar*E0IXc|[C1])
PlIYc([Cl)=alfac*EOIYr([(Cl]l+alfar*EQIYc[C1l};
PlIZc[Cl]l=alfac*EQOIZriCl)+alfar*E0IZc{Cl];

cout << "PlIXr[";cout << Cl;cout <<"] ";:cout << P1lIXr{Cl):;cout
<< " " ;cout << "PlIYr([";cout << Cl:;cout <<"} " ; cout <<
PlIYr[Cl];cout << " ";cout << Y“PlIZr|[";cout << Cl;cout <<")
";cout << PlIZr([Cl];cout << " “;cout << C3+1l;cout <<"\n";

cout << "PlIXc[",cout << Cl;cout <<"] ";cout << P1IXc[Cl]):;cout
<< " ' ;cout << "PlIYc{";cout << Cl;cout <<"] " ; cout <<
PlIYc{Cl]:cout << " "icout << "PlIZc["’ cout << Cl;cout <<"]
";cout << PlIZc[Cl];cout << " ";cout << C3+1l;cout <<"\n";
//pregunta5s:
/7 printf ("\nProcesar ?: ") ;
/7 scanf ("%c" apregq) ;
/7 if (preg=='n'{|preg=='N")
/7 goto fin:
/7 if (preg=='s'||preg=='S")
Y4 goto sigueb;
/7 goto preguntab:

//siguebs:
// Segundo valor de campo
for {(Cl=1; Cl<ATT+1;Cl=Cl+1)
{
SUMXr=0, SUMYr=0, SUMZxr=0;
SUMXc+=0, SUMYc=0, SUMZc=0;
for (C2=1; C2<ATT+1;C2=C2+1)
{
if (C1li!=C2)
NUMr=(RIX[C1l]~RIX([C2])*PlIXr[C2]+ (RIY[C1l]~-
RIY[C2))*PlIYr{C2])+(RIZ{C1])~RIZ[C2])*P1IZ2r[(C2]:
NUMc= (RIX [C1]~RIX[C2])*PlIXc[C2}+ (RIY[C1]~
RIY[C2])*P1lIYc[C2]+(RIZ[C1)-RIZ{C2])*P1lIZc(C2]:
DEN=pow (pow {RIX{C1]-RIX[C2], 2)+pow(RIY[Cl]~-
RIY[C2},2)+pow(RIZ[C1])-RIZ(C2]),2),5/2);
DENZ2=pow (pow (RIX [C1]-RIX[C2],2)+pow(RIY{C1]~-
RIY(C2],2)+pow(RIZ[C1l]-RIZ([C2],2),3/2);
if (DEN!=0)
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QUEr=NUMr/DEN;

1f (DEN!=0)

QUEc=NUMc/DEN;

if (DEN2>1)
{

SUMX r=SUMXr+K1* (QUEr* (RIX[C1l])-
RIX{C2})+PlIXr([C2]/DEN2;;
SUMYr=SUMYr+K1l* (QUEr* (RIY[Cl]-
RIY{C2))+PlIXc{C2}]/DEN2);
SUMZr=SUMZr+K1* (QUEr* (RIZ{[Cl]~
RIZ[C2))+P1lIYr[C2)/DEN2);
SUMXc=SUMXc+K1l* (QUEc* (RIX[C1]~
RIX{[C2])+P1lIYc([C2)/DEN2);
SUMYCc=SUMYc+K1* (QUEc* (RIY[C1] -
RIYICR]»+P1IZr[C2)/DEN2);
SUMZc=SUMZc+K1l* (QUEc* (RIZ[Cl]} -
FIZ{Z2}1)+P11ZclC2] /DEN2) ;

}

}
El1IXr{Cl)=EXr+SUMXr;
E1IYr(Cl] yr+SUMYr:;
El1IZr[Cl}=Ezr+SUMZr;
El1IXc[Cl)=SUMXc;
El1IYc[C1l)=35UMYC;
El1IZc{Cl)=5UMZc;

/7 cout << "ElIXr[";cout << Cl;cout <<"] ";cout << E1IXr[Cl]:;cout
<< " ";cout << "ElIYr([";cout << Cli;cout <<") ";cout <<
El1IYr([Cl];cout << " ";cout << M"EIIZr([";cout << Cl;cout <<"])
“:cout << ElIZriCl):cout << " " cout <<"\n";
/7 cout << "ElIXc[";cout << Cl;cout <<"] << El1IXc{Cl]:cout
<< " " :cout << "ElIYc[";cout << C <<"] "*;cout <<
ElIYc[Cl);cout << " ";cout << "EllZc| << Cl:;cout <<%]
";cout << El1IzZc[Cl);cout << " ";cout <<"\n";

cout << "POIXr-PlIXx [";cout << Tl;cout <<"] ";cout <<
POIXr{Cl]-PlIXr(Cl]:;cout << " ";cout << "POIYr-PlIYr{";cout <<
Cl:cout <<")] ";cout << POIYr([Cl]l-PlIY¥Yr{Cl}:;cout << " ";cout <<
"POIZr-P1IZr{Cl] [";cout << Cl:cout <<"] ";cout << POIZr([Cl1l)~-
P1I2r(Cl);cout << " ";cout <<"\n";

cout << "POIXc-PlIXc[":;cout << Cl;cout <<"]) ";cout <<
POIXc[Cl]-PlIXc{Cl]);cout << " ";cout << "POIYc-PllYc{":;cout <<
Cl;cout <<"] ";cout << POIYc[Cl)-PlIYc(Cl];cout << " ":cout <<
"pPO0IZc~-PlIZc(C1l) (" cout << Cl;cout <<") ";cout << POIZc{Cl}~-
P1IZc([Cl];cout << " ";cout <<”"\n";
}
//preguntaé6:
/7 printf("\nSiguiente aproximacién ?: ");
/7 scanf ("%c", &preg):
// if (preg=='n'||preg=='N")
/7 goto fin;
/7 if (preg=='s'| |preg=='S")
/7 goto sigueé;
/7 goto preguntaé;
sigue6:

// Aproximacién de orden C4
C3=C3+1,C4;
if (C3<c4)

goto reinicio:
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else
goto pregunta’7;
reinicio:

r {T1=1; Cl«ATT+1;Cl=Cl+1)

POIXAr(Cl1]=P1IXr{Cl}
POIYr[Cl]=PlIYr(Cl]
PUIZr C1)=P1IZr|C1)
POIXc[Cl]=PliXc[C1]
PCIYc[Cl)-PlIY¥c(Cl]}
FOIZ2clC1)=P1i12c{C1]);

s cout << "POIXr{";cout << Cl;cout <<"] ";cout
";cout << "POIYr([";cout << Cl;cout

;i scout ;Jcout << "POlZr{";cout
i ";cout <<"\n";
Cl;cout <<"] ";cout
"POIYc[";cout << Cl;cout
":cout << "pPOIZc(":;cout

<< " "icout <<"\n";

Al
printf("\nCrear archivo de datos ?2: ");
scanf (" +~c", &preg):

if (preg=='n'||preg=='N")
goto fin:;
it (preg=='s'||preg=='S"')
gotu sigue?7:;
Jote pregunta’7;

sigue?:

for (Cl=1; CIl<ATT+1;Cl1l=Cl+1)

{

//fprintf (datosl, "$£", POIXr[Cl1l]);

//fputc (! t,datosl);
//fprintf (datosl, "$f",POIYYr[Cl)};
//fputc (* ', datosl) ;
//fprintf(datosl, "3£f",POIZr{Cl]}):
//fputc (' ',datosl) ;
//fprintf (datosl, "%f", POIXc([C1l});
//fputc (! ',datosl);
//fprintf (datosl, "3f",POIYCIC1l]);
//fputc (' ',datosl) ;
//fprintf (datosl, "4f",POIZc(Cl});
//fputc ('’ ', datosl) ;

fprintf (datos2, "ef", P1IXr[Cl));
fputc ("' 'ydatos2)
fprintf(datos2, "¢ £f",P1lIYr[Cl});
fputc (' t,datos2):

fprintf (datos2, "$£",P1lI2r([C1l1);
fpute(* '‘,datos2);

fprintf (datos2, "$£t",P1IXc[C1l]);
fputc{* *,datos2);

fprintf (datos2, "$f",P1IYc[Cl]);
fputc ("' ', datos2};

fprintf (datos2, "$£",P1IZ2c(C1]);
fpute ("' ', datos2);

//fprintf (datos3, "%£",ECIXr([Cl]);
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//fputc (" ',datos3i);
LEOIYr{C1)H;

//fprintf (datos3, “.¢"
//fputc (* fodates gy
//fprintf (datosi, ™. ¢n
//fputc(* ‘Ldatosi
//fprintf (datos3, " 1", £ . ki
//fputc (" '‘,datosi) ;
//fprintf(dacos:i,".-.1",.4..;:2:“_‘):.
//fputc(* ‘sdatos3)
//fprintf (datos3, “if"
//fputc (' ',datos3;;
//fprintf (datosdq4,"«t",+ . 1. i
//fputc(* ',datosa ;

//fprintf (datos4,” .,

// fputc ("’ ‘,dato-
//fprintf (datosd, " H
//fputc (' Yydate

//fprintf (datosd, Sl
//fputc (! ‘,dat

//fprintf (datos4, " P :
//fputc(* ',datn

//fprintf (datosd,"-1", s
//fpute(* ',datosq);
}
goto fin;
// FIN DEL PROGRAMA:
fin:
cout <<"FIN";
cout <<"\n";
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Apéndice 3
Programas Adicionales

Programa en Microsoft QBASIC
para la Simulacién de una Malla Hexagonal

Programa para la simulacion de una pared o malla hexagonal de carbono. Los
hexagonos pueden ser interpretados como moléculas de 4 atomos de carbono (cada
vértice conecta con otros 3).

REM

REM FPARED HEXIGONAL
REM
GOSUB Inicio: GOSUB Constantes: GOSUB Marco: GOSUB R3
colu = 20: reng = 10: larg =
XCP = XC: YCP = ¥YC
r = larg: corx = r % COS(PI ~ 6) # 3.45: cory = r » COS(PI ~ 6) = 2
FOR n = 0 TO reng -
FORm = 8 TO (colu - 1) »~ 2
FOR teta = 0 TO 2 » PI STEP PI -~ 3

tet = teta + PI » 3 : ZX =~ 0 = KI: ZY = 0 = KJ

LINE (XCP + (r = COS(teta) + m ®» corx) * I + ZX, YCP + (r = SIN(tsta) + n
* cary) ® J + ZY)~(XCP + (r = COS(tet) + m * corx) = I + ZX, ¥YCP + (r =
SIN(tet) + n » cory) = J + ZY

LINE (XCP + (r = COS(teta) + (m + . #» corx) = I + ZX, YCP + (r
SIN(teta) + (n + .S) = cory) « J + 2¥)- (xcp + (r * COS(tet) + (m + .5)
corx) * I + ZX, YCP + (r = SIN(tet) + {(n + .5) = cory) = J + 2Z¥Y)

NEXT teta: NEXT m: NEXT n
END: REHM v s s SUBRU T ITNAS

. Fin:
END
RETURN

R3:

REM Requiere de lnicio. Colores 3r Constantes

EJES = AMAR: U = 100 #« FE: FI = (PI ~ 3):

I =«aU: J = -U; KI = —.8 = U » COS(FI): KJ = .75 = U « SIN(FI)
LINE (XC. ¥YC)-(XC + I. ¥YC), EJES: REM I

LINE (XC, YC)-(XC. YC + J}. EJES: REM J

LINE (XC., YC)~-(XC + KI, YC + KRJ), EJES: REM K

RETURN

Marco:

KREM Reguriere de Inrcio. Colores y Coastantes

MARC = azul: LINE (0. 0)-(2 = XC., 2 = YC). MARC, B
RETURN

Constantes: X
E = .1: PI = 3.1415%2: XC - 315: YC = 220 L E

NEGR = 0: azul = 1: verd = 2: CIEL = 3: rojo = 4:'MORA -~ S: NARA = 6
BLAN= 7: QRIS = B8: MAGE = 9: ROSA =« 12: LILA = 13: AMAR = 14: BLAB = 15

cia:
CLS : SCREEN 12 : CLS
RN




Apéndice 4
Pruebas de Convergencia

12 Aproximacién para o real

En el caso simphificado en ¢l que los atomos de un nanotubo quc.dan e\presados

como r; = (I, My Fptovont 1020 N

= el campo eléctnica ey~ ol 15, 15,) induce la polarizacién l’(r.) 2 P,
Piry2 P, = E 1)

Si el campo polanzante ¢n cada punto r, sélo tiene Im dos prlmerm lc.rmmos

: 3(r;~r;) v ‘ (2)
Cu(" )= Ey=E;+ i [‘—‘_‘ P.,,(l‘ -r ):I
jmbwnl 1T, =F ) ]
Escribiendo: . P :
N CEE ®
) |r - LTI ’
,frsjér,’—é» S , (4)

y omitiendo  los ';ubmdlces ij. (que nunca camblan), se puede escribir de manera
abreviada: . :

-—E+29([aE]r : (5)
Que a su vez mduu, la polanzacxon

p—aE+>.9:|a2mr S (6)

1:, E+291[al-. +2£R[azE]r]r

E E+>:m[a1~:1r zsnp:sn[a’mr]r SO 7)

=> induce la polanzacxén

P»—aE+E+291[a2E]r+2mlzm[uE]rlr (8)
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P'—ar+E+>.~.n(aE|r+ S L T PR R o T (9)

=enel llmlte cuando n —>

l..~l.,.'r-‘*"’vi| |u"'F|r Ir=0 C(10)

.. la serie converbc, sncmprg yue a < 1 va que cl valor del producto con N siempre
podré ser rebasado a pamr dc alguna potencia de u.

22 AproXimacic’m para o real
Para el caso en qug el campw polisrizante m;luu el lgrur lgrmmn se puudg seguirel

mismo método y encontrur una expresion .m'lllum sgnmll.x snmlar con Ia que se
puede obtener facilmente el uitimo limite,

En el caso simplificado ¢n ¢l que Ioc. ammos dc un n.mmubo qucdan :.\presados
como r; = (T, Nyi, i)s coni =12, . N : :

= el campo eléctrico E(r) = (I3, E\.,' E,) inducc Ia ji»)rlu‘rizuciénil’( fi) 2=.P;

P(r =,,_aF o any

Si el campo polarizante en cada pumo r m.n sus tres términos: o

E Eoi = Eo + i r—r').l';”(v-l g S Py S (12)
o(ri) = Eoi = 0 T Il‘ B l ojvl'i —,'V-j)fl"a - ri], ;
Escribiendo: ; o S e -
o B ) (13)
‘-Rij = —ITT-'-—'—JS— . :
[NAR :
I ’ :
Fis A 3 (14)

ij = 3 s
e

rjE - : (15)

"y omitiendo los subindices ij (que nunca’ cambian), se puede escribir de manera

abreviada:
Ec=E+ZR[aE|r+Z3[aE]r (16)
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Que a'su vez mduce la polanzacnén

p —aE+2‘.91[aE]r+ES|aE]

- : ; s e
Ei=E+E% [aE+E 9t[a2E]r+23[a2E]]r+}:S[aE+ZiR[u.2E]r
+ZI[’E [} :

E; —E+z:9: [ax:lr+zmp:m[a’E]r]r+2m[23[azEnr+
ES[aE]+ES[29’t|aE]r]+23[23|a2El]

Que induce la polarizacion:

=aE+ 2N |a2ur+>.sn|zm[aE]r]r+zsup:s|a5ur+
z:qaE]+zslzm[a’hjr]+zsp::f|aE]] i

Po=0E +Z 9 [oElr+ ... +Z N[ ... [a"”E]r Jr‘+>:'3[a251+...+
=31... [a“*‘l:] .1 : .

=> en el limite cuandon — <«

p"'— P =ZR[.. [€EJr..Jr+EZS3 (.. [«™E]..]=0

(175

L(JS)

(17) -

(18).

'('195

-.esta serie, tambxen converge siempre que o < 1 ya que el valor de los productos con :

91 y con 3 siempre podra ser rebasado a partir de alguna potencia de c.

3aAprc’>ximaci6n para o compleja

En este caso a pertenece a los nimeros complejos. Encontrar la expresion analitica
para el n-ésimo término de la serie resulta facil considerando la parte real y 1a parte

imaginaria casi por separado.

=
E=E’+iE”
o =’ +ia’”’
Asi que:

Po=aE=(’ +ia”)(E"+iE”)=a’ E’ + i’ E’

(20)
(21)

(22)
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Ahora blen :

(23)
EO—E+29t |p,, Ir+ % JHPO”I +” ;l+123[Po"]r
E+2‘Jl[l’o']r+23[l’ il ]r‘+‘Z:':'{\[Po"]r} . (24)
S = (25)
Asi que: -
' P = Eo (a +la”)( Eo’,+ - (26)
P, = Eg- o En"+1{a”E0'+a Eo”} P’+1Pl”_’ B (27)

uenc e] valor n-ésxmo de la

Aplicando este mismo sistema una y otra vez ;e [
polarizacion (y del campo eléctrico).

Los términos de la seric asi gencrada son del mismo tipo que’‘en los casos anteriores,

cada término tiene una potencia de o, asi que. converge absolutamente, aunque

escnbxr el n-ésimo término sea engorroso por contener toda clase de combmacxones
N yde 3. .

De hecho este método se usa en el programa de cilculo numérico de la polarizacion;
y es que resulta sumamente econémico en cuanto a los requerimientos de memoria,
pues sélo se almacenan la parte real y la parte imaginaria de os términos sucesivos.
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Apéndice 5
Pruebas de Calculo

Para verificar el buen funcionamiento del programa de Evaluacién Numeérica
realizado en Visual C ++ s¢ propone un caso cuya solucién analitica pueda conocerse
y sc compara la solucion obtenida de las dos maneras, mediante el programa y
mediante la solucion analitica.

Caso Analitico

Asi por ejemplo, si se propone un conjunto de osciladores dispuestos en linea recta y
equidistantes a distancia Jr| = .154 nm podria escribirse:

_ 3nr Py ] (28)
E(r) i[' P 'Poi(nr)+lnr'3 .
Haciendo Pg; constante se puede escnbxr 1 A
3nr 1] (29)
l:(r) Po, . ] Ry - :

=1 blnrls |nr|3 =

o bien, simpvlkem’e'nrt_é T ; :
S E(") Po- [3nr C(S) +&@3)] . ) (30)

Donde, 'd'é§d Tue func:én Q(s) es la funcnon & de Rlemmann def‘ mda ¢

&) = iKL

Kl

Q o
. serie; o bien, sacar la diferencia entre la serie completa'y 1a que empxeza en 9000 y va
hasta infinito. Para ello se escribi6 el pequefio programa siguiente que calcula el
valor que toma la ecuacidn ( 29 ) cuando E = (l 0,0); y K va de 1 hasta 9000.. .

CLS :'E-I:S-E

FOR K = 1 TO 9000

S =S+ 3% K * .154. - (K~ 5).-.1, (K~.3)
PRINT K, S

La serie converge rdpidamente, aproxirriadamente cuando K esta entre 4750 y 550, al
valor: E = (297979, 0, 0).
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Caso Numérico f ; .

Para obtener el comportamlcnlo de 9000 dipolos dlspuestos en una linea’ recta;
orientada se5un el eje X y equidistantes a una separacion equxvalente al’doble del
enlace ionico del carbono; es decir, a 0.154 nm, se escnblé un programa en QBas:c
que genera las coordenadas de este conjunto.

El programa se presenta a continuacion:

REM DIPOLOS EQUIDISTANTES EN UNA RECTA S
REM S
GOSUB INICIO: GOSUB CONSTANTES: GOSUB COSNTDELPROG:

GOSUB PRESENT: GOSUB MARCO: GOSUB SO

REM Valores lniciales .
REM Hex gonos por anillo, nEmerc de anillos y tama®o del hex gono
NL = 12: ANI = 36: RH = .154

DIM RIX(9000): DIM RIY(9000): DIM RIZ(9000)
FOR BB = 1 TO 900D

RIX(BB) = RH « BB: RIY(BB) = 0: RIZ(BB) = O
NEXT BB

REM ESCRIBIR
CL.

s
OPEN “PRUE.DAT" FOR OUTPUT AS #1
PRINT #1. 9000

FOR JJ = 1 TO 900

PRINT #1. RIX(JJ). RIY(JJ). RIZ(JJ)
NEXT JJ

CLOSE #1

REM RETURN

END . . - .

Con los resultados obtenidos, es decir las 9000 coordenadas obtenidas, se realizé una
corrida del programa de Evaluaciéon Numérica de la polarizacion de cada uno de los
atomos. Los resultados coinciden con los encontrados para el caso analitico.

Los valores de la polarizacion de cada atomo son nulos en las direcciones Y y Z y son
constantes en la direccion X siendo simplemente la constante de polarizacion
multiplicada por el valor del campo.

Entonces se tiene en ambos casos, que en un arreglo de dipolos ordenados en linea
recta y equidistantes, e inmersos en un campo eléctrico con inica componente en esa
direccion no hay un campo local, o bien es también pequeiio que se puede despreciar.

Esta pequeiia prueba ha servido para constatar el buen funcionamiento del programa
de Evalucion Numérica, aunque como sabemos es tan simple que dificilmente se
tendrian problemas en los calculos.
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Apéndice 6
Comparacion con un Caso ldeal

En este apéndice lo que nos interesa es plantear la pregunta de si se puede considerar
un nanotubo de carbono como si fuese un cilindro hueco de material dieléctrico y
resolver simplemente las ecuaciones de Maxwell para comocer el campo eléctrico en

sus proximidades.
Al igual que para el caso de una esfera hueca se encucntra una expresuSn para el
potencial dentro y fuera del cilindro que conducen al resultado[36]: el
E=4¢gEg/[(s+ 1)2-(e - 1)¥(b/a)?’] (32)
que es homogeneo tanto en el interior como en el exterior.y en la dlreccnén del
campo inicial que en este caso coincide con el eje del cilindro. i S

Para el caso de un nanotubo de carbono, una representacién del campo electnco en
sus proxxmldades es como sigue: B AL

NN TN Y gt

S
\\.'\\ '\k N
VNS S

Slmulacu’m del ca.mpo eléctnco en torno a un nanotubo de carbono.

Fa

Fe

Por scr dxferente, un campo no homegeneo ni en una séla direccién, la conclusién es
que los nanotubos no pueden ser tratados como cilindros uniformes y huecos de
material dieléctrico y por ello ameritan el uso de tan variados métodos de estudio.
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