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GLOSARIO

NANOTUBO: Estructura en forma de cilindro hueco que tiene un didmetro

nanometrico, formado por distintos elementos quimicos como el carbono.

CELDA UNITARIA: la porcion mas simple de la estructura cristalina que al repetirse

mediante traslacion reproduce todo el cristal.

FONON: es una cuasiparticula o modo cuantizado vibratorio que se haya en redes

cristalinas como la red atbmica de un sélido.

GRAFITO: Mineral de carbono casi puro, de textura compacta, color negro y brillo

metdlico, graso al tacto y buen conductor de la electricidad.

QUILARIDAD: es la propiedad de un objeto de no poder superponerse con su

imagen especular.



RESUMEN

En este trabajo de caracter pedagogico y disciplinario de la fisica, se presenta una
propuesta de como implementar las tematicas de la nanociencia y la nanotecnologia
en la educacion media teniendo como planteamiento la estructura y algunas
propiedades de los nanotubos de carbono. En la propuesta de aula se evidencia
una buena aceptacion del tema por parte de los estudiantes debido a que tiene
aplicaciones a la geometria, la trigopnometria y al algebra vectorial. Los contenidos
propuestos son compatibles con tematicas de grados basicos en aplicaciones de la
fisica de la materia condensada; resulté muy interesante que en este proceso se
trabaj6é temas de areas, producto vectorial, producto escalar entre vectores, entre
otros, introduciendo algunos conceptos del algebra lineal con un grado de
conceptualizacibn matematica considerable; el uso de algunas tecnologias de la
informacion y la comunicacién, TIC, contribuyeron al avance y motivacion de los
estudiantes ayudando a vislumbrar otras expectativas en lo que se refiere a la

educacion media y basica.

Con este proyecto de implementacion de la ensefianza de nanotubos de carbono,
que son afines a la mecanica cuantica y a la materia condensada, se avanza en el
desarrollo de lograr con los estudiantes la implementacion de las competencias en
las areas introductorias de la nanociencia a través de un problema en particular.
Durante la implementacion de la propuesta en los grados noveno, décimo y once de
la Institucion Educativa Antonio Roldan Betancur durante los periodos cuarto del

afio 2016 y primero de 2017, se evidencio la viabilidad de introducir tematicas



novedosas en el aula de clase que motiven a los estudiantes a continuar un proceso
de formacion profesional en areas de las ciencias y la tecnologia. Esta propuesta
esta acompafiada de una pagina WEB disefiada con el fin de ofrecer apoyo al

material presentado aqui, que se puede encontrar en http://ieducar.edu.co/fisica/

PALABRAS CLAVE: NANOTUBOS; VECTOR QUIRAL; ANGULO QUIRAL;
CELDA UNITARIA, EDUCACION MEDIA, NANOCIENCIA, NANOTECNOLOGIA.

INTRODUCCION

Se ha encontrado que la ensefianza de la fisica en los colegios colombianos esta
fundamentada esencialmente en los estandares y derechos basicos de aprendizaje,
no se abordan temas de fisica de la materia condensada muy probablemente debido
a la gran complejidad de esta. En este trabajo se propone abordar las propiedades
estructurales de los nanotubos de carbono, tratadas desde el punto de vista
geomeétrico, aplicando fundamentos de trigonometria, algebra, algebra vectorial, y
calculo diferencial, teniendo en cuenta las competencias de los estudiantes de la
educacion media y basica, con el fin de introducir el estudio de algunos elementos
de la nanociencia y la nanotecnologia. Concretamente se utilizan los nanotubos de
carbono como tema detonante del aprendizaje de estas disciplinas en los
estudiantes de la media y la basica; materiales relacionados con los nanotubos de
carbono (NC) presenta multiples aplicaciones como en articulos deportivos por
ejemplo en bicicletas, raquetas de tenis (P.A., J.J. , N. TAKEUCHI , & J.D. , 2014),
teniendo significativas repercusiones en el desarrollo de la ciencia y la tecnologia.
Se comienza este trabajo con una breve resefa histérica sobre los NC; el curso
propuesto tiene contenidos como la hibridacion del carbono y su aplicacion en el
grafeno de donde surgen los nanotubos de carbono; se calculan diametro y radio
de un NC, se discuten las diferentes clase de NC y su simetria; se abordan
conceptos de la fisica del estado solido como celda cristalina, vectores de red,
espacio real y espacio reciproco, vectores de traslacion, zona de Brillouin, puntos
de gran simetria, longitud de onda y energia de dispersion y por ultimo vibraciones

sp?en nanocarbonos.


http://ieducar.edu.co/fisica/

Todos estos fundamentos conceptuales y tedricos se abordan desde un punto de
vista pedagodgico del aprendizaje significativo por medio de tutoriales y una pagina
WEB interactiva, http://ieducar.edu.coffisica/, enfocado en el ser, saber y saber
hacer, visto desde las competencias adquiridas en matematicas, lenguaje y ciencias

naturales en la educacion basica y en la media del sistema educativo colombiano.

Cada capitulo de esta monografia consiste en una unidad de estudio para los
alumnos de la media y la basica en donde al final se encuentran actividades de

autoevaluacion de las competencias declaradas.



CAPITULO 1

1.1 HISTORIA DE LOS NANOTUBOS

Logro: Identifica y explica la historia del descubrimiento de los nanotubos.

Es muy importante reconocer los eventos histdricos que rodean el descubrimiento
de los nanotubos de carbono, con sus protagonistas, lo cual nos da una visibn mas
completa de avances en este tema de alta vanguardia. A continuacion, se describe

el desarrollo histérico que llevé al descubrimiento de los nanotubos de carbono.

1.1.1FULLERENOS

El descubrimiento de los fullerenos como
muestra la (figura 1.1), la historia se lo debe
reconocer a Robert F. Curl, Sir Harold W. Kroto
y Richard E. Smalley (figura 1.1.2) quienes en

1985 después de realizar una serie de

Fullereno

Utilizando el programa Nanotube Modeler experimentos con un rayo laser sobre un pedazo

Fullereno esférico, se ve comounbalonde  de grafito descubrieron el C60; estos tres
fatbol, de gran belleza en su estructura, es el

més pequefio de todos con 60 4tomos de  hombres de ciencia recibieron, por este hecho,
carbono.

_ el premio nobel de quimica de 1996.
Figura 1.1

Pero no solo ellos los habian descubierto, del otro lado del pacifico, habia un hombre
llamado Eiji Osawa, un quimico japonés quien 15 afios atras ya habia propuesto la
molécula C60 en un trabajo publicado en japonés, pero el idioma se convirtié en la

barrera por la cual estos cientificos no conocian nada de sus respectivos trabajos.



Las expectativas tanto en investigacion basica como sus previsibles aplicaciones

tecnologicas han hecho de los fullerenos, uno de los sistemas mas estudiados en

ciencia a nivel internacional.

4

Estados Unidos 'A ‘\

Los fullerenos son compuestos
manejables y quimicamente
modificables a partir del método

puesto a punto por el fisico nuclear

Hard Richard Wolfgang Kratschmer quien, en 1990,
Walter Kroto  Smalley invento un método para producir
NN L = P p

fullerenos a escala multigrano

Tondode mediante la disoluciéon del hollin

https://es.wikipedia.org/wiki/Rob Tomado de Tomado de

ert_F_Curi https://es.wikipedia.org/wi  https://es.wikipedia.org/wiki/Rich

ki/Harold_Kroto rd_Smalley

obtenido en sus experimentos en

Robert F. Curl, Sir Harold W. Kroto y Richard E. Smalley

descubrimiento de los fullerenos en el afio 1985

Figura 1.2

benceno.

Kratschmer recibi6 el European

Inventor Award 2010, por el desarrollo de la sintesis de fullerenos por el Principe D.

Felipe de Borbon. La molécula C60 habia sido propuesta antes de su

Eiii Osawa

L

“' -’ ‘--.
Sumio lijima

Tomado de
https://en.wikipedia.org/wiki/Eiji Osawa

Eiji descubrid los fullereno C60 y lijima
descubrio los nanotubos de carbono, por la
barrera idiomatica se les dio merito
posteriormente.
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descubrimiento por Eiji Osawa, un quimico
japonés de la universidad de Kyoto. Kroto
(figura 1.3), quien no conocia el trabajo de
Osawa en el momento de su descubrimiento el
cual no se conocia en parte por la barrera del
idioma, desde entonces, un gran crédito a este

investigador.

La idea de una estructura en forma de jaula de
carbono fue inicialmente propuesta por David
E. H. Jones, en un articulo que escribié en el
New Scientist con el nombre de “Daedalus”. El
sugiri6 que seria posible crear moléculas
gigantes huecas distorsionando una red plana

de carbonos hexagonales por adiciéon de


https://en.wikipedia.org/wiki/Eiji_Osawa
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| malphd Mg S

Primer modelo realizado por
Leonardo da Vinci que encaja con la
estructura de los fullerenos.

Leonardo da Vinci

Tomado de
http://losarbolesinvisibles.com/tag/divina-
proporcion/

Figura 1.4

atomos de impureza. Esto, podria introducir la
curvatura necesaria para llegar a una capa
esférica. Sin embargo, €l nunca llegd a explicar

cdmo se podria consegquir.

Algunos quimicos han visto en Leonardo da Vinci
el primer cientifico que “modelizé” la molécula de
fullereno en su ya famosa ilustracion (figura 1.4)
para el libro de Luca Pacioli titulado “De Divina
Proportione”, publicado en Venecia en 1509. En
esta ilustracién puede verse el icosaedro truncado
con forma de balén de futbol que Leonardo llamé

Ycocedron Abscisus Vacuus. (Martin, 2011)

1.1.2 NANOTUBOS DE CARBONO

Nanotubo de pared multiple

Utilizando el programa Nanotube

Modeler

Figura 1.5

En general un nanotubo es una estructura en
forma de cilindro que tiene el didmetro tipico
del orden de los nanémetro, de distintos
materiales (sobre todo carbono) y diversas
propiedades, Se le asigna el descubrimiento
de los nanotubos de carbono de pared
multiple (figura 1.5) (MWCNTS) a lijima por su
famoso trabajo publicado en la revista Nature
de titulo: “Helical microtubules of graphitic

carbon”. Sin embargo, existe un elevado



namero de publicaciones previas que tratan sobre este tipo de sistemas, cuyos

autores han quedado practicamente en el olvido.

En el editorial de la revista Carbon, M. Monthioux y V. L. Kuznetsov actuando como
editores invitados escribieron un articulo cuyo titulo: “Who should be given the credit
for the discovery of carbon nanotubes?” es lo suficientemente explicito. En este
editorial, se da el crédito debido a A. Oberlin quien, en 1976, mostré una imagen
Microscopia Electronica de Transmision, TEM, por sus siglas en inglés, de un
nanotubo de carbono que, de acuerdo a su diametro de unos 5 nm debia ser,

probablemente, de pared multiple.

No obstante, la primera mencion de la posibilidad de formar filamentos de carbono
por descomposicion térmica de metano fue descrita ya en 1889. Aunque existen
algunas otras publicaciones de esos afios, no es posible hacer una asignacion
inequivoca debido a las limitaciones de los microscopios de la época. Ha sido con
el desarrollo del primer microscopio de transmision electrénica (TEM) comercial a
partir de 1939, cuando se ha logrado establecer la morfologia y textura interna de
los filamentos de carbono. Fue un grupo de investigadores rusos quienes en 1952
aportaron las primeras evidencias mediante TEM de la formacion de tubos de
carbono, seguramente de pared multiple,
conteniendo de 15 a 20 capas. Naturalmente, la
resolucién de los TEM de la época no permitié
distinguir el nimero de capas presentes en el

nanotubo de carbono.

Curiosamente, la historia del descubrimiento de

los nanotubos de carbono de pared sencilla (figura

1.6) no presenta polémica alguna ya que, queda

Nanotubo de pared sencilla

bien establecido, que estos fueron descubiertos
Utilizando el programa Nanotube  gjmyltaneamente por los grupos de investigacion
Modeler de lijima e Ichihashi en 1993, con una diferencia
Figura 1.6 en el envié de sus respectivos manuscritos a la

revista Nature de tan solo un mes. Los nanotubos



de carbono ya eran conocidos cuarenta afios antes de su descubrimiento en 1991,
la meta de la comunidad cientifica era comprender su mecanismo de crecimiento e
impedir su formacion en la industria del carbén y del acero, asi como en los canales
de refrigeracion de los reactores nucleares y la comunidad cientifica estaba
desvinculada de las revistas habituales de quimica. La segunda razon tiene que ver
con la madurez de la ciencia, no solamente en la evolucion de las herramientas de
medida como el TEM sino, ain mas importante, con el hecho de que las mentes de
los cientificos implicados aun no pensaban en términos “nano” segun Monthioux y
Kuznetsov. (Martin, 2011)

1.1.3 GRAFENO

El descubrimiento del grafeno
puede ser considerado mas
ortodoxo desde el punto de vista
cientifico. Para comprender el
grafeno es preciso conocer el

grafito, el cual se conoce como

mineral desde hace mas de 500

Grafeno

afos y que ya era utilizado en la

) . Utilizando el programa Nanotube Modeler
edad media de forma parecida a

como utilizamos hoy los Figura 1.7
lapiceros. Entre las mudltiples propiedades del grafito destacan su elevada
conductividad eléctrica y térmica a lo largo del plano, asi como una elevada dureza
mecanica. Las propiedades del grafito, al estar constituido por laminas de carbono
con hibridacién sp? unidas débilmente entre si, se caracterizan por su elevada

anisotropia.

Aungue se han llevado a cabo diferentes estudios dirigidos a separar un niamero
cada vez menor de capas de grafeno a partir de grafito, el impulso definitivo en el
estudio del grafeno se produjo en 2004 cuando Andrew Geim y el que fuera su



alumno de doctorado, Konstantin Novoselov, de la Universidad de Manchester,
aislaron las primeras muestras de grafeno a partir de grafito mediante un proceso
de exfoliacion mecanica. El proceso es muy simple y consistié en la exfoliacion de
grafito produciendo laminas de grafeno mediante el uso de una cinta de celofan,
permitiendo, asi, un acceso facil a este material en el que se han depositado tantas

expectativas.

El interés del grafeno ya ha superado el ambito puramente cientifico y ha interesado
ala sociedad en general por sus multiples posibles usos y aplicaciones como: Chips,
ordenadores, baterias, sensores, electrodos o fabricacion de la primera pantalla
tactil que puede enrollarse y doblarse de grafeno. Simultdneamente, IBM anuncia la
fabricacion de chips de grafeno que son 10 veces mas veloces que los de silicio.
(Martin, 2011)

1.1.4 ACTIVIDAD HISTORIA DE LOS NANOTUBOS

1. El afio en que se ganaron el premio Nobel de quimica por el descubrimiento
de los fullerenos fue:

a) 1987

b) 1985

c) 2010

d) 1996

Completa la oracion



El Fullereno fue declarado la molécula del afio por la revista

, siendo su descubrimiento inicial en la ciudad de

El fisico nuclear Wolfgang Kratschmer quien, en el afio , invento un

meétodo para producir fullerenos a escala multigrano mediante la disolucién

del hollin.
La sigla TEM significa
Los fullerenos son compuestos y

a partir del puesto punto a

punto por el fisico nuclear Wolfgang Kratschmer.
El grafito, el cual se conoce como mineral desde hace més de 500 afios y
gue ya era utilizado en la edad media de forma parecida a como utilizamos

hoy los

¢A quién se le ha atribuido el descubrimiento de los nanotubos de carbono
de pared multiple?

Relaciona el tipo de Fullereno o Nanotubo con su descubridor

Harold
Walter Krato

=

Robert Floyd

Eiji Osawa

9

Sumio lijima

Rchard
Smalley




La idea de una estructura en forma de jaula de carbono fue inicialmente
propuesta por Leonardo Da Vinci.
Verdadero

Falso



CAPITULO 2

2.1 HIBRIDACION EN EL ATOMO DE CARBONO

Logro: Comparé las propiedades de hibridacion del carbono y sus enlaces Ty o

2.1.1HIBRIDACION SP2

En general el concepto de hibridacién se refiere a la combinacion de orbitales

atomicos para generar nuevos orbitales.

La hibridacion es una ley que se aplica en la quimica la cual nos permite demostrar
la geometria y propiedades de algunas moléculas, consiste en atribuir la
composicién de orbitales atbmicos puros de un mismo atomo para obtener orbitales

atémicos hibridos.

El modelo de enlace de valencia, desarrollado por Heitler y London 1927, es
insuficiente para describir la geometria de algunas moléculas.. Linus Pauling en
1931 propuso una ampliacién de la teoria del enlace de valencia llamada teoria de
hibridacion de orbitales atdbmicos, siendo este un desarrollo matematico con buenos
resultados. La hibridacion es el mecanismo que justifica la distribucién espacial de
los pares de electrones de valencia (lineales, triangulares planas y tetraédricas). Los

tipos de hibridacién son: sp, sp?y sp®.



T,

w5 [ P

15125 2pt 353, 3pids: 3d = dp: 5s 2 dd =5p Gs ! A4 5d =6p: s 5f Y &d = Tpe

Tomado de https://es.wikipedia.org/wiki/Orbital _at%C3%B3mico

Representacion de la configuracién electronica

Figura 2.1

“Orbitales atdmicos y moleculares. El esquema de la izquierda es la regla

de Madelung siguiendo el Principio de Aufbau para determinar la secuencia

energética de orbitales” (wiki,2016).

La configuracion electrénica del carbono es 1s? 2s? 2p?, y para la estructura de

Atomo de carbono sin hibridar

IR
Is 2s

t]t
2p

» UG
Is 2s 2p

Atomo de carbono hibridado
quedando desapareados
cuatro enlaces

IR RN RN
©) Is 2s ps P, P,

2
sp Hibridacién sp?

Hibridacion del atomo de carbono se observa como salta los electrones entre
niveles hasta quedar en sp?

Figura 2.2

hibrido, ver figura 2.2(c). (Mc & Jhon, 2008)

nanotubos de carbono la
hibridacién es sp?. El &tomo
de

electrones y se distribuyen

carbono tiene seis
en cada orbital en parejas
cada uno con el espin
invertido ver figura 2.2 (a).
Cuando la hibridacion se
produce, un electrén pasa
al orbital 2s al 2p figura 2.2
(b),

formando el orbital


https://es.wikipedia.org/wiki/Orbital_at%C3%B3mico

En el orbital 1s la energia es alrededor de -285eV, donde estos electrones estan

fuertemente unidos al nucleo y no participan de los enlaces atémicos, las diferencias

de energia entre 2s 'y 2p es mas débil, se pueden formar enlaces C-C, ver figura 2.2

(b).

a)

Tomado de Raman Spectroscopy

Enlaces m y o en la red de grafeno.

http://tecnoavancesmundiales.blogspot.com.co/2015/02/nanotu
bos-de-carbono-la-varilla.html

Tomado de hitps://es . wikipedia.org/wik
i/Quiralidad _(qu%C3%AD mica).

Una l|dmina de grafeno enrollada
formaria un nanotubo (arriba),
representacion de quilaridad (abajo)

Figura 2.4

Figura 2.3

Cada atomo de carbono, se une con tres
atomos mas cercanos, y asi forma un plano
hexagonal de grafeno, en donde se forman
enlaces m que son mas débiles que el enlace
sigma (o) ver figura 2.3. (Ado , Riichiro ,
Gene, & Mildred S. , 2011).

En los nanotubos de carbono su geometria y
la mayoria de las propiedades dependen de
su didmetro y angulo Quiral, también llamado
helicidad.

La quiralidad es la propiedad de un objeto de
no ser superponible con su imagen
especular. Como ejemplo sencillo, la mano
izquierda humana no es superponible con su

imagen especular (la mano derecha).



2.1.3 CLASIFICACION DE LOS NANOTUBOS DE CARBONO

De acuerdo al niumero de capas se clasifican en:

2.1.3.1 NANOTUBOS DE CAPA MULTIPLE (MWNT)

Son los formados por varias capas concéntricas de forma cilindricas las cuales
estan separadas aproximadamente una distancia similar a una distancia interplanar

del grafito.

2.1.3.2 NANOTUBOS DE CAPA UNICA (SWNT)

Son los que se pueden describir como una capa bidimensional de grafito “enrollada”
formando un cilindro de décimas de micrones de longitud y didmetro de orden de
los nandmetros, La mayoria de los nanotubos de una sola pared tienen un diametro

de cerca de 1 nanémetro.

2.1.4 TIPOS BASICOS DE ESTRUCTURA DE LOS NANOTUBOS DE CARBONO

El esquema en la hoja de grafeno (m, n) puede ser pensado como un vector (CT,) en
una hoja de grafeno donde a1 y az son los vectores de red de grafeno en el espacio
real expresado, CTI = ma; + na; ver figura (a). Segun el arreglo de los &tomos de
carbono, es posible clasificar a los nanotubos en tres tipos: zig-zag, armchair y

quiral.



2.1.4.1 NANOTUBOS TIPO ZIG-ZAG

Cuando el indice n = 0, es decir, que todo nanotubo con indices del tipo (m,0),
donde m puede ser cualquier nimero entero, es un nanotubo tipo zig-zag, por
ejemplo, el nanotubo (20,0) formando un angulo de 0°, ver figura 2.6 (b), en su

mayoria son semiconductores, por lo que no conducen la electricidad facilmente.

>

fe] Celda unitaria
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£

(3]

o

o

[]

©

c

o

3

=4

a N

figura (b)

figura (a) Tomado de tesis doctoral modelizcion de NTC NanOtUbo (20!0) Z|g"Zag

Tomado de http://www.carbonalfa.com/nanotubos-de-

Representacion del vector quiral en una red de
carbono.html

grafeno.

Nanotubo zig-zag (20,0) observando la zona
punteada se identifica la forma dentada.

Figura 2.5
Figura 2.6

2.1.4.2 NANOTUBOS TIPO ARMCHAIR O SILLON
Si los indices n = m, los nanotubos se llaman nanotubos de sillén, por ejemplo, el

nanotubo (10,10), ver figura (2.7), formando un angulo de 30°, se comportan como

metales, es decir que conducen la electricidad facilmente.

2.1.4.3 NANOTUBOS TIPO QUIRAL

Los indices son diferentes (n # m) por ejemplo el nanotubo (8,5) es un nanotubo



quiral que se comporta como metal (Figura 2.8).

>
>

2
§
€
8
5
&

Direccion de crecimiento

&
<

Nanotubo (10,10) armchair

Tomado de http://www.carbonalfa.com/nanotubos-de- Tomado de

carbono.html http://www.carbonalfa.com/nanotubos
-de-carbono.html

Nanotubo sillén, observando la zona punteada

tiene forma de sillon. Nanotubo quiral, en la parte superior o inferior se
observa la forma dislocada que es su
Figura 2.7 caracteristica.
Figura 2.8

2.1.5 ACTIVIDAD HIBRIDACION DE ATOMO DE CARBONO

1) Para la formacion de grafito la unién de los &tomos es debido a la hibridacion.
a) sp? b)ap® c¢)sp

Responda falso o verdadero

2) El modelo de enlace de valencia fue desarrollado por:

Heitler y London

Linus

El enlace sigma es mas fuerte que el enlace pi

El enlace pi es mas fuerte que el enlace sigma

oo -
100 O<

Completa la oracion

En cada nivel del spin de los no puede estar




orientado en el mismo sentido.
Responde la correcta
La cantidad de electrones de carbono es:

a) 4 b) 3 c)5 d)6
Relaciona con el correspondiente
MWNT SWNT

\§S,
N

o™
7®
\=A
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Tomado de
http://nuevastecnologiasymater
iales.com/la-nanotecnologia-y-

Tomado de http://nanoc.us/es,
los-materiales-de-construccion/ p:// /es/

Nanotubo de pared multiple Nanotubo de pared simple

Las coordenadas de nanotubo de
la figura 2.1.7 son:

a) (10,10)
b) (20,0)

c) (10,0)

Tomado
d) (15,0) http://www.carbonal

fa.com/cnt-
imagenes-y-



El vector quiral icorrespondiente con a la
figura 2.1.8 es:

a) C, = 2a; + 3a,

b) C, = 2a; + 2a,

¢) C, = 3a; + 3a;

a) C, = 4a; + 3a,

Completa la oracion:

Un nanotubo tipo zig-zag, forma un angulo de , en donde el indice n es

En el caso donde m=n el nombre del nanotubo es y formando un
angulo de finalmente el nanotubo donde n es diferente a m recibe el nombre

de




CAPITULO 3

3.1 MAGNITUD DE VECTOR QUIRAL

Logro: Identifica teoremas del coseno y los aplica a la solucion de pentagonos en

una red de grafeno.

El vector Chiral define la posicion relativa de dos sitios en la red de grafito esta
definido mediante dos niimeros enteros (n, m), y por los vectores unitarios (a;, a;)

de la red hexagonal, entonces el vector se puede escribir de la forma: (Alcca, 2005)

Ch = naj + ma,

(3.1)

Donde a, y a, son las magnitudes de los respectivos vectores de la red directa del
grafeno. Ambos vectores tienen la misma magnitud, la cual es igual a 2.46
angstroms como se observa en la figura (3.1).

Los vectores a4 y a, son los vectores base de la celda del grafeno y se definen en la celdilla
hexagonal como se muestra con las flechas rojas izquierda. El vector €, se define

i — o d ,
como Ch = na4 + ma,, donde n y m son nimeros enteros.

Figura 3.1



Donde la magnitud |C,| del vector esta definido por:

|Cr| = aVnZ+m? + mn

(3.2)

Partiendo del teorema del coseno

C = \/a?+b? — 2abcos(¢)
(3.3)

Se puede hallar la magnitud del vector ver figura (3.1), donde a;n =b,a,m = a,

—

Ch:C

Donde

lai] = la; | =a ~ o= 120°
(3.4)

Como se observa en la figura (3.2)

Angulos alternos e internos de los cuales se
puede deducir el angulo de 120°, teniendo en
cuenta los vectores base a; y a,

Figura 3.2



Remplazando en la ecuacion 3.3 queda:

Icn] =/ (an)2+(am)? — 2(an)(am)cos(120°)

Simplificando paréntesis, potencias y remplazando cos(120°) por (— %)

— 1
Ikl = \/aznz + a’m? — 2a’nm (— E)

Simplificando

lcnl = Va?n? + a?m? + a’nm

Factorizando

Ich = Va2(n? + m? + nm)

cal = Va2/(n® + m? + nm)

O sea

Ichl = avn? + m? + nm
(3.5)

Una vez conocida la separacion interatdmica entre los atomos de carbono, el

diametro de nanotubos (en A) se puede calcular por la ecuacion (3.5).

Ejemplo (3.1)



4 vector quiral n#m "~
) ot 77\ 7\

:-',\ n=3 m=2 =

Figura 3.3

En la figura (3.3) se representa el vector quiral ¢, = 3a; + 2a; , hallar el diametro

del nanotubo donde a = 2,46A.

Solucién

Utilizando la ecuacién 3.5, tenemos.

lcnl = 2,46 /(32 +22+3-2

Ichl =2,46/(9+4+6
Ikl = 2,46V19
lchl = 10,724

Ejemplo (3.2)
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En la figura (3.4) se representa el vector quiral ¢, = 4a; + 4a, hallar el didametro

del nanotubo

Solucién

Utilizando la ecuacién 3.7, tenemos.

Ichl = 2,46/(42 +42 + 4 -4

lchl = 2,46,/(16 + 16 + 16

lchl = 2,46V48

9

=17A

.
[chl

Ejemplo (3.3)
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En la figura (3.5) se representa el vector quiral ¢, = 6a; + 0a; hallar diametro del

nanotubo.

Solucién

Utilizando la ecuacién 3.7, tenemos.

Ch=12.46/(62+02+0-6

Ch=2.4636
Ch=0,783-6
Ch=4,7A

3.1.1 DEMOSTRACION DE |Ch| = aVnZ + mZ + nm

Descomposicién de los vectores @y @; en sus
componentes verticales y horizontales.

Figura 3.6



Partiendo de la figura 3.6, observamos los el vector a; tiene componentes en el

ejex y y,0sea:

o2

a; = a;c0s30° + a;seno30°j

(3.8)

Expresandola con sus valores correspondientes queda:

— 3

o 1.,
a; = a17l+a1£]
(3.9)

Lo mismo ocurre con el vector a, que corresponde a:

a; = a;cos30°i—a,seno30°j

(3.10)

Expresando con sus valores y teniendo en cuenta el sentido da:

[—y ﬁ/\ 1,
a, = a17l—a251
(3.11)

El vector quiral expresado en la ecuacion 3.1 es:
Ch = na; + ma,
Partiendo de la ecuacion 3.9y 3.11

. V3.1,
a; = a17l+a1§]



V3 1
2

a; = a;
Como en la ecuacion 3.4

lajl = lazl = a

Remplazando 3.9, 3.11y 3.4 en 3.1
Ch = na; + ma,

Se obtiene

. V3. 1, V3. 1,
Ch—n(a71+a51) +m(a71—a§])

Ahora hallando la magnitud de Ch
— V3, 1, V3, 1,
|Ch| = n(a—-i+agj)+ma—i-azj

Multiplicando y organizando n y m por cada término

|Ch| = i+ j + 3, 1,
= |na—-i+nazj+ma—-i-mazj

|Ch| = \/§“+ \/§“+ 1 1
= |na—-i+ma—i+nazj-mazj

Factorizandom+n y m—n



|Ch| = |(n+m)a§i+ (n—m)agf

(3.13)
Hallando la magnitud
) 1
2
. V3 1\
|ch| = || (n+ m)a7 + ((n - m)ai>

Resolviendo los cuadrados

1

|ch| = [(n2 + 2nm + m?)a% - + (n? — 2nm + m?)a? —]

4 4
- 1r/3 3 3 1 1 1
21z (22 12 S 2 1. 1 12
|Ch| = [a?] _<4n +42nm+4m>+<4n g Znm+om >]
3 6 3 1 2 1 2
. 17 Z
21222 8 S a2 L o 4 12
|Ch| = [a?] g7 gnmtgmt o 4nm+4m]

Sumando los términos semejantes llegamos a

. 1 1
|Ch| = [a?]2[n? + nm + m?]2

Simplificando, llegamos a la magnitud del vector quiral que es:

N =

|Ch| = a[n? + m? + nm]

N[ =



La cual se puede expresar como la ecuacion 3.6:

|Ch| = ayn? + m? + nm

3.1.2 ACTIVIDAD MAGNITUD DE VECTOR QUIRAL

Resolver

1. Del vector ¢, = 8a; + 3a;, , hallar:
a. Laclase
b. La grafica
c. La magnitud
2. Del vector ¢, = 6a; + 6a; hallar:
a. Laclase
b. La gréfica
c. La magnitud
3. Del vector ¢, = 5a; + 6a,, hallar:
a. Laclase
b. La grafica
c. La magnitud
4. De las figuras siguientes hallar:
a. Laclase

b. La magnitud



Figura 3.9



CAPITULO 4

4.1 ANGULO QUIRAL

Logro: Identificar las relaciones vectoriales con la funcion trigonométrica aplicada a

las celdas de grafeno.

Las propiedades de los nanotubos de carbono dependen principalmente de dos
pardmetros que son el diametro, y el angulo quiral, llamado también angulo de
helicidad, de estos dos parametros nacen los llamados indices de Hamada, que no
son mas que un par de numeros enteros (n, m) que describen el nimero

de vectores unitarios a lo largo de las direcciones a; y a; (Alcca, 2005)
Para comprender mejor recordemos que es un producto punto entre dos vectores.
Definicibn geométrica del producto escalar.

El producto escalar de dos vectores en un espacio euclideo se define como el

producto de sus médulos por el coseno del angulo ¢ que forma

A-B = |4||B|cos(p)
4.1)

Despejando seria

[
|
1)

@ =cos”

=

=

(4.2)



Por ejemplo, utilizando y aplicando la relacion anterior donde
A =3i+5j

(4.3)

B =2i+2j

(4.4)

Graficamente los vectores se representan en la figura 4.1

5
4 y
/
3 //
2 7
N B
1

Representacion gréfica de los vectores A=31+
5y B=2t+ 2j con el angulo que ellos
forman.

Figura 4.1

La magnitud de cada vector es:

4] = (32 + 52)F = (9 + 25)* = ( 34)°
(4.5)

[B| = (22 +22) = (44 4)7 = 8%
(4.6)



Producto escalar

A-B = (3i+5j) (2i +2j)
(4.7)

A-B=6+10=16
(4.8)

Remplazando 4.5, 4.6 y 4.8 en 4.2 nos queda

16 _ cos~?! —03°
7 o5 = €08 (0,96) = 0,3

Donde 0, 3° es el angulo entre Xyl_i"

Ahora aplicando a Chya;

Se llama angulo quiral al comprendido entre ﬁiy a,



Representacion grafica entre el dngulo quiral
entre los vectores a; y @,

Figura 4.2

Siendo ¢ el angulo quiral

_ -1 [2n+m]
@ =cos ' —————
2[n2+nm+m?2|2

(4.10)

Ejemplo:

1. En un nanotubo sillon (3,3), ¢,cudl es el &ngulo quiral?

Solucioén:

Como n es 3, m es 3 entonces remplazamos en.

. [2:3+3]

@ =cos” i
2[32+3-3 + 322



@ = cos” T
2[9 + 9 + 9]z

¢ = cos™! > _ cos‘IL = cos‘li = cos‘1£
2[27]% 2'3'\/§ 2'\/§'\/§ 2.3

2. En un nanotubo zigzag (8,0), cual es el angulo quiral.

Solucién:

Como n es 8, m es 0 entonces remplazamos en.

3 1 [2-8+ 0]
@ = cos T
2[82+8:0+0]2
16 16 16
¢ =cos™1 = cos‘lﬁ = cos‘l—6 = cos~1(1) = cos™1(0)
2[64]2



[2n+m]

4.1.1 DEMOSTRACION DE ¢ = cos ! ————

2[nZ+nm+m?2]2

Referenciando la ecuacién 3.13

. V3 1
Ch=(n+ m)aTi + (n— m)aif

Teniendo en cuanta la ecuacion 3.9

B L
ay=a —i+tasj
Multiplicando

— 3 3 1 1
=, _ 22 22 2- . 2
a;Ch=a 4n+a 4m+a gh—a gm
Simplificando
cT-C_Ii—a24n+a22m
1R g 4

a,-Ch=a*n+a*-m



Factorizando a?
a,;-Ch=a [n+§m]

Ahora hallandole la magnitud a ay

1
@l = o201 ol - ﬁ2+( 1)22
ajl =|a—-i+asj a- as
3 172 472
2 1 2
@l = |G+ | =le?z[5] =a
Hallando la magnitud a Ch
1
2 T2
. V3 1 V3 1
|ch| = ‘(n+m)a7i+ (n—m)aij‘ = (n+m)a7 + <(n—m)ai>

1

—_— 3 172
|ch| = [(nz + 2nm + m?)a? 2t (n? — 2nm + m?)a? Z]

. 17/3 3 1 1 1
|Ch| = [a?]2 [(—nz +=2nm+ —mz) + (an —g2nm+ Zmz)]



|Ch| = a[n? + m? + nm]

El producto de |a4||Ch| es

N[ =

la,[|Ch| = aa[n? + m? + nm]

N =

lal|Ch| = a?[n? + m? + nm]
Remplazando en:

a; - Ch

_1 —
|a;l|Ch]|

@ =cos

— 1
_, @ Ch . a? [n+im]

QY =C0S " — ——=Cos
|a1||Ch| aZ[nZ +nm+m2]

1
2

2[n+%m]

S
@ = cos T
2[n2 + nm + m?2]2

Quedando como la ecuacion 4.10



" [2n + m]

@ = cos” i
2[n? + nm + m?]z

4.1.2 ACTIVIDAD ANGULO QUIRAL

1) En un nanotubo sillon (4,4), cual es el angulo quiral.
2) En un nanotubo quiral (6,7), cual es el angulo quiral.

3) En un nanotubo zig-zag (7,0), cual es el angulo quiral.
4) Demostrar Ch = (n+ m)a?i +(n-— m)a%j

5) Demostrar @; - Ch = a? [n + %m]

6) Demostrar |a;| = a

7) Demostrar [Ch| = a[n? + m? + nmz

8) Demostrar |a,||Ch| = a%[n? + m? + nmlz

9) Demostrar ¢ = cos~1 —22m

N[ =

2[n2+nm+m]|



CAPITULO 5

5.1 DIAMETRO Y RADIO DEL NANOTUBO

Para hallar el diametro y radio de un nanotubo se debe relacionar la magnitud del

vector quiral |Ch| = avn?+m? + mn que corresponde al perimetro entonces el

diametro es: (Alcca, 2005)

avnZ+m2+mn
D=—oon

T

(5.1)

Expresandolo en funcién del radio queda:

avnZ+m2+mn

2'm

r =

a/(n?> + m? + nm

La figura nos muestra el perimetro de nanotubo
de carbono.

Fiogura 5.1

(5.2)



Se puede expresar el diametro y el radio en funcion de la distancia entre los atomos

de carbono a._. = 0,142nn,

gquedando:
D= V3ac_. VnZ+m2+mn
s
(5.3)
_ V3ac_cvn?+m2+mn
r= 2
(5.4)
Ejemplo

En un nanotubo (40,20) cual es el didmetro y radio.

Solucioén:

Remplazando queda

V3:0,142nmV402+202 + 20 - 40
3,14




D =4,14nm

Dividiendo por 2 hallamos el radio.

r=2,07nm

V3ac_.VnZ+m2+mn

2

5.1.1 DEMOSTRACION DE r =

perimetro |Ch|
t = =

VA T

1
_a[n?+m?+nm]Z_ayn®+m?+nm
£ T - I

Como a = v/3a,_. donde a._, es la distancia entre carbonos.

Queda

D - V3a._.Vn2+m? + mn
T

O sea, en funcién del radio



_V3a,_Vn?+m? + mn
B 2

r

5.1.2 ACTIVIDAD RADIO Y DIAMETRO DE UN NANOTUBO

En un nanotubo (34,0) cual es el didmetro y radio.
En un nanotubo (9,5) cual es el didmetro y radio.

En un nanotubo (10,10) cual es el diametro y radio.

A

Teniendo en cuentra el triangulo, y con ayuda del teorema del seno,
encuentra la relacion entre a._. y a.

(1 9 a

seno 30° seno120°

Figura 5.2

5. De acuerdo a la grafica encuentra el radio y diametro del nanotubo formado.



Figura 5.3

1. Delvector ¢, = 8a; + 3a;, encontrar el diametro y radio.

2. De acuerdo a la grafica encuentra el radio y diametro del nanotubo formado.

Figura 5.4

3. De acuerdo a la grafica encuentra el radio y didmetro del nanotubo formado.

Figura 5.5



CAPITULO 6

6.1 AREA DEL HEXAGONO (red panal)

Para calcular el area de un hexagono utlizando la
magnitud del producto vectorial entre dos vectores, como
muestra la figura 6.1, se tiene los vectores a; y a;,
formando el paralelogramo figura 2 se observa que las

Hexagono formada por los ~ areas azules son iguales, entonces el éarea del

carbonos con los vectores a; y

—

a,.

paralelogramo es igual al area del hexagono ver figura 6.1

Figura 6.1

El area de un hexagono como en la figura 6.1 esta dada por:

— — 2\/§
la; x a;| = a“—

(6.1)

Como se observa en la figura 6.2 y 6.3 se observa que area azul son equivalentes

El drea sombreada de azul es igual al drea
del hexagono.

Figura 6.2



Se observa como se forma el area a partir de las fracciones azules

Figura 6.3

6.1.1 DEMOSTRACION [a; x @] = a2 %

La magnitud del producto de los vectores a; y a, es |a; x a,;| que esta dado por:
a; x a;| = |(a;seno030°i + a;cos30°))x(—a,seno030°i + a;cos30°)|

Dando los valores correspondientes de seno y coseno queda
N 1, V3 . 1., V3

@ x| = |(a15i + @y x(-az ;i +ay 7))

O expresandolo asi

a; xa;| = (a1%i+a1\/2—§j+0’k)x(—a2%i+a1\/2—§j+075)



Expresandolo en su matriz del producto vectorial y teniendo en cuenta que |aj| =

laz| = a
Queda:
i j k
a,xay|=|a; a3
V3
—a- a 0

Resolviendo queda

= [(02-0) - 00 Bi- [(a3:0) - -ad)s+ (a2 0 2) - @2

~az]k|

Simplificando

Haciendo los productos de cada término

aixai - o 7]



Sumando

1

~ =~ 1 272
Hallando la magnitud, donde; k-k = 1; ((a?)?)z = a? ; I(?) l = ? quedando

como en la ecuacion 6.8

a;xa;|=a >

Ejempilo:
Cual es el area de una celda de grafeno si a = 0.246 nm
Solucién

Tomando la ecuacion 1 tenemos

V3
A = |a; x @] = (0.246) *— = 0,5 10" *nm?



6.1.2 ACTIVIDAD AREA DEL HEXAGONO (RED PANAL)

1. Compara la relacién geométrica del hexagono con nuestro resultado
hallado vectorialmente. Que puede concluir.
2. Realiza en cartulina dos hexagonos y demuestra que sus areas son

equivalentes a partir de los triangulos internos que los conforman.



CAPITULO 7

7.1 VECTOR TRANSLACION

El vector translacion corresponde al T en la red de grafito como muestra la figura

7.1 que es normal al vector chiral. (Alcca, 2005)

llustremos con un ejemplo

Representacion grafica de los vectores
chy T los cuales son ortogonales

Figura 7.1

Como se observa en la figura (7.1), los vectores ch
y T son ortogonales o sea forman un &ngulo de 90°,

el vector T esta definido por:

2m+n — 2n+m —s
dp Y dp 2

(7.1)

T =

Siendo dr en el maximo comun divisor de los

términos (2m + n) y (2n + m), por ejemplo, si n= 4

y m=2, entonces 2m+n=2-2+2=6,y 2n+m=2-4+2 =10, siendo 2 el

maximo comun divisor de 6 y 10, remplazando estos valores en la ecuacion 1

quedaria.

2244, 2:4+2__,
2 4 2 Q2

T =



Realizando las operaciones queda:

Simplificando

T =4a;-5a, otambienT = (4,—5)

Ejemplo

Hallar el vector transaccional si n=5y m=5

Soluciéon Entonces2m+n=2-5+5=15,y 2n+m=2-5+ 5 = 15, siendo 15
el maximo comun divisor de 15, remplazando estos valores en la ecuacién 1

quedaria.

2545 _ 2545
15 15 2

T =

Realizando las operaciones queda:

T = 1a; - 1a,



Figura 7.2

7.1.1 DEMOSTRACION DE T = 22 %g; - 20 g;
R

R

T = tya; + tr,a,
Ch = na; + ma,

Ch-T = (t,a; + t,a3) - (na; + may) = tyna? + t;mas = 0
1 2

t,na? = —(t,ma3)
ty  maj
t,  na

2m+n
1=

2n+m
2=
dg

En donde t1 y t2 son los coeficientes de a; y a,, partiendo de

T = t,a; + t,a, nos queda expresada el vector traslaciéon como:



7 2m+n__, 2n+m_,
= a; — a
dg '  dg ?
Donde dg es el maximo comun divisor,
2n +m.

7.1.2 ACTIVIDAD VECTOR TRANSLACION

1) Hallar el vector translacién si n=5y m=5

2) A partir de la figura 7.3 hallar el vector translacion.

utilizando

Hallar el vector translacion si n=4 y m=0

Z2Zm+n y

3) Hallar el vector translacion si n=6 y m=3
4) A partir de la grafica hallar el vector translacion.
5) Hallar el vector translacion si n=5 y m=5
6) A partir de la grafica hallar el vector translacion.
7) Hallar el vector translacion si n=4 y m=0

8) Hallar el vector translacion si n=6 y m=3

Figura 7.3 9) A partir de la gréfica hallar el vector translacion.



CAPITULO 8
8.1 CELDA UNITARIA

El area de la celda unitaria es la magnitud del producto vectorial entre el vector quiral

Ch , el vector translacion T ver figura 8.1. (Alcca, 2005)

El area esta definida por:

|ChxT| = ;i—gaz(n2 +nm + m?)
R

(8.1)

Partiendo del vector quiral y translacién ver

ecuaciones
Ch = (n+m)a?i+ (n—m)a%j

Figura 8.1



Hallando la magnitud del producto cruz entre estos dos vectores y expresandola de

forma vectorial es:

i j
— V3 1
|Cth| —| (n+ m)a— (n— m)aE

m\/§n33m13n1

a5 ——a— ——a-+-—-a
dp 2 dp 2 dg dp 2

S S XY

Solucionando el producto

|ChxT| = |{[(n - m)al] [O]} - {[3—mal + 3—na1] [O]} {[(n +m)a ] [O]}

dg 2 ' dg 2

([Gay - aF] )i+ {[m+maF|[Raj+ Faf} - ([aF - faT] (-

maz]}
Simplificando

ix = o+ moa ) 2t + 2o - (2o~ 2oL - ma}3

Resolviendo da

|ChxT| = 2(n + nm + m?)



EJEMPLO
Hallar el area de la celda unitariaconn=4ym = 2
Solucion

Primero hallamos el maximo comun divisor en este caso es 2, aplicando la ecuacion

nos queda

|ChxT| = ;/—faz(nz + nm + m?)

|ChxT| = ?(0.246nm)2(42 +4-2422)
O sea

—_— — \/§
|ChxT| = > (0.246nm)2(28) = 1,7 - 10 °nm?



Encontrar el nimero de hexagonos en la celda unitaria
Solucion

El nimero de hexagonos se obtiene dividiendo el area de la celda unitaria entre el

area de un hexagono.

O sea

N =2 (n? + nm +m?)
dp

Remplazando queda

2
N=E(42+4-2+22)=28

8.1.1 DEMOSTRACION |[Chx T| = d—ﬁal2 (n® + nm + m?)
R

Realizando el producto cruz



2m+n _> 2n+m —s

|ChxT| = |(na1+ma_2’)x( -~ @)

Expresandolo en funcién del valor de sus angulos

|ChxT| = |[n(a17l+a1 =) +m(a1—l—a2%j)] [

2n+ V3, 1,
" (ay Y- az3))

Como |a;| = |a;| = a queda expresado como

|Cth| = |[n(a—l+ a ]) +m(a—l— a%f)] [

2n+m

@ 21— alj)|
Realizando los productos de cada término

|Cth|—|[(na—l+na ])+(maﬁl ma- ])]

2n+m

2 @Li- alj)
(8.2)

(=

2m+n

M (ay G+ arg)) -

(a— +a- ])—

C29) (@i )«



Ahora, simplificando por aparte el vector T

7 [(E2) (0 S adg) - el

Separando las fracciones

= 2 V3.
T= [(£+ ;;) (a—l +a- ]) (————)(a—l —as ])]
Realizando los productos de cada término

Pofadis 2l

Organizando las iy j

?_[Zm V3, , n V3, 2n V3, m V3., 2m 1., n 1, 2n 1. m 1,\]

ait-—a—i-—a—i-—ari+_—asj+——azj+—azj+--a
dg T2 dg 2 LT A T8 T a3 g )

Simplificando



Factorizando

F_[m ¥3_n V3., 3m 1 3n 1.
T—[(aa? dRaZ)l+(dRa2+dRa2)]]

(8.3)

Ahora, haciendo producto cruz de las ecuaciones 8.2y 8.3
|ChxT| = |[(n +m)a—l +(m—-m)as ]] [(—a——— —) + (— = +—a—) ]

Organizando la matriz

i j k

— - V3 1
|Cth|= (n+m)a7 (n—m)aE 0
maB o V3 3m o1, 3.1

Resolviendo

[CR 2] = [{[n = myag] o)) {[Graz + G ] 1}~ {[tn-+ moa (o1} -

(e - ezl o }1+{[<n+m>af][ s} - {5 es -
oz (- mag]&

Simplificando




G| = [+ moa ] et 2tad) - (el 2 0] [on-moadf

Realizando las multiplicaciones internas

Gt~ [ ma D) (2o 2o - 202 - 2o 2] [(rad-

dp 2 ' dg 2 dp 2 dg 2
1 —~
ma;)|}&|

Ahora, los productos de cada término

— = V3 3m V3 3n V3 3m V33n 1
|Cth|=|{[na?d—a +n ?d—Ra + Td—Ra + TEaz}

a— a +—a—ma )]}E|
Resolviendo las fracciones

—2 = _ |f[3V3nm o? V3 3n2 o? V3 3m? a? V3 3nm z]} {[(m 2V3_m? 53 _
|Cth|_|{[4 dg +4dR t oy ag dg as+ dRa dRa4 dRa4

ne e )K



Solucionando paréntesis internos

+= 2By 2B

== = 3V3nm V3 3n? V3 3m? V3 3nm nm

|Cth|=|{——a2+—— 2+==——q? —a*-— +
4 dp 4 dp 4 dp 4 dp dgp 4 dp 4

n? 2 V3 nm 2V3) ¢

dp 4 dp 4 k
Organizando

- 2 2
[CRxT| = |[R3nm gz o amm go o3 _mm g V3 | VB3 gz | 12 2 3

a
4 dg 4 dg dp 4 dg 4 ' 4 dg dg e

V33m? 2 m_2a2§}§|
4 dg dg = 4

Simplificando

43 nm 4+/3 n?
——a*+——a’*+

— s 4+/3 m? -~
ChxT|= |{ ——az} |
| | 4 dg 4 dp 4 dg

k

|C_h)x7')| = |{‘/i';m a® + f:z a? + \/le az}’lE

Factorizando

s — \/§
|ChxT| = d—az(n2 + nm + m?)
R



8.1.2 ACTIVIDAD CELDA UNITARIA

1. Hallar el area de la celda unitariaconn =6 ym =3

2. Que cantidad de hexagonos hay en la celda unitariacon n=6ym =3

3. Demuestre que N = di (n? + nm + m?)
R
4. Hallar el &rea de la celda unitariaconn=5ym =5
5. Que cantidad de hexagonos hay en la celda unitariacon n=5ym =75
6. Hallar el area de la celda unitariaconn=9ym =0
7. Que cantidad de hexagonos hay en la celda unitariacon n=9ym =0



CAPITULO 9

9.1 ESTRUCTURA CRISTALINA DEL GRAFENO

9.1.1 CELDA UNITARIA

La celda unitaria es el rombo que se encuentra Tomado de :
en el centro. http://lyoung.physics.ucsc.edu/231/sols

/graphene_question.pdf
Tomado de: Revista de Mecdnica y Fisica de

Sélidos Figura 9.2

Figura 9.1

La celda unitaria para el grafeno es un rombo como se observa en la figura 10. 1 El
resultado es que dos atomos estan contenidos por celda unidad (Zhou & Huang,
2008), en la figura 9.2.a es la separacion entre los puntos negros o entre los puntos
blancos en la Fig. 9.2 y estos no son vecinos mas préoximos. a =+v3a a=3c c—,

donde a,. si es la distancia entre vecinos mas proximos la cual es de 0.142nm

El producto punto o escalar entre dos vectores es uno si son ortogonales y cero si
son paralelos, a sea:
(9.1)



9.2)

Utilizando

a; - b] = 21'[81]
9.3)

Aplicando a la red de grafeno ver figura 9.2, para un vector (4,2) se deduce:

Ch ky=T k;=2m

(9.4)

e
5
a2uS

Crh k=T k;=0
(9.5)

El vector k_l)y_k_z) se puede escribir

FIGURA 9.3 . ~(tsb1-t17)

(9.6)

mbl—nbz

k,
27 N

(9.7)



9.1.1 ACTIVIDAD ESTRUCTURA CRISTALINA GRAFENO

Los coeficientes del vector k_{ son

Los coeficientes del vector k_{ son

Cuando dos vectores son ortogonales su producto punto es
Cuando dos vectores son paralelos su producto punto es
La cantidad de atomos contenidos en una celda unitaria es
Completar las siguientes afirmaciones

Los vectores k,y T son

Los vectores k,y Cp, son

© © N o 00 bk~ o DN PRE

Los vectores k,y Cp, son

10.Los vectores k,y T son



CAPITULO 10

10.1 RED RECIPROCA

10.1.1. ZONA DE BRILLOUIN

En matematicas y en fisica del estado sdlido, la primera zona de Brillouin es
univocamente definida por una celda primitiva de la red reciproca en el dominio de
frecuencias. Se puede encontrar a través del mismo método como la celda de
Wigner-Seitz en la red de Bravais. La importancia de la zona de Brillouin radica en
la descripcion de las ondas que se propagan en un medio periédico y que pueden
ser descritas a partir de ondas de Bloch que son vectores de onda que se
encuentran en estas zona, dentro de la zona de Brillouin, La primera zona de
Brillouin es una construccion dentro de un espacio abstracto denominado espacio

reciproco. Este espacio no alberga ondas como si fuera un espacio fisico real.

Espacio real de los vectores a; y a, en coordenadas cartesianas como lo vimos

en capitulos anteriores son:

. _ (V3 a

a, = (7 qa, 2)
(10.1)

. (V3 a

a, (7 a, — E)
(10.2)

La red reciproca es un concepto usado en fisica y matematicas para denotar a
la transformada de Fourier de una red en el espacio real. Los nodos o puntos que

conforman la red reciproca estan constituidos por todas las combinaciones



lineales de una base vectorial en el espacio reciproco, también conocido en
diversas aplicaciones como espacio de Fourier, espacio de momentos o espacio de
fases. El espacio reciproco relaciona variables conjugadasy es un concepto
fundamental para el anadlisis de procesos fisicos en los que se produce una
transferencia de momento. En cristalografia, los puntos de la red reciproca de la red
de Bravais corresponden a las direcciones en las que se puede observar difracciéon

por un cristal.

Sean aj , a; Y az los vectores base de una red cristalina, tal que cualquier punto
de la red se puede expresar como una combinacién lineal de estos vectores. Los

vectores base de la correspondiente red reciproca, se definen como:

. ajxa; (10.2)
b1 =2-1T" e ——

a;(azxasz)
. axa; (10.2)
bz =2 —=——

a;(azxasz)
. a;xa, (10.3)
b3 =21 e ——

a;(azxasz)

Para construir el vector b,, b,, b; de la red reciproca

—_— = — — \/§ a A 7T =
De, a;, a,, a; donde a, =7al+ j+0k;a, =

N[

Hallando el vector reciproco b4, b, , b; se realiza los productos cruz, punto y

remplazamos en las ecuaciones 10.1, 10.2y 10.3



2
i j ok
axa;=(V3_ @ | =(E 1-0 O)i—<—a-1—0-0>
2 ¢ 2
0 0 1
a V3.
alxa3—El—7]
[ i j E]l
axa; =3, _a ol
| 2 2
0 o0 1
a (V3
=(—E'1—0'0)l—<7a'1—0'0>
—_— —> a \/§ ~
a;xaz = —5i——-dj

al-(azxag)zfa + T

T ajxaz
Remplazandoen b; =2 - w ————

P 1 a-(azxaz)

’i_

V3a?
2

—

av3
2 J
b1=2'7T'

NI




O sea

. 4w 1_ V3,
bl_a—ﬁ.(il_TD
(9.4)

Para b, hallando

V3 a,
asxa; = (1k)x <— ai + Ej + 0k>

2
. i j ’k. '\/_ \/_
.0 o 1f_ a . 3 A a V3 \.
Gxai=|z ) = (o 03 1):—(0 0-—a 1)]+<0 > 0>k
2 4 2
., a A+\/§ )
aszxaq, = zal Za]
Remplazando
= azxa;
b, =2 m-— L
: " ai(azxasz)
a . V3 .
—5ai+5-aj
b, =2 -m-
’ V3a?
2




Entonces los vectores I’ECI’pI’OCOS son

(10.4)

V3a' a
(10.5)
10.1.2 Actividad red reciproca
1). V3 a
2 Y2

Segun la anterior coordenada dada a cudl vector corresponde:

a) a; c) b,
b) a; d) b—l)
V3 a
2) (Fa -3)

Segun la anterior coordenada dada a cudl vector corresponde

a) ay b) a;
c) b, d) by

3) hallar b



CONCLUSIONES Y PERPECTIVAS

La importancia y el uso adecuado de las tecnologias de la informaciéon y la
comunicacién (TIC) en el s. XXI ha tenido una gran relevancia en el aprendizaje
autonomo y significativo, gracias a esto se puede llegar de forma mas eficiente,
sistematica y reestructurando el mejoramiento de la ensefianza desde niveles
basicos permitiendo abordar tematicas como la nanotecnologia. Con este recurso
tecnoldgico se proyecta una implementacion mas acertada y asertiva de ensefianza
de aplicaciones como el analisis vectorial, algebra, calculo, trigonometria, geometria
que se pueden aplicar de forma pedagdgica y didactica a aplicaciones de actualidad
como los nanotubos de carbono, permitiendo con esto mostrar a los estudiantes la
gran utilidad, importancia y beneficio que dan estas herramientas matematicas al
desarrollo y avance, encaminados a proyectar nuestro pais en la senda del
desarrollo. Esto es una muestra y el comienzo de un gran esfuerzo que se pueden
tener a niveles de la basica y la media, expectativas que sobrepasen y desarrollen
competencias mas completas que estan siendo exigidas en este mundo cambiante,
entrando de esta manera hacia un desarrollo més profundo en la fisica del

micromundo.

La continuacion de este proyecto es seguir creando en el tiempo aplicaciones de la
fisica avanzada a diferentes competencias basicas y los estandares béasicos de
aprendizaje permitiendo mostrar que, si es posible abordar de forma practica,
didactica y a la vez sencilla fundamentos y conceptos avanzados de fisica moderna,
abriendo de esta forma mayores oportunidades de aprendizaje a los futuros

profesionales que se interesan en la ciencia y en la ingenieria.
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