
   

Tecno Lógicas

ISSN: 0123-7799

tecnologicas@itm.edu.co

Instituto Tecnológico Metropolitano

Colombia

Guirales, Guillermo A.; Pérez, Ricardo; Rodríguez, Boris A.

MODELOS GEOMÉTRICOS EN EL ESTUDIO DE NANOTUBOS DE CARBONO

Tecno Lógicas, núm. 24, julio, 2010, pp. 167-181

Instituto Tecnológico Metropolitano

Medellín, Colombia

Disponible en: http://www.redalyc.org/articulo.oa?id=344234318010

   Cómo citar el artículo

   Número completo

   Más información del artículo

   Página de la revista en redalyc.org

Sistema de Información Científica

Red de Revistas Científicas de América Latina, el Caribe, España y Portugal

Proyecto académico sin fines de lucro, desarrollado bajo la iniciativa de acceso abierto

http://www.redalyc.org/revista.oa?id=3442
http://www.redalyc.org/revista.oa?id=3442
http://www.redalyc.org/articulo.oa?id=344234318010
http://www.redalyc.org/comocitar.oa?id=344234318010
http://www.redalyc.org/fasciculo.oa?id=3442&numero=34318
http://www.redalyc.org/articulo.oa?id=344234318010
http://www.redalyc.org/revista.oa?id=3442
http://www.redalyc.org


Revista Tecnológicas No. 24, julio de 2010

Fecha de recepción: 15 de marzo de 2010
Fecha de aceptación: 9 de junio de 2010

MODELOS GEOMÉTRICOS EN EL ESTUDIO DE NANOTUBOS 
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Boris A. Rodríguez3

Resumen

Los nanotubos de carbono se han convertido en las últimas dos 
décadas en elementos de gran interés tanto para investigaciones 
teóricas como para desarrollos tecnológicos. Desde el punto de 
vista teórico, para su estudio es necesario un modelo que describa 
lo mejor posible sus propiedades físicas. Por lo tanto es importante 
realizar una aproximación a la geometría que posibilite su descrip-
ción física. En el presente artículo además de una revisión de los 
modelos geométricos del nanotubo, se realizará una descripción 
de algunos de los desarrollos tecnológicos más interesantes. En 
los modelos teóricos de descripción de la geometría del nanotubo, 
el primer método es el llamado modelo de malla enrollada. Este 
consiste en tratar el nanotubo como una porción de malla de gra-
feno a la cual se le da unas condiciones de periodicidad, para que 
al enrollarla reproduzca las posiciones de los átomos de carbono. 
El segundo método, consiste en plantear los átomos en el nanotu-
bo como lugares en una estructura cilíndrica. En este modelo los 
vectores que se usan para la descripción se sacan de la geometría 
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particular de cada nanotubo y escribiéndolos en coordenadas 
cilíndricas. Finalmente, el tercer método, se fundamenta en la 
descripción del nanotubo a partir de todas sus posibles simetrías; 
tratando al nanotubo como una estructura que posee una simetría 
particular a lo largo de una dirección.

Palabras clave

Nanotubo de carbono, malla enrollada, coordenadas cilíndricas, 
teoría de grupos, nanotecnología.

Abstract

Carbon nanotubes have become in the last two decades in 
greatest elements both in theoretical investigation as technological 
developments. From theoretical point of view, a model is necessary 
that describe on the best possible its physical properties, thus an 
approximation to the geometry is important for a physical descrip-
tion. In this paper in addition to a geometric model revision to the 
nanotube, we are going to do a description to the most interesting 
technological developments. In the theoretical models of nanotube 
geometric description, the first is the called zone folding method. 
This method consist in deal the nanotube like a mesh piece of 
graphen to which is given a periodicity conditions, so when it is 
folded it reproduce all the carbon atoms positions. The second 
method, consist in propose the atoms in the nanotube like places 
in a cylindrical structure. In this model the vectors used to the 
description are obtained from the particular geometry in each 
nanotube and write them in cylindrical coordinates. Finally, the 
third method is based in the nanotube description from all its 
possible symmetries, dealing the nanotube as a structure that has 
a particular symmetry along one direction.

Keywords

Carbon nanotube, zone folding, cylindrical coordinates, group 
theory, nanotechnology.
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1. Introducción

El descubrimiento experimental de los nanotubos de carbono fue 
hecho en 1991, cuando Sumio Iijima (Iijima, 1991) del laboratorio de 
Investigación Fundamental de NEC en Tsukuba, observaba unas 
extrañas fibras nanoscópicas depositadas sobre una mota de hollín. 
Constituidas por carbono, y de forma tan regular y simétrica como 
los cristales; las nano-estructuras de carbono se han convertido en 
un elemento interesante tanto para las ciencias como para la inge-
niería (Stix, 2005; Rivas et al., 2007). Muchas son las propiedades 
extraordinarias de los nanotubos por ejemplo su gran elasticidad, 
resistencia a la tracción y estabilidad térmica, lo que los convierte 
en objetos con interesantes propiedades mecánicas y electrónicas 
para el diseño de nuevos materiales y dispositivos. Los primeros 
nanotubos de carbono que observó Iijima se denominaron Nanotubos 
de Paredes Múltiples; cada uno contenía cierto número de cilindros 
huecos de átomos de carbono concéntricos como el tronco de un árbol.

Dos años después, Iijima y Donald Bethune, de IBM (Bethune et 
al., 1993), crearon cada uno por su lado, nanotubos de Pared Única, 
formados por una sola capa de átomos de carbono. Ambos tipos de 
tubos, fabricados de modo parecido, gozan de varias propiedades 
similares. El modelo de pared única, de un nanómetro aproximado 
de diámetro, puede medir miles de nanómetros de longitud. En los 
nanotubos, los átomos se disponen en anillos hexagonales, la misma 
estructura que caracteriza al grafito; de hecho un nanotubo parece 
una lámina de grafito enrollada en un cilindro sin costuras. Una 
de las particularidades más importantes del grafito y que lo ubican 
como material de gran interés para las ingenierías es que éste 
pertenece al grupo restringido de los semimetales. Combinando las 
propiedades semimetálicas del grafito con las reglas de selección de 
los niveles de energía en el nanotubo, se logran obtener conductores 
exóticos a partir de los nanotubos de carbono (Saito, 1998).

El presente trabajo considera una revisión de los modelos 
teóricos más relevantes en el estudio de los nanotubos de carbono, 
además de realizar un análisis del impacto tecnológico que significa 
el desarrollo de estos dispositivos.
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2. Modelos teóricos

Los átomos de carbono en presencia de otros átomos tienden a 
realizar enlaces covalentes, a esta acción se le llama hibridación 
del átomo (Muntaner, 1972; Saito, 1998). El carbono tiene seis 
electrones ocupando los orbitales 1s2, 2s2 y 2p2. El orbital 1s2 es 
extremadamente ligado al átomo, mientras que los menos ligados 
son los 2s y 2p, los cuales son los orbitales disponibles para realizar 
enlaces covalentes.

El orbital 2p se divide en 2px, 2py y 2pz. En nuestro caso nos 
interesa la hibridación sp2, la cual corresponde a la forma geomé-
trica como se conectan los átomos de carbono en un nanotubo. En 
la hibridación sp2 los orbitales se entremezclan de tal forma que los 
máximos de probabilidad de la función de onda de los electrones se 
localizan formando un ángulo de 120º, si suponemos que el estado 
de los electrones que representa cada orbital se escribiera como 
|2s〉, para los electrones en el orbital y 2s y |2px〉, |2py〉 para los 
electrones en el orbital 2p; entonces cada orbital hibridizado está 
descrito desde (1) hasta (3).

 (1 ) 

(2 ) 

 

 (1 ) 

(2 ) 

 

En esta configuración siempre queda un electrón, llamado elec-
trón que se mantiene radial al nanotubo, el cual es el responsable 
de los fenómenos de transporte eléctrico, de interacción con otros 
nanotubos y efectos ópticos de interacción con la luz; como sólo hay 
un electrón por átomo de carbono entonces se simplifica el lenguaje 
hablando sólo del átomo de carbono. Esto nos proporciona una idea 
de cómo se conectan los átomos de carbono, las características que 

(1)

(2)

(3)
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se tiene cuando se realizan estas conexiones nos la da la teoría de 
grupos. Los átomos de carbono al conectarse en la hibridación 2p2, 
posibilitan el hecho de que se formen ciertas estructuras periódicas 
y que además poseen una connotación geométrica bastante fuerte, 
es decir, son altamente simétricos.

Una de las primeras observaciones de estas simetrías son las 
que dan el nombre a los nanotubos; al hacer un corte transversal al 
eje del nanotubo se puede ver que los átomos se conectan formando 
un zigzag, por lo tanto a estos se les llama nanotubos zigzag. En 
otro tipo al hacer este corte se observa una conexión semejante al 
brazo de un sillón, por eso se les llama nanotubos brazo de sillón. 
Y un tercer tipo no se reconoce algún patrón en particular, a estos 
se les llama nanotubos quirales.

2.1 Malla enrollada

Para iniciar un estudio geométrico de la estructura se definen 
dos vectores  y  sobre la superficie de grafeno como lo realiza 
(Barros et al., 2006). Estos son vectores que unen los centros de los 
hexágonos vecinos (ver Fig. 1), con la particularidad de que a1 = a2 
= ac, la magnitud de los vectores y con ac la longitud característica 
de los hexágonos de carbono; además de la geometría se ve que 

.

		

   

               a)                                                           b)
Fig. 1. a) Representación de los vectores primitivos del nanotubo, junto  
con la longitud característica entre átomos de carbono  
y la constante de red . b) Representación de los vectores 

quiral  y de traslación .



Revista Tecnológicas

[172] Modelos geométricos en el estudio de nanotubos de carbono

La descripción del nanotubo se hace a partir del vector , lla-
mado vector quiral y del vector , llamado vector de traslación. La 
magnitud del vector    mide igual que el perímetro del nanotubo 
y se escribe como combinación lineal de los vectores primitivos:

				    	 (4)

Igualmente el vector de translación se define como

				    	 (5)

que bajo la condición de perpendicularidad  se obtiene 
que   y , con el máximo común 
divisor (MCD) entre n1 y n2, es decir n = MCD [n1, n2]. R un número 
entero tal que R = 1, si el número (n1 – n2) no es múltiplo entero de 
3n; o R=3, si el número (n1 – n2) es múltiplo entero de 3n. Los dos 
vectores  y  definen el nanotubo unitario, entonces el número 
de pares de átomos de carbono en el nanotubo unitario es como

	 	
(6)

El radio del nanotubo y la magnitud del vector de traslación 
están dados en (7) y (8) respectivamente.

				    	
(7)

		

			   	
(8)

Este método trata entonces al nanotubo como una malla de 
grafeno limitado por los vectores  y , la cual luego de enrollarse 
sobre el vector  reproduce el nanotubo unitario.
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2.2 Coordenadas cilíndricas

Otro modelo se basa en la construcción geométrica del nanotubo 
de carbono en coordenadas cilíndricas (Zang, 2005). En este modelo 
se define los vectores de la red recíproca, con el fin de determinar 
la estructura de bandas de energía más fácilmente y así poder 
construir el Hamiltoniano.

Para el nanotubo brazo de sillón se tienen los vectores

En donde cada uno de los vectores está en coordenadas 
cilíndricas y para este nanotubo particular Ω  es el 
volumen de la celda unitaria, ro es el radio del nanotubo brazo de 
sillón y las componentes del vector de onda son

	

En (12), Nar representa el número de átomos en el perímetro 
del nanotubo, por último ro es:

	
(14)

De igual forma para un nanotubo zigzag se tienen los vectores

(9)

(10)

(11)

(12)

(13)
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En donde cada uno de los vectores está en coordenadas 
cilíndricas y para este nanotubo particular Ω'  
es el volumen de la celda unitaria. El radio del nanotubo zigzag r'o 
y las componentes del vector de onda están dados por

Donde en las expresiones anteriores Nzi representa el número 
de átomos en el perímetro del nanotubo. Una representación de 
estos vectores está en la Fig. 1.

		

s vectores está en coordenadas cilíndricas y para este 

s componentes del vector de onda 

 anteriores

a representación de estos vectores está en la

a)

los vectores definidos en coordenadas cil

o zigzag y 

nsarse como un conjunto cuyos elementos

ales, rotaciones, reflexiones, inversiones

 el grupo de línea es un grupo más grande que contiene 

ás de una simetría de traslación. El grupo de línea se ha 

 el estudio de moléculas estéreo reg

En donde cada uno de l as y para este 

nitaria. E

y l ados po

Donde en las expresione  átomos en el 

perímetro del nanotubo. U  la

   
a)     b) 

Representación d dricas para 

un nanotu

Un grupo de línea debe p

de operaciones de simetrí ia

con los grupos punt inkham, 196

s qu e que contiene 

los grupos puntuales ade  de línea se ha 

usado principalmente par res

En donde cada uno de los vectores está en coordenadas cilíndri

el volumen de la celda 

están 

representa el número d

perímetro del nanotubo. Una representación de estos vectores está e

í

 

Un grupo de línea debe pensarse como un conjunto cuyos elemento

a diferen

(

s que el grupo de línea es un grupo más gran

los grupos puntuales además de una simetría de traslación. El grup

ul

                  a)				            b)

Fig. 1. Representación de los vectores definidos en coordenadas cilíndricas  
para a) un nanotubo zigzag y b) un nanotubo brazo de sillón

(15)

(16)

(17)

(18)

(19)

(20)
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2.3 Grupos de línea

Un grupo de línea debe pensarse como un conjunto cuyos 
elementos son una serie de operaciones de simetría a lo largo de 
un eje principal. La diferencia del grupo de línea con los grupos 
puntuales, rotaciones, reflexiones, inversiones (Tinkham, 1964; 
Naussbaum, 1975) es que el grupo de línea es un grupo más grande 
que contiene los grupos puntuales además de una simetría de 
traslación. El grupo de línea se ha usado principalmente para el 
estudio de moléculas estéreo regulares (Božović & Vujičić, 1978; 
1981).

Por más largo que sea un nanotubo siempre se puede reducir 
a un conjunto más pequeño de átomos que al moverlos a lo largo 
del eje del nanotubo, se reconstruye el nanotubo completamente. 
Se concluye que los elementos del grupo de línea encargados de 
reconstruir el nanotubo a partir de un átomo son

	
	
	 	

(21)

El término  representa las operaciones de torsión,  
representa las operaciones de rotación pura y Uu las operaciones 
de reflexión como se ilustra en la Fig. 2. n es el máximo común 
divisor entre n1 y n2,   está dado por (6) y r está dado por la función

		
(22)

En donde Fr[x]es la parte fraccionaria de x y (m) es la función 
de Euler que da el número de enteros menores o iguales que m 
y coprimos con m. Se concluye, usando los elementos definidos 
en (21), que la posición de un átomo puede proveer el resto de 
posiciones de los átomos que forman el nanotubo independiente 
de la familia a la que pertenezca mediante la función
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(23)

la cual está en coordenadas cilíndricas.

		

  
 

 

                    a)                    b)                       c)

Fig. 2. Representación de las operaciones de simetría en un sistema  
con propiedades de un grupo de línea, a) reflexión traslación,  

b) torsión y c) traslación pura

3. Impacto tecnológico

La nanotecnología es una ciencia que apenas está surgiendo, 
basada en el control y manipulación de la materia a escala atómica; 
por ejemplo, los nanotubos y las “Bucky Balls” (aunque existen 
otras estructuras más complejas) representa una de las fuentes de 
estudio más importantes para los próximos años. Actualmente ya 
se están probando dispositivos pilotos compuestos de nanotubos. 
Estas investigaciones guiadas principalmente por empresas 
desarrolladoras de microprocesadores como IBM, han encontrado 
en los nanotubos la manera de reducir aún más el tamaño de los 
transistores y circuitos, además de la construcción de dispositivos de 
almacenamiento 20 veces superiores (Binnig, 2003) a las máximas 
densidades de almacenamiento magnético actualmente disponibles.

Agregar otros elementos al nanotubo por ejemplo introduciendo 
metales, carburos u óxidos metálicos dentro de nanotubos de carbo-
no de multicapas, puede alterar significativamente sus propiedades 
mecánicas y eléctricas. Algunas de las aplicaciones que tendrán 
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lugar al sintetizar nanotubos llenos con ciertos metales podrían 
ser producir dispositivos de alta densidad de almacenamiento de 
datos utilizando nanotubos llenos con materiales magnéticos en 
su interior, formando así nanoalambres y el uso de nanotubos 
de carbono como emisores de electrones para pantallas de TV y 
monitores de computadoras ultra delgados (ver Fig. 4).

 

                          a)	                                 b)                 c)

Fig. 4. Imágenes tomadas con un microscopio de transmisión de electrones  
(TEM) de a) una juntura en un nanotubo, b) y c) algunas terminaciones 

en un nanotubo, estas son usadas en dispositivos como puntas en sistemas  
de barrido o de grabación (Endo et al., 1996)

Dos grupos de investigación, uno de la Universidad de Cali
fornia en Berkeley y otro de la Universidad de Stanford, han 
mostrado que los nanotubos de carbono podrán constituir óptimos 
sensores químicos (Rubio, 2001), capaces de detectar diminutas 
concentraciones de gases tóxicos. En el Instituto de Ciencia de 
Materiales de Barcelona (ICMAB), el equipo del Laboratorio de 
Estructura Electrónica de los Materiales, trabaja en un proyecto 
con la empresa estadounidense Air Products para descubrir cómo 
almacenar hidrógeno en nanotubos de carbono.

Investigadores de la Universidad de Houston encontraron 
pistas de superconductividad en estos nanotubos. No es exacta-
mente una resistencia cero, pero es lo más cerca que nadie se haya 
acercado nunca, de ser así serían los primeros superconductores 
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que funcionarían a una temperatura ambiente, sin necesidad de 
enfriamiento especial.

Algunos científicos han considerado teóricamente estructuras 
basadas en nanotubos, que involucran anillos no hexagonales, por 
ejemplo Madhu Menon de la Universidad de Kentuky y Deepak 
Srivastava (1997) de la NASA Ames Research Center han conside-
rado las propiedades de las “junturas T” en nanotubos (ver Fig. 5.).

 

   

            a)                        b)                                    c)	

Fig. 5. a) Imagen de un microscopio de transmisión de electrones (TEM) 
de un nanotubo de múltiples paredes, nótese la disposición de cámaras  

dentro del nanotubo semejante a un tronco de guadua, b) y c) representaciones 
de algunas estructuras más complejas que se obtienen conectando  

varios nanotubos (Saito, 1998)

Otros trabajos como los de Noriaki Hamada (1993), quien ha 
considerado estructuras 2D y 3D formados por nanotubos muy cer-
canos. Estas estructuras podrían proveer la base para dispositivos 
eléctricos a nivel de las nano-escalas. Otras consideraciones más 
especulativas de futuras aplicaciones en la construcción de nano-
máquinas (Drexler, 1986), estas nano-máquinas revolucionarían la 
industria, la medicina y hasta la forma de ver la vida en adelante 
(ver Fig. 6.).
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Fig. 6. Representaciones de distintos dispositivos usados para la construcción  
de piezas móviles para futuras nanomáquinas como rodillos, engranajes  

y sistemas de transmisión del movimiento (Saito, 1998)

Se podrían seguir mencionando un sin fin de posibles propie-
dades y aplicaciones para la nanotecnología que por ser una nueva 
ciencia existen una gran variedad de áreas todavía no ampliamente 
estudiadas a las que se les puede sacar bastante provecho.

4. Conclusiones

Los nanotubos de carbono son elementos con interesante propie-
dades físicas que serán la base de futuros desarrollos tecnológicos. El 
punto de partida para el estudio de los nanotubos es su descripción 
geométrica adecuada, por eso la importancia de estudiar distintas 
formas de modelar un nanotubo. El modelo de malla enrollada es 
un modelo bastante bueno para realizar una primer estudio de los 
nanotubos pues da una idea cualitativa de los procesos que suceden 
en el nanotubo, pero no explica muy bien los fenómenos en donde 
interviene la curvatura del nanotubo.

El modelo que mejor describe a los nanotubos es el basado en 
la teoría de grupos pues los trata como estructuras formadas por 
átomos que están conectados de una forma simétrica que permite 
trabajar en un subgrupo con una menor cantidad de elementos. 
Además de poder modelar estructuras más complejas en el nanotubo 
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como lo son nanotubos dopados o nanotubos con cadenas de átomos 
externos. Aunque más complejo, los grupos de línea podría aplicarse 
también a problemas de estrangulamiento, bifurcaciones y junturas 
en los nanotubos. Como se ha mostrado experimentalmente estas 
características geométricas en el nanotubos trae como consecuencias 
efectos interesantes en la conductividad y resistencia de los 
nanotubos.

Finalmente es posible extender el modelo a nanotubos de pared 
múltiple, distintos a los de pared única. Estos últimos, pueden 
ser de dos tipos: de anillos concéntricos, algo así como los anillos 
en un tronco de árbol, y de paredes enrolladas, como un rollo de 
pergamino en el que se enrolla la lámina de forma continúa hasta 
obtener un rollo.

Aunque no mencionados en el artículo, existen en la actualidad 
una serie de nanotubos formados por otros elementos; como lo son 
los nanotubos de nitruro de boro (nanotubos BN) (Kawaguchia et 
al., 2008) o los nanotubos de silicio (nanotubos Si) descubiertos 
recientemente (De Crescenzi et al., 2005). En ambos casos los 
elementos se conectan formando una malla hexágonos que puede 
ser tratada con los modelos geométricos explicados en el artículo. Lo 
que los diferencia de un nanotubo de carbono son sus propiedades 
físicas y químicas. Por ejemplo, los nanotubos BN siempre se 
comportan como aislante independiente de la forma como se 
organicen los átomos de nitrógeno y de boro. O por ejemplo, los 
nanotubos de silicio podrían generan electricidad a partir del calor. 
En principio cualquier material cuyos elementos formen enlaces 
como los formados en el grafeno puede ser tratado con los modelos 
geométricos discutidos.
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