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Resumen
Las propiedades de los nanomateriales estan determinadas por la mecanica cuantica. Su estudio se

ha intensificado desde que se observé la cuantizacibn de la conductividad eléctrica en 1988.
Actualmente, se han tenido avances importantes en la comprension y control de muchas de sus
propiedades, asi como en los métodos experimentales para sintetizarlos, teniendo como resultado una
serie de aplicaciones tecnoldgicas en medicina, energias alternativas, dispositivos optoelectrénicos y
dispositivos termoeléctricos. La baja dimensionalidad de los nanomateriales evidencia el efecto del
confinamiento cuantico, permitiendo controlar la longitud de onda de las excitaciones elementales como
los electrones y fonones. Por otro lado, el tipo de atomos en la superficie del nanomaterial, modifica las
propiedades electrénicas, térmicas y mecanicas de los mismos. Particularmente, la busqueda de
energias renovables, ha motivado el estudio de las baterias de litio (Li) por la comunidad cientifica. La
nueva generacion de baterias de Li, basadas en nanomateriales, prometen una mayor capacidad de
almacenamiento y eficiencia energética, asi como un tiempo de vida Gtil mayor a 10 afios, abriendo la
posibilidad de incorporarlas como dispositivos de almacenamiento a gran escala, en vehiculos
eléctricos y en dispositivos médicos alojados en el interior del cuerpo humano. Por otro lado, el control
del transporte térmico, en la escala nanométrica, permitira disefiar materiales capaces de controlar el
flujo de calor (corrientes térmicas). Durante el desarrollo de este proyecto, se realizé un estudio tedrico,
usando la teoria del funcional de la densidad (DFT), de las propiedades mecanicas de nanoalambres
semiconductores de silicio (Si) y germanio (Ge) con Li superficial e intersticial. Asimismo, se estudiaron

las propiedades vibracionales y de transporte térmico en nanoalambres semiconductores de Si.



Avances de la investigacion
Propiedades Electrénicas y Mecdnicas de nanoalambres de Si

Durante el desarrollo del presente proyecto se estudiaron las propiedades electrénicas y mecanicas de
nanoalambres de Si pasivados con hidrégeno (H), crecidos en la direccion cristalografica [111]. Usando
el cédigo SIESTA, se determind la estructura electrénica de bandas y el médulo de Young de los
nanoalambres de Sicomo funcién de su diametro y de la concentracion de atomos de Li en la superficie.
Las morfologias estudiadas se presentan en la Fig. 1. Los resultados muestran, que la brecha de
energia disminuye como funcion del diametro del nanoalambre -confinamiento cuéntico- y como funcion
de la concentracion de Li en la superficie, para todos los casos estudiados, los nanoalambres
optimizados conservaron su caracter semiconductor.
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Fig. 1. Vista lateral de las celdas unitarias, no relajadas, de nanoalambres de Si crecidos en la direccién [111]. Las morfologias M1, M2

y M3 se estudian como funcién de la concentracion de Li en la superficie. Las esferas amarillas, blancas y violetas representan atomos

de Si, Hy Li respectivamente. Los nimeros en los atomos de Li indican la secuencia seguida en la sustitucién de atomos de H por Li.
Adicionalmente, se determiné el médulo de Young (Y) de estos sistemas. Los resultados muestran que
Y se incrementa alrededor de un 15 % al aumentar la concentracion de atomos de Li en la superficie
para las morfologias M2 y M3, mientras que para la morfologia M1 Y permaneci6 casi constante. Estos
resultados revelan que estos materiales podrian incorporarse como electrodos (anodo) en las baterias

de Li por su resistencia mecanica y por su comportamiento semiconductor aun con Li en la superficie.

Propiedades Térmicas de nanoalambres de Si

Se investigaron las propiedades térmicas de un nanoalambre de Si pasivado con H, con un didmetro

de 7.18 A y un tamafio de celda unitaria de 9.594 A, como se muestra en la Fig. 2,

Fig. 2. Morfologia optimizada del nanoalambre de Si pasivado con H.



Para este estudio se uso el cddigo quantum espresso, se determind la estructura de bandas fondnica,
la densidad de estados vibracional, el calor especifico, las constantes de fuerza entre pares de atomos
y la conductividad térmica. Esta ultima, usando el formalismo de Landauer dentro de la aproximacion
armonica. Los resultados muestran que en la region de bajas temperaturas el calor especifico y la
conductividad térmica crecen lineales con la temperatura, en comparacion con el Si en bulto donde
ambas propiedades crecen como el cubo de la temperatura. Adicionalmente, se observd que la

conductividad térmica disminuye como funcion de la longitud del nanoalambre.

Propiedades Electrénicas y Mecdnicas de los compuestos MoBn

Usando el codigo quantum espresso se esta estudiando el compuesto MoB; a fin de obtener sus
propiedades electrdnicas y mecanicas. Estos calculos son muy recientes y se encuentran en etapa de
pruebas, pues se esta optimizando la estructura en bulto con las aproximaciones de la densidad local
(LDA) y gradiente conjugado (GGA). Asimismo, se estan probando diferentes pseudopotenciales que
permitan comparar adecuadamente con resultados experimentales. En una siguiente etapa se espera

obtener las contantes elasticas del material, para ello se debe calcular la estructura fonénica de bandas.
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Productos obtenidos
Como resultado de este proyecto de investigacion, los resultados obtenidos se pueden dividir en dos

rubros:
Formacién de recursos humanos

El estudiante Alejandro de JesUs Herrera Carbajal, obtuvo el grado de Maestria en Ciencias de
Ingenieria en Sistemas Energéticos con la tesis titulada “Conductividad térmica en un nanoalambre
semiconductor de silicio en la direccién cristalografica [111] usando el formalismo de Landauer” en julio
de 2016.

La estudiante Sarita Pelaez Martinez, actualmente cursa el cuarto semestre de la Maestria en Ciencias
de Ingenieria en Sistemas Energéticos e investiga las propiedades térmicas de materiales

semiconductores usando el c6digo quantum espresso.

El estudiante Armando Gonzalez Macias, actualmente cursa el tercer semestre de la Maestria en
Ciencias de Ingenieria en Sistemas Energéticos e investiga las propiedades mecanicas de

nanoalambres semiconductores con Li intersticial y superficial, usando el cédigo SIESTA.

El estudiante Enrigue Omar Guevara Lopez, actualmente cursa el primer semestre de la Maestria en
Ciencias de Ingenieria en Sistemas Energéticos e investiga las propiedades electronicas de materiales

ceramicos y semiconductores, usando el cédigo quantum espresso.
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Como resultado de la investigacion de este proyecto se presentaron algunos resultados parciales en

los siguientes congresos:

1. MicroEchem 2016 Energy Storage Discussion con el trabajo “Effects of surface passivation
by lithium on the mechanical and electronic properties of silicon nanowires” celebrado en la
ciudad de Amealco de Bonfil, Querétaro, México, del 6 al 9 de noviembre.

2. MicroEchem 2016 Energy Storage Discussion con el trabajo “Density functional study of Si
and Ge nanowires as potential Li storage materials” celebrado en la ciudad de Amealco de
Bonfil, Querétaro, México, del 6 al 9 de noviembre de 2016.

3. NANOTECH, con el trabajo “Lattice termal conductivity by the Kubo-Greenwood formula
applying Green function and the Landauer formalism in Auis cluster and silicon nanowire”

celebrado en Puerto Vallarta, Jalisco, México del 14 al 18 de noviembre de 2016.



4. 52 Reunion Anual de la Division de Estado Sélido, con el trabajo “Estudio tedrico de las
propiedades electronicas y mecénicas de nanoalambres semiconductores con litio superficial e
intersticial”, celebrado en Morelia, Michoacan, México de 1 al 3 de diciembre de 2016.

5. 52 Reunidn Anual de la Division de Estado Sélido, con el trabajo “Formalismo de Landauer
para el estudio de la conductividad térmica en sistemas nanoestructurados”, celebrado en

Morelia, Michoacan, México de 1 al 3 de diciembre de 2016.
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