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Resumen 

Desarrollar un sensor óptico no tóxico, biocompatible, y sensible, para la 

detección del 4-nitrofenol (4NF) en medio acuoso, es un desafío clave, debido 

a los diversos efectos adversos que el 4-nitrofenol causa a los organismos 

vivos, sin embargo, aún no se conoce de manera precisa el fenómeno que 

explique la selectividad de los puntos de carbono al 4NF. En este trabajo, se 

presentan puntos de carbono sintetizados por el método hidrotermal dopados 

con distintos heteroátomos, como el nitrógeno (NCDs), azufre (SCDs) y el 

conjunto de azufre y nitrógeno (NSCDs), además de puntos dopados con 

nitrógeno sintetizados por pirólisis y microondas. Los puntos de carbono (CDs) 

se usaron para censar al 4NF. La caracterización óptica fue realizado a través 

de absorbancia y fotoluminiscencia. Los CDs muestran una excelente 

estabilidad para detectar el 4-nitrofenol en agua. También se realizaron 

cálculos por Teoría del Funcional de la Densidad (DFT por sus siglas en inglés) 

para comprender el fenómeno de absorción del 4-nitrofenol en los CDs. Se 

hicieron cálculos de energía de adsorción, distribución de cargas mediante 

isosuperficie, estructura de bandas, densidad de estados parciales, función de 

localización de electrones, indicador de traslape de densidad y estudio por 

teoría de átomos en móleculas, todos estos cálculos se hicieron con el 

funcional Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE), que es un tipo de funcional de 

aproximación de gradiente generalizada (GGA por sus siglas en inglés). Este 

estudio abre el camino para el diseño racional de puntos de carbono, para 

detectar de manera efectiva el 4-nitrofenol en solución.  
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Abstract 

Developing a non-toxic, biocompatible, and sensitive optical sensor for the 

detection of 4-nitrophenol (4-NP) in an aqueous medium is a key challenge, 

due to the various adverse effects that 4-nitrophenol causes to living 

organisms, however, the phenomenon that explains the selectivity of carbon 

dots(CDs) to 4NF is still not precisely known. In this work, carbon dots 

synthesized by the hydrothermal method doped with different heteroatoms, 

such as nitrogen (NCDs), sulfur (SCDs) and the ensemble of sulfur and 

nitrogen (NSCDs), in addition to nitrogen-doped dots synthesized by pyrolysis 

and microwave are presented. The CDs were used to censor the 4NF. Optical 

characterization was performed through absorbance and photoluminescence. 

The CDs show excellent stability for detecting 4-nitrophenol in water. Density 

Functional Theory (DFT) calculations were also performed to understand the 

adsorption phenomenon of 4-nitrophenol on CDs. Calculations of adsorption 

energy, charge distribution by isosurface, band structure, density of partial 

states, electron localization function, density overlap indicator and atom-in-

molecule theory study were performed, all these calculations were done with 

the Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) functional, which is a type of generalized 

gradient approximation (GGA) functional. This study paves the way for the 

rational design of PCNs to effectively detect 4-nitrophenol in solution. 
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Capítulo 1. Antecedentes 

Estado del arte 

La teoría de funcionales de la densidad (DFT, por sus siglas en inglés) es un 

método que se usa en los cálculos cuánticos de la estructura electrónica de 

los materiales, tanto en la química cuántica como en la física de la materia 

condensada, lo que le da un uso adecuado para la simulación de materiales. 

En la literatura se reportan varios trabajos donde se han hecho estudios con 

DFT, entre los más importantes está el trabajo de (Farfán, 2015) quien 

determinó de manera teórica el valor del Band gap del sólido cristalino 

Bi(OH)CrO4 cromato básico de bismuto(III) usando el programa Quantum 

ESPRESSO versión 5.1.1 bajo la teoría del funcional de la densidad y con ese 

trabajo estableció una metodología que permite estudiar teóricamente 

diferentes sistemas sólidos cristalinos, con el fin de diversos enfoques de la 

catálisis heterogénea. Por su parte (Chaparro, 2014) Estudio la adsorción de 

azul de metileno sobre óxido de grafeno y concluyo que la capacidad de 

adsorción aumenta al aumentar el pH de la dispersión de OG y decrece a 

valores bajos de pH, este resultado confirma que las atracciones 

electrostáticas predominan en el proceso de adsorción. (Wang at al. 2017), 

estudiaron el efecto de diferentes concentraciones iniciales de 4-NP, 

concentraciones iniciales de reductor, dosis de catalizador y temperaturas de 

reacción, para entender la adsorción y reducción de 4-NP. (Supong et al. 2019) 

informaron que los grupos carboxilo en el carbono activado interactuaban 

fuertemente con el 4-NP, y recientemente nuestro grupo (Bogireddy, 2022) 

informó del papel de la piridina N en la reducción del 4-NP. 

Por otro lado, la química computacional es la disciplina que comprende todos 

aquellos aspectos de la investigación en química que se benefician de la 

aplicación de las computadoras, que más tarde se definiría por Hopfinger en 
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1985 como el “Modelado cuantitativo del comportamiento químico empleando 

una computadora y los formalismos de la química teórica”. De esa manera 

ahora se puede entender como el área de la Química que usa el modelado y 

simulación en la computadora para ayudar a resolver problemas químicos, 

emplea los métodos de la Química Teórica, incorporados en programas 

computacionales eficientes, para calcular la estructura y propiedades de 

átomos, moléculas, sistemas biológicos y nanomateriales (Cuevas, 2005). Su 

desarrollo fue impulsado en sus inicios, por las compañías farmacéuticas a 

finales de los setenta, con la finalidad de desarrollar moléculas que tuvieran 

posibilidades elevadas de mostrar actividad biológica deseada, aunque los 

métodos para poder crear los algoritmos que se puedan computar en 

programas, tienen su origen en 1927, con el desarrollo de la teoría atómica 

que llevó al físico austríaco Erwin Schrödinger a proponer la famosa ecuación 

que lleva su nombre; la cual sirve para obtener las energías cuantizadas de 

sistemas, y da la forma de la función de onda, de manera que pueden ser 

calculadas otras propiedades. Adicionalmente, en 1998 el austro-

estadounidense Walter Kohn y el británico John Pople ganaron el Premio 

Nobel en Química, por el desarrollo de la teoría de funcionales de la densidad 

y métodos computacionales de química cuántica con los que se podían 

investigar propiedades de moléculas en procesos químicos.  

 

Tabla 1 Antecedentes sobre materiales de carbono para remoción de contaminantes. 

Cita Proyecto Aporte 

(Castelar, 

2013) 

Equilibrio de adsorción del colorante azul 

de metileno sobre carbón activado 

Cuando aumenta la 

concentración inicial de la 

disolución, mejora el 

proceso de adsorción. 

(Carrillo & 

Herrera, 

2019) 

Remoción de azul de metileno de cuerpos 

de agua utilizando nanoparticulas 

magnéticas fe3o4 y carbón activado 

El uso de nanopartículas 

magnéticas e imanes en las 

paredes de los recipientes, 
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permiten una sedimentación 

más rápida del azul de 

metileno 

(Ramírez & 

Valero, 

2021) 

Combinación de ozono y nanopartículas 

magnéticas verdes para la degradación 

de azul de metileno en agua residual 

sintética textil. 

Las nanopartículas 

magnéticas verdes con 

ozono tienen gran eficiencia 

con un 87.02% 

(Aylas, 

2018) 

Estudio de la adsorción de fenol, 4-

nitrofenol y 4-clorofenol utilizando carbón 

activado modificado con cobre 

Incorporar cobre al carbón 

aumenta su capacidad para 

adsorber la molécula de 4-

nitrofenol. 

(Carvajal et 

al, 2018) 

Estudio de la adsorción de 4-nitrofenol 

desde solución acuosa sobre un carbón 

activado con heteroátomos nitrogenados 

en la superficie. aplicación del modelo de 

sips 

concluye que la adsorción 

de 4-nitrofenol sobre el 

carbón activado se favorece 

por el incremento de grupos 

nitrogenados sobre su 

superficie. 

(Aylas et al, 

2016) 

Modificación ácida del carbón activado y 

la influencia del grupo sustituyente en la 

adsorción de compuestos fenólicos 

La capacidad de adsorción 

depende de la química 

superficial del carbón activo.  

Planteamiento del problema 

Existen muchos contaminantes orgánicos persistentes que pueden dañar la 

salud de los seres vivos y el medio ambiente incluso a bajas concentraciones. 

Estos contaminantes resisten la degradación causada por el sol, los agentes 

químicos y los microorganismos durante muchos años (Bogireddy et al. 2020). 

Entre los contaminantes orgánicos, el 4-nitrofenol (4-NP) es un material 

cristalino de color amarillo pálido y aspecto arenoso. El 4-NP se utiliza en la 

fabricación de fungicidas, insecticidas, productos farmacéuticos y tintes para 

oscurecer el cuero (Narayanan y Devaki 2015). La OMS y la EPA clasifican el 

4-NP como sustancia química altamente peligrosa. El límite permisible de 4-

NP en agua potable es de 1 μg/L de acuerdo con la NOM-127-SSA1-1994 

(Gobierno de México 2000). Por un lado, respirar 4-NP puede irritar la nariz, la 
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garganta y los pulmones, provocando tos o dificultad para respirar; la 

exposición al 4-NP puede causar malestar estomacal, debilidad, taquicardia, 

confusión o fiebre (Serra et al. 2020). Por otro lado, una exposición alta o 

prolongada podría afectar el sistema nervioso e interferir con la capacidad de 

la sangre para transportar oxígeno (Kong et al. 2017); también puede causar 

dificultades respiratorias, colapso e incluso la muerte (Yeh y Chen 2014).  

La identificación de 4-NP suele realizarse mediante electroquímica y 

cromatografía líquida de alta resolución (Bogireddy et al. 2020), lo que resulta 

caro y complicado. Por esta razón, es de gran importancia e interés desarrollar 

nuevas herramientas analíticas portátiles capaces de detectar 4-NP de forma 

altamente selectiva, sensible y rápida. Sin embargo, el uso de la 

espectroscopia fotoluminiscente requiere que la muestra emita luz cuando se 

irradia con radiación electromagnética UV-Visible (Wang y Hu 2014), y para 

ello se han desarrollado nanomateriales basados en carbono (Pandey et al. 

2020). 

Justificación 

Aunque los puntos de carbono suelen fabricarse principalmente mediante tres 

técnicas: pirólisis (Kashani y Afkhami 2017), hidrotermal (Bogireddy et al. 

2021) (solvotérmal si el disolvente es distinto del agua) o microondas (de 

Medairos at al. 2019), la síntesis hidrotérmica destaca por conseguir tamaños 

de partícula más homogéneos en condiciones controladas (Bogireddy et al. 

2020). Además, se han utilizado diferentes precursores para sintetizar puntos 

de carbono selectivos al 4-nitrofenol, que pueden ser compuestos químicos 

como ácido cítrico (Qu et al. 2012), glucosa (Cui et al. 2021), y sacarosa (Cui 

et al. 2021), con dopantes a través de compuestos como urea (Tang at al. 

2013), tiourea (Svetlana et al. 2020), y tiosulfato sódico (Bian et al. 2016). 

También se han sintetizado puntos de carbono utilizando precursores 

orgánicos, como hojas naturales de apio (Qu at al. 2020), Escherichia coli (Fan 
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et al. 2022), lodos de depuradora (Yaoping y Zhijin 2020), Auricularia Auricula 

(Tu et al. 2020) y semilla de aguacate (Mejí et al. 2022). 

Por otra parte, para una mejor comprensión del mecanismo de interacción 4-

NP, también se han realizado algunos análisis mediante cálculos DFT, como 

se mencionó en el estado de arte [(Wang at al. 2017), (Supong et al. 2019) 

(Bogireddy, 2022)], en donde destacan estudios sobre la interacción del 4-NP 

con dopantes y su concentración relativa en los puntos de carbono dopados 

con nitrógeno. Utilizando métodos de química teórica, que permiten la 

simulación de modelos moleculares y estructuras electrónicas para calcular las 

propiedades de estos sistemas. La eficacia de estas herramientas 

computacionales se ha demostrado correlacionando los resultados obtenidos 

a partir de los modelos y los resultados experimentales (Celaya et al. 2019). 

Los resultados de este proyecto serán de un carácter científico y tendrán 

aplicaciones potenciales para los investigadores, así como la sociedad en 

general al tratar un tema tan prioritario como lo es la detección de 

contaminantes orgánicos. 

Hipótesis  

Los materiales a base de carbono pueden modificarse con relativa facilidad, y 

los compuestos orgánicos, pueden reaccionar mejor con una superficie si está 

funcionalizada, o si tiene elementos orgánicos. De este modo si se agrega 

oxígeno, nitrógeno, fósforo o azufre a un material base carbono, este podrá 

detectar mejor compuestos orgánicos. 

Objetivo general 

Estudiar nanomateriales compuestos basados en carbono para la detección 

de 4NF, para profundizar en el entendimiento sobre la selectividad al 4NF. 
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Objetivos específicos:  

• Generar modelos de 4-nitrofenol, 4-aminofenol, 2-amonofenol, fenol y catecol 

para incorporación en matrices de grafeno y grafeno dopados. 

• Optimizar los modelos de 4-nitrofenol, 4-aminofenol, 2-amonofenol, fenol y 

catecol, incorporados en matrices de grafeno y grafeno dopados, por medio 

de cálculos de estructura electrónica a nivel de Teoría de Funcionales de la 

Densidad (DFT). 

• Obtener las estructuras de bandas de cada modelo, con el código 

computacional Quantum ESPRESSO.  

• Calcular la energía de adsorción de cada modelo por medio de cálculos SCF 

en el software Quantum ESPRESSO para conocer la naturaleza del enlace en 

estos materiales.  

• Calcular la densidad de estados para cada modelo por medio del software 

Quantum ESPRESSO.  

• Caracterizar muestras a nivel de laboratorio para conocer propiedades de los 

materiales y validar los resultados con los cálculos obtenidos a nivel de DFT. 

•  Estudiar el tipo de interacción entre la superficie de carbono y los 

contaminantes mediante la función de localización de electrones, indicador de 

traslape de densidad y estudio por teoría de átomos en moléculas 
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Capítulo 2. Marco teórico 
 

2.1 Óxido de grafeno 

 

Para hablar del óxido de grafeno primero hay que mencionar al grafeno (cuya 

estructura se muestra en la figura 1 a) el cual es un alótropo del carbono y un 

material muy prometedor, ya que tiene propiedades muy útiles, como su 

dureza más grande que el diamante, un excelente conductor de la electricidad, 

gran maleabilidad siendo esta rara en el material, ya que se sabe que los 

materiales duros suelen ser muy frágiles y poco maleables (Medrano, 2012).  

El óxido de grafeno es un material que es grafeno pero que tiene oxígenos y 

grupos funcionales en la misma molécula. En cuanto a las propiedades que 

este material tiene, se encuentra que posee una resistencia eléctrica de 1012 

Ω⁄sq, o mayor, por lo que es un material dieléctrico que tiene propiedades de 

fotoluminiscencia, por lo que se puede usar para crear pantallas de cristal 

líquido, para detectar la luz que viaja en fibras ópticas o aplicaciones 

optoelectrónicas. El óxido de grafeno es hidrófilo por lo que se dispersa 

fácilmente en agua y otros solventes orgánicos para formar coloides acuosos. 

Tiene una gran área superficial, además, se puede depositar en prácticamente 

cualquier sustrato y es un material que se puede usar para formar compositos, 

debido a que puede ser mezclado fácilmente con polímeros y otros materiales 

(Martinez, 2013). 
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Figura 1 Estructura química: a) grafeno y b) óxido de grafeno 

2.2 Radiación electromagnética 

 

La radiación electromagnética es una forma de energía que se propaga a 

través del espacio en forma de ondas que consisten en la combinación de 

campos eléctricos y campos magnéticos que oscilan perpendicularmente entre 

sí y viajan a la velocidad de la luz.  

La radiación electromagnética se puede clasificar en diferentes categorías 

según su frecuencia o longitud de onda. Las ondas de radio, la luz visible y las 

microondas son ejemplos de radiación electromagnética que interactúa de 

forma no ionizante con la materia, es decir, no tiene suficiente energía para 

ionizar los átomos o moléculas con los que interactúa. Sin embargo, en el 

extremo de alta energía del espectro electromagnético, se encuentran los 

rayos X y los rayos gamma, que son formas de radiación ionizante. Estas 

formas de radiación tienen suficiente energía para eliminar electrones de los 

átomos o moléculas, lo que puede tener efectos perjudiciales en los seres 

vivos. La radiación electromagnética tiene una amplia gama de aplicaciones 

en diversas áreas, como las comunicaciones inalámbricas, la tecnología 

médica, la investigación científica y la industria. Sin embargo, también es 

importante tener en cuenta los posibles efectos nocivos de la radiación 

ionizante y tomar medidas para protegerse de su exposición (Andrews, 2017). 

 

b) a) 
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2.2.1 ¿Qué es un fotón? 

 

El fotón es de lo que se compone la luz, es una partícula elemental 

perteneciente a los bosones, por lo que tiene un spin igual a 1, su masa en 

reposo es nula, se mueve a la velocidad de la luz. El fotón es el cuanto, del 

campo electromagnético. Lo fotones se emiten en muchos procesos naturales, 

tales como, cuando una partícula se aniquila con su correspondiente 

antipartícula, durante transiciones nucleares cuando un electrón pasa de un 

estado excitado a un estado basal como se muestra en la figura 2, en esas 

transiciones se emiten fotones de varias energías, que van desde ondas de 

radio hasta rayos gamma. 

 

 

Figura 2 Representación gráfica de una transición electrónica en un átomo 

Se ha dicho que los fotones son partículas y se pueden explicar por medio de 

la mecánica cuántica, pero el comportamiento de los fotones también se puede 

comprender como el comportamiento de una onda, el cual presenta 

fenómenos como la refracción, por lo que el fotón tiene dualidad onda-

partícula. 
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Los fotones tienen diversas aplicaciones en ciencia y tecnología, como sus 

aplicaciones se encuentran: los láseres, los cuales funcionan mediante la 

liberación concentrada de fotones causados por el efecto fotoeléctrico; en 

chips, ya que cuando un fotón incide, genera una carga en un condensador el 

cual puede detectarse. En química se usan los fotones para determinar la 

presencia de elementos o moléculas, mediante la absorción o transmisión o 

reflexión de radiación electromagnética; en celdas fotovoltaicas se aprovecha 

la radiación solar que llega a la tierra a través de los fotones, de allí los fotones 

chocan con los electrones de los átomos de los semiconductores de las celdas,  

lo que origina que algunos electrones salgan de sus átomos y estos electrones 

libres viajan por un material conductor y así  generar electricidad (Alemany et 

al., 2013) . 

 

2.2.2 Fluorescencia 

Una de las características más importantes de los CQD´s es su intensa 

emisión de luminiscencia (fluorescencia) intrínseca. La fluorescencia es un tipo 

particular de luminiscencia que poseen las sustancias que son capaces de 

absorber energía en forma de radiaciones electromagnéticas y luego emitir 

parte de esa energía en forma de radiación electromagnética a una longitud 

de onda diferente. La energía total emitida es siempre menor a la energía total 

absorbida y la diferencia entre ambas es disipada en forma de calor, esto es 

así ya que, en la mayoría de los casos la longitud de onda emitida es mayor 

(por lo tanto, menor energía) que la absorbida. El mecanismo de fluorescencia 

típico implica tres pasos secuenciales, denominados: absorción, emisión no 

radiactiva y emisión. El ciclo completo es muy breve y transcurre en tiempos 

del orden de los nanosegundos (Skoog & West, 1980). 
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Figura 3 Diagrama de Jablonski donde se representan las principales transiciones energéticas 

que dan lugar a la fluorescencia y fosforescencia. (Imagen modificada de Jesús Ciegales Canga. 

Julio 2016, CQDs) 

El fenómeno de fluorescencia puede ser fácilmente entendido gracias al 

esquema representado en la Figura 3 (Diagrama de Jablonski). El proceso 

comienza por la excitación de un electrón desde su estado basal (S0) a un 

nivel energético excitado de mayor energía (S2) en un estado vibracional alto. 

Esta promoción se produce cuando la molécula absorbe energía en forma de 

un cuanto de luz (fotón). El electrón que se encuentra en un estado electrónico 

excitado puede ceder parte de su energía en forma de radiaciones 

vibracionales. Esta partícula atómica puede ir descendiendo entre los distintos 

niveles vibracionales cediendo a su vez parte de energía en forma de calor. 

Finalmente, los electrones en estados excitados (S1) descienden hasta el 

estado basal emitiendo luz (Fluorescencia) o perdiendo energía por procesos 

no radiativos (Jaffe & Miller, 1966). 

Entre las teorías que confirman la alta fluorescencia de los CQDs se 

encuentran teorías basadas en la presencia de grupos funcionales en la 
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superficie de las nanopartículas; del pasivado de la superficie; del número de 

fluoróforos en su composición con diferentes grados de conjugación π; y de la 

recombinación entre electrones y huecos localizados dentro de los clusters de 

carbono sp2 incrustados en una matriz con carbonos sp3. 

 

2.2.3 Absorción de radiación electromagnética 

La absorción es el proceso por el cual la radiación electromagnética es 

captada por la materia. Cuando la absorción se produce dentro del rango de 

la luz visible, recibe el nombre de absorción óptica. Esta radiación, al ser 

absorbida, puede, bien ser reemitida o bien transformarse en otro tipo de 

energía, como calor o energía eléctrica. Los puntos de carbono muestran 

absorción óptica en la región ultravioleta del espectro. La absorbancia de este 

tipo de nanopartículas se atribuye a transiciones π-π* de los enlaces dobles 

del carbono (C=C) y también debida a transiciones n-π* de los enlaces C=O, 

principalmente (Zhu et al., 2015). 

 

2.3 Teoría funcional de la densidad (DFT)  

Es un procedimiento variacional alternativo a la solución de la ecuación de 

Schrödinger, en donde el funcional de la energía electrónica se minimiza 

respecto a la densidad electrónica; la densidad es una magnitud más simple 

de calcular que la función de onda, lo que en la práctica permite calcular 

sistemas más complejos; es una teoría importante en la física molecular, 

debido a que permite calcular las interacciones electrónicas, y por lo tanto las 

interacciones moleculares (Fiolhais, 2003). 

El DFT tiene muchas ventajas como lo son, que las ecuaciones son más 

simples, respecto a otras ecuaciones de muchos cuerpos de mecánica 
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cuántica, por lo mismo requiere de un bajo costo computacional, se obtienen 

propiedades químicas como electronegatividad y dureza. El DFT tiene muchas 

aplicaciones como que permite tratar sistemas grandes y calcular más 

propiedades, deduce estructuras moleculares, útil para cálculo de frecuencias 

vibraciones, energía de ionización, afinidad electrónica, energía electrónica de 

excitación, cálculo de frecuencias poblacionales,  cálculo de desplazamientos 

químicos en RMN y constantes de acoplamiento nucleares spin-spin, 

momentos dipolares, intensidades de IR y espectroscopia RAMAN, modelado 

de cúmulos de agua y otros sistemas enlazados por puentes de hidrógeno. 

Pero aun siendo una teoría muy útil tiene algunas desventajas, tales como, 

que el DFT está hecho para sistemas en estado base, de esta manera sus 

aplicaciones a estados excitados no son notorios. 

 

2.3.1 Teoremas de Hohenber y Kohn 

 

Los teoremas de Hohenberg-Kohn son dos resultados fundamentales en DFT, 

estos teoremas fueron propuestos en 1964 por Pierre Hohenberg y Walter 

Kohn, y son la base teórica que permite aplicar la DFT para resolver problemas 

cuánticos de manera eficiente (Richard, 2004). 

Primer teorema de Hohenberg-Kohn: El primer teorema establece que la 

densidad electrónica de un sistema contiene toda la información necesaria 

para describir el comportamiento cuántico del sistema. En otras palabras, para 

cualquier sistema cuántico de muchos electrones, existe una correspondencia 

biunívoca entre el potencial externo del sistema y su densidad electrónica en 

el estado fundamental (estado base). Esto significa que, si dos sistemas 

diferentes tienen la misma densidad electrónica, tendrán propiedades 

electrónicas idénticas, sin importar sus diferencias en la configuración de 
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electrones y potenciales. Este primer teorema se describe con la ecuación 

siguiente (Ec.1). 

 

 𝐸𝑣[ρ] = 𝑇[ρ] + 𝑉𝑛𝑒[ρ] + 𝑉𝑒𝑒[ρ]    (Ec.1) 

 

Donde Ev[ρ] es la energía total, T[ρ] es la energía cinética, Vne[ρ] es la energía 

potencial núcleo-electrón y Vee[ρ] es la energía potencial.  

 

Segundo teorema de Hohenberg-Kohn: El segundo teorema establece que la 

energía del estado base de un sistema cuántico puede ser expresada como 

un funcional de la densidad electrónica ρ(r). Es decir, la energía total del 

sistema (energía electrónica más energía del núcleo) es una función de la 

distribución de electrones en el espacio, y se puede obtener directamente a 

partir de la densidad electrónica sin necesidad de conocer la función de onda 

de todos los electrones, lo que hace que la DFT sea computacionalmente más 

eficiente que otros métodos. El segundo teorema se describe con la ecuación 

siguiente (Ec.2) 

𝐸𝑣[ρ0] ≤ 𝑇[ρ] + 𝑉𝑒𝑒[ρ] + ∫ ρv(r)dr ]    (Ec.2) 

Donde Ev[ρ0] es la energía total, T[ρ] es la energía cinética, Vee[ρ] es la energía 

potencial y ρv(r) es la densidad del potencial externo. 

 

Gracias a los teoremas de Hohenberg-Kohn, la DFT se ha convertido en una 

herramienta esencial para investigar sistemas de muchos electrones en 

química cuántica, física de materiales y otras áreas de la ciencia. Sin embargo, 

es importante tener en cuenta que la eficiencia y precisión de la DFT dependen 

de la elección adecuada de aproximaciones para el funcional de la densidad, 
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ya que el funcional exacto aún es desconocido y solo se conocen 

aproximaciones numéricas para resolver el problema. 

 

2.3.3 Energía de adsorción  

La adsorción es un proceso en el que los átomos se adhieren a la superficie 

de un material al entrar en contacto con éste, como se muestra en la figura 4. 

Los cuales pueden estar formados por los mismos elementos o por elementos 

distintos. Adsorción puede ser básicamente de dos tipos, fisisorción en el que 

la especie adsorbida mantiene su naturaleza química o la quimisorción, en el 

cual la especie adsorbida no mantiene su naturaleza química (da lugar a una 

especie química distinta). La fisisorción es causada por fuerzas dispersivas 

como fuerzas de Van der Waals (Correa et al., 2014). Mientras que la 

quimisorción es causada por la formación de enlaces químicos (Mola et al., 

2011), para que haya adsorción se requiere energía, en un sistema en donde 

ocurrió el fenómeno de adsorción será exotérmico debido a que la adsorción 

es un fenómeno espontáneo. Por lo tanto, liberará energía por lo que un 

cálculo con energía negativa (en un sistema donde se está calculando la 

adsorción) indicaría que hubo adsorción (Nieto et al., 2012). 

 

Figura 4 Representación esquemática de la adsorción. 
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2.3.4 Densidad de estados 

 

Para comprender que es la densidad de estados primero hay que saber que 

es un estado, se refiere a cada una de las formas o etapas, que se pueden 

apreciar mediante la medición de ciertas propiedades que puede tomar un 

sistema físico en el tiempo. Cuando un sistema físico sufre cambios, un estado 

físico sería cualquiera de las situaciones posibles que resulten de estos 

cambios. Un estado puede referirse a conceptos más específicos, puede 

usarse “estado” para hablar de la manera en que se encuentra un material o 

sistema (estado de la materia) (Tonelli, 2015). En termodinámica se refiere a 

una descripción del sistema en base a características de propiedades físicas, 

como la temperatura, presión o el volumen, en mecánica clásica se refiere a 

las variables medibles que sirven para poder comprender su evolución en el 

tiempo, como su posición, velocidad o momento, o en mecánica cuántica, que 

se refiere a el número de partículas y los valores de magnitudes asociadas al 

sistema (Jacques et al, 1991). Entonces la densidad de estados representa el 

número de estados por unidad de energía y de esta manera la densidad de 

estados en función de la energía da el número de estados por unidad de 

volumen en un intervalo de energía (Anota, 2009). En el estado sólido los 

niveles de energía pueden representarse como un continuo, y de ese modo la 

densidad de estados puede graficarse como una curva, como se muestra en 

la figura 5. 
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Figura 5 Gráfica del modelo de gas de electrones libres. 

                                                      

2.3.5 Isosuperficie 

Isosuperficie es una técnica que permite visualizar datos escalares en 3D. 

Muestra una superficie de puntos de valor constante en el espacio 3D dentro 

de un volumen determinado, como lo pueden ser valores de temperatura, 

presión, densidad o velocidad (Ruisoto & Juanes, 2012), y puede verse como 

una extensión de contornos como se observa en la figura 6. 

 

Figura 6 Ejemplo de Isosuperficie de densidad electrónica. 

 

2.3.6 indicador de regiones superpuestas de densidad (DORI) 

 

DORI es un método descriptor de enlace dependiente de la densidad que 

permite la representación simultánea de interacciones covalentes y no 

covalentes. El método se ajusta para revelar áreas en el espacio donde la 
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densidad electrónica total resulta de una fuerte superposición de densidades 

atómicas, moleculares o de capas, con lo que este enfoque resulta efectivo 

para describir diversos patrones de unión, incluidos los contactos de no unión. 

Además, se puede usar DORI para visualizar y cuantificar el concepto de 

compacidad electrónica en la química supramolecular (de Silva, 2014). 

La ecuación que describe DORI (Ec. 3) es fundamentada en vectores de onda 

locales [K(r)] los cuales se refiere a un vector en el espacio recíproco del cristal 

que caracteriza la periodicidad de la estructura cristalina y la naturaleza de las 

ondas electrónicas que se propagan en el material. En otras palabras, es un 

vector que describe cómo cambia la fase de la función de onda electrónica al 

moverse a través de la estructura cristalina. 

θ(r) = 
(▽𝑘2(𝑟))2

(𝑘2(𝑟))3  (Ec. 3) 

Donde θ(r) en una unidad adimensional y K(r) es el vector de onda local. 

Haciendo un mapeo estándar al rango [0,1] la ecuación de DORI (Ec.4) está 

cerca de 1 en las regiones de enlace y cerca de 0 en los núcleos y lejos de la 

molécula. 

γ (r) = 
𝜃(𝑟) 

1+𝜃(𝑟) 
 (Ec. 4) 

Donde γ(r) es una unidad adimensional cuyo papel es examinar las 

características geométricas de la densidad electrónica mediante la medición 

de las desviaciones de la exponencialidad única. Esto se basa en la 

observación de que las densidades electrónicas en átomos tienden a tener 

comportamientos exponenciales, excepto en las regiones de interacción, 

donde se superponen dos o más densidades atómicas. Lo mismo ocurre con 

las interacciones entre moléculas, ya que las colas de densidad molecular 

también exhiben un decaimiento exponencial. Este enfoque difiere de la 

mayoría de los descriptores de enlaces que buscan identificar la localización 

precisa de los electrones. En cambio, aquí se busca identificar las 
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desviaciones de la exponencialidad única para revelar las regiones donde se 

producen interacciones y superposiciones de densidades atómicas o 

moleculares. 

2.3.7 Función de Localización Electrónica (ELF) 

 

ELF es una herramienta utilizada en la física de la materia condensada y la 

química teórica para analizar la distribución de los electrones en un sistema 

molecular o sólido. La ELF permite obtener información sobre la localización y 

delocalización de los electrones en una estructura, lo que es relevante para 

entender las propiedades químicas y físicas de los materiales (Becke, 1990). 

 

La ELF se define como una función matemática que evalúa la probabilidad de 

encontrar un electrón en una región del espacio, teniendo en cuenta la 

distribución de la densidad electrónica. Su principal objetivo es identificar las 

regiones en las que los electrones se localizan fuertemente, es decir, las 

regiones donde la densidad electrónica es alta y los electrones tienden a 

permanecer, y las regiones donde los electrones están deslocalizados, es 

decir, las regiones con baja densidad electrónica y alta movilidad de 

electrones. 

 

Mediante el análisis de la ELF, se pueden identificar enlaces químicos fuertes 

(regiones de alta localización electrónica) y regiones de deslocalización, como 

pueden ocurrir en sistemas metálicos o materiales con enlaces covalentes 

extendidos. Esta información es útil para comprender la naturaleza química y 

las propiedades electrónicas de moléculas y sólidos, así como para estudiar 

las interacciones electrónicas y la reactividad química. La función de ELF se 

define en la siguiente ecuación (Ec. 5) 
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𝐸𝐿𝐹 = (1 + 𝑋σ
2)−1 (Ec. 5) 

 

Donde Xσ se define como el índice de localización adimensional que se calibra 

en comparación con el gas de electrones con densidad uniforme ( Xσ = Dσ/D0
σ). 

Siendo D0
σ el gas de electrones uniforme, el cual se describe como  

D0
σ = (3/5)(6π2)2/3 P σ

 5/3  Siendo Pσ(r) la densidad de espin. 
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Capítulo. 3. Detalles experimentales y desarrollo teórico 
 

3.1 Detalles experimentales 

3.1.1 Material 

 

Ácido cítrico (Fermont, ≥100,3%) como precursor de carbón; para los 

distintos dopantes en los CDs se usó: tiourea (Fermont, ≥99,1%) como 

dopante de N-S, urea (Sigma, ≥ 98%) y sulfato sódico (Meyer, ≥ 99%) como 

dopante de Sulfuro.  Los contaminantes usados fueron: 4-nitrofenol, 4-

aminofenol, 2-amino fenol, catecol y fenol (grado espectrofotométrico). 

3.1.2 Equipos utilizados 

La absorbancia de los puntos de carbono en el rango UV-visible (200-600nm) 

fue medido con un espectrofotómetro de la marca Thermo fisher scientific 

modelo EVO 60. Debido a que los puntos de carbono muestran emisión 

dependiente a la excitación, la fluorescencia de los puntos de carbono fue 

medido utilizando un espectrometro de fluorescencia Cary Eclipse.   

3.1.3 Metodología experimental 

 

3.1.3.1 Síntesis de puntos de carbono 

 

Para la síntesis de los puntos de carbono se realizaron tres métodos distintos 

de síntesis (hidrotermal, síntesis asistida por microondas y pirólisis), como 

precursor del carbón se usó ácido cítrico y como precursor de los átomos 

dopantes se usó tiourea (para dopar con nitrógeno y azufre), urea (para dopar 

con nitrógeno) y tiosulfato de sodio (para dopar con azufre).   

Con el método hidrotermal se sintetizaron cinco CDs: tres usando distintas 

concentraciones de tiourea (0.250 g, 0.150 g y 0.050 g) y 0.375 g de ácido 
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cítrico; un CDs usando 0.250 g de urea y 0.375 g de ácido cítrico, y un CDs 

usando 0.250 g de tiosulfato de sodio y 0.375 g de ácido cítrico. Con los 

métodos de síntesis asistida por microondas y pirólisis, se sintetizó un punto 

de carbono por cada método, usando 0.250 g de urea y 0.375 g de ácido 

cítrico. Para todos los puntos de carbono se sintetizaron usando 40 ml de agua 

desionizada. 

A continuación, se describe la metodología para cada método. 

Hidrotermal:  

1. Primero se pesan los precursores en una balanza analítica, se miden 40 ml 

de agua desionizada y se mezclan en una parrilla con agitación magnética, 

hasta que la solución sea homogénea. 

2. Se vierte la solución en una autoclave de acero inoxidable. 

3. Se calienta la solución a una temperatura de 260 °C por dos horas. 

4. Después de esperar a que la solución llegue a temperatura ambiente, se 

guardan los puntos de carbono y se realizan las caracterizaciones necesarias.  

Síntesis asistida por microondas: 

1. Primero se pesan los precursores en una balanza analítica, y se ponen en 

un microondas por un minuto.  

2. Se miden 40 ml de agua desionizada y se mezcla junto a los precursores en 

una parrilla con agitación magnética, hasta que la solución sea homogénea. 

3. A la solución resultante se le hace un baño ultrasónico por dos horas  

4. Después, se guardan los puntos de carbono y se realizan las 

caracterizaciones necesarias.  

Pirólisis:  
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1. Primero se pesan los precursores en una balanza analítica, y se ponen en 

una parrilla a una temperatura de 280 °C, por cinco minutos. 

2. Se miden 40 ml de agua desionizada y se mezcla junto a los precursores en 

una parrilla con agitación magnética, hasta que la solución sea homogénea. 

3. A la solución resultante se le hace un baño ultrasónico por dos horas  

4. Después, se guardan los puntos de carbono y se realizan las 

caracterizaciones necesarias.  

 

3.1.3.2 Espectros de fotoluminiscencia, emisión (PL) 

 

Los espectros de emisión se midieron desde 300 a 600 nm, con una longitud 

de onda de excitación variando en el rango desde 250 a 370 nm para identificar 

los posibles picos de emisión y su variación en intensidad 

3.1.3.3 Espectros de fotoluminiscencia, excitación (PLE) 

 

Para obtener los espectros de excitación fotoluminiscencia, los puntos de 

carbono se midieron en un rango de 250 nm hasta un valor muy cerca del pico 

máximo de emisión obtenido previamente. 

3.1.3.4 Absorbancia 

 

Para calcular la absorbancia de los puntos, se usó un equipo de 

espectroscopía ultravioleta-visible, los espectros fueron medidos en un rango 

de 200 a 600 nm. 
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3.1.3.5 Selectividad de los puntos de carbono a contaminantes 

orgánicos 

Para evaluar la selectividad de los puntos de carbono, se midió la absorbancia 

y la fotoluminiscencia de soluciones con los distintos puntos de carbono, con 

distintos contaminantes orgánicos, y agua. Los contaminantes evaluados 

fueron el 4-nitrofenol, 4-aminofenol, 2-aminofenol, fenol y catecol. 

3.2 Desarrollo teórico 

3.2.1 Infraestructura de cómputo de alto rendimiento 

 

Para realizar los cálculos teóricos se usó la supercomputadora MIZTLI, del 

departamento de Supercómputo de la UNAM 

 

3.2.2 Herramientas computacionales 

 

Se realizaron varios estudios teóricos utilizando diferentes modelos, 

incluyendo Quantum ESPRESSO para realizar estudios de primeros principios 

de DFT, Gaussian para optimizar estructuras orgánicas, Avogadro para la 

visualización de la estructura híbrida, VESTA para la visualización de iso-

superficies, y TURBOMOLE junto con el software TmoleX para la identificación 

de los puntos críticos. 

 

3.2.3 Metodología teórica 

3.2.3.1 Optimización de modelos moleculares y metodología teórica 

La DFT es un método basado en la mecánica cuántica en la que se realizan 

cálculos de estructura electrónica en materiales.  
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Para formar los modelos de cada material, el procedimiento de preparación 

será el mismo para todos los sistemas. A continuación, se describen los pasos:  

1. En primer lugar, se hicieron los modelos de los materiales base carbono y 

los contaminantes orgánicos con el software Avogadro, siguiendo los modelos 

que se encuentran en la literatura, y se optimizaron de manera geométrica, 

para encontrar un modelo con configuración energética más baja.  

2. Los materiales se optimizaron usando un archivo de entrada para leerse en 

Quantum ESPRESSO.  

3. Todos los cálculos se realizaron con el código computacional Quantum 

ESPRESSO. Las interacciones electrón-electrón se consideraron utilizando la 

aproximación de gradiente generalizada (GGA) en el nivel de Perdew-Burk-

Ernzerhof (PBE). Además, se considera el método Tkatchenko-Scheffler para 

evaluar la interacción dispersiva del tipo van der Waals (vdW). Vale la pena 

señalar que el método PBE-vdW se ha utilizado ampliamente para estudiar 

materiales de carbono 2D. Se usará la norma que conserva los 

pseudopotenciales de Troullier-Martins en la forma completamente separable 

de Kleinman-Bylander. Los estados electrónicos considerados fueron: 1s2 

para hidrógeno, 2 2 s p 2 2 para carbono y 2 2 s p 2 4 para oxígeno. En estos 

sistemas se realizaron cálculos de polarización de espín no relativista. El corte 

de energía empleado para la onda plana se fijó en 680 eV. Se usará el umbral 

de convergencia de energía a 10−5 eV, y los parámetros estructurales se 

optimizaron completamente, usando un criterio de convergencia de fuerza de 

10-2 eV / Å. Las supercélulas se reproducirán periódicamente en el plano x-y, 

mientras que se aplicó una región de vacío de 20 Å a lo largo de la dirección z 

para evitar la interacción entre los sistemas vecinos. Las relajaciones 

geométricas en los sistemas se realizaron en supercélulas de 6 × 6 × 1 con 

mallas de puntos k de la zona de Brillouin de 3 × 3 × 1 y dentro del esquema 

de puntos k de Monkhorst-Pack. Las propiedades de la estructura electrónica 
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como la densidad de estados (DOS), las estructuras de bandas y la densidad 

parcial de estados (PDOS) se analizaron con mallas de puntos k de la zona de 

Brillouin de 15 × 15 × 1. 

4. El archivo de entrada descrito en el paso dos de este apartado se utilizará 

para todos los materiales base carbono (sólo cambiando el número de átomos, 

número de elementos y las coordenadas dependiendo de la composición del 

material que se estuviese modelando). En este paso se colocaron los 

contaminantes optimizados sobre los materiales base carbono usando el 

software Avogadro. Finalmente, se estudiaron los modelos distintos.  

5. Se optimizaron los cuarenta y tres modelos resultantes del paso anterior, 

usando el mismo archivo de entrada descrito en el paso dos.  

Después se realizaron caracterizaciones teóricas usando softwares para su 

cálculo, visualización y obtención de gráficas. Como se describió 

anteriormente, los cálculos a realizar serán la obtención de energía de 

adsorción, distribución de carga atómica, densidad de estados, estructura de 

bandas, y cálculos de la interacción entre la superficie de los CDs y los 

contaminantes. 

 

3.2.3.2 Energía de adsorción 

 

La energía de adsorción se calculó para conocer si los contaminantes se 

adsorbieron, o si no fueron capaces de adherirse a la superficie, y obtener su 

magnitud.  Para calcular la energía de adsorción se usó la ecuación siguiente 

(Ec.6). 

 

𝐸𝑎𝑑 = 𝐸𝑇 − (𝐸𝐶 + 𝐸𝑆) (Ec. 6) 
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donde Ead es la energía de adsorción (eV), ET es la energía del sistema total 

(eV), Ec es la es energía electrónica del contaminante en electrón volts y Es la 

energía electrónica de la superficie(eV). 

 

Para calcular la energía de adsorción, se realizaron tres “single points” para 

cada modelo. Esto quiere decir que se encontró la energía en su estado inicial 

para el contaminante, la superficie y la interacción del contaminante con la 

superficie. Se obtuvieron los single point usando el cálculo “scf” en Quantum 

ESPRESSO. En la línea “nstep =” dentro de &CONTROL se indicó el valor “1” 

para que de esta manera solo realice un paso del código como se muestra en 

la figura 7. Esto se realizó tres veces para cada modelo, corriendo las 

coordenadas y el número de átomos para cada caso. Se calculó usando las 

coordenadas de todo el sistema, después usando solo las coordenadas del 

contaminante y finalmente usando solo las coordenadas de la superficie. 

 

Figura 7 Sintaxis de “& CONTROL” en archivo de entrada para calcular single point en Quantum 

ESPRESSO. 

 

 

 

 

 



37 
 

3.2.3.3 Distribución de cargas 

 

Este cálculo se requiere para saber la distribución de las cargas, es decir para 

ver que parte del sistema se mantiene parcialmente negativo, o positivo. Para 

calcular la distribución de carga se utilizó la ecuación 3 (Ec.7). 

 

𝜎 = ∑ 𝑞𝑠 − ∑ 𝑞𝑐 (Ec. 7). 

 

Donde: σ es la distribución de carga en Coulombs (C), Σqs es la sumatoria de 

las cargas de los átomos del contaminante interactuando con la superficie, y 

Σqc es la sumatoria de las cargas de los átomos de la superficie y el 

contaminante de manera aislada. 

3.2.3.4 Isosuperficie 

 

Isosuperficie permite visualizar de manera gráfica cálculos computacionales, 

siendo por ello que se generaron isosuperficies de los modelos para observar 

la distribución de cargas. Primero se obtuvieron los archivos “CUBE” utilizando 

el archivo mostrado en la figura 8, en los archivos de salida, donde se 

realizaron los cálculos “scf” en Quantum ESPRESSO para cada modelo. 
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Figura 8 Conjunto de datos de entrada para obtener archivos. CUBE en Quantum ESPRESSO. 

 

Después se utilizaron los archivos “CUBE” de los contaminantes, superficies y 

sistemas completos obtenidos previamente usando Quantum ESPRESSO. 

Para observar la isosuperficie de cada modelo, se le restaron los archivos “. 

CUBE” del contaminante y las superficies a los archivos “. CUBE” del sistema 

completo usando el software VESTA. 

 

3.2.3.5 Densidad de estados y densidad parcial de estados 

 

Con la gráfica de la densidad de estados es posible conocer el ancho de la 

banda prohibida. Para calcular la densidad de estados (DOS) se usó un 

archivo de entrada para leerse en Quantum ESPRESSO, como se muestra en 

la figura 9. Para calcular la densidad parcial de estados (PDOS) se usó el 

archivo de entrada mostrado en la figura 10. Cabe destacar que para que este 

cálculo se efectué de manera eficiente, fue necesario haber realizado un 

cálculo “scf” previamente. 
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Figura 9 Sintaxis de conjunto de datos de entrada para obtener DOS en Quantum ESPRESSO. 

 

Figura 10 Sintaxis de conjunto de datos de entrada para obtener PDOS en Quantum ESPRESSO. 

 

3.2.3.6 Estructura de bandas 

 

Se obtuvieron gráficas que muestran de manera teórica, como están 

conformadas las bandas de cada modelo. Para calcularlas se requirieron tres 

cálculos en Quantum ESPRESSO. Primero se realizó un cálculo “scf”, después 

un cálculo “bands” el cual tiene una sintaxis parecida a la de “scf” con cambios 

en la parte de “&CONTROL” ya que se cambia scf por bands y se agregan tres 

líneas de comando para poder realizar el cálculo, y se escriben los parámetros 

de red en la parte de “K_POINTS”, como se muestra en la figura 11 a) y b). 
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Figura 11 Sintaxis en archivo de entrada para cálculo de bandas en Quantum ESPRESSO, a) 

&CONTROL y b) K_POINTS. 

 

Finalmente se usó el archivo mostrado en la figura 12, para obtener la 

estructura de las bandas. 

 

 

Figura 12 Archivo de entrada para obtención de archivo de bandas en Quantum ESPRESSO. 

3.2.3.7 Función de localización de electrones e indicador de traslape de 

densidad 

 

Ambos cálculos permiten visualizar de manera teórica las posibles 

interacciones entre la superficie de los puntos de carbono y los contaminantes. 

En ambos casos se parte de una estructura optimizada y se le realiza un 

cálculo scf, después se usa un postproceso para obtener los archivos que se 

permitirán visualizar las interacciones de tipo físicas o químicas entre la 

superficie y el contaminante. Para la Función de localización de electrones 

a) b) 
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(ELF), se usó el archivo de entrada mostrado en la figura 13 mientras que para 

el Indicador de región traslape de densidad (DORI) se usó el archivo de 

entrada mostrado en la figura 14. 

 

Figura 13 Archivo de entrada para obtención de cálculos ELF en Quantum ESPRESSO. 

 

Figura 14 Archivo de entrada para obtención de cálculos DORI en Quantum ESPRESSO. 
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3.2.3.8 Átomos en moléculas 

 

El cálculo de átomos en moléculas se realizó para poder obtener los puntos 

críticos que permiten cuantificar la magnitud el tipo de interacción entre la 

superficie de los puntos de carbono y los contaminantes. Para obtener los 

archivos necesarios para poder calcular los puntos críticos, se usó el código 

de turbomole, el cual se basa en DFT para poder realizar los cálculos, se 

usaron coordenadas de los modelos optimizados, uso un funcional PBE, y se 

realizó un cálculo SCF. Una vez que se obtuvieron los archivos de salida, se 

usó el programa Tmolex, para ver los puntos críticos. 
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Capítulo 4. Resultados y discusión 

4.1 Resultados experimentales 

4.1.1 Absorbancia 

En la figura 15 se muestran los espectros de absorbancia de concentraciones 

crecientes de 4-nitrofenol con los puntos de carbono sintetizados mediante el 

método hidrotermal usando 0.375 g de ácido cítrico como precursor de 

carbono y 0.25 g de distintos compuestos como precursores de heteroátomos, 

a) usando tiourea como precursor de azufre y nitrógeno, b) usando urea como 

precursor de nitrógeno y c) usando tiosulfato de sodio como precursor de 

azufre. Como se puede observar, en los tres casos aparece un pico a 340 nm 

conforme se incrementa la concentración de 4-nitrofenol, el cual es 

característico de este contaminante, sin embargo, para el caso de los puntos 

dopados con nitrógeno (figura 15 b)) se observa también un pico a 420 nm 

conforme se incrementa la concentración de 4-nitrofenol, el cual es 

característico de la molécula de 4-nitrofenolato. 
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Figura 15 Espectros de absorbancia de concentraciones crecientes de 4-nitrofenol con puntos 

de carbono, a) dopados con azufre y nitrógeno, b) dopados con nitrógeno y c) dopados con 

azufre. 

 

4.1.2 Espectros de fotoluminiscencia 

En la figura 16 se muestran los espectros de fotoluminiscencia por emisión, de 

puntos de carbono sintetizados mediante el método hidrotermal (HT) usando 

0.375 g de ácido cítrico como precursor de carbono y distintos compuestos 

como precursores de heteroátomos, a), b) y c) usando 0.05, 0.15 y 0.25 g de 

tiourea como precursor de azufre y nitrógeno, respectivamente, d) usando 0.25 

g de tiosulfato de sodio como precursor de azufre y e) usando 0.25 g de urea 

como precursor de nitrógeno. Además de muestran los espectros de 

fotoluminiscencia por emisión de puntos de carbono usando 0.250 g urea y 

0.375 g ácido como precursores, sintetizados por f) método asistido por 

a) b) 

c) 
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microondas (MH) y g) pirolisis (Piro), esto debido a la formación de 4-

nitrofenolato por los puntos dopados con nitrógeno mediante el método 

hidrotermal.  

Se puede observar que en todos los casos se emite un color azul o cercano al 

azul (rango de 450-495nm) ya que las longitudes máximas de emisión van de 

419nm (figura16 a)) a 454nm (figura 16 e)). Para el caso de los puntos de 

carbono dopados con azufre y nitrógeno(figura 16 a), b) y c)), se observa que 

conforme se va aumentando la longitud de onda de excitación la longitud de 

onda de emisión se corre al azul, hasta llegar al pico de máxima intensidad, y 

después la longitud de onda se corre hacia el rojo; para el caso de los puntos 

de carbono dopados con azufre(figura 16 d)) no se aprecia corrimiento, lo 

mismo pasa para el caso de los puntos de carbono dopados con nitrógeno 

sintetizados por método hidrotermal, lo que indicaría que estos puntos de 

carbono son más homodispersos, o sea que estos puntos tienen tamaños 

similares, por otra parte los puntos de carbono dopados con nitrógeno 

sintetizados por pirolisis (figura 16 g)) y método asistido por microondas(figura 

16 f)), mostraron mucha polidispersidad o sea que estos puntos tienen 

tamaños muy distintos, y se puede notar ya que en sus gráficas se observan 

longitudes de onda de emisión que se corren hacia el rojo y hacia el azul a 

medida que se aumenta la longitud de onda de excitación. Además, se observa 

que los puntos de carbono dopados con nitrógeno presentan la mayor 

intensidad. 
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Figura 16 Espectros de fotoluminiscencia por emisión de puntos de carbono, a), b) y c) dopados 

con azufre y nitrógeno partiendo de 0.05,0.15 y 0.25g de tiourea respectivamente, d) dopados 

con azufre, e) dopados con nitrógeno, f) dopado con nitrógeno sintetizado por método asistido 

por microondas y g) dopado con nitrógeno sintetizado por pirolisis. 

 

  

  

 

a) b) 

c) d) 

f) e) 

g) 

HT,0.05g tiourea  

HT,0.15g tiourea  

HT,0.25g tiourea  

HT,0.25g tiosulfato de sodio  

HT,0.25g urea  

MH,0.25g urea  

Piro,0.25g urea  
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En la figura 17 se muestran los espectros de fotoluminiscencia por excitación, 

de puntos de carbono sintetizados mediante el método hidrotermal usando 

0.375 g de ácido cítrico como precursor de carbono y distintos compuestos 

como precursores de heteroátomos, a), b) y c) usando 0.05, 0.15 y 0.25 g de 

tiourea como precursor de azufre y nitrógeno, respectivamente, d) usando 0.25 

g de tiosulfato de sodio como precursor de azufre y e) usando 0.25 g de urea 

como precursor de nitrógeno. Además, se muestran los espectros de 

fotoluminiscencia por emisión de puntos de carbono usando 0.250 g urea y 

0.375 g ácido como precursores, sintetizados por f) método asistido por 

microondas y g) pirolisis, esto debido a la formación de 4-nitrofenolato por los 

puntos dopados con nitrógeno mediante el método hidrotermal.  

Se puede observar que las longitudes máximas de excitación van de 330nm 

(figura17 a) y b)) a 360nm (figura17 d)). O sea que para todos los casos los 

puntos absorben en la región de ultravioleta y emiten en la región visible. 
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Figura 17 Espectros de fotoluminiscencia por excitación, de puntos de carbono, a), b) y c) 

dopados con azufre y nitrógeno partiendo de 0.05,0.15 y 0.25g de tiourea respectivamente, d) 

dopados con azufre, e) dopados con nitrógeno, f) dopado con nitrógeno sintetizado por método 

asistido por microondas y g) dopado con nitrógeno sintetizado por pirolisis. 

 

 

  

 

a) b) 

c) d) 

e) f) 

g) 

HT,0.05g tiourea  
HT,0.15g tiourea  

HT,0.25g tiourea  HT,0.25g tiosulfato de sodio  

HT,0.25g urea  MH,0.25g urea  

Piro,0.25g urea  
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4.1.3 Selectividad 

En las figuras 18, 19 y 20 se muestran las gráficas de selectividad a 

compuestos fenólicos; por PL, absorbancia y gráfica de barras de selectividad, 

respectivamente, para los puntos de carbono sintetizados mediante el método 

hidrotermal usando 0.375 g de ácido cítrico como precursor de carbono y 

distintos compuestos como precursores de heteroátomos, a), b) y c) usando 

0.05, 0.15 y 0.25 g de tiourea como precursor de azufre y nitrógeno, 

respectivamente, d) usando 0.25 g de tiosulfato de sodio como precursor de 

azufre y e) usando 0.25 g de urea como precursor de nitrógeno y los puntos 

de carbono usando 0.250 g urea y 0.375 g ácido como precursores, 

sintetizados por f) método asistido por microondas y g) pirolisis. 

 En todos los casos se observa una gran selectividad hacia el 4-nitrofenol ya 

que en la figura 18 se puede ver que los picos de máxima intensidad del 4-

nitrofenol están por debajo de los picos de máxima intensidad de los demás 

compuestos, también se puede notar que solo en el caso de los puntos de 

carbono dopados con nitrógeno mediante síntesis hidrotermal(figura 18 e)), el 

pico de máxima intensidad se corre hacia el rojo, ya que en esos puntos de 

carbono, se convierte 4-nitrofenol a 4-nitrofenolato, lo cual gasta energía, por 

lo que la onda de emisión es más larga(menos energética).  

En la figura 19 se muestra que en todos los casos la molécula de 4-nitrofenol 

presenta mucha absorbancia, lo que corrobora el hecho de que el 4-nitrofeno 

es la molécula que reduce más la intensidad de los puntos de carbono, y se 

puede notar que solo en el caso de los puntos de carbono dopados con 

nitrógeno mediante síntesis hidrotermal(figura 19 e)), se observa un pico a 420 

nm, ya que en esos puntos de carbono, se convierte 4-nitrofenol a 4-

nitrofenolato, como se había notado en la figura 18 e). La figura 20 ayuda a 

observar de mejor manera la selectividad de los puntos de carbono a 

compuestos fenólicos. 
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Figura 18 Gráficas de selectividad mediante PL, de puntos de carbono, a), b) y c) dopados con 

azufre y nitrógeno partiendo de 0.05,0.15 y 0.25g de tiourea respectivamente, d) dopados con 

azufre, e) dopados con nitrógeno, f) dopado con nitrógeno sintetizado por método asistido por 

microondas y g) dopado con nitrógeno sintetizado por pirolisis 

 

 

 

 

 

a) b) 

c) d) 

f) e) 

g) 

HT,0.05g tiourea  HT,0.15g tiourea  

HT,0.25g tiourea  HT,0.25g tiosulfato      

de sodio  

HT,0.25g urea  
MH,0.25g urea  

Piro,0.25g urea  
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Figura 19 Gráficas de selectividad mediante absorbancia, de puntos de carbono, a), b) y c) 

dopados con azufre y nitrógeno partiendo de 0.05,0.15 y 0.25g de tiourea respectivamente, d) 

dopados con azufre, e) dopados con nitrógeno, f) dopado con nitrógeno sintetizado por método 

asistido por microondas y g) dopado con nitrógeno sintetizado por pirolisis. 

 

 

 

 

a) b) 

c) d) 

f) e) 

g) 

MH,0.25g urea  
HT,0.25g urea  

HT,0.25g tiourea  HT,0.25g tiosulfato de sodio  

HT,0.05g tiourea  HT,0.15g tiourea  

Piro,0.25g urea  



52 
 

 

Figura 20 Gráficas de barras de selectividad de puntos de carbono, a), b) y c) dopados con 

azufre y nitrógeno partiendo de 0.05,0.15 y 0.25g de tiourea respectivamente, d) dopados con 

azufre, e) dopados con nitrógeno, f) dopado con nitrógeno sintetizado por método asistido por 

microondas y g) dopado con nitrógeno sintetizado por pirolisis. 
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4.2 Resultados teóricos 

4.2.1 Optimización 

En la siguiente figura (figura 21) se muestran los sistemas optimizados de la 

interacción de 4-nitrofenol con superficies de carbono, en donde se observa 

que hay interacción entre la superficie y el 4NF, ya que presentan una 

diferencia de energía negativa, lo que indica que se requeriría energía para 

separar al 4NF, esto para la superficie prístina, dopada con nitrógeno, azufre , 

nitrógeno y azufre y nitrógeno y fósforo  ya que para el caso, de la superficie 

dopada con fósforo, se muestra que el contaminante se adsorbe y libera NO2, 

para el caso de la superficie dopada con fósforo y azufre el oxígeno se enlaza 

con el fósforo. También se muestra en la figura 21 los sistemas optimizados 

de la interacción de 4-nitrofenolato con una superficie de carbono dopado con 

nitrógeno (GN-4NFion), esto debido a que de manera experimental se había 

notado que para los puntos de carbono dopados con nitrógeno se formaba 4-

nitrofenolato, en este caso (figura 21 h) se observó que se adsorbe el 4-

nitrofenolato a la superficie dopada. 
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Figura 21 Optimización de sistemas de carbono interaccionando con 4NF, a) prístino, b) dopado 

con N, c) dopado con S, d) dopado con.N-S, e) dopado con P, f) dopado con N-P, g) dopado con 

P-S y h) dopado con N interaccionando con 4nitrofenolato. 

4.2.2 Isosuperficie de diferencia de carga electrónica 

En la siguiente figura (figura 22) se muestran las isosuperficies de la 

distribución de carga de la interacción de 4-nitrofenol con superficies de 

carbono, en donde se observa que hay una concentración de electrones en el 

átomo de nitrógeno del 4-nitrofenol, así como en los electrones debajo del OH 

de 4-nitrofenol, ya que en la isosuperficie se observa una región el color 

amarillo (concentración de densidad electrónica) y en el corte transversal se 

observa una región roja (mayor concentración de densidad electrónica) en la 

molécula de 4-NF . 
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Figura 22 Isosuperficies de sistemas de carbono interaccionando con 4NF, a) prístino, b) 

dopado con N, c) dopado con S, d) dopado con N-S, e) dopado con P, f) dopado con N-P, g) 

dopado con P-S y h) dopado con N interaccionando con 4nitrofenolato. 

4.2.3 Energía de adsorción 

 También se calculó la energía de adsorción para las superficies prístina (G), 

dopada con nitrógeno (GN), con azufre (GS), con fósforo (GP), con nitrógeno 

y azufre (GNS), nitrógeno y fósforo (GNP) y dopada con azufre y fósforo (PS), 

interaccionando con moléculas de 4-nitrofenol (4-NF), 4-aminofenol (4AF), 2-

aminofenol (2AF), fenol (F) y catecol (C). Además, se calculó la energía de 

adsorción de la interacción entre la superficie dopada con nitrógeno y la 

molécula de 4-nitrofenolato (4-NFion). Los datos se muestran en la tabla 2, y 

ahí se puede ver que los puntos dopados con nitrógeno son los que tienen la 

mayor energía de absorción. También cabe mencionar que el sistema GN-

4AFion tuvo una energía de adsorción de -4.659 eV la cual corresponde con 

una quimisorción. 
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Tabla 2 Energía de adsorción en eV. 

 

 

4.2.4 Estructura de bandas y densidad de estados parciales (PDOS) 

En la figura 23 se muestran las estructuras de bandas y la densidad de estados 

de las superficies sin interaccionar con alguna molécula, por su parte en la 

figura 24 se muestran las estructuras de bandas y la densidad de estados 

parciales de las superficies interaccionando con el 4NF, además de incluir los 

cálculos de la interacción de la superficie dopada con nitrógeno 

interaccionando con el 4-nitrofenolato (figura 23 h)). Para las líneas de los 

perfiles de PDOS se usó el siguiente código de líneas de colores: verde/2p-

PDOS, gris/H-PDOS, rosa/C-PDOS, naranja/2S-PDOS, cian/N-PDOS, azul/O-

PDOS, rojo/P-PDOS, violeta/S-PDOS, dorado/Superficie-PDOS y 

marrón/4NF-PDOS. 

 En las figuras se puede ver que los orbitales P son los que aportan los estados 

de valencia y de conducción, para todas las superficies. En la figura 23 se 

puede notar que el fósforo (figura 23 e)) no modifica en gran manera las 

propiedades de las estructuras de bandas y la PDOS, esto ya que, en 

comparación con la estructura prístina, no se aprecia un cambio notable. Por 

otra parte, el resto de las superficies dopadas si cambia las propiedades de 
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las bandas, así como la PDOS, el mayor cambio se nota en los estados de 

conducción, ya que se observa que las bandas de conducción se acercan a el 

nivel de Fermi, a su vez se nota un aumento en los estados de conducción, 

con esto se aprecia que el dopaje de la superficie de carbono vuelve al material 

más conductor. 

En la figura 24 se puede notar la presencia del 4NF en los estados de 

conducción, el cual se aprecia que es debido a los átomos de oxígeno y 

nitrógeno, esto ya que los picos de 4NF (líneas marrones), están 

acompañados de picos azules (átomo de oxígeno) y color cian (átomo de 

nitrógeno). Cabe mencionar que la presencia de estos picos en los estados de 

conducción, no aparecen para lo de sistemas con los distintos contaminantes, 

como se muestra en los apéndices 5,6,7 y 8. 
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Figura 23 Estructura de bandas y espectro PDOS de superficies dopadas (a) grafeno prístino, 

(b) N, (c) S, (d) N-S, (e) P, (f) N-P y (g) P-S. 
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Figura 24 Estructura de bandas y espectro PDOS de superficies dopadas (a) grafeno prístino, 

(b) N, (c) S, (d) N-S, (e) P, (f) N-P, (g) P-S y (h) N interaccionando con 4nitrofenolato. 
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4.2.5 Átomos en moléculas 

Se realizaron cálculos teóricos basados en la teoría de átomos en 

moléculas(AIM), de las superficies prístina (G), dopada con nitrógeno (GN), 

con azufre (GS), con fósforo (GP), con nitrógeno y azufre (GNS), nitrógeno y 

fósforo (GNP) y dopada con azufre y fósforo (PS), interaccionando con 

moléculas de 4-nitrofenol (4-NF), 4-aminofenol (4AF), 2-aminofenol (2AF), 

fenol (F) y catecol (C), además se realizó este calculó para la interacción entre 

la superficie dopada con nitrógeno y la molécula de 4-nitrofenolato (4-NFion), 

para indicar la formación de enlaces o interacciones intermoleculares, los 

valores  obtenidos se muestran en la tabla 3. Cabe resaltar que para encontrar 

el tipo de interacción se usó el siguiente criterio, ∇2 y ρ < 0 covalente, ∇2 y ρ 

> 0 electrostático y ∇2>0 y ρ <0 puente de hidrógeno 

 

Tabla 3 Tipo de enlace se sistemas de interacción entre contaminantes y superficies de 

carbono. 

Sistema laplaciano ∇2 Densidad ρ Tipo de enlace 
4NF 

G 0.004655175 0.00101676 electrostático 

GN 
   

GP 0.06470829 0.1642894 electrostático 

GS 
   

4AF 

G 
   

GN 
   

GP 
   

GS 
   

2AF 

G 0.00453842 9.46E-04 electrostático 

GN 0.00498552 0.00106726 electrostático 

GP 
   

GS 0.003202291 6.32E-04 electrostático 

Fenol 

G 0.003589434 7.06E-04 electrostático 

GN 0.003718597 7.82E-04 electrostático 

GP 
   

GS 
   

Catecol 

G 0.004337312 9.61E-04 electrostático 
GN 0.004442589 9.61E-04 electrostático 

GP 
   



61 
 

GS 0.003910336 8.17E-04 electrostático 

4NF 

GNP 0.004341627 9.15E-04 electrostático 

GNS 0.004550871 9.63E-04 electrostático 

GPS 1.5558288 0.21020637 electrostático 

4AF 
GNP 0.003658231 7.25E-04 electrostático 

GNS 0.004112419 8.30E-04 electrostático 

GPS 0.004431349 9.56E-04 electrostático 

2AF 

GNP 0.004028118 8.55E-04 electrostático 

GNS 0.004426708 9.30E-04 electrostático 

GPS 0.003993198 7.88E-04 electrostático 
Fenol 

GNP 0.004005203 8.22E-04 electrostático 

GNS 0.00368796 7.29E-04 electrostático 

GPS 0.003761069 7.22E-04 electrostático 

Catecol 

GNP 0.003761892 8.10E-04 electrostático 

GNS 0.003872543 8.02E-04 electrostático 
GPS 0.003817672 7.45E-04 electrostático 

4NF ion 

GN -0.37841961 0.20328644 parcialmente covalente 

 

4.2.6 Cálculo sobre tipo de enlace 

Adicional a los cálculos de átomos en moléculas, se realizaron cálculos de 

función de localización de electrones (ELF por sus siglas en inglés), y se 

hicieron cálculos de indicador de región de traslape de densidad (DORI por 

sus siglas en inglés). En la figura 25 se muestran gráficas para analizar la 

interacción entre el 4-NF y de las superficies prístina (figura 25 a)), dopada con 

nitrógeno (figura 25 b)), con azufre (figura 25 c)), con fósforo (figura 25 d)). La 

información se muestra por fila, empezando por la información de la 

interacción (laplaciano, densidad electrónica, tipo de enlace y energía de 

adsorción), seguido por la representación gráfica del sistema en la vista que 

se realizaron los cortes transversales, después se muestran los planos del 

corte transversal de isosuperficie, ELF y DORI, respectivamente.  A través de 

isosuperficie y ELF no se puede apreciar algún tipo de enlace, con la excepción 

del sistema GP, en donde se aprecia un enlace, es con DORI, debido a que 
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este cálculo permite mostrar interacciones débiles. Con DORI se puede 

apreciar un tipo de enlace no covalente, ya que aparece una región en color 

cian entre el contaminante y la superficie de carbono. 

 

Figura 25 Gráficas de intención entre 4-NF y superficies de carbono, a) prístino, b) dopado con 

nitrógeno, c) dopado con azufre y d) dopado con fósforo. 

En la figura 26 se muestran gráficas para analizar la interacción entre el 4-

nitrofenolato y el dopante de nitrógeno (figura 26 a), así como la interacción 

entre el 4NF y las superficies, dopada con nitrógeno y fósforo (figura 26 b)), 

dopada con nitrógeno y azufre (figura 26 c)) y dopada con azufre y fósforo 

(figura 26 d)). Para el caso del 4-nitrofenolato, hay una interacción más fuerte 

(covalente). Esta metodología se hizo para el resto de los contaminantes (2-

AF, 4-AF, Fenol y catecol), y como se muestran el los apéndices 1,2,3 y 4, no 

hay interacciones fuertes entre las superficies y los contaminantes. 

 

 

 

a) 

b) 

c) 

d) 

Representación gráfica Isosuperficie ELF DORI 
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Figura 26 Gráficas de intención entre 4-NF y superficies de carbono, a) nitrógeno 

interaccionando con 4nitrofenolato, b) dopado con N-P, c) dopado con N-S y d) dopado con P-S. 

 

 

 

 

 

 

 

 

a) 

c) 

Representación gráfica Isosuperficie ELF DORI 

b) 

d) 
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Capítulo 5. Conclusiones 

Se obtuvo correlación entre los resultados teóricos y los resultados 

experimentales, ya que se pudo observar la misma tendencia entre la 

selectividad del 4NF medida experimentalmente mediante absorbancia y 

fotoluminiscencia, y los resultados teóricos que se midieron mediante, energía 

de adsorción y cálculos sobre el tipo de enlace (AIM, DORI y ELF). Con lo que 

se puede validar los sistemas moleculares propuestos.  

Los modelos teóricos muestran que la agregación de dopantes aumenta la 

adsorción del contaminante orgánico, esto debido a que, en todos los sistemas 

dopados, la energía de adsorción fue mayor en comparación a el sistema 

prístino.  

Se encontró a través de los cálculos teóricos, mediante estructura de bandas 

y PDOS que la selectividad al 4NF se debe a la parte nitro (NO2) de la molécula 

de 4NF, esto debido a la presencia picos de 4NF (líneas marrones) en los 

estados de conducción, los cuales están acompañados de picos azules (átomo 

de oxígeno) y color cian (átomo de nitrógeno), en donde cabe mencionar que 

la presencia de estos picos no aparece para los sistemas con los distintos 

contaminantes. 
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Apéndice 

 

 
Apéndice 1 Gráficas de intención entre 4AF y superficies de carbono, a) G, b) GN, c) 

GS, d) GP, e) GNP, f) GNS y g) GPS. 

 

 

 

 

 

a) Representación gráfica Isosuperficie ELF DORI 
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Apéndice 2 Gráficas de intención entre 4AF y superficies de carbono, a) G, b) GN, c) GS, 

d) GP, e) GNP, f) GNS y g) GPS. 
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Representación gráfica Isosuperficie ELF DORI 
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Apéndice 3 Gráficas de intención entre catecol y superficies de carbono, a) G, b) GN, c) 

GS, d) GP, e) GNP, f) GNS y g) GPS. 
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Representación gráfica Isosuperficie ELF DORI 
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Apéndice 4 Gráficas de intención entre fenol y superficies de carbono, a) G, b) GN, c) 

GS, d) GP, e) GNP, f) GNS y g) GPS. 

  
 

a) 

c) 

Representación gráfica Isosuperficie ELF DORI 
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g) 

f) 

d) 
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Apéndice 5 Estructura de bandas y espectro PDOS de superficies dopadas (a) grafeno prístino, 

(b) N, (c) S, (d) N-S, (e) P, (f) N-P y (g) P-S, interaccionando con 4AF. 
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Apéndice 6 Estructura de bandas y espectro PDOS de superficies dopadas (a) grafeno prístino, 

(b) N, (c) S, (d) N-S, (e) P, (f) N-P y (g) P-S, interaccionando con 2AF. 



78 
 

 

Apéndice 7 Estructura de bandas y espectro PDOS de superficies dopadas (a) grafeno prístino, 

(b) N, (c) S, (d) N-S, (e) P, (f) N-P y (g) P-S, interaccionando con Catecol. 
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Apéndice 8 Estructura de bandas y espectro PDOS de superficies dopadas (a) grafeno prístino, 

(b) N, (c) S, (d) N-S, (e) P, (f) N-P y (g) P-S, interaccionando con Fenol. 
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.  

Espectroscopia UV-Vis  

La espectroscopia UV-Vis se basa en la absorción de energía para la 

promoción de electrones a estados excitados. Debido a la adsorción de 

radiación de entre 160 a 780 nm del espectro electromagnético 

(pertenecientes a la región ultravioleta y visible) por una molécula, los 

electrones que se promueven son electrones de enlace de moléculas, los picos 

de adsorción que se obtienen a través de esta técnica sirven para identificar la 

presencia de grupos funcionales, así como, de otros elementos (Cubas et al., 

2018). 

 

Microscopio electrónico de barrido (SEM) 

El microscopio electrónico de barrido (SEM por sus siglas en inglés) es un 

instrumento que escanea la superficie de una muestra con un haz de 

electrones finamente convergentes en el vacío, detecta la información 

(señales) producida en ese momento a partir de la muestra y presenta una 

imagen ampliada de la superficie de la muestra en la pantalla del monitor. 

Al irradiar la muestra con un haz de electrones en el vacío, se generan 

electrones secundarios, electrones retro dispersados, rayos X característicos 

y otras señales. El SEM utiliza principalmente señales de electrones 

secundarios o de electrones retro dispersados para formar una imagen. Los 

electrones secundarios se producen cerca de la superficie de la muestra y la 

imagen SE obtenida al detectar estos electrones refleja la fina estructura 

topográfica de la muestra. 

Los electrones retro dispersados son aquellos reflejados al chocar con los 

átomos que componen la muestra, y el número de estos electrones depende 
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de la composición (número atómico promedio, orientación del cristal, etc.) de 

la muestra. (Hitachi,2009) 

Microscopia electrónica de transmisión (TEM) 

La microscopía electrónica de transmisión (TEM por sus siglas en inglés) es 

una técnica de microscopía mediante la cual un haz de electrones se transmite 

a través de una muestra ultrafina, interactuando con la muestra a medida que 

pasa. Se forma una imagen a partir de la interacción de los electrones 

transmitidos a través de la muestra; la imagen se amplía y se enfoca en un 

dispositivo de imagen, como una pantalla fluorescente, en una capa de 

película fotográfica, o para ser detectada por un sensor como una cámara de 

dispositivo de carga acoplada. En un TEM, un haz monocromático de 

electrones se acelera a través de un potencial de 40 a 100 kilovoltios (kV) y 

pasa a través de un fuerte campo magnético que actúa como una lente. La 

resolución de un TEM moderno es de aproximadamente 0,2 nm. Esta es la 

separación típica entre dos átomos en un sólido. Esta resolución es 1.000 

veces mayor que la de un microscopio óptico y unas 500.000 veces mayor que 

la del ojo humano (Goldstein, 2003). 

Espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier (FTIR) 

La espectroscopia FTIR (infrarroja por transformada de Fourier por sus siglas 

en inglés), es el método preferido de espectroscopia infrarroja. En la 

espectroscopía infrarroja, la radiación IR pasa a través de una muestra. Parte 

de la radiación infrarroja es absorbida por la muestra y otra parte pasa (se 

transmite). El espectro resultante representa la absorción y transmisión 

molecular, creando una huella digital molecular de la muestra. Como una 

huella dactilar, no hay dos estructuras moleculares únicas que produzcan el 

mismo espectro infrarrojo. Esto hace que la espectroscopia infrarroja sea útil 

para varios tipos de análisis. Un espectro infrarrojo representa una huella 

dactilar de una muestra con picos de absorción que corresponden a las 
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frecuencias de vibraciones entre los enlaces de los átomos que componen el 

material. Debido a que cada material es una combinación única de átomos, no 

hay dos compuestos que produzcan exactamente el mismo espectro infrarrojo. 

Por lo tanto, la espectroscopia infrarroja puede resultar en una identificación 

positiva (análisis cualitativo) de cada tipo diferente de material. Además, el 

tamaño de los picos en el espectro es una indicación directa de la cantidad de 

material presente.  

Con los algoritmos de software modernos, el infrarrojo es una excelente 

herramienta para el análisis cuantitativo. La espectroscopia infrarroja por 

transformada de Fourier (FTIR) se desarrolló para superar las limitaciones 

encontradas con los instrumentos dispersivos. La principal dificultad fue el 

lento proceso de escaneo. Se necesitaba un método para medir todas las 

frecuencias infrarrojas simultáneamente en lugar de individualmente. Se 

desarrolló una solución que empleaba un dispositivo óptico muy simple 

llamado interferómetro. El interferómetro produce un tipo único de señal que 

tiene todas las frecuencias infrarrojas "codificadas". La señal se puede medir 

con rapidez, generalmente del orden de un segundo más o menos. Por lo 

tanto, el elemento de tiempo por muestra se reduce a unos pocos segundos 

en lugar de varios minutos. La señal resultante se llama interferograma, que 

tiene la propiedad única de que cada punto de datos (una función de la 

posición del espejo en movimiento) que compone la señal tiene información 

sobre cada frecuencia infrarroja que proviene de la fuente (Brochure, 2022). 

Debido a que el analista requiere un espectro de frecuencia (una gráfica de la 

intensidad en cada frecuencia individual) para hacer una identificación, la señal 

de interferograma medida no se puede interpretar directamente. Se requiere 

un medio para "decodificar" las frecuencias individuales. Esto se puede lograr 

a través de una conocida técnica matemática llamada transformada de Fourier. 

Esta transformación la realiza la computadora, que luego le presenta al usuario 

la información espectral deseada para el análisis.  
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Anexos  

Participación con poster en la XX Reunión Mexicana de Fisicoquímica 

Teórica 

 

Anexo 1 Constancia de participación con poster en la XX Reunión Mexicana de Fisicoquímica 

Teórica. 
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Participación con asistencia en la XX Reunión Mexicana de 

Fisicoquímica Teórica 

 

Anexo 2 Constancia de asistencia a la XX Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica. 
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Participación en taller en el Congreso Internacional en tecnología 

Innovación y Docencia (CITITD 2023) 

 

Anexo 3 Reconocimiento por apoyo en taller en el Congreso Internacional en tecnología 

Innovación y Docencia (CITITD 2023) 
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Participación en el concurso de posters en el XXIV Aniversario del 

Centro de investigación en Ingeniería y Ciencias Aplicadas  

 

 

Anexo 4 Reconocimiento por participación en el concurso de posters en el XXIV Aniversario del 

Centro de investigación en Ingeniería y Ciencias Aplicadas 
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Participación como ponente en el Seminario de Estudiantes de Ciencia 

de Morelos 
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