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Los nanomateriales compuestos de dtomos de boro y nitrégeno
(comunmente Ilamado nitruro de boro) han tenido gran interés desde
el aislamiento de la monocapa de carbono o grafeno. Esto es debidoa la
diversidad de aplicaciones, entre ellas, sensores, medicina, en baterias,
entre otras, Esto debido a sus diversas propiedades, entre ellas la alta
estabilidad térmica, resistencia a la oxidacién, propiedades mecanicas
mejores que los nanotubos de carbono, etc. Siendo la caracteristica
esencial la de poseer enlaces de tipo heteronuclear (esto es, constituido
de diferentes elementos quimicos, tal como B-N). Lo que ha provocado
que para ciertos tipos de moléculas orgdnicas y/o inorganicas el proceso
de adsorcion se dificulte, por lo que a través de la permutacion de los
4dtomos, aplicadas a diversas estructuras, se logré tener los enlaces
homonucleares (enlaces constituidos del mismo tipo de elemento
quimico) permitiéndonos mejorias en dicho proceso de adsorcion de
diversas moléculas de interés.

Palabras claves: Grafeno, nitruro de boro, simulaciones moleculares, fullereno,
enlaces homonucleares

ABSTRACT

Nanomaterials composed of boron and nitrogen atoms (commonly called
boron nitride) have been of significant interest since the isolation
of the carbon or graphene monolayer. This is due to the diversity of
applications, which include sensors, medicine, and batteries, among
others. Diverse properties, such as high thermal stability, resistance
to oxidation, and superior mechanical properties compared to carbon
nanotubes, contribute to this. The key feature is its heteronuclear bond
type, which consists of diverse chemical elements like B-N, leading
to the formation of specific organic and/or inorganic molecules. The
adsorption process is challenging, but occasionally, by applying atom
permutations to different structures, we can create homonuclear bonds,
which are made up of the same type of chemical element. This allows for
improvements in the adsorption process of various molecules of interest.

Keywords: Graphene, boron nitride, molecular simulations, fullerene, homonuclear
bonds.
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El nitruro de boro

2004 afio del reporte del aislamiento de
la monocapa de carbono tejida en forma
de panal de abeja, esto es, constituida
de una estructura geométrica hexagonal
en dos dimensiones, llamado grafeno.
Dicha estructura provocé una revolucién
en la nanotecnologia debido a la diver-
sidad de sus aplicaciones tecnoldgicas
propuestas en la actualidad (Novoselov
et al., 2004). Ademds, esta situacion
derivo en el otorgamiento en el 2010 (a
André Geim y Kostantin Novoselov) de
uno de los premios Nobel mas rapido de
la historia. Posteriormente, un afio mas
tarde,2005, de igual manera se reporta
el aislamiento de la monocapa de nitruro
de boro o llamado “grafeno blanco” por
su apariencia (Novoselov et al., 2005) y
de iguales caracteristicas fisicas y qui-
micas que su analogo el grafeno. Este es
formado de dtomos de boro y nitrégeno
en hibridacién sp?, es decir, constituido
por enlaces heteronucleares (formado de
diferente tipo de elemento quimico tal
como B-N) con un valor alto en su energia
de cohesidn, alta resistencia a la oxida-
cién, propiedades térmicas altas, etc.,
siendo asi caracteristicas muy atractivas
también como su analogo de carbono para
sus diversas aplicaciones tecnolégicas
registradas hasta la actualidad (Pakdel
et al., 2014) tales como: diodos led que
emiten luz blanca, o en nanomedicina.
En esta ultima aplicacion, los problemas
de toxicidad para su biocompatibilidad
(tanto para nanotubos como nanohojas)
se han eliminado, debido a que se sabe,
es totalmente dependiente de su tamafio,
forma geométrica y estructura quimica
(Sen etal., 2016; Mateti et al., 2018).

Aunque es necesario tener presente que
este material fue sintetizado por primera
vez en el afio 1957 por la compariia General
Electric con una estructura cubica (en la
literatura cientifica conocida como blen-
da de zinc) y llamado Borazon (Wentorf
1957, 1961). Lo extraordinario resulto en
un trabajo reciente de 2014 en donde se
menciona que es viable que este material
crezca de manera natural en la regién del
Tibet (Dobrzhinetskaya et al., 2014).

Previo a esto, en 1998, se reporta la obten-
cion del fullereno mas pequefio en estos

tipos de elementos quimicos, B12N4, entre
otras composiciones quimicas (Golberg et
al., 1998). Este esta constituido por seis
anillos de cuatro atomos, y ocho anillos
de 6 atomos (Figura 1a) y el cual ha cau-
sado un revuelo por la gran cantidad de
estudios por simulacién de tipo molecular
(entendido como propiedades locales) o
periédico (propiedades en bulto) que se
le han realizado debido a que se le ha
propuesto como sensor de diversas mo-
léculas de interés ya sean organicas y/o
inorganicas. De igual manera, la contribu-
cion y poder predictivo de la simulacion
anivel periddico se dio en el afio de 1994
con la propuesta y posterior sintesis del
nanotubo de nitruro de boro de pared
multiple (Rubio et al., 1994). Teniendo
en consideracion tres formas de obtener
dichas estructuras tubulares conocidas
como: armchair, zig-zag y quiral. Destacan-
do de este tipo de geometria tubular una
de aplicaciones mas interesantes (en la
que no importa la forma como se obtenga
su comportamiento electrénico siempre
es lade unaislante), es decir, un prototipo
de sensor (dispositivo logrado funcionali-
zando su superficie con polimeros y nano-
particulas de platino) para la deteccién de
glucosaresultando en una alta eficienciay
que esperemos se escale (Wu etal., 2011).

Generando enlaces
homonucleares

Con la finalidad de mejorar el proceso de
adsorcion de diversas moléculas organicas
o inorgdnicas sobre la superficie de estas
estructuras Ilamadas de baja dimension
(de oa2dimensiones). Como uno de nues-
tros objetivos principales en el afio 2015
se inicié con la propuesta de disefar bajo
el esquema proporcionado por la simula-
cion de tipo molecular, la consideracion
de obtener enlaces de tipo homonuclear,
esto es, enlaces formado por el mismo
tipo de atomos, es decir, enlaces boro-
boro o nitrégeno-nitrégeno como primera
hipdtesis en nuestra linea de trabajo. Se
tomé como base al fullereno de carbono
en estructura Ceo pero constituido de
atomos de boro (en amarillo) y nitrégeno
(en colorazul) en la composicién quimica
de B,4N3¢ (Chigo etal., 2015). Resaltando
un hexdgono formado por 5 dtomos de
nitrégeno y uno de boro.
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El procedimiento realizado fue el reem-
plazo de manera directa de los dtomos de
carbono por atomos de B y N provocando
los enlaces homonucleares de nitrégeno
(Figura 1b). En este caso se analizé la
adsorcioén de la molécula de 6xido nitri-
co (NO, por sus siglas en inglés) con la
finalidad de protegerla de ser disociada
o que logre formar otro compuesto con la
molécula de superoxido (O-;), el peroxi-
nitrito (un oxidante), dada su importancia
en el estrés oxidativo que puede derivar
en la diabetes mellitus tipo Il entre otras
enfermedades actuales.

En el 2016 (Chigo atel, 2016), se propusie-
ron estos enlaces sobre estructuras tubu-
lares reemplazando los dtomos de boro por
nitrégeno (con enlaces homonucleares de
boros) y viceversa (con enlaces homonu-
cleares de nitréogenos) considerando la
Ilamada estructura arm chair o silla con
brazo, en los que una de las principales
caracteristicas es la transicion de un ma-
terial aislante a uno semiconductor y su
bajo valor de la funcién trabajo, pardmetro
que se tiene conocimiento es vital parala
fabricacion de sensores. Por lo que esta
estructura nos marca una linea de trabajo
aun no explorada en profundidad.

Posteriormente, en el afio 2019 se retomd
al fullereno de composicién quimica B42Ni»
con la finalidad de generarle enlaces
homonucleares. Este proceso se realizé
primero a través de la permutacion de
dtomos y que nos permite tener N posi-
bles isémeros estables estructuralmente
bajo el esquema del analisis vibracional
y posteriormente se ha realizado un
procedimiento refinado considerando el
orden quimico de la estructura a analizar
(Escobedo etal., 2019, Figura 1c). Aqui se
observo variaciones importantes en sus
propiedades electrénicas y geometrias
que nos permite tener una perspectiva
de sus posibles aplicaciones basadas
exclusivamente en dichos enlaces homo-
nucleares. Derivado de esto, en el afio
2021, como ejemplo, nos llevé a considerar
un isémero de esta estructura en compo-
sicién 24 atomos, tal como el de la obser-
vada en la Figura 1c. Esto se realiz6 para
analizar la adsorcién de una molécula con
actividad insecticida como el imidacloprid

(Palomino et al., 2021, Figura 2), siendo el
resultado una adsorcién de tipo quimico
en donde se observa la disociacién de un
grupo funcional lo que nos permite ver
el efecto favorable de dichos enlaces
homonucleares sobre la molécula de
prueba para conducirnos a una posible
degradacion.

Como segunda hipdtesis en la que nos
hemos basado, se reportan 14 nuevas
estructuras de composicién 28 dtomos
tomando como base a la estructura Cas.
Variando la cantidad de dtomos de boro
o nitrégeno con geometrias tipo fullereno
y bajo la consideracién de estabilizarlas
en carga eléctrica global anidénica (-1 |e]).
Infiriéndoles un posible comportamiento
magnético por la redistribucién de carga
debido a la aceptacién de un electrén
(Rodriguez et al., 2019 a), lo que nos
proporciona otra opcién para mejorar el
proceso de adsorcién debido a que se me-
jora los sitios con carga electronegativa.
Esta situacién nos lleva también a consi-
derar su uso como medio de transporte de
diversos sistemas moleculares para lograr
aumentar su eficiencia, tal como sucede
con ciertos farmacos de interés.

Como ejemplo de esta situacion se analizd
laadsorcién del 4cido acetilsalicilico con-
siderando también el medio acuoso y que
recientemente se le encontré actividad
anticancerigena (Flores et al, 2022). Este
sistema molecular es conocida comun-
mente como aspirina, y que la adsorcion
sobre estas estructuras de composicion
28 4tomos que ya consideran estos tipos
de enlaces homonucleares resulto en una
interaccion débil, fisisorcion. Por lo que
esto pudiese derivar que la estructura fun-
cione como medio de transporte también
logre liberar al farmaco de manera inme-
diata, mejorando su eficiencia, figura 3.
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Figura 1. Estructuras: a) B:N,; con enlaces
heteronucleares B-N, b) B.sNss con enlaces
homonucleares N-N, c) isémero del B;,N;, con
enlaces homonucleares B-B.

Otros interesantes ejemplos reportados
en la literatura a nivel experimental es la
adsorcion de dopamina sobre superficies
con carga negativa (Jodko-Piorecka et
al 2013), o nucleobases del ADN indu-
ciéndoles carga negativa a través de la
aplicaciéon de un campo eléctrico sobre
sistemas bidimensionales con carga nega-
tiva (Xie et al., 2019), resultando en una
quimisorcion. Basta mencionar que es
viable sintetizar de manera experimental
hojas de nitruro de boro, grafeno con carga
positiva (Chu et al, 2020).

Finalmente, como tercera hipdtesis en la
que estd en vias de desarrollo y aun no
explorada en su totalidad, es el magne-
tismo intrinseco (natural) o inducido en
dichas estructuras. Esto proveniente tanto
de los atomos de boro como de los dtomos
de nitrégeno y que es posible tengan un
impacto favorable y de gran importancia
en dicho proceso de adsorcién. Logran-
do observar su efecto en la interaccion
del fullereno B42N+, sobre nanohojas de
carbono (grafeno) y nitruro de boro con
la finalidad de formar un compuesto
que sirva como medio de transporte de
moléculas de interés como fdrmacos
(Escobar et al, 2019). Y como segundo
ejemplo la adsorcion de nucleobases del
ADN (4cido desoxirribonucleico) sobre
nanohojas que consideran este tipo de
enlaces homonucleares (Ocotitla et al.,
2021) provocando mejorias en el valor
de la energia de adsorcién comparado
con el uso de diversas nanoestructuras
reportadas en la literatura.

@ Boro; @ Carbono; @ Nitrogeno; @) Oxigeno; @ Cloro; @ Hidrogeno

Figura 2.Interaccion resultante entre un
isémero de la estructura B;;N;, y la molécula
de imidacloprid, resultando en una adsorcién

disociativa, amplificada en el recuadro. De igual
manera se muestra la iso-superficie de potencial
electrostético (cominmente llamado MEP, por
sus siglas en inglés) con la finalidad de observar
la redistribucién de la densidad de carga sobre
el complejo.

Figura 3. Interaccidn final débil (adsorcidn fisica)
entre la molécula de la aspirina y la estructura
de nitruro de boro en la composicién de 28
4tomos (B;N,;) tipo nanocono induciendo una
posible liberacién instantdnea de dicho farmaco
con actividad anticancerigena. En rojo: Oxigeno;
en blanco: Hidrogeno; en rosa: Boro y en azul:
Nitrégeno.
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Figura 4. Interaccién entre la hoja de nitruro de boro representada por un cluster o cumulo
de dtomos (B,;N»;Hss) v el fullereno B;;N,, no modificado, b) fullereno modificado a través de
la permutacién de dtomo induciendo enlaces homonucleares B-B y N-N en la cara cuadrada,
c) interaccién final (en fase gas y medio acuoso) entra la hoja de nitruro de boro y el
fullereno modificado con enlaces homonucleares observdndose como esta estructura atrapa
a la estructura fullerenica.

Perspectivas

En la actualidad, bajo el uso de la simula-
cién molecular (conocido también como
modelado insilico) y de acuerdo a la teoria
del funcional de la densidad desarrollada
por Walter Kohn y John Pople en la década
de los 60s (lectura Nobel: Kohn, 1999)
como herramienta de investigacién se ha
podido visualizar sus alcances predictivos,
siendo de gran interés para complementar
estudios experimentales. Ahora bien, en
especial para estos sistemas de baja
dimensién (en especial los fullerenos)
tanto de baja como de alta composicion
quimica (BasNs3, B116N124; Rodriguez 2019
b, 2020), siendo estos ultimos lo que com-
binando los enlaces de tipo heteronuclear
como homonuclear es posible provocarle
una transicién en su comportamiento
electrénico de un material aislante a uno
conductor (Rodriguez et al 20193, 2019b),
llevdndonos a explorar en un futuro cer-
cano su impacto sobre el proceso de
adsorcion entre otras aplicaciones.

Finalmente, en el afio 2018 (Li et al, 2018)
se reportd una propuesta de una posible
ruta de sintesis a nivel tedérico para la ob-

tencion de estos tipos de nanomateriales
conteniendo enlaces homonucleares, esto
es, complejos de nitruro de boro modifica-
dos con titanio (Ti(BN)Nn (n =12-24)) y que
esperamos se extrapole a otros sistemas
de baja dimensién (tales como nanotubos
y/o nanohojas).

Pero es de reconocerse que las propues-
tas tedricas por diversos grupos a nivel
mundial hasta el momento nos han podido
dar un gran panorama para sus potenciales
aplicaciones actuales o futuras. Diversas
dreas tales como sensores y/o transporta-
dores de farmacos, de moléculas contami-
nantes, almacenadores de hidrégeno, para
baterias basadas en ion-litio, corrosién o
en las recientemente reportadas como
compuestos que contienen este tipo de
material para la regeneracion de huesos
y/o resinas dentales. Por lo que esto nos
da un drea de oportunidad a seguir explo-
rando a estos nanomateriales de este tipo
de elementos quimicos y otros y que ac-
tualmente se encuentran en desarrollo en
diversos trabajos de investigacion (tesis
de licenciatura y doctorado) orientandose
a cuestiones medioambientalistas y de
produccion de energia.
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