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El estudio de las nanoestructuras ba-
sadas en las formas alotropicas del carbono
ha despertado el interés de la comunidad
cientifica en las dos ultimas décadas gra-
cias a su gran versatilidad. En este tipo de
estructuras un simple cambio de la geo-
metria trae consigo grandes cambios en las
propiedades fisico-quimicas de la nanoes-
tructura.

Para el desarrollo de aplicaciones en
muchos casos se requiere la combinacién
de dos o mas estructuras que permitan ob-
tener el comportamiento deseado. En este
contexto la combinacién diferentes formas
alotropicas del carbono ha sido estudiada
para el desarrollo de sistemas fotovoltai-
cos. Algunos estudios tedricos han mos-
trado que el grafeno con un fullereno fisi-
sorbido[1] es estable y puede favorecer la
transferencia de carga entre los compo-
nentes del complejo, que es una condicidén
necesaria para garantizar la generacion de
fotocorriente en un sistema fotovoltaico.

En este trabajo se muestra un estudio
de las propiedades opto-electronicas de
fullerenos fisisorbidos en grafeno y nano-
cintas. Nuestros célculos se desarrollan en
el marco de la teoria del funcional densi-
dad (DFT), usando el paquete SIESTA[2].
Debido a la naturaleza de los enlaces in-
volucrados empleamos el funcional de inter-
cambio y correlacion de Dion et. al. [3],
considerando las interacciones tipo van der
Waals.

E-EF(eV)

D(\)S(a.u.)
Fig. 1 Estructura de bandas y densidad total de
estados (DOS) para un fullereno fisisorbido en una
capa de grafeno. En la DOS, la linea roja es la co-
rrespondiente al grafeno, la linea negra al fullereno
vy la linea azul representa la DOS del complejo.

Nuestros resultados muestran que efec-
tivamente los fullerenos se ligan al grafeno
y a las nanocintas con energias de ligazén
de alrededor de 0.5eV. Mostramos que al
formarse el complejo, las propiedades fisi-
cas del fullereno, del grafeno y de las nano-
cintas se conservan. Adicionalmente encon-
tramos que al funcionalizar el grafeno con
varios fullerenos, se generan bandas que
incrementan el espectro de absorcion Optica
del complejo.
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