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Resumen:

En el presente trabajo tiene la finalidad comprobar
que las herramientas de quimica computacional son
confiables para realizar la caracterizacion de
materiales 'y  comprobar sus propiedades
optoelectrénicas.

El estudio se llevd a cabo simulacion
computacional a nivel molecular en el software
llamado Materials Studio, se basa en métodos de
simulacion como la mecanica cuantica, mecanica
molecular, los cuales se encuentran validados para
llevar a cabo analisis como densidad de estados y
frecuencias moleculares.

Otro Software que se utiliz6 es el Gaussian View,
que es capaz de predecir el comportamiento de las
moléculas y simular espectroscopia infrarroja,
Raman, entre otros, ademas de mostrar sus
respectivas vibraciones, torsiones y estiramientos
entre los enlaces de las moléculas simuladas.

Debido a que en la actualidad el uso de materiales
no contaminantes esta creciendo, llega la necesidad
de estudiar a los materiales organicos dopados con
materia inorganica, por sus caracteristicas
biodegradables, como una fuente viable para
producir nuevos materiales con caracteristicas
optoelectrénicas, lo cual se llevard a cabo en
simulacion computacional a nivel molecular,
observando tiene grandes ventajas ya que es mucho
mas econdmico que realizarlo a nivel experimental.
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Abstract.

The purpose of this paper is to verify that
computational chemistry tools are reliable for
characterizing materials and checking their
optoelectronic properties.

The study was carried out computational
simulation at the molecular level in the software
called Materials Studio, it is based on simulation
methods such as quantum mechanics, molecular
mechanics,that are validated to carry out analyzes
such as density of states and frequencies molecular.

Another software that was used is the Gaussian
View, which is capable of predicting the behavior
of the molecules and simulating infrared
spectroscopy, Raman, among others, in addition to
showing their respective vibrations, torsions and
stretches between the links of the simulated
molecules.

Because currently the use of non-polluting
materials is growing, there is a need to study
organic materials doped with inorganic matter, for
their biodegradable characteristics, as a viable
source to produce new materials with
optoelectronic characteristics, which will take
carried out in computational simulation at the
molecular level, observing has great advantages
since it is much cheaper than performing it at the
experimental level.
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Objetivo

Evaluar la viabilidad del cristal de L-Prolina
dopado con nitrato de potasio como sustancia
semiconductora para materiales optoelectrénicos
mediante métodos experimentales y simulacion
molecular.

Metodologia

Se model6 la molécula de L-Prolina con nitrato de
potasio en el software Gaussian para caracterizarla
mediante espectroscopia raman e infrarroja con sus
respectivas vibraciones. Para poder llevar a cabo
dicha caracterizacién, la molécula pasé por un
proceso de optimizacion el cual estd conformado
por dos métodos, el método semiempirico
paramétrico nimero 6 (PM6 por sus siglas en
inglés) y el método Hartree-Fock, el método de
Hartree-Fock tiene distintas bases, las cuales son
STO-3G, 3-21G, 6-31G y 6-311G, posteriormente,
cuando se tiene la molécula optimizada hasta la
base 6-311G, la molécula se optimiza en un
solvente, el cual es agua para esta investigacion.
(Thiel, 2005)[1], (Hinestroza, 2012)[2]
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Figura 1Vista frontal a), lateral b) y superior c) de la
optimizacion de la molécula L-Prolina-KNOS3 en el
método Hartree-Fock con base 6-311G con agua como
solvente.

Elaboracién y caracterizacion del cristal de L-
Prolina con nitrato de potasio en el simulador
Materials Studio

En esta etapa de la investigaciéon se utilizé el
modulo CASTEP del simulador Materials Studio el
cual es un programa que implementa la teoria del
funcional de la densidad (DFT) para simular las
propiedades de sélidos, interfaces y superficies de
un amplio rango de materiales tales como
cerdmica, semiconductores y metales. Este
programa permite a los investigadores averiguar la
naturaleza y origen de las propiedades Opticas,
electrénicas y estructurales de un sistema sin la
necesidad de aplicar métodos experimentales
(Biova, 2014).[3]

En el proceso y calculos realizados se utilizo el
funcional GGA y PBE. En esta etapa se llevo a
cabo la construccién del cristal, en las siguientes

ilustraciones se presenta la vista frontal a), lateral
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b) y superior c) del cristal, ademas de una tabla con
los respectivos parametros utilizados en el
simulador Materials Studio para llevar a cabo la

construccion de dicho cristal.
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Figura 2 Vista frontal a), lateral b) y superior c) del
cristal L-Prolina-KNOs en el software Materials Studio
en nivel de optimizacion medium.

Tabla 1 Parametros de red del cristal L-Prolina-KNO3

Parametros.
Sistema cristalino Ortorrémbico
Grupo espacial P212121
Parametros de red a= 17.070
b= 9.50
c=5.10
Angulos a=p=y=90°
Resultados

Para la molécula de L-Prolina dopada con nitrato
de potasio se aplicd en el software Gaussian el
calculo de vibraciones, esto para obtener el
espectro Raman e infrarrojo, a continuacion, se
muestran los espectros respectivos de dicha
molécula y como fueron modificAndose conforme
la molécula tiene un mayor nivel de optimizacién..
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Figura 3 Espectro Infrarrojo de la Molécula L-
prolina -KMnOs optimizada por el método
semiempirico.
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Tabla 2 Frecuencias, enlaces y vibraciones del espectro
infrarrojo de la molécula L-Prolina-KNO3z en el método
semiempirico.

Frecuencia (cm*-1). Grupo. Tipo de vibracion.
2790 -NH (Amina secundaria) v N-H (Tensién).
2748 -CHz (Metileno) vs C-H (Tension simétrica)
2692 ~CH: (Metileno) vas C-H (Tensién asimétrica)
2048 -CO0 v O-H (Tensién)
1740 -Co0 vas O-C-O (Tension

asimétrica)

1656 -NO. vas N-O (Tension asimétrica)
1453 CH: & C-H (Torsién de tijera)
1327 -CH; w C-H (Aleteo
1215 -OH 6 O-H (Torsion de tijera)
1152 -NH v N-C (Tensién)
802 “ x 5 C-H (Tension)
669 NO2 & N-O (Torsion de tijera)

Sucede lo mismo que con el espectro infrarrojo, los
espectros no sufren cambios a este punto de la
optimizacion de la molécula, el espectro no tiene
cambios significativos y los 3 picos mas grandes
indican tensiones entre los enlaces -NH, -OH y -
CHo.

Los deméas picos son caracteristicos de una
molécula de L-Prolina comparada con los espectros
de la literatura, concuerdan con los enlaces entre

los atomos de la L-Prolina. Figura 4
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Figura 4 Espectro Raman de la molécula de L-Prolina
dopada con KNO3z por el método Hartree-Fock con base
6-311G con agua como solvente.

Tabla 3 Frecuencias, enlaces y vibraciones del espectro
Raman de la molécula L-Prolina-KNO3 en el método
Hartree-Fock en base 6-311G con agua como solvente.

Frecuencia (cm*-1). Grupo. Tipo de vibracién.
3824 -NH v-NH (Tension)
3600 -OH v O-H (Tensién)
3232 -CHz- s -CHy- (Tension simétrica)
1792 -CoC vas ~COQ" (Tension asimétrica)
1652 -Coo 6§ -COOr (Torsion de tijera)
1568 -NH & (NH)
1480 -CHz- & -CH,- (Torsidn de tijera)
1352 -COO+NO2 Vi(-COO™)* v (NO2)
1216 COO+CN & (CHz)+ T(NH)
1128 -CHz+CH  (CH2)+8(CH)
1080 CCN+CC+NH VICCN)+v(CCl+p(NH)
992 CCN+CC+NH v (CON)# v (CC)+ p (NH)
896 NH+CH: P(NH)#+ p(CHz)
728 -COO+CN pl-COO)+5(-CO0)+v(CN)
472 -COO+CC pl-COO)+6(-COO-Hp{CC)
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A continuacion, se presenta el andlisis del espectro
UV-Visible de la molécula de L-Prolina dopada
con KNO3, este analisis se llevé a cabo en
Materials Studio, de la misma manera que los
espectros infrarrojo y Raman, el espectro UV-
Visible fue graficado en el programa Origin 8.Se
tienen 3 picos de absorbancia en el espectro UV-
Visible, pero el méas sobresaliente es el que tiene
una longitud de onda de 183 nm, el cual es un
enlace de C-0O, luego se tienen otros dos picos, uno
con una longitud de onda de 288 nm, lo cual indica
un enlace C=0 y finalmente otro pico a una
longitud de onda de 76 nm, lo cual indica la
presencia de enlaces C-H. Figura 5
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Figura 5 Espectro UV de la molécula L-Prolina dopada con
KMnOs

Tabla 4 Longitud de onda, transicion, enlace vy
absorbancia del espectro UV-Visible de la molécula L-
Prolina-KNO3.

Longitud de Transicion Enlace Absorbancia
onda (nm)
288 n->1m Cc=0 0.0038
183 n->g* C-O 0.072
76 og->o* CH 0.015

Anadlisis de la densidad de estados y determinacion
de la banda prohibida (banda Gap) del cristal
dopado.

Con el cristal que se construyd en el software

Materials Studio (figura 6). se llevd a cabo la
determinacion de la densidad de estados y de la
estructura de bandas para la determinacion de la
banda Gap. Al igual que los demas espectros, la
densidad de estados fue graficada en el software
Origin 8. La densidad de estados se refiere al
nimero de estados de energia en un intervalo de
energia, en este caso se puede ver la existencia de
diversos estados de energia en dicho intervalo para
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una unidad del volumen del cristal que se simulo,
se puede notar que coexisten distintos estados de
energia lo cual indica actividad de las moléculas del
cristal ( Figura 7).

Figura 6 Vista frontal a), lateral b) y superior c) del
cristal L-Prolina-KNOs en el software Materials Studio
en nivel de optimizaciéon medium.
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Figura 7 Densidad de estados de la molécula de L-
Prolina dopada con KNO3

Comparacién de la banda Gap obtenida con la
de otros cristales de L-Prolina.
En la tabla 5, se muestra la banda Gap obtenida en

Materials Studio y su comparacién con la banda
gap de otros cristales por lo que es posible
determinar si es un material semiconductor.

Tabla 5 Valor de la banda prohibida obtenido del cristal
de L-Prolina-KNO3 mediante la simulacion.

BANDA GAP

Cristal dopado. eVv.
L-prolina KMnO3 1.743eV
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Tabla 6 Valores de distintos cristales de tres articulos
cientificos distintos, obtenidos mediante
experimentacion a nivel laboratorio.

Banda GAP reportada en literatura.

Cristal eV Fuente
L-Prolina-KBr 5.39 Kumari, 2015 [4]
L-Prolina-SrCl2 5.82 Gupta, Sinha, &
Kumar, 2011 [5]
L-Prolina-Zinc Il 4.8 Babu & Ramasamy,

2009 [6]

Haciendo la comparacion del valor de la banda
gap del cristal de L-Prolina dopado con KNOs;
(tabla 5) con los valores reportados en articulos
cientificos ( tabla 6) se puede notar que el valor de
la banda gap obtenido por la simulacion es
relativamente bajo (1.73 eV) ya que la banda gap
de los cristales de L-Prolina consultados en la
literatura se encuentran alrededor de 5 eV, los
cuales fueron obtenidos por método experimental a
nivel laboratorio. Sin embargo, la banda gap de un
semiconductor posee un valor que esta alrededor de
0.5 a2 eV, debido a esto los cristales elaborados a
partir de L-Prolina si son un material apto para
utilizarse como semiconductores.

CONCLUSIONES

La cristalizacion de la L-Prolina dopada con nitrato
de potasio es un poco compleja debido a los
factores ambientales que alteran el crecimiento del
cristal por ser material organico. Fue posible llevar
a cabo el analisis del espectro IR’ Y RAMAN con
la identificacién positiva de los grupos funcionales
representativos tales como COOH (Grupo
carboxilo) y NH; (grupo amino) indicando que se
trata de un aminoécido. En el espectro UV-Visible
del cristal muestra mayor absorbancia en la region
de 150 a 250 nm donde se sitda el enlace C-O con
una absorbancia de 0.072. Se obtuvo el valor de la
banda prohibida (banda gap) del cristal, el cual es
de 1.743 eV, que es un valor bajo, apenas esta
entrando al rango de banda gap de un
semiconductor.
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