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Asi como los ladrillos son las piezas basicas para erigir una casa o los bloques de Lego se
ensamblan para formar un paisgje, en la Ciencia de Materiales también hay elementos esenciales
gue se ensamblan para construir componentes tecnol dgicos complejos. De todas estas piezas
destacan los materiales bidimensionales (2D), los cuales son capas extremadamente delgadas cuyo
espesor es un millon de veces més fino que el papel, por 1o que, junto con su baja dimensionalidad
le confiere propiedades Unicas.

Hoy existe una amplia gama de materiales 2D con diferentes geometrias y composiciones que han
sido el objeto de numerosos estudios. Entre los mas comunes se encuentran aquellos como el
grafeno, cuyo arreglo hexagonal remite a un panal de abgjas (Fig. 1), e material 2D mas estudiado
y delgado en la natural eza descubierto en 2004 (Novoselov et a., 2004). Una década mas tarde,
Zhu y Tomanek predijeron tedricamente un nuevo miembro de esta familia, el fosforeno azul (Zhu
& Tomanek, 2014), donde por cada atomo de fosforo dirigido hacia arriba del plano, el &omo
vecino se desplaza en sentido contrario, formando una red cristalina corrugada (Fig. 1c). Bastaron
un par de afos para que se sintetizara (Zhang et al., 2016) y descubriera que es un candidato ideal
para aplicaciones optoel ectréni cas debido a su capacidad como semiconductor.
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Figura 1. (a) Panal de abejasy egjemplificacion de las redes hexagonales de
(b) grafeno y (c) fosforeno azul.

Los materiales 2D tienen la capacidad de ensamblarse y cambiar sus propiedades de acuerdo con el
nimero de capas unidasy €l traslape entre ellas. Esta es una caracteristica que permite “armar” y
explorar diferentes arreglos con propiedades mecanicas, opticas o electrénicas diversas. Por
gjemplo, algunos sistemas pueden disminuir su rigidez conforme se unen las capas, mientras que
otros tienen posibilidad de mejorar su capacidad como semiconductores, transformandolos en
sistemas mas aptos para aplicaciones electronicas. Ademés del nimero de capas existe otro factor
determinante en las propiedades de un material: la secuencia de apilamiento, es decir, las formas
diferentes de acomodar las capas.
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Los efectos de la secuencia de apilamiento en las propiedades de los materiales 2D se han
estudiado tanto en el &mbito experimental como en el tedrico. En particular, el grafeno se ha
apilado para crear una estructura tipo rejilla que funciona como un sistema de filtracion. Ademés,
un grupo de cientificos del Instituto Tecnoldgico de Massachusets, tras probar diferentes
configuraciones, descubrié que cuando las hojas de grafeno rotan ligeramente, el comportamiento
de los electrones del material cambia dréasticamente (Cao et al., 2018). En otras palabras, la
configuracion espacia de las capas produce un comportamiento completamente diferente.

En el caso del fosforeno azul, la literatura revela que hay cuatro distintas formas de apilar dos
capas corrugadas (Pontes et al., 2018). Recientemente nuestro grupo identificé una quinta
secuencia de apilamiento, y a hacerlo, quedo claro que no existe una metodol ogia que determine
todas las posibles formas de apilar dos, tres, cuatro, 0 N-capas de un material 2D. Por lo tanto,
existe un numero considerable de reportes que han excluido arreglos o configuraciones. Para €l
fosforeno azul, el corrugamiento afiade un grado de libertad al problemay con €ello incrementa el
numero de secuencias de apilamiento, es decir, aumenta el nimero de estructuras a armar. Por esta
razon, se disefid un esquema de clasificacion gréfico, a que llamamos “diagramas de bloques”,
utilizando conceptos geométricos y considerando el corrugamiento de las capas. Con este método,
se estudian las diferentes maneras de orientar dos capas de fosforeno azul y se encontraron los
cinco arreglos. Entre ellos, destaca una estructura estable no divulgada (Arcudia et al., 2020).
Ademas, utilizando calculos computacionales muy precisos se descubrié que el arreglo presenta
propiedades metdlicas, caracteristica poco comun en los materiales 2D. En otras palabras, el
apilamiento induce una transicion semiconductor-metal .
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Nuestro trabajo ofrece estrategias para el disefio de materiales empleando un esgquema de
clasificacién nuevo. También, la blsqueda de nuevas configuraciones de apilamiento de materiales
2D brinda oportunidades para mejorar la eficiencia de componentes el ectronicos, pues las pérdidas
de energia que sufren usualmente estos componentes deben reducirse al no existir una interfaz
semiconductor-metal, como ocurre en el fosforeno azul en su paso de una a dos capas. Nuestro
estudio ha propiciado gue otros grupos se interesen en este fendmeno y se enfoquen en el estudio
del origen de esta transicion (Wang et al., 2022). Tenemos como objetivo continuar con la
busgueda de nuevos materiales estructurados por capas utilizando las herramientas topol 6gico-
mateméaticas desarrolladas en el grupo, ademés de la quimica cuantica para el andlisis de las
propiedades.
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