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Grafeno y Siliceno: una nueva
vida gracias a la sutileza de los

materiales bidimensionales

Maria del Rayo Chavez-Castillo*’**, Mario Alberto Rodriguez-Meza** y Lilia Meza-Montes*

Resumen. A raiz del descubrimiento experimental del grafeno en el afio 2004, el estudio de
otros materiales bidimensionales ha ido en aumento. Debido a sus extraordinarias propiedades,
el grafeno se ha convertido en el material con mayor potencial para reemplazar al silicio. Asi,

el interés por mantener a la bien establecida tecnologia basada en silicio ha provocado que el
grafeno ya tenga un fuerte competidor en la lucha por renovar la microelectrénica: el siliceno.
Con la finalidad de dar a conocer al siliceno presentamos algunos datos y caracteristicas
relevantes que hasta el momento se han obtenido sobre estos nuevos materiales; también
presentamos los resultados obtenidos acerca de las propiedades estructurales y termodinamicas
del siliceno determinadas mediante simulaciones de dinamica molecular.
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Graphene and Silicene: a New Life Thanks to the Subtlety of Two-Dimensional Materials

Abstract. Following the experimental discovery of Graphene in 2004, the study of other two-

dimensional materials has been increasing. Due to their outstanding properties, graphene has

become the material with the greatest potential to replace silicon. Trying to preserve the well-

established silicon-based technology, it has caused Graphene to have already a strong competitor

in the race for renewal microelectronics: the Silicene. With the purpose to introduce Silicene,

we present some relevant facts and features, which to date have been obtained about these new

materials; we also present results on the structural and thermodynamic properties of Silicene

determined by molecular dynamics simulations.

Key words: two-dimensional materials, graphene, silicene, microelectronics.

1. El grafeno y sus encantos

Los materiales derivados del carbono ofrecen una gran variedad
de estructuras y de versatilidad. Pensar que hace unas décadas
era inimaginable la existencia de un material tan delgado como
el cabello y que al mismo tiempo ofreciera gran resistencia y
flexibilidad. .. afortunadamente, esa ausencia fue abatida por
el descubrimiento del grafeno, material compuesto por atomos
de carbono ordenados de tal manera que presenta hexdgonos
en su estructura molecular y una caracteristica singular: tiene
s6lo un atomo de espesor, como se muestra en la figura 1.
El grafeno, considerado el primer material bidimensional
descubierto, presenta propiedades fascinantes: conduce el

calor 10 veces mejor que el cobre y la electricidad mejor
que el silicio, resiste el calor mejor que el diamante, es 100
veces mds resistente que el acero; es flexible, por lo que
puede adoptar cualquier forma, es el material mas delgado
y también el mas ligero, es transparente y a la vez tan denso
que es impermeable a los gases, incluso al formado por he-
lio, el segundo dtomo mas pequefio (Chavez Castillo, 2012;
Katsnelson, 2012; Castro Neto et al, 2009; Lee et al., 2008).

Estas cualidades y otras mas convierten al grafeno no
s6lo en el material mas investigado alrededor del mundo,
sino también en el material que dio origen a una nueva clase
de materiales bidimensionales (como lo son el bisulfuro de
molibdeno —MoS,—, el nitruro de boro —NB—, el diselenuro
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de niobio —NbSey—, y el bismuto calcio estroncio 6xido de
cobre —Bi)SryCaCuyO4 0 BSCCO-) que, al combinarse entre
si, forman materiales que intentan satisfacer las necesidades
de las diferentes industrias interesadas en el desarrollo e in-
vencién de mejores sistemas informaticos y de comunicacion,
entre otros (RsAs, 2010; Novoselov et al, 2005).

Pocas veces nos detenemos a pensar de qué material
estan hechas las pantallas de nuestros equipos de compu-
to, celulares, televisores; nos limitamos a pensar que son
simples plasticos, pero la realidad es otra, una que no resulta
relevante, por ahora. Centrémonos en una de las aplicacio-
nes del grafeno que mas ha llamado la atencién gracias a
su flexibilidad y transparencia: la creacién de una pantalla
sumamente delgada y multifuncional, es decit, una pantalla
que sirva como despertador, agenda, GPs, que sea capaz de
desplegarse y convertirse en una computadora ultra plana y
ademds, por si fuera poco, pueda convertitse nuevamente en
un reloj de pulsera o un teléfono celular con pantalla. Asi es,
aplicaciones en prototipos de equipos todo-en-uno, han sido
mostrados por algunas compafifas y ya circulan por toda la
red (Grafeno, 2012).

Ahora bien, el asunto con las aplicaciones del grafeno no
termina aqui. Al ser un material con propiedades unicas —las
cuales pueden ser ajustadas en un amplio rango de tempera-
tura y tamaflos, entre otros parametros— las investigaciones
actuales no sélo implican el disefio de mejores formas de
comunicacién, sino también de aplicaciones en medicina
(figura 2), farmacéutica, energfa, calzado, entre otras.

No nos sorprendamos demasiado cuando escuchemos
hablar de la fabricacién de zapatos sin olot, de chalecos an-
tibalas, de ropa que registre constantes del cuerpo humano
tales como temperatura, presion arterial, ritmo cardiaco o de
la producciéon de sensores, celdas solares, batetfas, cristales
irrompibles e inrrayables, detectores de explosivos, de células
patdgenas, y de aeronaves y automoviles mas ligeros, porque
es posible que en algunos afios invadan nuestros, mercados
(Grafeno, 2012; Sattler, 2011; Hertel e al, 2012; Sheka, 2011).

Hablemos ahora de la aplicacién mds importante del
grafeno que se presenta en la industria de la electréonica. Al
no calentarse, se convierte en el principal material para re-
emplazar al silicio en muchas de sus aplicaciones, lo cual sin
duda alguna cambiaria a la industria actual. Las aplicaciones
dentro de este campo de estudio parecen ser una realidad,
pues ya se cuenta con chips que tienen ademas caracteristicas
singulares (figura 3). El lanzamiento posible de las primeras
pantallas enrollables, tactiles y con circuitos de grafeno que
la empresa Samsung en conjunto con la Universidad Sun-
gkyunkwa (Corea del Sur) han desarrollado, parece estar
préximo pues se especula que saldran a la venta muy pronto.
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Figura 2.

Sensor de grafeno.

Fuente: http://grafeno.com/crean—sensores—basados—en—grafeno—que—se—tatuan—en—los
—dientes—para—detectar—si—estamos—enfermos/.

[ATICM Ejemplo de un chip flexible de grafeno.

Fuente: http:/grafeno.com/investigadores-belgas—del-imec—crean—el-primer—
procesador—de—plastico/.
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Sin embargo, las tintas conductoras basadas en grafeno y dise-
fladas por la empresa Vorbeck Materials para prevenir robos
a comerciantes y propietarios de marcas parece que seran la
primera aplicacién en salir al mercado, ya que se encuentran
en etapas finales de pruebas y se espera hagan su aparicién
este aflo en tiendas de Estados Unidos. Esta misma empresa
ya se encuentra fabricando contactos eléctricos para pantallas
flexibles (Grafeno, 2012).

2. jEl silicio se defiende!

El posible reemplazo del silicio por el grafeno en la microelec-
trénica actual provoca la busqueda de un nuevo material, con
la misma estructura del grafeno pero proveniente del silicio.
A este nuevo material lo nombran siliceno. Al pertenecer al
mismo grupo, se espera que el siliceno presente no sélo las
propiedades del grafeno, sino también propiedades comple-
tamente nuevas que abran nuevos campos de aplicacion. Ana-
logamente al grafeno, el siliceno se describe como un material
compuesto por atomos de silicio en una red hexagonal; pero
¢en qué son diferentes estas dos redes? Veamos.

Los atomos de carbono —C—y de silicio —Si— pertenecen al
grupo 4 de la tabla periédica. Asi, con cuatro electrones de
valencia, el carbono y el silicio son quimicamente similares;
sin embargo, presentan un comportamiento completamente
diferente. La principal diferencia que existe, en la formacién
de sus correspondientes estructuras bidimensionales, se cen-
tra en las capacidades diferenciadas del carbono y del silicio
para formar enlaces dobles que se extienden sobre un plano.
Mientras que el carbono forma de manera natural estos enla-
ces, el silicio presenta una fuerte tendencia a establecer enlaces
triples tetraédricos. Esta preferencia provoca que los dtomos
de silicio y por lo tanto sus enlaces, no se encuentren en el
mismo plano dando origen a las corrugaciones presentes en
el siliceno; aunado a esto, el mayor tamafio atbmico del silicio
da lugar a enlaces mas largos y por lo tanto mas débiles que
los del carbono. Esto ayuda a entender por qué el grafeno es
una estructura més estable y puede existir libremente mientras
que el siliceno solo se obtiene hasta el momento sobre super-
ficies que le dan estabilidad (Chavez Castillo, 2012; Sattler,
2011; Hertel et al, 2012; Teo y Sun, 2007: Jacobsmeyer, 2012;
Powell, 2011; Wogan, 2012).

Por ello, la sintesis de siliceno es otra parte central de las
investigaciones. Ya se ha logrado el crecimiento de hojas de
siliceno mediante el depésito de atomos de silicio sobre su-
petficies de plata —Ag—y de diboruro de circonio —ZrB,—, las
cuales sirven como soporte. Estas hojas o laminas muestran
que la estabilidad del material se debe a las corrugaciones que
presenta en su estructura. También sobre superficies de Ag se
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logré la creacion de finas cintas de silicio, las cuales reciben el
nombre de nanocintas y presentan caractetisticas que depen-
den de su ancho (Jacobsmeyer, 2012; Kar et al, 2010; Vogt et
al., 2012; Aufray et al,, 2010; Kara et al, 2012; Ince y Erkoc,
2011). La carrera por obtenerlo en forma libre continta.

Si bien el descubrimiento del grafeno fue en su momento
la innovacién que rompid con los paradigmas establecidos,
el siliceno es el material que comienza a marcar, en estos
primeros afios del siglo xx1, la pauta en tecnologfa electrénica;
esto sencillamente a causa de que el grafeno. Por ejemplo no
puede apagarse por completo en un transistor, lo cual hace
que carezca de la funcién de encendido-apagado necesaria
en este dispositivo, caracteristica importante con la que si
cuentan no solo los transistores actuales, sino también la
tendran los transistores de siliceno segun predicen los estu-
dios tedricos, factor que lo pone en ventaja sobre el grafeno
(Kara et al, 2012).

Esta transicion entre el estado encendido y el estado apa-
gado del siliceno se debe a su estructura, mas ondulada que
la del grafeno que permite a los atomos de silicio encontrarse
a diferentes alturas. De este modo, variando su posicién, los
clectrones pueden tener diferentes energfas permitiendo con
ello realizar esta transicién entre encendido y apagado al
aplicarse los voltajes eléctricos adecuados. En cambio, en el
grafeno las energias no difieren notablemente de modo que
voltajes pequeflos activan el paso de corriente. No obstante,
es interesante notar que a mediados de 2012 se ha anunciado
ya la creacién de un transistor con una proporciéon apagado-
encendido de decenas de miles a bajas temperaturas, en el
que el principal obstaculo, las conexiones han sido obtenidas
con ayuda de atomos de hidrégeno que controlan la forma
en que el grafeno interactia con el sustrato de carburo de
silicio (Castro Neto et al, 2009; Grafeno, 2012; Hertel et
al, 2012). Digamos que, por su antigiiedad, este material
lleva gran ventaja; pero sin duda alguna, la industria actual,
que ha desarrollado multiples técnicas para la obtencién y
procesamiento del silicio, empujard fuertemente al siliceno.

En materiales bidimensionales las velocidades a las que se
mueven los electrones son mayores a las que se encuentran
en materiales volumétricos. Sin embargo, una desventaja del
siliceno es que las velocidades electrénicas son menores a las
del grafeno en detrimento de la rapidez de los dispositivos
(Castro Neto et al., 2009; Kar et al, 2010).

En cuanto a las investigaciones tedricas acerca del siliceno,
podemos mencionar el estudio de las propiedades estructu-
rales de nanocintas de silicio, las cuales son muy estables a
temperatura ambiente, y el estudio de nanotubos de silicio
(Sattler, 2011; Vogt et al,, 2012; Aufray et al, 2010; Kara et al,
2012; Ince y Erkoc, 2011; Kumar, 2007; Zhang et al,, 2002).
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Las propiedades estructurales y termodindmicas de hojas de
siliceno (a diferentes temperaturas y densidades) han comenza-
do a estudiarse, mostrando que su estructura es muy estable a
altas temperaturas. Las figuras 4a, 4b y 4c muestran el arreglo
bidimensional de los atomos de silicio a temperatura ambiente
(300 K) y diferentes densidades. Como puede obsetrvarse, el
arreglo hexagonal de los atomos de Si se conserva ain a bajas
densidades. En cuanto a las propiedades termodindmicas, se
ha mostrado que éstas no cambian significativamente con el
aumento de temperatura (Chavez Castillo, 2012).

El siguiente paso no sélo sera continuar con el estudio te6-
rico de sus propiedades, sino también realizar experimentos
que —en combinacién con los modelos matematicos— pet-
mitan que las aplicaciones de este material comiencen a ser
una realidad.

4. Pero...

Finalmente, hablemos un poco de realidades. Como se sabe,
las investigaciones en las aplicaciones del grafeno son muchas
y contintan en matcha gracias al interés de empresas como
1BM, Samsung, Intel, Nokia, las cuales buscan el reemplazo
de los dispositivos actuales. Sin embargo, como ya lo men-
cionamos, a pesar de que ya existen algunos prototipos de
sus prometedoras aplicaciones, la produccién de estos dis-
positivos (que prometen ser mas rapidos, delgados, flexibles
y esperemos que al alcance de nuestros bolsillos) sigue aun
en desarrollo y, aunque algunos han prometido lanzatlos al
mercado en el transcurso de este aflo, los optimistas esperan
que entre los afios 2015-2020 la transicion a los dispositi-
vos de grafeno sea una realidad. LLa historia del siliceno es
completamente diferente, ya que las investigaciones para su
obtencion se encuentran todavia en una etapa muy temprana,
asi que hablar sobre su industrializaciéon demorara algunos
afios mas (Grafeno, 2012; Jacobsmeyer, 2012; Powell, 2011;
Wogan, 2012; Silicene/Germanene, 2011).

Laimportancia que tiene el estudio de estos materiales y
sus aplicaciones puede valorarse en las
consideraciones de la Semiconductor
Industry Association (sia, por sus

EspPAcio DEL DIVULGADOR

ademds de las constantes mejoras de sus productos y dismi-
nucién de sus costos (514, 2012). No es casual que enfaticen
el objetivo de obtener dispositivos alternativos, pues el pais
que gane la carrera en nanoelectronica sera el lider en el
futuro como lo ha sido Estados Unidos durante el ultimo
medio siglo (sr¢, 2012).

TLas asociaciones de la industria de semiconductores de
Europa, Japén, Taiwan, Corea y la siA formulan sus estra-
tegias constantemente de acuerdo con los ultimos adelantos
de la ciencia y, en el dltimo reporte de 2011, el grafeno apa-
rece como un material emergente que podria ser utilizado
como canal de transporte, interconectores, dispositivos para
metrologia o en transitores. Aunque, de acuerdo con sus
proyecciones, se espera que se obtengan logros entre 2019-
2026. El siliceno no aparece ain en estas estrategias, pero sin
duda muy pronto lo hard (11rs, 2011).

Muchos otros retos han de ser superados: la integracion de
millones de estos dispositivos para que realicen las funciones
de los actuales circuitos integrados; la optimizacion de estos
materiales de modo que resistan los procesos de deterioro
ocasionados por las altas temperaturas y la corrosién; el
desarrollo de modelos tedricos del funcionamiento de estos
dispositivos; creacion de métodos que permitan la produccion
a nivel industrial en forma sustentable y sin efectos negativos
para la ecologia; en fin, un largo camino por recorrer con
gran velocidad, el cual requiere de considerable inversion y
de personal preparado para estas tareas (ITRs, 2011).

Conclusiones

Gracias a la complejidad que el grafeno presenta en su
estructura y propiedades, junto con el siliceno y otro
conjunto de materiales bidimensionales que surgieron a
partir del descubrimiento del primero, se ha abierto un
sinnumero de areas de investigacién que han cambiado
la manera de estudiar y de ver a los materiales a causa de
que presentan un comportamiento completamente distinto

ACTIER M Arreglo bidimensional de atomos de silicio para el estado sélido a condiciones normales de

temperatura y a diferentes densidades.

siglas en inglés) de Estados Unidos. De
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acuerdo con su pagina electrénica, la
industria de semiconductores es, a pesar
de la crisis econémica, la nimero 1 en
exportaciones del pafs con sus ventas
estables —en los primeros ocho meses
de 2012— de casi 190 mil millones de

doélares y con los valores agregados

que proporciona a las demas industrias,

Fuente: Chéavez Castillo, 2012.
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al conocido en los materiales tridimensionales. De este
modo, seguir estudiando las propiedades de los materiales
bidimensionales es una tarea necesaria no sélo porque le
daran un giro de 180 grados a la industria de la microelec-
trénica, sino también porque, en la medida en que se
tenga una mejor comprension sobre su comportamiento,
seremos capaces de extender ain mas sus aplicaciones de

tal manera que podamos seguir renovando y mejorando

Ya sea grafeno o siliceno, el reto a vencer serd la ob-
tencién y produccion a un bajo costo de estos materiales,
procesos que traeran consigo nuevos retos y paradigmas
a desafiar.

De este modo, el grafeno y el siliceno han llegado para
decirnos que el futuro de la ciencia de los materiales se
encuentra en los materiales bidimensionales por lo que

habra que esperar con ansiedad su introduccién en nuestra

el mundo que nos rodea.
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