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CAPITULO 12

UNA INTRODUCCION A LA MODELACION DE

Data de aceite: 02/05/2022

Francisco Javier Sanchez-Bernabe

UAM Iztapalapa, Departamento de Matematicas
Mexico

https://orcid.org/0000-0001-6794-5736

RESUMEN: Consideramos inicialmente
fullerenos con una estructura tetraédrica, con
un par de ejemplos: un fullereno clasico con 56
carbonos y otro fullereno no clasico formado
por 120 carbonos, con heptagonos, ademas de
pentagonos y hexagonos. Después dos fullerenos
con una estructura cubica son presentados: el
primero es un fullereno no clasico formado por
132 carbonos y el segundo es un fullereno clasico
con 152 carbonos. Finalmente, son considerados
fullerenos con siete heptdgonos, un primer
ejemplo con 126 carbonos y para terminar, una
pareja de fullerenos con 192 carbonos, pero con
la diferencia de que en uno de los fullerenos,
los heptagonos tienen como vecinos dos o
tres pentagonos y los restantes poligonos son
hexagonos. Por otro lado, uno de los heptagonos
del otro fullereno tiene seis hexadgonos como
vecinos y solamente un pentagono.

PALABRAS CLAVE: Regra do pentagono
isolado, fulereno néo classico, diagrama de
Schlegel.

AN INTRODUCTION TO FULLERENES
MODELATION

ABSTRACT: Initially, fullerenes with tetrahedral

Ciencias exactas y de la tierra: Observacion, formulacion y prediccion 2

FULLERENOS

structure are considered, with a couple of
examples: a classical fullerene with 56 carbons
and other nonclassical fullerene formed by 120
carbons, with heptagons, besides pentagons, and
hexagons. Later, two fullerenes with octahedral
are presented: the first one is a nonclassical
fullerene integrated by 132 carbons, and the
second one is a classical fullerene with 152
carbons. Finally, fullerenes with seven heptagons
are considered, a first example with 126 carbons,
and a couple of fullerenes with 192 carbons, but
with the difference that in one of them, heptagons
are surrounded by two or three pentagons, and the
other polygons are hexagons. On the other hand,
the other fullerene has one heptagon surrounded
by six hexagons, and just one pentagon.
KEYWORDS:isolated pentagon rule, nonclassical
fullerene, Schlegel diagram.

11 INTRODUCCION

Los fullerenos son moléculas con la
propiedad de que cada atomo estd enlazado
Unicamente con tres vecinos. Considerando un
atomo perteneciente a un fullereno y siguiendo
la trayectoria, hacia un vecino, y luego a un
vecino, del segundo atomo y asi sucesivamente,
de manera que la trayectoria forme un poligono,
éste puede ser un pentagono o un hexagono en
el caso de un fullereno clésico. Los pentagonos
pueden estar aislados, es decir que cada
pentagono esté rodeado por hexagonos; en
este caso, se dice que se satisface la regla
del pentagono aislado (isolated pentagon

Capitulo 12



rule). Ademéas de la imagen tridimensional de un fullereno, es muy Util considerar una
correspondiente representacion bidimensional, conocida como Diagrama de Schlegel.
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Figura 1. Fullereno con 56 carbonos. Figura 2. Diagrama de Schlegel de C,.

21 FULLERENOS CON ESTRUCTURA TETRAEDRICA

El primer tipo de fullerenos que seran considerados consta de cuatro caras y cuatro
vértices [1]. Como un ejemplo, tenemos una molécula con 56 carbonos. Cada una de las
caras consta de tres hexagonos, mientras que cada vértice esta formado tres pentagonos,
que se encuentran unidos, por lo cual C; no satisface la propiedad del pentagono aislado.
Como una observacion, todos los fullerenos clasicos constan de 12 pentagonos, en
particular, puede comprobarse en C,, porque contiene cuatro conjuntos de tres pentagonos.

Como segundo ejemplo, presentamos un fullereno no clasico con 120 carbonos.
Cada una de las caras esta formada por un heptagono rodeado por cinco hexagonos y
dos pentagonos. El nimero total de pentagonos, hexagonos y heptagonos es 19, 41 y 4,
respectivamente.

Figura 3. Fullereno con 120 carbonos Figura 4. Diagrama de Schlegel de C

Ciencias exactas y de la tierra: Observacion, formulacion y prediccion 2 Capitulo 12




31 FULLERENOS CON ESTRUCTURA CUBICA

Continuamos con un tipo de fullerenos que constan de seis caras y ocho vértices.
Cada una de las caras esta formada por dos heptagonos separados por dos pentagonos,
ademas de cuatro hexagonos. Disponemos de un par de ecuaciones [2] que nos permitiran
determinar el nUmero de poligonos
5p+6h+7s=3n
2p+2h+2s=n+4
en donde n es el numero de carbonos, p es el nimero de pentagonos, h es el
niamero de hexagonos y s es el nimero de heptagonos. Si sustituimos n =132y s =12,
obtenemos un sistema, cuya solucion arroja 24 pentagonos y 32 hexagonos.
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Figura 5. Fullereno con 132 carbonos Figura 6. Diagrama de Schlegel de C_,,

Como una observacion, un octaedro no es un fullereno porque en cada vértice
confluyen cuatro aristas.

El siguiente fullereno es de tipo clasico con 152 carbonos [3].

Figura 7. Fullereno con 152 carbonos Figura 8. Diagrama de Schlegel de C,
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Cada una de las seis caras esta constituida por un hexagono rodeado por seis
hexagonos, ademéas de dos pentagonos. Dado que se trata de un fullereno clasico, el
namero total de pentagonos es igual a doce. Ademas, satisfice la propiedad del pentagono

aislado.

41 FULLERENOS CON SIETE HEPTAGONOS

Losfullerenos con siete heptagonostienen la caracteristicade que en enrelativamente
pocos casos, es posible identificar algin tipo de simetria parecida a la tetraédrica o a la
cubica. En la Figura 9, aparece el Diagrama de Schlegel de un fullereno con 126 carbonos
y 7 heptagonos,

Figura 9. Fullereno con 126 carbonos Figura 10. Fullereno con 192 carbonos

cinco de los cuales se encuentran a lo largo de una linea vertical que divide a la
gréfica en dos porciones iguales, mientras que los restantes dos heptagonos se encuentran
simétricamente dispuestos con respecto a la mencionada linea vertical. Utilizando la pareja
de ecuaciones que se aplicé al fullereno con 132 carbonos, para determinar su nimero de
pentagonos y de hexagonos, obtenemos que el niUmero de pentagonos es igual a 19 y que

el nUmero de hexagonos es 39, para el fullereno C._., en donde ya se sabia que su nimero

1267
de heptagonos es igual a 7.

Por otro lado, en la Figura 10, se muestra el Diagrama de Schlegel de un fullereno
con 192 carbonos y 7 heptagonos [4], con la caracteristica de que cada heptagono
esta rodeado por dos o tres pentagonos y el resto de los vecinos de tal heptagono, son

hexagonos.
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Figura 11. Fullereno con 192 carbonos  Figura 12. Correspondiente diagrama Schlegel

Enseguida, en la Figura 11, aparece otro fullereno con 192 carbonos y 7 heptagonos,
pero con la caracteristica de que el heptadgono que aprecia al centro de la Figura 11,
solamente tiene un pentadgono como vecino y seis hexagonos. Tal heptagono también se
aprecia en la parte inferior del Diagrama de Schlegel de la Figura 12.

51 CONCLUSIONES

Se han presentado fullerenos con estructura tetraédrica, el fullereno clasico C, que
no cumple con la propiedad del pentagono aislado, ademas del fullereno no clasico C,,,
que si cumple con la propiedad del pentagono aislado. Por lo que respecta a los fullerenos
con estructura cubica, el fullereno no clasico C,,, no satisface la propiedad del pentagono
aislado. Por otro lado, el fullereno clasico C,,, si satisface la propiedad del pentagono

aislado. Finalmente, entre los fullerenos con siete heptagonos, C. . es un ejemplo de un

126
fullereno no cléasico con cierta simetria y que ademas satisface la propiedad del pentagono
aislado. La pareja de fullerenos con 192 carbonos resalta, que como consecuencia de la
pareja de ecuaciones que relacionan el numero de carbonos de un fullereno no clasico,
con el numero de heptagonos, hexagonos y pentagonos, si C g, tuviera 7 heptagonos,
entonces el numero de hexagonos deberia ser igual a 72 y el nUmero de igual a 19. Este
resultado es analogo al hecho de que todos los fullerenos clasicos tienen 12 pentagonos.
Con respecto a la modelacién o construccion de fullerenos, a veces puede partirse de algin
fullereno para obtener otro. Por ejemplo, el fullereno clasico C,., de la Figura 7, puede
obtenerse agregando en forma conveniente carbonos al fullereno clasico C,, de manera

que consecuencia, se obtengan los hexagonos adicionales que exhibe C, .. Otra manera de

152"
generar fullerenos es mediante truncamiento. Como ilustracion, si consideramos el fullereno
con estructura clbica C,, que consta de 6 cuadrados y 8 hexagonos, entonces cortamos los
24 vértices de los cuadrados de manera que se generen 24 tridngulos, entonces el fullereno

C_, con 24 triangulos, 8 dodecaedros y 6 octagonos, que también posee estructura cubica.
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