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Los nanotubos de carbono (CNT) poseen excepcionales propiedades mecanicas, térmicas, quimicas,
Opticas y eléctricas, por o que son un material prometedor para numerosas aplicaciones de alto interés
tecnoldgico [1]. Por ello, actualmente hay un enorme interés sobre las aplicaciones de nanotubos de
carbono en la comunidad cientifica que trabaja en el area de nanotecnologia. Las propiedades
fisicoquimicas de un CNT pueden verse modificadas por la adsorcién de moléculas/atomos de diferentes
sustancias en su superficie. En este trabajo se estudia mediante modelado computacional basado en la
teoria DFT, implementado por el paquete VASP [2], el efecto que tienen los metales de transicion (TM)
pertenecientes a los periodos 4 y 5 sobre el CNT (8,0) de pared simple (SWCNT).

Los resultados obtenidos muestran que la adsorcién de los TM es energéticamente mas favorable para
los metales del periodo 5. Particularmente, el Molibdeno es el que posee mejor adsorcion sobre el
SWCNT, con un valor de energia de adsorcion (E.qs) de - 4.96 eV; mientras que para Zinc y Cadminio,
pertenecientes al periodo 4, son los que poseen menor E .45 sobre el nanotubo, con valores de 0.71 eV y
0.67 eV respectivamente.

Por otro lado, se analizé el cambio en el magnetismo luego de la adsorcion de los TMs. El SWCNT (8,0)
posee un comportamiento no magnético, es decir tiene un momento magnético de 0. Este
comportamiento se mantiene para los metales de los grupos 10 y 12. Sin embargo, se observa un
comportamiento paramagnético, con un aumento considerable del valor del momento magnético para los
metales de los grupos 5 a 8. La adsorcion de Cromo y Manganeso sobre CNT es la que presento
mayores valores de momento magnético, 5.6 ug y 5 Jg respectivamente.
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