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RESUMEN

El objetivo de este estudio fue caracterizar los grupos funcionales presentes en suspensiones de
grafeno en etanol y dimetilformamida (DMF), mediante espectroscopia infrarroja. La caracterizacion
de grupos funcionales presentes en suspensiones de grafeno en etanol y dimetilformamida se realiz6
con la técnica de espectroscopia infrarroja la cual nos permite identificar grupos funcionales
adheridos a cualquier material tanto en estado sélido, liquido o gaseoso, mediante su espectro
vibracional de transmitancia en el rango IR del espectro electromagnético, con el fin de hacer medidas
en una muestra, se transmiti6é un rayo monocromo de luz infrarroja a través de la muestra, y se registrd
la cantidad de energia transmitida, repitiendo esta operacién en un rango de longitudes de onda de
interés (por lo general, 4000-400 cm™) se pudo construir un grafico. Al examinar el grafico de la
sustancia, se pudo obtener informacion sobre la misma. Para el andlisis se utiliz6 el programa
OrigiPro en el cual se ingresaron los datos obtenidos por el espectrometro y realizo el gréfico
correspondiente en el rango de 4000 cm™ a 550cm y porcentaje de transmitancia con el cual se pudo
caracterizar los grupos funcionales adheridos a la placa de grafeno, el estudio realizado fue clasificado
para analisis en etanol y dimetilformamida con tiempos de sonicacion de 2h, 5h'y 7h respectivamente.
Se logro caracterizar los grupos funcionales presentes en las suspensiones de grafeno, entre los cuales
se identificaron: compuestos alifaticos, hidrohaluros de amina, compuestos carbonilicos, clorhidratos,
acidos carboxilicos, aminas aromaticas, alcoholes, peréxidos y fenoles, que son caracteristicos de
interacciones moleculares, resultantes de las vibraciones y elongaciones al interno del material. Se
recomienda dar continuidad al estudio de grafeno que hoy en dia sigue siendo un tema puntual de
estudio que abrird puertas a nueva tecnologia y nuevas herramientas de soporte fundamental en la

investigacion.

Palabreas clave: <BIOFISICA>, <GRAFENO>, <ETANOL>, <DIMETILFORMAMIDA>,
<GRUPOS FUNSIONALES>, <ESPECTROSCOPIA INFRARROJA>, <TRASMITANCIA>.
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ABSTRACT

The aim of this study was to characterise the functional groups present in graphene suspensions
in ethanol and dimethylformamide (DMF) by infrared spectroscopy. The characterisation of
functional groups present in graphene suspensions in ethanol and dimethylformamide was carried
out with the infrared spectroscopy technique, which allows us to identify functional groups
attached to any material in solid, liquid or gaseous state, by means of its vibrational transmittance
spectrum in the IR range of the electromagnetic spectrum on a sample, a monochromatic beam of
infrared light was transmitted through the sample, and the amount of energy transmitted was
recorded, repeating this operation over a range of wavelengths of interest (typically 4000-400 cm-
1) a graph could be constructed. By examining the graph of the information about the substance
could be obtained. For the analysis, the OrigiPro programme was used to enter the data obtained
by the spectrometer and create the corresponding graph in the range of 4000 cm-1 to 550 cm-1
and percentage transmittance, with which the functional groups adhered to the graphene plate
could be characterised. The study was classified for analysis in ethanol and dimethylformamide
with sonication times of 2h, 5h and 7h respectively. It was possible to characterize the functional
groups present in the graphene suspensions were identified: aliphatic compounds, amine
hydrohalides, carbonyl compounds, chlorhydrates, carboxylic acids, aromatic amines, alcohols,
peroxides and phenols, which are characteristic of molecular interactions resulting from
vibrations and elongations within the material. It is recommended to give continuity to the study
of graphene, which today is still a timely topic of study that will open doors to new technology

and new tools of fundamental support in research.

Keywords: <BIOPHYSICS>, <GRAPHENE>, <ETHANOL>, <DIMETHYLFORMAMIDE>,
<FUNCTIONAL GROUPS>, <INFRARED SPECTROSCOPY>, <TRASMITTANCE>.
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INTRODUCCION

El grafeno es un material constituido en su composicion quimica exclusivamente por atomos de
carbono (C), al igual que el grafito, conformando una red cristalina de tipo hexagonal con los
atomos de carbono situados en los Vértices. La caracterizacion de grupos funcionales de
suspensiones de grafeno mediante espectroscopia infrarroja nos ayuda a analizar si el grafeno

conserva sus propiedades y no ha sido alterado ni contaminado durante el estudio.

El presente trabajo de investigacion esta estructurado en tres capitulos, ademas de ello como inicio

se describe la importancia de realizar esta investigacion, asi como los antecedentes y los objetivos.

En el capitulo | se detalla los conceptos basicos pero necesarios para realizar esta investigacion
como es el concepto de grafeno sus propiedades y aplicaciones, el concepto de espectroscopia

infrarroja su principio fisico y sus modos vibracionales.

En el capitulo 1l se describe la metodologia usada en esta investigacion la hipdtesis, las variables
relacionas a la investigacién, el tamafio de la muestra, su localizacién, el método usado para la

recoleccion de datos.

En el capitulo Il se exponen los resultados correspondientes al utilizar la técnica de
espectroscopia infrarroja tanto en DMF como en etanol identificando los grupos funcionales

presentes en cada muestra.
Para finalizar se presentan las conclusiones y recomendaciones.

Antecedentes

El grafeno es una molécula bidimensional de un &tomo de espesor compuesta exclusivamente por
atomos de carbono hibridos sp2 (Labra Lépez 2012). Fue obtenido por primera vez en 2004
(Novoselov et al. 2014), el grafeno puede ser formalmente considerado como el bloque bésico de
todos los al6tropos de carbono sp2, incluyendo grafito, nanotubos de carbono y fullerenos. En
particular, el grafito es un conjunto de hojas de grafeno apiladas unas sobre otras y mantenidas
unidas por fuerzas débiles de Van der Waals, mientras que los fullerenos y los nanotubos de

carbono pueden considerarse como grafitos envueltos, respectivamente.

La estructura del grafeno esté libre de defectos, con todos los &tomos del mismo tipo, unidos entre
si por enlaces fuertes y flexibles: este es el origen de las extraordinarias propiedades de este

material.

Ademas, los electrones pueden moverse a traves de la red de grafeno sin encontrar obstaculos
debido a imperfecciones de la estructura y a la presencia de heterodtomos. Como consecuencia,

los electrones pueden moverse mucho mas rapido que en metales o semiconductores (Mitch 2013).



El grafeno es un material transparente, extremadamente delgado, muy liviano (0,77 mg/m2)
impermeable, elastico, flexible y, a la vez, asombrosamente resistente, el grafeno es el mejor
conductor de la electricidad conocido y, ademas, se encuentra en abundancia en la naturaleza, por
lo que es econdmico, recientemente investigadores de la Universidad de Manchester han
demostrado que tiene la capacidad de "curarse a si mismo". Es decir, si la estructura de una lamina
de este material se rompe, el grafeno atrae los &tomos de carbono que necesita a su alrededor y

repara los vacios, cubriéndolos adecuadamente(Cayambe Guaman y Zambrano Vera 2018).

El grafeno y sus derivados han sido considerados como componentes en campos de aplicacién
como medicina, electrénica, espintronica, sensores y celdas solares. Se han propuesto métodos

quimicos y fisicos para la preparacion de grafeno.

Ellos incluyen: produccién de suspensiones coloidales, métodos electroquimicos, exfoliacion

micromecanica, deposicion quimica de vapor, crecimiento epitaxial.

El material a analizarse fue el obtenido por los estudiantes Mayra Cayambe y Carlos Zambrano
el cual fue resultado de su tesis “OBTENCION DE GRAFENO MEDIANTE EXFOLIACION
EN FASE LIQUIDA Y OPTIMIZACION DE LA FASE EXPERIMENTAL A TRAVES DE
TRATAMIENTO HIDROTERMICO” (Cayambe Guaman y Zambrano Vera 2018), de la cual nos

basamos para realizar esta investigacion.

Planteamiento del problema

Enunciado del problema

Segun diversos estudios locales, determinados factores promueven la innovacion tecnoldgica
nacional a través de la cooperacion del sistema educativo, los ejes de investigacion de la
educacion superior, el financiamiento, las exenciones fiscales, los subsidios econdémicos y la

cooperacion entre el sector publico y privado.

Cabe destacar los esfuerzos del Estado ecuatoriano por promover la produccion, el desarrollo y
la innovacion en el campo de la ciencia de los materiales, pero aln existen discrepancias entre la

problematica de los sectores productivos locales y la academia.

El “Plan de Investigacion ESPOCH 2017-2021” incluye 8 macro ejes de investigacion: 1 gestion
sostenible de los recursos naturales, 2 arte, cultura y patrimonio, 3 energias alternativas y
renovables y proteccion del medio ambiente; 4 seguridad y soberania alimentaria, 5 tecnologias
de la informaci6n, comunicaciones y procesos industriales, 6 salud y nutricién, 7 administracion

y economia, 8 movilidad y transporte.

La Escuela Politécnica Superior Chimborazo permite el ingreso al vasto mundo de la
nanotecnologia y la produccion de grafeno con aplicaciones viables como: mejora de materiales

en la industria automotriz y de la construccion, funcionalizacion de polimeros para recubrimiento
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de farmacos, desarrollo de portadores de biomoléculas, eliminacion de contaminantes (metales
pesados, colorantes, gases) y polimeros transparentes con propiedades eléctricas(Cayambe Guaman

y Zambrano Vera 2018).

Formulacion
¢De qué manera influye la presencia de grupos funcionales mediante la caracterizacién de
suspensiones del grafeno en etanol y dimetilformamida (DMF) a través de un estudio de

espectroscopia infrarroja?

Justificacion
La caracterizacion de los grupos funcionales es una técnica que ayuda a identificar la presencia o

ausencia de grupos funcionales en ciertos nimeros de onda.

Esta investigacion busca evaluar la presencia de grupos funcionales en suspensiones de} grafeno,
ya que de existir contribuirian a que el grafeno haga enlaces al estar en contacto con las sustancias
como etanol y dimetilformamida (DMF) y estos cambien ciertas caracteristicas las cuales podrian
afectar a sus propiedades electronicas y eléctricas, para lo cual se necesita conocer si al existir

grupos funcionales, Yy al caracterizarlos se podra realizar estudios posteriores.

La cuantificacién de los grupos funcionales es posible mediante la espectroscopia basada en la
transmitancia de energia la cual produce que las moléculas adopten un movimiento vibracional
caracteristica de cada molécula con ello se puede ver el espectro producido por cada una de ellas
gue son como una huella dactilar ya que cada espectro es Unico para cada elemento, con esto se
puede identificar con mayor efectividad. Con la ayuda del tratamiento de datos se procedera a
caracterizar los datos obtenidos por la espectroscopia infrarroja y se los llevara a un analisis para

determinar cuales son los grupos funcionales presentes en las suspensiones del grafeno.

OBJETIVOS DE LA INVESTIGACION

Objetivo general

Caracterizar los grupos funcionales presentes en suspensiones de grafeno en etanol y
dimetilformamida (DMF).

Objetivos especificos

e Evaluar las suspensiones de grafeno en etanol y dimetilformamida (DMF), utilizando el
equipo de espectroscopia infrarrojo.

e Analizar los datos obtenidos.

e Representar y discutir los resultados representativos obtenidos mediante graficos del grafeno.



CAPITULO |

1  MARCO TEORICO

1.1 Grafeno

El grafeno se define como una fina lamina plana de atomos de carbono con hibridacion sp2 en
dos dimensiones (2D), (Figura 1-1), formando una estructura similar a un panel de abeja. Fue
aislado por primera vez en el afio 2004, por los fisicos Andre K. Geim y Konstantin S. Novoselov,
al pegar un trozo de celo sobre la superficie de un grafito, pero no fue hasta el afio 2010 cuando
el grafeno comenzo a generar interés en el resto de los cientificos, al ganar sus descubridores el

Premio Nobel de fisica.

Figura 1-1: Estructura gréafica del grafeno.
Fuente:(Villalon Rodriguez 2016)

El interés del estudio del grafeno es debido a las caracteristicas Unicas del material, como la
excelente conductividad eléctrica, su amplia superficie, dureza y una gran conductividad térmica.
Ademas, al proceder de una sustancia natural como el grafito, tiene menor riesgo ambiental que

los materiales inorganicos.

Debido a que tiene un tamafio de 50 nm es considerado un “nanomaterial”. La nanotecnologia se
basa en el control de la materia a escalas de entre 1 y 100 nandmetros y ha sufrido un gran avance
en los ultimos afios. Uno de sus avances a destacar se encuentra en el campo biomédico, con el
uso de materiales con caracteristicas especiales como los puntos cuanticos (QD) o los nanotubos

de carbono, utilizados para la obtencion de imagenes o tratamiento de cancer.

El grafeno y sus derivados, el éxido de grafeno, estan siendo estudiados para sus aplicaciones
biomédicas como sensores FET/FRET, espectroscopia de masa, diferenciacion celular y control

de su crecimiento y en el tratamiento del cancer, entre otros (Villalén Rodriguez 2016).



1.1.1 Estructura del grafeno

El carbono tiene varias formas alotropicas [1] (Figura 2-1). Los al6tropos del carbono pueden ser:

e Tridimensionales — diamante, grafito.
e Bidimensionales — grafeno.
e Monodimensionales — nanotubos.

e Cero dimensionales —fullerenos.

Esta alotropia tan extensa se debe a la capacidad de los atomos de carbono para formar redes muy

complicadas, numerosas y diversas estructuras.

El grafeno es una estructura nanométrica bidimensional de atomos de carbono fuertemente
cohesivos en una superficie uniforme, ligeramente plana y ondulada, de un &tomo de espesor, con
una apariencia de panal similar a una capa de panal debido a su configuracién atémica hexagonal
(Figura 2-1).

Las excepcionales propiedades electronicas, mecanicas y quimicas del grafeno surgen de esta

configuracion o disposicion particular (Salas Galvan 2008).
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Figura 2-1: Formas alotrdpicas del carbono. Grafito (3D);
grafeno (2D); nanotubos (1D); fullerenos (0D).

Fuente: (Rodriguez Gonzalez y Vasilievna Kharissova 2008)
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[1] Alotropia: Es la propiedad que poseen determinados elementos quimicos de presentarse bajo
estructuras moleculares diferentes pero para que a un elemento se le pueda denominar como
aldtropo, sus diferentes estructuras moleculares deben presentarse en el mismo estado fisico
(Porto Pérez, 2015).



1.1.2 Propiedades del grafeno

El grafeno por definicién posee unas caracteristicas muy interesantes, como su extremada
delgadez, lo que le hace ser transparente y al mismo tiempo muy flexible, es uno de los materiales
mas duros Yy resistentes. El grafeno también es transcendental por las increibles propiedades
térmicas, electronicas, dpticas y mecénicas que presenta. Estas propiedades junto a la abundancia
de carbono en la naturaleza, han hecho al grafeno ganarse el sobrenombre de “material del futuro”

o “material de Dios”(Calle 2017).
Dentro de sus propiedades se describen las siguientes:

1.1.2.1 Es bidimensional

El grafeno se considera un material bidimensional porque esta formado por capas muy delgadas
de un atomo de espesor, con las que practicamente solo se aprecian dos de sus dimensiones. Para
tener una idea mas realista, diriamos que es unas 100.000 veces mas fino que el cabello
humano(Calle 2017).

1.1.2.2 Esligero

El grafeno es un material ultraligero. Una hoja de grafeno de 1 m? pesa solo 0,77 mg, que en
comparacion con el acero (con la misma superficie) pesaria 200 veces menos. Sin embargo, tiene
una gran superficie especifica de 2600 m?g, lo que le confiere una cierta capacidad de
autoenfriamiento que, a pesar de su resistencia, la hace extremadamente ligeray flexible. Para dar
un ejemplo visual, el grafeno es tan espeso que solo un gramo seria suficiente para cubrir por

completo un campo de futbol(calle 2017).

1.1.2.3 Esflexible

El grafeno es flexible, elastico, maleable. Su constante elastica es enorme, tanto que una lamina
de grafeno puede estirarse un 10% de su tamafio normal de forma reversible y puede doblarse
hasta un 20% sin sufrir dafios, a la vez que puede enrollarse sobre si misma para crear nanotubos
0 adoptar cualquier otra forma. Las superficies de los materiales en los que se aplica el grafeno

tienen menos riesgo de agrietamiento y por tanto mas durabilidad(Calle 2017).

1.1.2.4 Esduroy resistente

El grafeno es un material que supera la dureza del diamante y es 100 veces mas resistente que el
acero estructural del mismo espesor. Es muy rigido, con lo que soporta grandes fuerzas sin
practicamente ninguna deformacion. Tiene una resistencia mecanica de 42 N / m (tension de
rotura), mientras que una hoja de acero mas resistente del mismo grosor que el grafeno tendria
una resistencia de alrededor de 0,40 N / m. Se estima que para perforar una hoja de grafeno con
un objeto puntiagudo, seria necesario llevar un peso de unas cuatro toneladas sobre ella. Para
ilustrar mejor estas propiedades mecénicas del grafeno, podriamos utilizar el ejemplo utilizado

por sus descubridores en el discurso de entrega del Premio Nobel. “Este material es tan fuerte que

6



una hipotética hamaca de un metro cuadrado por un metro cuadrado de grafeno podria soportar
el peso de un gato sin romperse. La hamaca pesaria menos de 1mg, continuando con la analogia,

menos de uno de los pelos del bigote del gato " (Calle 2017).

1.1.25 Estransparente

En cuanto a propiedades Opticas, el grafeno puro es practicamente transparente, similar al vidrio,
debido a su bajo espesor. Una sola hoja de este material absorbe solo ~ 2.3% de la luz blanca
incidente que llega a su superficie. La absorcidn de luz aumenta a medida que aumenta el nimero
de hojas de grafeno superpuestas es decir, cuantas mas hojas componen el grafeno, menos

transparente sera(Calle 2017).

1.1.2.6  Es conductor eléctrico y térmico

El grafeno es el conductor térmico mas conocido y también un excelente conductor eléctrico. Su
conductividad térmica es de 5000 W / Km, superior a la del cobre, el diamante o la plata, lo que
le permite disipar el calor y soportar intensas corrientes eléctricas sin calentarse. Por otro lado, el
grafeno conduce tanto la electricidad como el cobre: su conductividad eléctrica es de 0,96 * 108
(Q » mY), mientras que la del cobre es de 0,60 * 108 (Q » m'!) y la del silicio es de 4,5 104 (Q »
m)(Calle 2017).

1.1.2.7 Es hibrido entre semiconductor y metal

Una forma de clasificar los materiales se basa en como conducen la electricidad en: conductores,
semiconductores y aislantes. EI grafeno no es ninguno de los tres, sino que comparte
caracteristicas de conductores y semiconductores. A nivel cuantico, debido a su disposicion
espacial y al tipo de enlace entre los carbonos que o componen, los electrones se mueven sobre
la superficie del grafeno a una velocidad sin precedentes en cualquier otro material,
comportandose como particulas sin masa llamadas fermiones de Dirac (como fotones y
fermiones), y la relacion resultante entre la energia y su momento es lineal. Se mueven a una
velocidad 300 veces mas lenta que la de la luz, pero mas rapida que la de los electrones en los
metales. Comparar la velocidad a la que los electrones se mueven a través del grafeno y el silicio
seria como comparar un coche de Férmula 1 con una bicicleta. Al aumentar su velocidad y
eficiencia, el grafeno se calienta menos (tiene un efecto Joule mas bajo) y requiere menos energia
(es decir, consume menos electricidad) que el silicio para realizar la misma tarea. Esto permite
realizar experimentos sobre una pequefia pieza de grafeno que hasta ahora solo se podian realizar
en aceleradores de particulas. Por estas razones, el grafeno no se puede clasificar ni como
semiconductor ni como metal. Es un hibrido entre los dos materiales que tiene las mejores
propiedades de los dos(Calle 2017).



1.1.2.8 Soporta la radiacion ionizante

Estudios recientes también han demostrado que el grafeno tiene una alta reactividad quimica y
que cuando la luz incide sobre él emite energia (favoreciendo los electrones) pero no siendo
ionizado (es decir, el &tomo no se deshace del electron), por lo que es capaz de resistir la radiacion
ionizante. La radiacion ionizante encuentra aplicacion en campos como la salud, en los que se

utilizan dispositivos que emiten dicha radiacion, como los sistemas de radioterapia, etc (Calle 2017).

1.1.2.9 Es multiplicador de frecuencias:

El grafeno es un multiplicador de frecuencia. Si se le aplica una sefial eléctrica de cierta
frecuencia, el grafeno genera otra onda de doble o triple frecuencia, lo que le permite operar a
frecuencias de reloj mucho mas altas que las frecuencias actuales y asi aumentar la velocidad y el

intercambio de informacién de los procesadores(Calle 2017).

1.1.2.10 Es denso e impermeable

El grafeno es muy denso, incluso resistente a la penetracion de moléculas gaseosas de helio, las
mas pequefias que existen. Sin embargo, permite el paso del agua, que cuando esta encerrada en
un recipiente de grafeno muestra una tasa de evaporacion similar a la que se muestra en un
recipiente abierto. Geim y su grupo de cientificos observaron que una lamina de 6xido de grafeno
es impermeable a todo tipo de liquidos, vapores y gases excepto al agua(Calle 2017). Las capas
de 6xido de grafeno dejan espacios que permiten el paso de las moléculas de agua (el H20 penetra
a través de las membranas de 6xido de grafeno diez mil millones de veces mas rapido que el
helio), pero si otras moléculas intentan hacer lo mismo, son retenidas por los capilares de grafeno,
gue se superponen con el agua. Mediante un experimento, comprobaron que el agua se evapora
al mismo ritmo en un recipiente sellado con membranas de grafeno que en un recipiente
completamente abierto. Es por ello que otras aplicaciones industriales del grafeno podrian estar
relacionadas con la separacion y filtracion de sustancias, la destilacion de determinados liquidos,
la produccion de biocombustible, la eliminacion de toxinas en el agua o la depuraciéon de

determinadas sustancias quimicas, entre otras (Calle 2017).

1.1.2.11 Es bactericida

Es un material bactericida, capaz de inhibir el crecimiento de microorganismos como bacterias,
virus y hongos, pero no afecta el ADN humano vy, al ser carbono, se ha demostrado que permite
el crecimiento celular, convirtiendolo en un sustrato con gran potencial para la medicina

regenerativa o para la industria alimentaria(Calle 2017).

1.1.2.12 Es biocompatible
Los estudios in vivo sobre la toxicidad del grafeno, todos en poblaciones de ratas por inyeccion
intravenosa e intratraqueal, revelaron que el 6xido de grafeno no indica toxicidad aparente para

las células bioldgicas a concentraciones bajas y medias (0,1 mgy 0,25 mg), mientras que las dosis



(0,4 mg) mostro toxicidad crénica, ya que aproximadamente 4 de cada 9 ratones murieron(Calle
2017). Se puede concluir que el grafeno puede ser nocivo para la salud cuando no esta
funcionalizado debido a los residuos resultantes de su produccién. Sin embargo, una vez oxidado
y funcionalizado, tiene efectos de estrés oxidativo y es menos viable porque sus dosis y

concentracion son mayores(Calle 2017).

1.1.2.13 Reacciona con otras sustancias
El grafeno es sensible a cualquier molécula depositada en su superficie y puede reaccionar con
otras sustancias para formar compuestos con diferentes propiedades, lo que confiere a este

material un gran potencial de desarrollo(Calle 2017).

1.1.2.14 Es autorreparable

La capacidad de autorefrigeracion y la capacidad de autocuracién son caracteristicas, que aun
estan bajo investigacion y discusion. Aparentemente, si una capa de grafeno pierde atomos de
carbono por alguna razén, los atomos cerca del espacio izquierdo se juntan y lo llenan. Esta
capacidad de autocuracion podria aumentar la longevidad de los materiales hechos de grafeno,

aunque de forma limitada.(Calle 2017).

1.1.3 Aplicaciones del grafeno

Por sus propiedades, el grafeno se puede utilizar como material en la fabricacion de aviones,
satélites espaciales o coches, lo que los hace mas seguros. También en la construccion de
edificios, ya que esto los haria mas resistentes. Pero sobre todo destacan sus aplicaciones en el
campo de la electronica, donde por su capacidad para almacenar energia puede dotar a las baterias
de una mayor duracién y un menor tiempo de carga, establecer conexiones mas rapidas e incluso
ayudar a mejorar el medio ambiente sustituyendo los materiales contaminantes que hoy en dia
estamos obligados a usar. EI grafeno es capaz de generar electricidad mediante energia solar, lo
que lo convierte en un material muy prometedor en el campo de las energias limpias. Si los paneles
solares se construyeran con grafeno, podrian generar varias veces mas energia por hora que los
paneles actuales. Sin olvidar su relevancia en el campo de la salud. Su futuro en campos como la
medicina parece realmente brillante. La investigacion ha demostrado que cuando se funcionaliza,
puede usarse para transportar medicamentos, ayudar en la secuenciacion del ADN, usarse como
biosensor, usarse en la creacion de protesis e incluso podria usarse para mejorar el tratamiento de

ciertas enfermedades y rastrear células entorno para la regeneracion de tejidos (Calle 2017).
Entre las aplicaciones potenciales del grafeno se pueden citar como las més interesantes:

e Destilacion de etanol a temperatura ambiente para combustible y consumo humano.
o Detectores ultrasensibles de gas.

e Moduladores dpticos.



e Transistores de grafeno.

o Circuitos integrados mas rapidos y eficientes.
o Electrodos transparentes.

e Dispositivos electrocromicos.

e Células solares.

e Desalinizacion.

e Aplicaciones antibacterianas(Parra 2012).

1.2  Espectroscopia Infrarroja IR

La espectroscopia de infrarrojos (IR) es una técnica de andlisis de sustancias en el estado gaseoso,
liquido o solido, tanto cristalinas como amorfas, mediante su espectro de absorcion o
transmitancia en el rango IR del espectro electromagnético, permitiendo asi la identificacion de
compuestos quimicos a través de la determinacion de la frecuencia a la que los distintos grupos

funcionales presentan bandas de absorcion en la region IR (Pintado 2013).

Fundamentalmente se emplea para el estudio de compuestos organicos, también los compuestos
inorgéanicos que contienen cationes o aniones poliatdmicos dan lugar a espectros de infrarrojo

Gtiles (Universidad de Granada 2004).

Utiliza la radiacion del espectro electromagnético cuya longitud de onda ()) estd comprendida
entre los 800 y los 400000 nm (0.8 y 400 p 1 =10 cm) y su efecto sobre la materia organica,
es producir deformaciones de los enlaces de la sustancia (Figura3-1). Debido a su gran amplitud

se suele dividir en tres zonas:

10000 cm™’ 4000 em™! 666 cm™ 400 em™ 250 cm™
IR proximo IR medio . "} lejano

0.75-2.7 1L 2.5-16 K : 25-400 B
0.75 n 25 16 1 25 u 400 p

Figura 3-1: Zonas de amplitud del IR
Fuente: (Universidad de Granada 2004).

Siendo el IR medio el normalmente utilizado experimentalmente en determinacion estructural
(2.5- 16 p). Debido a consideraciones de tipo historico la unidad méas usada en la espectroscopia
infrarroja no es la longitud de onda (1) sino el nimero de onda (v,v = 1/ A cm™®), correspondiendo

el IR medio a la zona comprendida entre 4000 y 625 cm™ (Universidad de Granada 2004).

El aspecto tipico de un espectro IR es el que se muestra en la (Figura 4-1):
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Figura 4-1: Espectro IR
Fuente: (Universidad de Granada 2004)

A la hora de identificar los grupos funcionales con la espectroscopia IR vamos a considerar el

espectro de IR dividido en varias zonas:

e De 4000 a 2900 cm™: Tensién de C-H, O-Hy N-H

e De 2500 a 2000 cm™: Tension de triples enlaces y dobles enlaces acumulados.

e De 2000 a 1500 cm*: Tensién de C=0, C=Ny C=C.

e De 1500 a 600 cm™: Zona de la huella dactilar (Flexion de enlaces CH, CO, CN, CC,
etc.)(Universidad de Granada 2004).

1.2.1 Modos vibracionales

Hay dos categorias basicas de vibraciones: tensién y flexion. Las vibraciones de tensién son
cambios en la distancia interatémica a lo largo del eje del enlace entre dos atomos. Las vibraciones
de flexion son causadas por cambios en el &ngulo entre dos eslabones. Lo siguiente (Figura 5-1)

representa los diferentes tipos de vibraciones moleculares (Universidad de Granada 2004).

Si la molécula recibe luz con la misma energia de esa vibracion, la luz sera absorbida si se dan
ciertas condiciones. Para que una vibracion aparezca en el espectro infrarrojo, la molécula debe
someterse a un cambio en su momento dipolar durante la vibracion. No obstante, las frecuencias
de resonancia pueden estar, en una primera aproximacion, en relacion con la longitud del enlace
y las masas de los atomos en cada extremo del mismo. Los enlaces pueden vibrar de seis maneras:
estiramiento simétrico, estiramiento asimétrico, tijeras, rotacion, giro y wag (Universidad de Granada
2004).

Con el fin de hacer medidas en una muestra, se transmite un rayo monocromo de luz infrarroja a
través de la muestra, y se registra la cantidad de energia absorbida. Repitiendo esta operacién en
un rango de longitudes de onda de interés (por lo general, 4000-400 cm) se puede construir un

gréafico. Al examinar el grafico de una sustancia, se puede obtener informacion sobre la misma.
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Cada absorcion observable en el espectro corresponde a una vibracion determinada de algin

enlace dentro de la molécula (Universidad de Granada 2004).

Vibraciones de tension

VAR

Simétrica Antisimétrica

X

Vibraciones de flexion

SA

Balanceo en plano Tijereteo en plano

+Y’ K

Aleteo fuera del plano Torsion fuera del plano

XX

Figura 5-1: Tipo de vibraciones moleculares.
Fuente: (Universidad de Granada 2004).

1.2.2  Principio fisico

La interaccion de la radiacion infrarroja con los estados vibracionales de una molécula so6lo es
posible si el vector eléctrico de la radiacion incidente oscila con la misma frecuencia que el
momento dipolar molecular. Una vibracion es infrarroja activa Unicamente si el momento dipolar
molecular puede ser modulado por la vibracién normal,

("’—")0 #0 1)

dq

en donde p es el momento dipolar molecular y que representa la coordenada normal que describe
el movimiento de los atomos durante una vibracién normal. Si la condicion de la ecuacion (1) se
cumple (lo cual tiene que ver con la simetria de la molécula), entonces se dice que la vibracion es
permitida o activa en el espectro infrarrojo; si esta ecuacion no se cumple, se dice que la vibracién
es prohibida o inactiva. Como ya se mencion0, si una molécula presenta un dipolo eléctrico
permanente cuando sus nucleos se encuentran en la posicion de equilibrio, entonces su momento
variard periédicamente durante la vibracion. De acuerdo a las leyes clasicas, la molécula deberia
emitir radiacion electromagnética. Si una molécula diatonica presenta un movimiento oscilatorio,

de acuerdo con las leyes de seleccion de la mecéanica cuéntica dada por:

12



Av = +1 2)

Ya que los niveles de energia son equidistantes, s6lo se observara una linea en el espectro
infrarrojo. Si el potencial de la molécula no corresponde exactamente al de un oscilador
harmonico, entonces pueden presentarse transiciones con =+ 2, =+ 3, etc. Estas transiciones,

las cuales son generalmente muy débiles, son llamadas ‘sobre armonicos’(Rogelio Murillo 1996).

1.3  Bases conceptuales

1.3.1 Dimetilformamida (DMF)

La dimetilformamida o dimetilformida (DMF) es un compuesto orgénico con la férmula
molecular C3H7NO, lo que indica que es un tipo de amida. Las amidas son moléculas polares
que sirven como disolventes. Los mas populares en la industria de pinturas y tintas son la

dimetilacetamida y la N-metilpirrolidona y, por supuesto, la dimetilformamida.

Los disolventes generalmente presentan un alto riesgo debido a su alta inflamabilidad. EI DMF
penetra en los plasticos y los hace inflamables, lo que lo hace adecuado para la sintesis de péptidos
en fase sdlida.

La dimetilformamida se utiliza principalmente como disolvente de refuerzo en diversas
aplicaciones, como revestimientos protectores, adhesivos y tintas de impresion, y es un
componente de muchos decapantes en revestimientos, pinturas, adhesivos y tintas. También se
utiliza para fabricar fibras acrilicas y plasticas, acoplar péptidos en productos farmacéuticos e

incluso en la formulacién de insecticidas (2vS Quimicos 2016).
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CAPITULO II

2 MARCO METODOLOGICO

2.1 Tipo de la investigacion

En esta investigacion se utilizé el método de investigacion cuantitativa segun el objetivo aplicado,
segun el nivel de profundizacion en el objeto de estudio exploratoria, segin la manipulacion de

variables experimental.

2.2 Disefio de la investigacion

2.2.1 Disefio experimental

En esta investigacion se utilizd el método cuantitativo debido cuya razén es caracterizar los
grupos funcionales presentes en las suspensiones del grafeno multicapa usando espectroscopia

infrarroja, dicho trabajo se basara en un disefio experimental.

2.2.1.1 Identificacion de las variables

Las variables tratar en esta investigacion son las siguientes:
Variables dependientes: Grupos funcionales presentes en el grafeno.
Variable independiente: Espectroscopia infrarroja.

2.2.1.2 Planteamiento de la hipotesis

La caracterizacion de los grupos funcionales presentes en las suspensiones del grafeno en etanol
y dimetilformamida (DMF), utilizando espectroscopia infrarroja contribuird a evaluar si el
grafeno altero sus caracteristicas llevando a un cambio en sus propiedades electronicas y

eléctricas.
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2.2.1.3 Matriz de consistencia

Tabla 1-2: Matriz de consistencia

PROBLEMA

OBJETIVOS

HIPOTESIS

VARIABLES

Problema general:
¢Existe la caracterizacion de grupos

funcionales en suspensiones de grafeno?

Problemas especifico 1:
¢Se presentan grupos funcionales en el
estudio de espectroscopia infrarroja?

Problemas especifico 2:
¢(Como analizamos efectivamente los

datos obtenidos?

Problemas especifico 3:
¢Como interpretar las graficas obtenidos

durante la investigacion?

Objetivo general:

Caracterizar los grupos funcionales
presentes en suspensiones de grafeno en

etanol y dimetilformida (DMF).

Objetivos especificos 1:
Evaluar las suspensiones de grafeno en
etanol y dimetilformida (DMF), utilizando

el equipo de espectroscopia infrarroja.

Objetivos especificos 2:
Analizar los datos obtenidos.

Objetivos especificos 3:

Representar y discutir los resultados

representativos obtenidos mediante

graficos del grafeno.

Hipétesis general:
La existencia de grupos funcionales adheridos al
grafeno se caracterizard mediante espectroscopia

infrarroja.

Hipétesis especifica 1:
La espectroscopia infrarroja ayuda a evaluar la
presencia de grupos funcionales.

Hipotesis especifica 2:
Los datos obtenidos luego de cada experimentacion
seran analizados mediante OriginPro, teniendo asi

un datamiento eficaz.

Hipotesis especifica 3:

Las graficas obtenidas seran representadas,

discutidas y analizadas.

Variable independiente:

Espectroscopia infrarroja.

Indicadores:

Numero de onda
Intensidad

Variable dependiente:

Grafeno

Indicadores:

El valor obtenido después de

los analisis.

Realizado por: Alvarez, Joel, 2020
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2.2.1.4 Operacionalizacion de las variables

Tabla 2-2: Operacionalizacion de las variables

VARIABLE CONCEPTO INDICADOR INSTRUMENTO
Variable independiente: | La espectroscopia infrarroja|e  NuUmero de onda Espectrometro
Espectroscopia (IR) es una técnica de analisis | ¢  Intensidad infrarrojo.
infrarroja. de sustancias, mediante su

espectro  de  transmision,

permitiendo asi la

identificacion de compuestos

quimicos a través de la

determinacion de la frecuencia

a la que los distintos grupos

funcionales presentan bandas

de absorcién en la region IR.
Variable dependiente: El grafeno se define como una | E| valor obtenido | Tablas de  datos
Grupos funcionales | fina lamina plana de atomos de | después de los anélisis | tedricos.
presentes en el grafeno. | carbono con hibridacién sp2 | de los nimeros de onda

en dos dimensiones (2D), | en donde se localicen los

formando una  estructura | grupos funcionales.

similar a un panel de abeja.

Realizado por: Alvarez, Joel, 2020

2.2.1.5 Localizacion del estudio
Este estudio experimental se lo realizara en la Escuela Superior Politécnica de Chimborazo en los

laboratorios de dptica y quimica.

2.2.1.6  Poblacion del estudio
El conjunto de combinaciones validas para obtener grafeno es finito, por lo tanto, la poblacion es

finita.

2.2.1.7 Tamafio de muestra
Las muestras a analizarse fueron de 36 los cuales se almacenan en una matriz para su posterior
analisis estadistico, con el objetivo de determinar con en uso de espectroscopia infrarroja la

presencia de grupos funcionales en el grafeno.

2.2.1.8 Método de muestreo
El tipo de muestreo aplicado es un tipo de juicio no aleatorio, basado en criterios especificos y en

la experiencia de investigadores y tutores. Por cada cambio de variable se analizaran 2 muestras,
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cuando la dispersion de datos sea baja, si la dispersion es grande se analizard 1 muestra adicional

para determinar si este fenémeno se debe al investigador o a las variables de medida.

2.2.1.9 Preparacion de muestras

Se utiliz6 grafeno resultante de trabajos de titulacion (Cayambe Guaméan y Zambrano Vera 2018),
DMF al 99,8% de pureza y etanol al 99,5% de pureza, adquiridos de Labdin Instruments. Se
realizaron 9 muestras para cada solvente respectivamente, variando asi el tiempo de sonicacién
de 2h, 5h y 7h, el tiempo de centrifugacion de 5min, 10min y 20 min, y las revoluciones por
minuto de 500rpm y 1000rpm respectivamente. EI orden que se tomo para medir las muestras fue
primero con las muestras de 2h de sonicacion y se alterné a 5min, 10 min'y 20 min de centrifugado
y a 500 rpm y 1000 rpm respectivamente; después se midid con las muestras de 5h de sonicacion
y se altern6 a 5min, 10 min y 20 min de centrifugado y a 500 rpm y 1000 rpm respectivamente;
por ultimo se midio con las muestras de 7h de sonicacion y se alternd a 5min, 10 min 'y 20 min de

centrifugado y a 500 rpm y 1000 rpm respectivamente.

2.2.1.10 Técnicas de recoleccion de datos
Caracterizaciéon de los grupos funcionales presentes en la suspension de grafeno mediante

espectroscopia infrarroja.

Las maltiples aplicaciones del grafeno nos llevan a disefiar un proceso garantizando su estructura
y excluyendo la presencia de grupos funcionales que puedan adherirse al mismo durante su
fabricacion, se utiliz un espectrofotometro IR (modelo: Helios Beta, serie: UVB 140113). Nos

mostrara un espectro en los rangos de 4000 a 550 cm™.
Procedimiento

1. Iniciar el programa SpectraManager y seleccione Quick-Start.

2. Limpiar el area de muestreo ubicada en la parte central interna del equipo con algodén y
alcohol.

3. Realizar el Background comprobando la ausencia de sustancia en el &rea de muestreo,
cierre la tapa del equipo y presione el boton "START" en la parte frontal.

4. Realizar el escaneo espectral colocando la muestra en el vidrio del &rea de muestra, cierre

la tapa y presione "START".

Procesar el espectro utilizando el programa de "Spectra Analysis".

Identificar los picos mas relevantes presentes en el grafico.

Guardar los datos del espectro para un analisis posterior.

© N o O

Aflojar el tortillo de ajuste, limpiar con algodédn y alcohol la zona donde se ha colocado
la muestra.

9. Repetir los pasos 4, 5, 6, 7 y 8 para todas las muestras.
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10. El procedimiento se repiti6 un total de 36 veces, 18 con etanol y 18 con DMF

respectivamente.

2.2.1.11 Andlisis estadistico inferencial

Obteniendo los datos concretos de la caracterizacion de los grupos funcionales presentes en las
suspensiones del grafeno multicapa de una poblacion finita se podra llegar a la conclusion que
con el analisis de los grupos funcionales presentes se podria evaluar las muestras y discutir los

resultados.
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CAPITULO Il

3 MARCO DE ANALISIS E INTERPRETACION DE RESULTADOS

Se obtuvieron los datos de las muestras analizadas de suspensiones de grafeno multicapa por
medio del proceso de espectroscopia infrarroja mediante la transmitancia de energia la cual
produce que las moléculas adopten un movimiento vibracional caracteristica de cada molécula
con ello se pudo ver el espectro producido por cada una de ellas, y se logro identificar con mayor
efectividad los grupos funcionales para DMF y etanol respectivamente.

Los resultados obtenidos son los siguientes:

3.1 DIMETILFORMAMIDA (DMF)

En el gréafico 1-3 se puede observar el espectro infrarrojo de grafeno en DMF en un tiempo de
sonicacion de 2 horas en el cual se puede apreciar los siguientes grupos funcionales: CH®y CH?
en compuestos alifaticos a causa del CH en estiramiento antisimétrico y simétrico en un nimero
de onda de 2929,34 cm™, NH®* en hidrohaluros de amina debido a los modos de estiramiento del
NH con un niimero de onda de 2361,41 cm™, C=0 en compuestos carbonilicos por el estiramiento
C=0 en un nimero de onda de 1658,48 cm™, NH3* en aminoacidos o clorhidratos a causa de la
deformacion del NH3* en un nimero de onda de 1507,48 cm™, OH en 4cidos carboxilicos debido
al doblado del OH en plano en un nimero de onda de 1439,6 cm™, CH?® en compuestos alifaticos
a causa de la deformacién simétrica del CH® en un ndimero de onda de 1382,71 cm™, C — N en
aminas aromaticas a causa del estiramiento C — N en un nimero de onda de 1252,54 cm™, C —
OH en alcoholes secundarios o terciarios debido al estiramiento C — O en un nimero de onda de
1085,73 cm, Perdxidos a causa del estiramiento del O - O en un niimero de onda de 861,06 cmr
1 C — OH en alcoholes debido al doblado del C — O —H en un ndmero de onda de 658,571cm™.

En la tabla 3-3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda y %T.
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Graéfico 1-3: Espectro infrarrojo Grafeno-DMF (2h)

Realizado por: Joel Alvarez, 2020.

Tabla 3-3: Grupos funcionales presentes Grafeno-DMF (2h)

Puntos [ Numero de
onda %T Grupos funcionales

2929,34
2361,41
1658,48
1507,1
1439,6
1382,71
1252,54
1085,73
861,06

J 658,571
Fuente:(Shurvell 2006)
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

— I G mm OO W

91,9356

79,176
23,4245
84,0697
81,0178
49,1985
78,7584
37,8216
87,9219
56,5366

CH? y CH? en compuestos alifaticos

NH?*" en hidrohaluros de amina

C=0 en compuestos carbonilicos
NH?®* en aminoacidos o clorhidratos

OH en &cidos carboxilicos
CH? en compuestos alifaticos
C — N en aminas aromaticas
C — OH en alcoholes secundarios o terciarios
Perdxidos
C — OH en alcoholes

En el gréafico 2-3 se puede observar el espectro infrarrojo de grafeno en DMF en un tiempo de

sonicacion de 5 horas en el cual se puede apreciar los siguientes grupos funcionales: CH®y CH?

en compuestos alifaticos a causa del CH en estiramiento antisimétrico y simétrico en un nimero

de onda de 2931,27 cm™, NH®* en hidrohaluros de amina debido a los modos de estiramiento del

NH con un niimero de onda de 2356,59 cm™, C=0 en compuestos carbonilicos por el estiramiento

C=0 en un nimero de onda de 1664,27 cm™, NH3* en aminoacidos o clorhidratos a causa de la

deformacion del NH®* en un nimero de onda de 1505,17 cm™, OH en 4cidos carboxilicos debido

al doblado del OH en plano en un nimero de onda de 1436,71 cm™, CH?® en compuestos alifaticos
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a causa de la deformacion simétrica del CH?® en un nimero de onda de 1386,57 cm™, C — N en

aminas aromaticas a causa del estiramiento C — N en un nimero de onda de 1253,5 cm™, C — OH

en alcoholes secundarios o terciarios debido al estiramiento C — O en un nimero de onda de

1094,4 cm™, Perdxidos a causa del estiramiento del O - O en un nimero de onda de 866,846 cm
1 C — OH en alcoholes debido al doblado del C — O — H en un nimero de onda de 659,536cm™.
En la tabla 3-3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda y %T. En la

tabla 4-3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda 'y %T.
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Gréfico 2-3: Espectro infrarrojo Grafeno-DMF (5h)
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

Tabla 4-3: Grupos funcionales presentes Grafeno-DMF (5h)

Puntos ndmero de
onda %T Grupos funcionales

2931,27
2356,59
1664,27
1505,17

1436,71
1386,57
1253,5
1094,4
866,846
659,536

Fuente: (Shurvell 2006).
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

92,2107
85,3174
20,2019
83,6757

80,2571
45,3997
76,7384
42,0016
85,2664
59,1517

CH®y CH? en compuestos alifaticos
NH?* en hidrohaluros de amina

C=0 en compuestos carbonilicos
NH?3" en aminoéacidos o clorhidratos

OH en &cidos carboxilicos
CH?3 en compuestos alifaticos
C — N en aminas aromaticas
C — OH en alcoholes secundarios o terciarios
Perdxidos
C — OH en alcoholes
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En el gréfico 3-3 se puede observar el espectro infrarrojo de grafeno en DMF en un tiempo de
sonicacion de 7 horas en el cual se puede apreciar los siguientes grupos funcionales: CH® y CH?
en compuestos alifaticos a causa del CH en estiramiento antisimétrico y simétrico en un nimero
de onda de 2935,13 cm'*, NH** en hidrohaluros de amina debido a los modos de estiramiento del
NH con un nimero de onda de 2362,37 cm™, C=0 en compuestos carbonilicos por el estiramiento
C=0 en un nimero de onda de 1660,41 cm™, NH** en aminoécidos o clorhidratos a causa de la
deformacion del NH3* en un nimero de onda de 1506,13 cm™, OH en 4cidos carboxilicos debido
al doblado del OH en plano en un niimero de onda de 1435,74 cm™, CH® en compuestos alifaticos
a causa de la deformacién simétrica del CH? en un ndmero de onda de 1386,57 cm™, C — N en
aminas aromaticas a causa del estiramiento C — N en un nimero de onda de 1257,36 cm™, C —
OH en alcoholes secundarios o terciarios debido al estiramiento C — O en un nimero de onda de
1092,48 cm™, Perdxidos a causa del estiramiento del O - O en un niimero de onda de 863,953
cm™, C — OH en alcoholes debido al doblado del C — O — H en un nlimero de onda de 659,536cm"
! En la tabla 5-3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda'y %T.
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Grafico 3-3: Espectro infrarrojo Grafeno-DMF (7h)
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

Tabla 5-3: Grupos funcionales presentes Grafeno-DMF (7h)

Puntos namero de
onda %T Grupos funcionales

293513 92,0424 CH®y CH? en compuestos alifaticos
B 2362,37 72,2529 NH?* en hidrohaluros de amina
c 1660,41 18,3635 C=0 en compuestos carbonilicos
D 1506.13 83,0475 NH?3* en aminoacidos o clorhidratos
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E 1435,74 80,007 OH en acidos carboxilicos

F 1386,57 44,3723 CH? en compuestos alifaticos

G 1257,36 75,9716 C — N en aminas aromaticas

H 1092,48 37,6294  C— OH en alcoholes secundarios o terciarios
| 863,953 71,3956 Peréxidos

J 659,536 52,1944 C — OH en alcoholes

Fuente: (Shurvell 2006).
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

3.2 ETANOL

En el grafico 4-3 se puede observar el espectro infrarrojo de grafeno en etanol en un tiempo de
sonicacion de 2 horas en el cual se puede apreciar los siguientes grupos funcionales: OH en
alcoholes y fenoles a causa del estiramiento del OH en un niimero de onda de 3333,36 cm™, OH
en &cidos carboxilicos debido al estiramiento del OH unido a H con un niimero de onda de 2974,66
cml, CH®y CH? en compuestos alifaticos por el estiramiento del CH antisimétrico y simétrico
en un nimero de onda de 2884,99 cm™, CH? en compuestos alifaticos a causa de la deformacion
antisimétrica CH® en un nimero de onda de 1376,93 cm™, C — OH en alcoholes secundarios o
terciarios debido al estiramiento del C — O en un nmero de onda de 1087,66 cm™, CH> —OH en
alcoholes primarios a causa del estiramiento del C — O en un ndmero de onda de 1043,3 cm?,
Peréxidos a causa del estiramiento del O - O en un nimero de onda de 883,238 cm™, C — OH en
alcoholes debido al doblado del C — O — H en un nimero de onda de 629,644 cm™. En la tabla 6-

3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda 'y %T.
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Gréfico 4-3: Espectro infrarrojo Grafeno-Etanol (2h)
Realizado por: Joel Alvarez, 2020
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Tabla 6-3: Grupos funcionales presentes Grafeno-Etanol (2h)

Numero de
onda %T Grupos Funcionales

A 3333,36 80,0031 OH en alcoholes y fenoles

. 2974,66 76,4227 OH en écidos carboxilicos

¢ 2884,99 87,3235 CH?y CH? en compuestos alifaticos

D 1376,93 86,593 CH? en compuestos alifaticos

E 1087,66 54,9813 C — OH en alcoholes secundarios o terciarios
F 1043,3 38,716 CH? —~OH en alcoholes primarios

G 883,238 57,5058 Peréxidos

H 629,644 69,638 C — OH en alcoholes

Fuente: (Shurvell 2006).
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

En el grafico 5-3 se puede observar el espectro infrarrojo de grafeno en etanol en un tiempo de
sonicacion de 5 horas en el cual se puede apreciar los siguientes grupos funcionales: OH en
alcoholes y fenoles a causa del estiramiento del OH en un nimero de onda de 3327,57 cm™, OH
en &cidos carboxilicos debido al estiramiento del OH unido a H con un ndmero de onda de
2974,66 cm™, CH®y CH? en compuestos alifaticos por el estiramiento del CH antisimétrico y
simétrico en un nimero de onda de 2884,99 cm, CH? en compuestos alifaticos a causa de la
deformacion antisimétrica CH® en un nimero de onda de 1381,75 cm™, C — OH en alcoholes
secundarios o terciarios debido al estiramiento del C — O en un nimero de onda de 1092,48 cm™,
CH? —OH en alcoholes primarios a causa del estiramiento del C — O en un nimero de onda de
1048,12 cmt, Perdxidos a causa del estiramiento del O - O en un nimero de onda de 878,417 cmr
1. C — OH en alcoholes debido al doblado del C— O — H en un nlimero de onda de 624,823 cm™.

En la tabla 7-3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda y %T.
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Graéfico 5-3: Espectro infrarrojo Grafeno-Etanol (5h)
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

Tabla 7-3: Grupos funcionales presentes Grafeno-Etanol (5h)

Numero de
onda %T Grupos Funcionales

A 3327,57 75,7556 OH en alcoholes y fenoles

B 2974,66 71,5457 OH en acidos carboxilicos

C 2884,99 82,4799 CH?y CH? en compuestos alifaticos

D 1381,75 81,9789 CH? en compuestos alifaticos

E 1092,48 56,6036 C — OH en alcoholes secundarios o terciarios
F 1048,12 33,1266 CH? —OH en alcoholes primarios

G 878,417 54,2531 Peréxidos

H 624,823 68,0802 C — OH en alcoholes

Fuente: (Shurvell 2006).
Realizado por: Joel Alvarez, 2020

En el gréafico 6-3 se puede observar el espectro infrarrojo de grafeno en etanol en un tiempo de
sonicacion de 7 horas en el cual se puede apreciar los siguientes grupos funcionales: OH en
alcoholes y fenoles a causa del estiramiento del OH en un nimero de onda de 3329,5 cm?, OH
en acidos carboxilicos debido al estiramiento del OH unido a H con un nimero de onda de 2973,7
cml, CH®y CH? en compuestos alifaticos por el estiramiento del CH antisimétrico y simétrico
en un nlmero de onda de 2883,06 cm™, CH? en compuestos alifaticos a causa de la deformacion
antisimétrica CH?® en un nimero de onda de 1380,78 cm™ C — N en aminas aromaticas debido al
estiramiento del C — N en un nimero de onda de 1236,15 cm™, C — OH en alcoholes secundarios

o terciarios debido al estiramiento del C — O en un nimero de onda de 1090,55 cm™, CH> -OH

25



en alcoholes primarios a causa del estiramiento del C — O en un nimero de onda de 1046,19 cm

1 Perdxidos a causa del estiramiento del O - O en un nlimero de onda de 880,345 cm™, C — OH

en alcoholes debido al doblado del C— O — H en un nimero de onda de 624,823 cm™. En la tabla

8-3, se puede observar los grupos funcionales con su nimero de onda 'y %T.
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Grafico 6-3: Espectro infrarrojo Grafeno-Etanol (7h)

Realizado por: Joel Alvarez, 2020

Tabla 8-3: Grupos funcionales presentes Grafeno-Etanol (7h)

Numero de
onda %T Grupos Funcionales

3329,5

2973,7
2883,06
1380,78
1236,15
1090,55
1046,19
880,345

' 624,823

Fuente: (Shurvell 2006).
Realizado por: Joel Alvarez, 2021

I 6O m m O O @ >

76,521 OH en alcoholes y fenoles
72,1668 OH en 4cidos carboxilicos
82,8053 CH?y CH? en compuestos alifaticos
81,835 CH? en compuestos alifaticos
85,4668 C — N en aminas aromaticas
50,134 C — OH en alcoholes secundarios o terciarios
35,3834 CH? —OH en alcoholes primarios
50,4671 Peroxidos
66,1989 C — OH en alcoholes
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4  CONCLUSIONES

e Se logro caracterizar los grupos funcionales presentes en las suspensiones de grafeno,
entre los cuales se identificaron: compuestos alifaticos, hidrohaluros de amina,
compuestos carbonilicos, clorhidratos, &cidos carboxilicos, aminas aromaticas,
alcoholes, perdxidos y fenoles, que son caracteristicos de interacciones moleculares,
resultantes de las vibraciones y elongaciones al interno del material.

e Se evalud através de la técnica de espectroscopia infrarrojo las suspensiones de grafeno
de etanol y de dimetilformamida, en el cual se presenci6 grupos funcionales a diferentes
horas de sonicacion, esta presencia de grupos funcionales nos indica impureza en las
muestras de grafeno lo cual altera las propiedades del material.

o Los datos obtenidos del estudio de muestras de suspensiones de grafeno en el
espectrémetro infrarrojo fueron analizados, para lo cual se realizd un preprocesamiento
de los datos con la ayuda del programa OriginPro, se obtuvieron las graficas en funcion
de la transmitancia y el nimero de onda, eligiendo un rango entre 4000cm™ y 550cm*
gue comprende el infrarrojo medio, en este rango se pudieron estudiar vibraciones
fundamentales en las estructuras.

e Los resultados fueron representados mediante gréficas para visualizar la presencia de los
grupos funcionales presentes en las suspensiones de grafeno tanto en etanol como en
dimetilformamida, con el apoyo de bibliografia especializada y previamente

seleccionada se pudo caracterizar los grupos funcionales.
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5

RECOMENDACIONES

Se recomienda dar continuidad al estudio de grafeno que hoy en dia sigue siendo un tema
puntual de estudio que abrira puertas a nueva tecnologia y nuevas herramientas de soporte
fundamental en la investigacion.

Es importante estudiar el grafeno implementando un método de preparacion de la muestra
que pueda ser propia de la Carrera de Fisica y caracterizar las muestras para obtener una
base de datos mas grande, de modo que sea de apoyo para investigaciones de gran alcance

a nivel nacional y siendo ambiciosos a nivel internacién.
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