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Resumen

El borofeno, miembro més reciente de los materiales bidimensionales (2D), representa uno de los descubrimientos mas
prometedores de la ciencia de los materiales. Este material de boro presenta una estructura y propiedades electronicas
excepcionales que podrian superar al grafeno: metalicidad intrinseca, alta movilidad electronica, notable conductividad térmica
y polimorfismo estructural. Desde su sintesis experimental en 2015, ha mostrado un gran potencial en aplicaciones relacionadas
con almacenamiento y gestion de energia, catalisis, biomedicina y electrénica de alto desempefio. Esta revision presenta una
visién integral a los métodos de simulacion aplicables al borofeno, explicando desde fundamentos tedricos hasta los métodos
computacionales que han acelerado su estudio. Finalmente, se exploran las aplicaciones que pueden resultar prometedoras y las
perspectivas futuras de este material revolucionario.
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Abstract

Borophene, the most recent member of the two-dimensional (2D) material family, represents one of the most promising
discoveries in materials science. This boron-based material exhibits exceptional structural and electronic properties that may
even surpass those of graphene, such as intrinsic metallicity, high electron mobility, remarkable thermal conductivity, and
structural polymorphism. Since its experimental synthesis in 2015, borophene has shown great potential in applications related
to energy storage and management, catalysis, biomedicine, and high-performance electronics. This review provides a
comprehensive overview of the simulation methods applicable to borophene, covering theoretical foundations and computational
approaches that have accelerated its study. Finally, it discusses the most promising applications and outlines future perspectives
for this revolutionary material.
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1. Introduccién que lo distinguen como su comportamiento metélico, su

movilidad electrénica, la excelente conductividad térmica y

En la primera década del siglo XXI, la investigacion en
materiales bidimensionales (2D) conocidos como “Xenes”,
tuvo un notable impulso, ya sea mediante el enfoque de
estudios teéricos o bien experimentales, debido a las
caracteristicas fisicas, quimicas, electronicas y Opticas que
presentan, confiriéndoles aplicaciones en campos como
biomedicina, generacién, produccién y almacenamiento de
energia, creacion de materiales de nueva generacion, entre
otras. (Pal & Nandi, 2024).

Desde la sintesis del grafeno al inicio de este siglo, no se
habia destacado otro material 2D hasta la obtencién del
borofeno, su éxito radica en la combinacién de caracteristicas

*Autor para la correspondencia: jcruz@uaeh.edu.mx

modulos mecanicos que superan incluso al grafeno. Estas
caracteristicas hacen del borofeno un candidato prometedor,
para revolucionar mdltiples areas, desde la electrnica
avanzada hasta aplicaciones biomédicas (Pal & Nandi, 2024),
las cuales han sido recientemente presentadas en una revision
sistematica en el transcurso de una década por Anju & Shiju
(2025).

Es en este contexto que a partir de la obtencidn en 2015 del
borofeno, en combinacién con las herramientas
computacionales y software especializado se incrementé el
interés en predecir y elucidar estructuras de este material
eficientes a fin de que puedan ser la pauta para realizar
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investigacion en nuevas rutas de sintesis, aplicaciones y
materiales. Por lo que en este trabajo se presenta un panorama
general de la simulacién y modelado computacional del
borofeno, asi como las tendencias y desafios futuros en este
campo.

2. Desarrollo histérico

El desarrollo histérico computacional del borofeno comenzo
en la década de 1990 con las primeras predicciones
computacionales, cuando a partir de la Teoria de Funcionales
de la Densidad (DFT) se evidencid la viabilidad del boro como
material 2D desde los calculos ab initio. Posteriormente en el
inicio del nuevo siglo y el avance de los métodos
computacionales, fue factible trabajar a detalle en algunas
interrogantes relacionadas con el comportamiento del material,
por ejemplo, el analisis de los orbitales desde el enfoque de la
densidad de estados, siendo este y otros resultados los que
establecieron las bases para una sintesis exitosa del borofeno
en 2015.

Hasta este punto pareceria que a 10 afios desde la sintesis del
borofeno, la investigacién para este material 2D habia
concluido, no obstante, a continuacién, se presenta una
revision detallada de su evolucion desde la perspectiva teorica
a través de la cual se evidencia que existen lineas de
investigacion por explorar, como la implementacion de nuevas
metodologias, alternativas a los métodos basados en la DFT,
que permitan predicciones de gran calidad a un costo
computacional menor, como la parametrizacién desde el
enfoque del método de enlace fuerte (Tight-Binding) basado en
la teoria del funcional de la densidad (DFTB).

2.1. El borofeno un material 2D

Del andlisis de la tabla periodica se observa la proximidad del
boro respecto del carbono, por lo que, partiendo de la premisa
en el comportamiento quimico de los elementos, se observan
similitudes en los orbitales de valencia de ambos, siendo este
hecho la pauta para analizar las semejanzas en formacion de
enlaces, reactividad, geometria molecular y propiedades de los
materiales.

Considerando esta similitud entre ambos 4tomos, se analiza de
manera analoga los cimulos de grafito y boro. En este contexto
las primeras predicciones computacionales aparecieron en
1997 evolucionando de cumulos hasta redes hexagonales
similares a un panal (Figura 1) y concluyendo con propuestas
de estructuras bidimensionales de borofeno, estos resultados
establecieron las bases para la sintesis experimental exitosa
que vendria afios después. (Tang & Ismail-Beigi, 2007, Wang
etal, 2019, Ou et al., 2021)

Figura 1: Estructura tipo panal de abejas del Borofeno, estructura construida
en Vesta (Momma, 2008) y renderizada utilizando VMD (Humphrey, 1996).

En los Gltimas décadas a partir del surgimiento de instrumentos
de medicion con resoluciones nanométricas, fue factible
visualizar superficies a nivel atomico, realizar la manipulacion
de atomos y consecuentemente caracterizar y sintetizar
materiales, entre los que destacan los bidimensionales (2D),
siendo el MoS, uno de los primeros materiales estudiados,
seguido en el afio 2004 de la obtencion del grafeno y
recientemente en 2015 se sintetiza el borofeno (Mannix et al.,
2015), este descubrimiento valido décadas previas de estudios
tedricos, del material que ha sido catalogado desde hace diez
afios como el miembro més reciente de la familia de los
“Xenes” (Figura 2) (Wang et al., 2019; Adekoya, 2024; Anju
& Shiju, 2025).

El auge y vigencia de estos materiales 2D reside en las
aplicaciones de cada uno en diferentes campos de la ciencia,
siendo la principal similitud entre ellos la capacidad de formar
una o pocas capas atdmicas con enlaces fuertes en el plano y
fuerzas débiles del tipo de Van der Waals entre capas.
Mientras que algunas de las diferencias se observan en su
estructura cristalina, por ejemplo, en el disulfuro de molibdeno
es hexagonal tipo sandwich (S-Mo-S), para grafeno es
hexagonal similar a un panal, mientras que para borofeno se
tienen varias fases corrugada o plana, las cuales dependen de
las condiciones y tipo de sintesis (Feng et al., 2016). Respecto
de la estabilidad quimica el grafeno se considera el més estable
en el aire, también presenta la movilidad electrénica mas alta
y es extremadamente resistente y flexible. Aparentemente el
grafeno pudiese ser el mejor de los tres materiales sin embargo
el band gap diferente a cero del MoS; le confiere aplicaciones
particulares como en transistores. Y el borofeno al ser el de
mas reciente obtencidn, presenta un gran potencial en la
investigacion tanto tedrica como experimental ya que las
vacancias espaciales naturales de su estructura proporcionan
cavidades fraccionarias de nandmetros proporcionando un
sitio interesante para estudiar su reactividad quimica.
(Novoselov et al, 2004; Wang 2014; Anju & Shiju, 2025).

3. Aplicaciones Revolucionarias

El interés cientifico por los materiales innovadores surge no
solo por su naturaleza novedosa, sino también por la
identificacion de propiedades que los hacen Utiles en diversas
areas, especialmente cuando dichas aplicaciones responden a
necesidades relevantes para la sociedad. El borofeno es un
ejemplo importante de este fenémeno al mostrarse como un
material prometedor en varios campos de la ciencia.
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Figura 2: Evolucién materiales bidimensionales 2D estructura construida en
Vesta (Momma, 2008) y renderizada utilizando VMD (Humphrey, 1996).

El borofeno sobresale como sistema eficiente para el
almacenamiento y la liberacion de energia, lo que le otorga
relevancia en el desarrollo de tecnologias energéticas
avanzadas. Su potencial en este &mbito se explica por sus
peculiares propiedades fisicas y quimicas, como la notable
capacidad de carga y la facilidad para liberar energia bajo
condiciones controladas.

Ademas de su papel en el sector energético, el borofeno brinda
caracteristicas dpticas y electronicas sobresalientes. Estas
cualidades abren la puerta a aplicaciones valiosas en el mundo
de la electrénica, permitiendo el disefio de dispositivos y
sensores de nueva generacién que aprovechan su elevada
movilidad electrénica y su estructura bidimensional.

Por daltimo, el borofeno permite vislumbrar nuevas
posibilidades en areas como la catélisis y la medicina. Su
versatilidad y la facilidad para ser funcionalizado lo convierten
en una opcién idénea para perfeccionar procesos cataliticos,
asi como para el desarrollo de métodos terapéuticos
innovadores y sistemas de liberacion controlada de farmacos
en aplicaciones biomédicas.

3.1 Almacenamiento y Gestion de Energia: Baterias y
Supercapacitores

El borofeno surgié como un material de gran relevancia en
diversas areas cientificas y tecnolégicas, su movilidad
electrénica excepcional y diversidad de fases cristalinas, han
permitido su reconocimiento como un material versatil para la
construccién de sensores, su uso en catalisis, en biomedicina
y, de forma destacada, en tecnologias energéticas, impulsando
un rapido crecimiento en la investigacion y el desarrollo de
estas (Kumar et al., 2024).

En almacenamiento, conservacion y gestién de energia, se
reconoce como un excelente anodo, de muy alta capacidad para
baterias de iones (Li*/Na‘*/Mg®/AIP*), y con barreras de
difusion bajas; esto debido a sus propiedades, baja densidad,
alta conductividad y abundancia de sitios activos, derivada de
su arquitectura con vacancias y crestas (Wang et al., 2019;
Shang et al., 2018; Ou et al., 2021; Kumar et al., 2024).
Particularmente, en el desarrollo de baterias de Ultima
generacion, el borofeno exhibe capacidades teéricas
sobresalientes para baterias de iones metalicos, superando a
otros materiales con cifras que alcanzan los 9917 mAh/g para
baterias de aluminio, 6611 mAh/g para magnesio, 2341 mAh/g
para sodio y 1860 mAh/g para litio (Wang et al., 2019).

En el campo de los supercapacitores avanzados, tanto el
borofeno como sus al6tropos han demostrado capacitancias
especificas de hasta 400 F/g, cuadruplicando los valores
observados en el grafeno, y ofrecen ventanas de potencial que
oscilan entre 1.2 y 3.0 V (Zhan et al., 2016), ademés es un
material prometedor para almacenamiento de hidrégeno
mediante decoracion metalica; con estas caracteristicas el
borofeno y sus derivados responden a la presion mundial en el
desarrollo de materiales energéticos verdes y eficientes como
alternativas a los recursos energéticos actuales (Wang et al.,
2019; Shang et al., 2018; Ou et al., 2021; Kumar et al., 2024).

3.2 Dispositivos Electronicos y Sensores de Nueva Generacion

De forma paralela, la electronica avanzada ha encontrado en el
borofeno una plataforma ideal para el disefio de arquitecturas
de dispositivos innovadores, como los transistores de efecto de
campo BgH4-FET, que, con canales de 5 nm, logran corrientes
de estado encendido de 1194 pA/um y relaciones lon/lorr
superiores a 3000, cumpliendo asi con los estandares
internacionales de rendimiento (Hou et al.,2020, Kumar et al.,
2024).

El borofeno también se introduce en el desarrollo de sensores
de nueva generacion. Su estructura laminar, alta movilidad
electronica y amplia area superficial permiten la deteccion
ultrarrapida y selectiva de diversos analitos, desde gases
toxicos hasta biomoléculas, lo que posibilita aplicaciones
Opticas en los rangos ultravioleta, infrarrojo y visible (Wang et
al., 2019; Ou et al., 2021; Kumar et al., 2024). En particular,
en el sector de biosensores, el borofeno se distingue por su alta
sensibilidad para detectar gases peligrosos como
formaldehido, monoxido de carbono, dxidos de nitrégeno y
amoniaco, mediante cambios observables en sus propiedades
de transporte, contribuyendo asi de manera significativa a la
prevencion de accidentes por fugas (Ou et al., 2021; Wang et
al., 2019).

3.3 Catdlisis, Medicina y Perspectivas Futuras

En lo referente a catalisis avanzada, el borofeno y el borofano
han sido ampliamente investigados en sus diferentes formas
alotrépicas como catalizadores para procesos quimicos mas
eficientes y sostenibles. Por ejemplo, las I[&minas a y B2 de
borofeno han demostrado superar al platino en la reaccion de
evoluciéon de hidrogeno, con valores de energia libre de
adsorcion de hidrégeno (AG%+) de 0.0023 eV y 0.04 eV,
respectivamente, en comparacion con los —0.09 eV reportados
para el platino (Liu et al., 2018; Kumar et al., 2024) siendo los
valores mas cercanos a cero los que tienen mejor actividad
catalitica. Ademas, en la reaccion de evolucién de oxigeno, el
borofeno dopado con nanoparticulas de plata y soportando
Co304 ha exhibido una estabilidad ciclica sobresaliente
durante 2000 ciclos, presentando pendientes de tafel de solo 62
mV dec (Saad et al., 2021; Kumar et al., 2024). También, Han
et al. (2022) estudiaron por primeros principios la oxidacion
de CO sobre Fe@y3-borofeno, identificando rutas Eley—Rideal
(E-R) y trimolecular E-R (TER) con barreras bajas de 0.49 eV
(E-R) y 0.57 eV (TER), mostrando rutas de reaccion eficientes.
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El borofeno presenta un potencial significativo en aplicaciones
médicas, especialmente en la innovacion para la creacién o
mejora de equipos y medicamentos, como la generacion de
capsulas que permiten transportar principios activos de manera
mas eficiente como nano-transportadores (Kumar et al., 2024).
Entre sus aplicaciones mas destacadas se encuentran las
terapias avanzadas, donde la eficiencia de conversién
fototérmica del 42.5%, superior al fosforo negro, junto con su
excelente estabilidad, permiten posicionar a este material
como un candidato ideal para el tratamiento del cancer (Ou et
al., 2021). A esto se suma la posibilidad de liberar fa&rmacos en
regiones tumorales especificas durante la quimioterapia, lo
cual contribuye a reducir de forma significativa los efectos
secundarios asociados a estos tratamientos. El borofeno resulta
idéneo para estas aplicaciones gracias a su superficie
especifica ultra alta, que facilita la carga del farmaco y permite
el anclaje de grupos funcionales para la modificacion dirigida.
Ademas, se ha reportado una capacidad de carga del 114% para
doxorrubicina, con liberacion controlada por pH y efectos
fototérmicos, lo cual, combinado con recubrimientos de
polietilenglicol (PEG) para prolongar la circulacién en el
organismo, optimiza la eficacia terapéutica (Ou et al., 2021).

Finalmente, el borofeno ha permitido el avance de la
bioimagen multimodal, que posibilita la obtencién de
diferentes imagenes de manera simultdnea, mejorando asi la
precision diagnostica (Ou et al., 2021). En cuanto a la terapia
de captura neutrénica de boro (BNCT), la alta pureza de este
elemento ofrece un potencial Gnico para el tratamiento de
tumores cerebrales, ya que los efectos fototérmicos del
borofeno facilitan una mejor penetracion de la barrera
hematoencefalica (Kumar et al., 2024). Finalmente, los nano-
generadores triboeléctricos basados en borofeno logran
densidades de potencia de salida de hasta 18 Wm™2, lo cual los
vuelve viables para aplicaciones en dispositivos biomédicos
portatiles y sistemas de recoleccién de energia (Kumar et al.,
2024).

4. Métodos Computacionales del Borofeno

Obtener y estudiar al borofeno y sus derivados de forma
experimental no es tarea sencilla. La estructura del material y
sus propiedades son muy sensibles a las condiciones de
sintesis, lo que hace que su crecimiento controlado sea un
verdadero reto. Entre los métodos de sintesis mas exitosos se
encuentra la epitaxia de haz molecular (MBE), que permite
depositar boro muy puro sobre superficies metélicas, como
Ag(111), a temperaturas cercanas a 700 °C (Feng et al., 2016).
Gracias a esto, se puede lograr un control preciso de la
estructura cristalina y formar dominios extensos y bien
ordenados. Otras técnicas, como la deposicion fisica de vapor
(PVD) o la deposicién quimica de vapor (CVD), han ampliado
las posibilidades de sintesis, e incluso han permitido obtener
nuevas fases, como la y-Bas sobre cobre (Tail et al., 2015), lo
que representa un avance importante hacia una produccioén mas
escalable. También se han explorado métodos top-down, como
la exfoliaciébn micromecéanica, sonoquimica o solvotermal
(Casanova-Chafer & Bittencourt, 2025; Chung et al., 2024;
Zhang et al., 2020), que han permitido aislar laminas de
borofeno sin necesidad de un sustrato metalico.

A pesar de estos logros, los experimentos siguen enfrentando
varios obstaculos: las fases obtenidas no siempre son estables
y las condiciones de crecimiento son muy especificas. En este
punto, los célculos tedricos juegan un papel importante ya que
mediante métodos basados en la teoria del funcional de la
densidad (DFT) y aproximaciones mas ligeras como DFTB, es
posible explorar como cambian la estructura, la energia y la
reactividad del borofeno sin las limitaciones del experimento.
Con esto no se quiere decir que el punto de vista tedrico no es
un estudio trivial: pero si es un complemento que permite
estudiar la gran variedad de configuraciones posibles y el
caracter metalico de los sistemas esto debido a que los métodos
tedricos requieren un tratamiento riguroso para asegurar la
confiabilidad de los resultados y también requiere modelos que
logren un equilibrio entre precision y costo computacional.

4.1. Célculos ab initio

La teoria de los funcionales de la densidad (DFT, por sus siglas
en inglés de Density Functional Theory) se ha empleado
extensivamente en estudios tedricos de primeros principios
para investigar las propiedades electronicas y estructurales del
borofeno. Las primeras evidencias experimentales y tedricas
que nos aproximaron a la viabilidad del boro como material 2D
fueron estudios de pequefios cimulos de boro planos que se
mostraron estables (Zhai et al., 2003; Piazza et al., 2014;
Wang, 2016).

En el estudio de Chen et al. (2022), se efectuaron calculos
detallados de la estructura de bandas y la densidad de estados
(DOS) —incluyendo la descomposicion de los orbitales— para
sistemas de borofeno con dos capas, tanto libres como
soportadas sobre la superficie de Cu(111). Los resultados
evidenciaron un claro comportamiento metalico, ya que
maltiples bandas cruzan el nivel de Fermi. Asi mismo, el
analisis del DOS revela que los orbitales p del boro,
especialmente el orbital p, presentan una contribucion
dominante en la region proxima al nivel de Fermi; esto puede
atribuirse a que los electrones localizados en los orbitales p;
son los principales responsables de las sefiales observadas en
las imégenes de microscopia de efecto tinel (STM), dado que
estos orbitales se extienden perpendicularmente al plano y
facilitan la transferencia de electrones entre la muestra y la
punta del STM. Los célculos fueron realizados empleando el
software VASP 5.4.4, utilizando el funcional de intercambio y
correlacion GGA-PBE, con correcciones de dispersion de
Grimme D3 para describir las interacciones de Van der Waals
en la interfaz.

Como se menciond anteriormente, los métodos
computacionales han permitido examinar teéricamente las
estructuras de bandas y caracteristicas electrénicas del
borofeno, incluyendo estructuras alotropicas como por
ejemplo 2-Pmmn, B12, ¥3 y panal de abeja, asi como derivados
funcionalizados como borofeno hexagonal intercalado con Be
(Wang et al., 2019; Aswathi & Baskaran, 2023). Estos
enfoques computacionales han proporcionado conocimientos
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fundamentales para el disefio de materiales 2D con
propiedades electronicas ajustables mediante técnicas de
ingenieria molecular como dopaje, funcionalizacion y
heteroestructuracion (Chowdhury et al., 2019). No obstante, el
costo computacional asociado a estos estudios, realizados
generalmente al mas riguroso nivel DFT alcanzable, es
considerable. Por otro lado, el escalamiento de calculos DFT
con respecto al tamafio del sistema es en muchas ocasiones
prohibitivo, lo que ha llevado al surgimiento de
parametrizaciones especificas para borofeno en el marco de la
aproximacion DFTB para mejorar la escalabilidad vy
factibilidad de célculos cada vez més retadores y demandantes,
que incluyen el estudio de la adsorcién de sustratos sobre
materiales 2D, la evaluacion de efectos de agentes
“decoradores” de la superficie, el analisis de defectos en los
materiales, entre otros.

4.2 Ventajas y desventajas de DFTB respecto a DFT

La aproximacion DFTB se deriva de la DFT, sin embargo,
introduce una serie de parametrizaciones que permite reducir
significativamente el costo computacional manteniendo una
buena precision en los resultados, de manera particular en
materiales con cierto caracter metalico (Koskinen & Makinen,
2009; Koskinen et al., 2006). En comparacién con DFT, DFTB
ofrece ventajas cuando se requieren tamafos de sistema
grandes, tiempos de simulacion largos o exploraciones
estructurales y electronicas ya que facilita las busquedas de
estructuras y conformaciones, asi como tendencias de
propiedades electronicas generales, también puede ser Gtil para
realizar un “pre-cribado” para posteriormente calcular los
sistemas con DFT. Ademas, por su formalismo cercano al de
DFT, DFTB es una herramienta idénea para el desarrollo
metodolégico (p. ej., l&minas periddicas en 2D con vacio,
implementacion de efectos de dispersion de Grimme D3, TD-
DFTB), proporcionando una alternativa a DFT econdémica y al
alcance de investigadores, docentes y estudiantes interesados
que puedan efectuar estos calculos en hardware menos
especializado.

La disponibilidad de métodos computacionales eficientes ha
acelerado significativamente la investigacién en borofeno
respecto de la transferibilidad y eficiencia, esto es
(Grundkaétter-Stock et al., 2012):

a) Efectiva transferibilidad entre sistemas moleculares y
periodicos

b) Precisibn comparable a DFT para geometrias Yy
vibraciones

c) Eficiencia computacional superior para sistemas grandes

Por ejemplo, Grundkotter-Stock y colaboradores (2012)
compararon un mismo conjunto de sistemas de boro —desde
clusteres BoHs y Bi2 hasta laminas y nanotubos periddicos—
calculados con DFT/PBE y con SCC-DFTB. Los resultados
mostraron desviaciones menores al 5 % en longitudes y
angulos de enlace y diferencias de energia de cohesion
promedio cercanas a 1 eV por &omo, manteniendo las mismas
tendencias estructurales y electronicas. En el caso del boro
romboédrico, el gap electrénico obtenido por DFTB (1.84 eV)

fue incluso mas cercano al valor experimental (=1.9 eV) que el
predicho por DFT (1.45 eV). Estas coincidencias confirman
que DFTB puede reproducir la descripcion de DFT con un
costo computacional notablemente menor, conservando la
fidelidad estructural y la tendencia en propiedades electrénicas
clave, lo que lo convierte en una alternativa robusta para el
estudio tedrico del borofeno y sus derivados.

Sin embargo, en otros trabajos se han reportado discrepancias
significativas, especialmente en propiedades mecéanicas. Por
ejemplo, en un estudio sistematico de borofeno usando DFTB
(Ukkola, 2020) se encontrd que los radios de Poisson
calculados con DFTB tenian un error del 150% respecto a
DFT. Para el borofeno B2 los calculos DFTB predijeron que
vx=0.44 y vy=0.40 mientras que DFT dio como resultado que
vx=0.15 y v=0.17. Los mddulos de Young fueron igualmente
problematicos ya que DFTB arroj6 que Cx=172 N/m y Cx=199
N/m para P12 contra Cx=189 N/m y Cy=210 N/m predicho por
DFT. Para el borofeno y3 las diferencias fueron alin mayores
(DFTB: Cx=127 N/m, Cy=131 N/m; DFT: Cy=196 N/m,
Cy=208 N/m). Aln més problematico es que DFTB predijo una
resistencia a la flexioén negativa para borofeno B12 lo que no es
fisicamente posible. Ademas, predijo que las nanocintas Bi2
son mas estables cuando estan flexionados lo cual contradice
los resultados de DFT que muestran que son mas estables en
su forma plana.

Por otra parte, en un trabajo muy reciente, Kolosov y Glukhova
generaron una nueva parametrizacion para boro 1D y 2D
(Kolosov 'y Glukhova, 2025). A diferencia de las
parametrizaciones generales matsci (Frenzel et al., 2005) y
Borg (Grundkatter-Stock et al., 2012), la parametrizacion de
Kolosov se enfoco en nanotubos y nanoldminas de boro. Los
resultados mostraron una mejora dramatica respecto a las
parametrizaciones previas para las diferentes estructuras de
borofeno. El caso méas notable es el de borofeno y; donde la
nueva parametrizacion predice correctamente una estructura
plana mientras que matsci y borg destruyen completamente la
planaridad.

En general se encontré en los articulos revisados que, aunque
DFTB reproduce correctamente las propiedades electronicas
como la estructura de bandas para las diferentes formas de
boro, las propiedades mecénicas y estructurales son mucho
mas dificiles de reproducir.

Es un hecho que DFTB no es un método ab initio y su
transferibilidad depende de la calidad de los parametros; los
parametros electrostaticos tipo Hubbard-U y la “parte
complicada” se encapsula en el potencial repulsivo
(interacciones de corto alcance y las partes de intercambio-
correlacion efectivas) cuya obtencién y ajuste constituyen la
parte mas laboriosa de la parametrizacion (Koskinen &
Makinen, 2009). Por ello, aunque DFTB permite llevar a cabo
calculos con reproducibilidad y eficiencia superiores en
sistemas considerados exigentes, es de gran importancia que
las parametrizaciones sean validadas ya sea utilizando datos de
DFT y/o experimentales (Tabla 1) (Grundkétter-Stock et al.,
2012; Koskinen & Makinen, 2009).
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4.3 DFTB aplicado a borofeno

El borofeno, sus fases y derivados (f12, ¥3 y variantes
hidrogenadas como el borofano) exhiben una fisica electrénica
rica (p. ej., conos de Dirac anisotropicos) y, a la vez, celdas
unitarias compactas con distancias B-B cortas (~1.66 A) y
maultiples contribuciones de los orbitales p a las bandas de
valencia y conduccion (Ou et al., 2021). En este contexto, los
modelos de Hamiltoniano efectivos de baja energia y los
ajustes tipo Slater—Koster (no ortogonales y hasta terceros
vecinos) han sido particularmente Utiles para capturar
dispersiones y velocidades de Fermi, como se realiz6 para el
borofano y diversas fases de borofeno (Grundkétter-Stock et
al., 2012; Nakhaee et al., 2018).

Tabla 1. Comparacién entre el método DFTB y DFT

Método Ventajas Limitaciones Caracteristica
importante
DFTB  Bajo costo No es ab initio,  Requiere validacién
computacional.  depende de la y ajuste de
e Buena calidad de los parametros
precision en pardmetros (Hubbard-U,
materiales potencial repulsivo)
metélicos. usando datos DFT o
« Eficiente para experimentales
sistemas
grandes y
simulaciones
largas.
« Util para pre-
cribado.
DFT o Alta precision Costo Sirve como
en geometriasy  computacional referencia para
vibraciones. alto para validar DFTB
e Més Confiable  sistemas
grandes

La literatura de la aplicacion de DFTB en el estudio del
borofeno ha experimentado un crecimiento significativo, lo
que ha permitido analizar con mayor precision las bandas
electrénicas, el transporte cuantico y las caracteristicas
mecanicas en sistemas 2D (Zhu & Zhang, 2018; Horri & Faez,
2019; Abbasi & Faez, 2023). EI método DFTB recurre a
matrices H y S generadas a partir de integrales direccionales
ajustadas mediante referencias ab initio; ademas, incorpora un
término repulsivo efectivo y electrostatica autocoherente, lo
que posibilita el calculo exhaustivo de energias totales y
fuerzas, més alla del analisis exclusivo de bandas electrénicas
(Koskinen & Mékinen, 2009).

La parametrizacion implica (1) definir pseudo-atomos
confinados (controlados por el potencial Veont y l0s radios de
confinamiento 10), (2) ajustar el parametro atomico de
Hubbard-U que se relaciona con la respuesta de carga, y (3) —
el mas importante— el potencial repulsivo de corto alcance
Viep(R) mediante un ajuste robusto a fuerzas/energias de un
conjunto de estructuras de referencia (no basta un diagrama de
enlace de un dimero) tanto estructuras tipo clister como
estructuras periddica y con la finalidad de garantizar que las
fuerzas tengan un comportamiento continuo se imponen radios
de corte y suavizados (Koskinen & Makinen, 2009) para
ajustar el potencial de repulsién.

El desarrollo de herramientas computacionales especializadas
ha sido fundamental para entender las propiedades Unicas del

boro y predecir nuevas estructuras. La parametrizacién del
método SCC-DFTB (Self-Consistent Charge Density-
Functional-based Tight-Binding) para sistemas de boro
representa un avance significativo en este sentido se hace
énfasis en las caracteristicas y precision (Grundkotter-Stock et
al., 2012).

El método DFTB para sistemas de boro ha demostrado una
precision sobresaliente en diversos aspectos tanto moleculares
como periddicos. En el caso de las geometrias moleculares, el
error cuadratico medio (RMS) es aproximadamente del 1% en
comparacion con resultados obtenidos mediante el funcional
B3LYP y la base 6-31G(d), lo que evidencia un alto grado de
confiabilidad en la descripcion estructural. Respecto a las
frecuencias vibracionales, el error RMS alcanza el 7.17%,
superando en exactitud a los métodos semiempiricos
tradicionales y acercandose a los estandares de referencia DFT.
Para las estructuras periddicas, las desviaciones RMS en las
longitudes de enlace oscilan entre el 1% y el 5% cuando se
comparan con célculos realizados con DFT, lo que refuerza la
robustez y viabilidad de la parametrizacion para abordar
sistemas extendidos (Grundkétter-Stock et al., 2012).

5. Conclusion

El borofeno, destaca por su alta movilidad de carga y
conductividad anisotropica, asi como su estructura con
vacancias y crestas, ademas destaca por su baja densidad y
gran area superficial, esto le otorga el potencial de consolidarse
como un material de gran importancia dentro de la ciencia de
materiales bidimensionales. Estas propiedades se podrian
aprovechar debido a su notable capacidad de interaccion con
iones y moléculas, lo que se traduce en su posibilidad de
impactar en areas como en almacenamiento y conversion de
energia, catalisis, deteccion quimicay aplicaciones biomédicas
avanzadas.

Sabemos que hacen falta investigaciones interdisciplinarias,
que combinen los avances, en sintesis, caracterizacion,
modelado y aplicaciones tecnolégicas, para transformar las
promesas del borofeno en soluciones concretas. Se sabe que
combinar sinérgicamente enfoques experimentales y tedricos
impulsa el progreso en la investigacion asi se podria maximizar
el aprovechamiento de los usos potenciales tanto del borofeno
como de nuevos materiales.

En este contexto, el desarrollo de herramientas
computacionales especializadas y eficientes, como la
parametrizacion DFTB para sistemas basados en boro, ha
desempefiado un papel fundamental al acelerar la investigacion
en este campo. No obstante, aln es necesario intensificar los
esfuerzos dirigidos a optimizar dichas parametrizaciones, con
el fin de alcanzar resultados comparables al nivel de teoria
DFT. Esto resulta especialmente relevante, ya que
metodologias como DFTB han comenzado a superar diversas
limitaciones técnicas asociadas a métodos mas robustos, como
la propia DFT, al ofrecer una excelente relacion entre precision
y costo computacional. Si se logran parametrizaciones DFTB
con la robustez suficiente, seria posible disefiar nuevas
estructuras y aplicaciones sin depender de equipos de cémputo
de alto rendimiento, manteniendo al mismo tiempo una base
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tedrica sélida para comprender las propiedades distintivas del
borofeno y anticipar nuevas oportunidades en su
aprovechamiento cientifico y tecnoldgico.
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