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Con base en los calculos de la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), analizamos la estructura y
propiedades electronicas de nanotubos de fosfuro de boro (BPNT) como funcion de la quiralidad. Los
calculos DFT se realizaron utilizando el método M06-2X junto con la base de valencia dividida
6-31G(d). Todas las nanoestructuras aqui estudiadas, (n,0) BPNT (n = 5[J8, 10, 12, 14) y (n,n) BPNT
(n = 3[11), fueron optimizadas minimizando la energia total, asumiendo una naturaleza no
magnética y una neutralidad de carga total. Los resultados muestran que el tamafo del didmetro de
BPNT aumenta linealmente con el indice quiral "n" para ambas quiralidades. Segun los descriptores
moleculares globales. Se observa que el (3,3) BPNT es la estructura més estable mostrando el valor
mayor de dureza global. El BPNT de baja quiralidad (5,0) tiene un fuerte caracter electrofilico, y es
el sistema mds conductor debido a la pequeiia brecha de energia [HOMO-LUMO|. El potencial
quimico y el indice de electrofilia en los BPNT de tipo zigzag muestran un notable comportamiento
dependiente de la quiralidad. El aumento del didmetro provoca una disminuciéon gradual de la
brecha de energia [HOMO-LUMO| para los BPNT en zigzag; sin embargo, en los BPNT tipo sillén, se
observa una nueva fase de transicion que se genera de un semiconductor a un sistema conductor.
Por lo tanto, este trabajo de investigacion muestra que puede ser sugerido para aplicaciones
eléctricas y biofisicas.



