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El trabajo de investigación teórico-computacional que se realiza es hacer uso de la 

Simulación Molecular (para analizar sistemas finitos) como herramienta para diseñar 

nanomateriales para su uso como: sensores de gases, transportadores de fármacos entre 

otros.\nPara lograr la caracterización de sus propiedades se hace uso de la teoría del 
funcional de la densidad (o DFT) dentro de la estructura de la Mecánica Cuántica 

desarrollada por Kohn et al., en la década de los 60's.\nPor tal razón, en esta charla se 

aborda el caso de las hojas de grafeno y nitruro de boro con simetría hexagonal 

interaccionando con el fullereno B_12N_12 (prístino y como hipótesis central el considerar 

los enlaces homonucleares) [1-6], debido su importancia en aplicaciones biológicas. Se 

reportan sus propiedades estructurales y electrónicas mediante descriptores cuánticos 
básicos (polaridad, potencial químico, gap de energía |HOMO-LUMO|, función trabajo, etc) 

que nos darán sus posibles aplicaciones antes mencionadas. 
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