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RESUMEN 

 

 Las nanoestructuras de carbono, gracias a su baja masa y su alta capacidad de adsorción, ofrecen un 

gran potencial en el proceso de almacenamiento de hidrógeno. No obstante, diversos experimentos realizados 

con nanotubos de carbono han puesto de manifiesto ciertos problemas. Para empezar, el almacenamiento de 

hidrógeno en nanotubos de carbono es posible únicamente a temperaturas extremadamente bajas (inferiores a 

-196 grados centígrados). Además, cuando la muestra se deja a temperatura ambiente, se evapora la mayor 

parte del hidrógeno. En este trabajo, presentamos estudios teóricos DFT a través de modelamiento y 

simulación molecular para explicar cómo podrían usarse los nanotubos semicerrados de carbono o nanohorns 

para almacenar hidrógeno con más eficacia que en nanotubos simples. 

Se observa que la interacción entre el hidrógeno y los nanotubos semicerrados de carbono es mucho más 

intensa que entre aquél y los nanotubos de carbono. Los estudios indican  que el hidrógeno interactúa con 

mucha más intensidad con tales nanoestructuras carbonosas que con los nanotubos de carbono, lo que indica 

que los nanotubos semicerrados y las nanoestructuras similares pueden ofrecer perspectivas mucho mejores 

como medios ligeros para el almacenamiento de hidrógeno. 
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