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Introducción
Existen varios gases tóxicos que son difíciles 
de detectar, debido a su baja concentración 
en el aire o a la falta de tecnologías para 
su detección. Algunos ejemplos de estos 
gases son el monóxido de carbono (CO), el 
cual es un gas tóxico, explosivo, incoloro, 
inodoro e insípido; produce mareo y dolor 
de cabeza bajo ciertas concentraciones. El 
formaldehído (CH2O) es un gas incoloro que 
se utiliza mucho en productos comunes 
como materiales de construcción, muebles 
y productos de limpieza, además de que 
se ha relacionado con el cáncer en algunos 
estudios. El radón (Rn) es un gas incoloro, 
inodoro e insípido que se produce en forma 
natural en la corteza terrestre y que puede 
filtrarse en los edificios a través del suelo o 
el agua subterránea, asimismo, se ha relacio-
nado con el cáncer de pulmón en algunos 
estudios y se considera un riesgo para la 

salud pública [1-3]; estos por mencionar al-
gunos ejemplos. La adsorción de otros gases 
como el nitrógeno (N2) y el vapor de agua es 
también importante debido a que forman 
parte, junto con el dióxido de carbono (CO2), 
de los constituyentes de los afluentes de los 
productos de los gases de plantas de ener-
gía. Por lo tanto, analizar la selectividad de 
la adsorción de tales gases con respecto a la 
adsorción de CO2 es importante, si se quie-
re separar y eliminar o transformar el CO2 
(gas que contribuye al efecto invernadero 
y al cambio climático). Escoger la superfi-
cie según su selectividad con respecto a la 
adsorción de CO2 sobre otros gases es una 
tarea complicada e importante. 

Por otro lado, con la finalidad de proponer 
nuevas e innovadoras fuentes de energía, 
se ha estudiado el hidrógeno molecular y 
su adsorción. El proceso de adsorción, di-
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sociación y desorción de hidrógeno mole-
cular ha sido estudiado intensamente con 
la finalidad de almacenarlo como combus-
tible vehicular. Debido a estos problemas 
es importante crear sensores que puedan 
ayudar a detectar gases tóxicos a través de 
la modificación de alguna de las propieda-
des fisicoquímicas de superficies, una vez 
que el gas es absorbido [4]. 

Detección de moléculas gaseosas 
Los sensores basados en transistores de 
efecto de campo (FET, del inglés field effect 
transistor) son un tipo de sensores frecuen-
temente utilizados en aplicaciones de de-
tección, por su capacidad para medir con 
alta sensibilidad y en tiempo real. Tam-
bién son fácilmente escalables, así como 
la posibilidad de integrarlos en sistemas de 
medición en un solo chip. Un sensor FET 
convencional está compuesto por dos elec-
trodos, la fuente y el electrodo de drenado, 
conectados por un material semiconductor 
de canal. El canal es sensible a la presen-
cia de moléculas a analizar, las cuales se 
capturan en la superficie del material. La 
presencia de estas moléculas modula las 
características eléctricas del FET, como la 
corriente eléctrica entre la fuente y el dre-
naje, lo que permite detectar la presencia 
de las moléculas gaseosas [5, 6]. Algunas 
superficies que se han propuesto para la 
detección de gases son las que se basan en 
grafeno, debido a la escasez de defectos así 
como su alta reactividad con determinadas 
moléculas gaseosas. Sin embargo, a pesar 
de las sorprendentes propiedades del gra-
feno (como su alta conductividad térmica 
y eléctrica, alta resistencia mecánica y bajo 
peso) este sistema presenta un inconve-
niente para utilizarse como canal conductor 
para un sensor FET, pues este no cuenta con 
un ancho de banda prohibida. Se han pro-

puesto diversas estrategias  para resolver 
ese problema, por ejemplo, la ingeniería de 
defectos, el dopaje con diferentes átomos 
o someter la capa de grafeno a esfuerzos. 
Otra posible estrategia es acoplar la capa 
de grafeno con otro material bidimensional 
para aprovechar las propiedades de ambos 
sistemas, un ejemplo de ello son los calco-
genuros de metales de transición (CMTs), 
debido a que presentan propiedades que 
se pueden aprovechar en las aplicaciones 
con dispositivos electrónicos. 

Heteroestructuras basadas en 
calcogenuros de metales de 
transición acopladas con grafeno
Los calcogenuros de metales de transición 
son materiales que tienen la fórmula gene-
ral MXY, donde M es un metal de transición 
de los grupos del 4 al 10 de la tabla perió-
dica de los elementos químicos y X,Y son 
elementos de la familia de los calcógenos. 
La interacción entre los átomos M-(X, Y) es 
predominantemente covalente, mientras 
que las fuerzas de unión entre capas son 
interacciones de van der Waals; por esta 
razón es que también reciben el nombre de 
materiales van der Waals. Estos materiales 
presentan propiedades muy interesantes 
que los hacen atractivos para aplicaciones 
en nanoelectrónica, optoelectrónica y en 
espintrónica [7]. Aunque los CMTs son una 
familia de materiales que se encuentran 
muy bien definida, estructural y química-
mente hablando, estos pueden presentar 
diversas propiedades eléctricas, las cuales 
van desde aislantes tales como el HfS2, se-
miconductores como el MoS2 y el MoSe2, 
semimetales como el WTe2 y el TiSe2 hasta 
metales como el NbS2 y el VSe2 [8, 9].

Cálculos teóricos, utilizando la teoría del 
funcional de la densidad electrónica, mues-
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tran que al reducir la dimensionalidad de 
los dicalcogenuros de metales de transi-
ción (X=Y), del caso en volumen al caso 
en monocapa (tres capas atómicas), hay 
un cambio de semiconductor con banda 
prohibida indirecta a uno con banda prohi-
bida directa (figura 1). Para los sistemas en 
monocapa con la forma general MXY y con 
X=Y (M = Mo, W; X, Y = S, Se, Te) presentan 
un fuerte acoplamiento espín-órbita (SOC, 
del inglés Spin Orbit Coupling) debido a 
los orbitales d en el plano del átomo M, el 
SOC ocasiona una separación del máximo 
de la banda de valencia (VBM, del inglés 
Valence Band Maximum) en el punto K de 
la primera zona de Brillouin (1ZB). Por otra 
parte, para los sistemas en monocapa con 
X≠Y también muestran un desdoblamien-
to del VBM tipo Zeeman alrededor de K, 
además del rompimiento de la degenera-
ción de los niveles de energía tipo Rashba 
alrededor de Γ dentro de la 1ZB; este último 
debido principalmente a orbitales d del Mo 
perpendiculares al plano. Estos resultados 
muestran propiedades únicas de los TMCs 
que los hacen candidatos idóneos para 
aplicaciones en espintrónica y en nanoelec-
trónica en general [10]. 

Por sí solos, tanto el grafeno como una 
capa de un CMT tiene sus inconvenientes 
para aplicaciones en dispositivos electróni-
cos tipo FET, por ejemplo, la monocapa de 
MoS2 presenta una movilidad electrónica 
aproximadamente 10 veces menor que la 
del silicio (semiconductor que domina la 
industria electrónica actualmente), mien-
tras que el grafeno no posee una brecha 
prohibida. Sin embargo, es posible apro-
vechar las ventajas de ambos materiales 
bidimensionales cuando los apilamos de 
forma vertical. Cuando se coloca una capa 
de MoS2 sobre una capa de grafeno se pue-
de construir una válvula de espín, donde 
se aprovechan las reglas de selección óp-
tica del MoS2 para poder inyectar espines 
polarizados al excitar el material con luz 
polarizada circularmente. Sin embargo, el 
MoS2 posee una longitud de difusión de 
espín corta debido a su fuerte acoplamiento 
espín-órbita y baja movilidad electrónica, 
por lo cual, para solucionar ese problema, 
se suele acoplar una capa de grafeno para 
difundir los espines a través del grafeno 
y no en el MoS2, ya que el grafeno posee 
una mayor longitud de difusión de espín a 
temperatura ambiente [11]. También se ha 

Figura 1. Estructura electrónica de bandas 
de compuestos tipo monocapa MX2 en la 
fase hexagonal. Se puede observar que los 
6 semiconductores cuentan con una brecha 
de banda prohibida (Eg) dircta en el punto de 
alta simetría K. Los valores de enegía de Eg 
van desde 1.3 a 1.8 eV.
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demostrado que la heteroestructura verti-
cal de MoS2 y grafeno es capaz de detectar 
concentraciones muy bajas de moléculas 
cuando se utiliza como canal conductor en 
un dispositivo tipo FET, además de lograr 
una operación de conmutación ultrarrápida 
del orden de milisegundos a temperatura 
ambiente, la cual es una de las respues-
tas más rápidas de sensores moleculares 
hechos en los últimos años [12]. Sin duda 
alguna, las heteroestructuras basadas en 
calcogenuros de metales de transición y 
grafeno cuentan con un alto potencial para 
aplicaciones en sensores moleculares de-
bido a las sorprendentes propiedades que 
ambos materiales pueden aportar.
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