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Simulación de adsorcíon en superficies a partir de ćalculos ab initio sobre
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En la investigacíon sobre propiedades magnéticas de interfaces, hemos implementado una metodologı́a que permite emplear un programa
que fue desarrollado con el fin de calcular la densidad de estados para un sistema de capa cerrada, al caso de un sistema de capa abierta.
Dicha metodoloǵıa fue empleada en el estudio tanto del sistema que resulta de la interacción de una moĺecula de alto momento dipolar: un
tio-polipéptido, con una superficie de oro, ası́ como, de los sistemas que representan la superficie. Son de nuestro interés las configuraciones
de la alfa h́elice orientada casi perpendicularmente, con su extremo negativo o positivo del dipolo, próximo a la superficie. Se determinaron
ciertas propiedades caracterı́sticas como el momento dipolar, el espı́n medio, densidad de espı́n y poblacíon electŕonica cerca del nivel de
Fermi. Nuestros resultados ayudan a entender cómo es modificada la densidad de estados (DDE) en un proceso que involucra la formación
de estados de altos momentos magnéticos, los factores influyentes en el transporte de espı́n, aśı como el origen del magnetismo durante la
formacíon de monocapas auto-ensambladas, por quimisorción, de tio-poliṕeptidos sobre superficies de oro.

Descriptores:ab initio; nanosistema; magnetismo inducido; quimisorción.

We have studied a nanosystem consisting of an alpha helix thio-polypeptide of high dipole moment chemisorbed on a Au23 cluster surface
with sulfur as the linking atom. We have studied a particularly important geometry where the alpha helix is almost perpendicularly oriented
with respect to the gold cluster surface for the two possible directions of the molecular dipole moment. We have performed an ab initio
quantum chemical study of this system to determine some characteristic properties such as the electric dipole, spin density and electronic
population (DOS) near the Fermi level. For the calculation of the surface DOS we have implemented a new methodology based on an
algorithm developed by us to analyze the electronic density. Our results give some clues for the understanding of the changes in the DOS,
and the appearance of electronic states with high magnetic moments, during the process of formation of self-assembled monolayers of
thio-polypeptide molecules chemically inked to the surfaces of gold clusters. These processes are related to both chemisorption-induced
magnetism and spin transport in these systems.

Keywords: ab initio; nanosystem; induced magnetism; chemisorption.
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1. Introducción

El inteŕes en el magnetismo interfacial y de superficies se
ha incrementado en lośultimos ãnos debido a las posibilida-
des experimentales, sin precedentes, que se han abierto en el
área de la nanociencia. Uno de los fenómenos ḿas intrigantes
es la aparicíon de magnetismo inducido por quimisorción y
la dependencia de las propiedades magnéticas en el tamãno
del área interfacial. Las pelı́culas orǵanicas delgadas resul-
tantes sobre superficies metálicas se hacen cada vez más nu-

merosas por sus ḿultiples aplicaciones: inhibición de corro-
sión, cat́alisis, desarrollo de nuevos dispositivos (nano) elec-
trónicos, entre otras [1,2], motivando al estudio de los funda-
mentos qúımicos y f́ısicos involucrados en su formación [3].
Sin embargo, existen muchas interrogantes que son temas
de discusíon. Recientemente Namaan y colaboradores [4-7]
han encontrado nuevas caracterı́sticas, como la dispersión de
electrones polarizados y propiedades magnéticas, que han
aumentado el ńumero de interrogantes relativas a tales siste-
mas. De gran interés tanto por su valor puramente cientı́fico
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como por sus eventuales aplicaciones prácticas en espintróni-
ca, lo es también el estudio de la influencia del magnetismo
en el transporte electrónico en interfaces molécula-electrodo.
Resulta impresionante entonces cómo sistemas que presentan
propiedades magnéticas [5,8] se originen a partir de sistemas
no magńeticos, como poliṕeptidos y superficies de oro sobre
las cuales se auto-ensamblan. Se ha reportado la formación
de dominios o regiones magnéticos con dimensiones de 0,05
a 1µb por moĺecula adsorbida [9,10]. Hay que señalar que los
sistemas estudiados por Namaan son sumamente complejos,
ya que vuelven pertinentes muchas interrogantes con relación
al proceso de formación de la peĺıcula auto-ensamblada [11],
aśı como al transporte de electrones en los polipéptidos, te-
mas en actual desarrollo [12,13].

Resulta entonces de gran significación la modelacíon de
la estructura electrónica de estos sistemas a través de la
Qúımica Cúantica Computacional. Sin embargo, hay que
sẽnalar que ello constituye un verdadero reto, ya que uno
de los ḿetodos usado regularmente para simular superficie
met́alicas consiste en representar tales superficies como re-
peticiones períodicas de unslap o plantilla. En nuestro ca-
so tal ḿetodo no puede ser empleado directamente debido
al problema de la corrección del dipolo, por trabajarse con
polipéptidos de elevado momento dipolar. También se ha-
ce necesario considerar los fenómenos de trasporte de elec-
trones que proporcionan información sobre las propiedades
magńeticas asociadas. Pero, realizar cálculos de estructura
electŕonica donde se incluyan estados excitados con varios
centros met́alicos no es trivial, ya que el ḿetodo de la teorı́a
funcional de densidad, uno de los métodos computacionales
tradicionalmente usado para estos sistemas, encuentra un se-
rio problema de exactitud [14]. Por lo que convendrı́a el uso
de ḿetodos post Hartree–Fock para tener en cuenta la corre-
lación electŕonica. Sin embargo, sus aplicaciones no son sen-
cillas en presencia de las especies metálicas, las cuales pre-
sentan un considerable número de electrones. Recientemen-
te Gonźalez y colaboradores [15] emplearon el método de
la teoŕıa de perturbación finita para mostrar que luego de la
quimisorcíon es posible encontrar estados con rompimiento
de simetŕıa de esṕın, con menores energı́as que la del estado
fundamental, de lo cual se puede concluir que, del proceso
de quimisorcíon se pueden originar especies magnéticas. En
este trabajo, uno de los primeros en relacı́on con los sistemas
magńeticos complejos estudiados por Naaman, se presenta un
estudio sobre ciertas propiedades electrónicas del estado fun-
damental singlete capa cerrada y del estado magnético. Ello
se realiza a trav́es de ćalculos qúımico-cúanticos basados en
un métodoab initio h́ıbrido, aplicado a sistemas representati-
vos simplificados con el propósito de intentar conocer sus ca-
racteŕısticas electŕonicas. Solamente se estudia una molécula
de tio-poliṕeptido, de alto momento dipolar, orientada casi
perpendicular a la superficie, la cual se la ancla primero por
su extremo negativo y luego, por su extremo positivo. Esta
fase de la investigación es śolo un primer avance con el fin de
verificar, junto con resultados posteriores, las hipótesis pre-
sentadas por Naaman y colaboradores. Se intenta entonces

extender el ćalculo, para incluir propiedades caracterı́sticas
de śolidos a partir de una descripción a nivel molecular como
la ofrecida para los nano-sistemas estudiados.

Al considerar la teorı́a del rompimiento de simetrı́a pro-
puesta por Gonźalez y colaboradores [15], y al aplicar un de-
sarrollo similar al introducido por Noodleman [16], se im-
plement́o nuestra metodologı́a, parecida a la descrita en el
manual de la suite de programas gaussian 03M [17]. En con-
secuencia, el ḿetodo de rompimiento de simetrı́a de esṕın
(BS-U) incluye la correlación electŕonica y no requiere mo-
ver losátomos del nano-sistema bajo estudio. Se basa en la
combinacíon de los estados singlete|ψsinglete > y multiplete
|ψmultiplete > más estables para acceder a un estado magnético
de capa abierta, caracterizado por ser un singlete global pe-
ro no aśı, localmente. Por tal razón se encuentra densidad de
esṕın localizada en ćumulos o regiones del nano-sistema de
manera tal que el momento de espı́n neto en cierta dirección,
sea igual a cero. La combinación resultante de estados

|ΨBS-U
abierto〉

puede expresarse de la forma [18]:

|ΨBS-U
abierto〉 = cos2 θ|ψsingleteψ

∗
singlete〉

− sen2θ|ψmultipleteψ
∗
multiplete〉Ms=0 (1)

+ 21/2 cos θ senθ|ψsingleteψ
∗
multiplete〉Ms=0 ;

en dondeθ se determina al minimizar la integral variacional
del ćalculo para los coeficientes de mezcla de estados. Esta
ecuacíon es pŕacticamente la misma que se encuentra bajo
el método UHF en los casos de posible ruptura de enlaces
qúımicos. En la pŕactica, se emplean funciones primitivas de
tipo gaussiano y se consideran sólo aquellas funciones ba-
se resultantes cuyas sumas de números cúanticos de espı́n
Ms, sean iguales a cero. Ello será consistente con un estado
magńetico cuya componente, digamos en la dirección del eje
z para el momento angular de espı́n, sea igual a cero.

2. Metodoloǵıa

El software destinado a la realización de ćalculos relativos a
la estructura electrónica no est́a disẽnado para encontrar es-
tados de espı́n con simetŕıa rota, por lo tanto es necesario
implementar metodologı́as pŕacticas para acceder a ellos. En
esta tarea es vital preservar lacontaminacíon de esṕın apor-
tada por los estados excitados que se combinen. Bajo este
enfoque del problema, se realizaron cálculos de estructura
electŕonica al nivel de teorı́a DFT (Teoŕıa del funcional de
la densidad electrónica), empléandose la suite de programas
gaussian 03M, el ḿetodo h́ıbrido UPBE1PBE DFT con el
pseudo-potencial LANL2, la base de funciones LanL2MB
para losátomos de oro y una base de funciones 3-21G* para
los elementos livianos [20,21].

Se elaboraron modelos moleculares de capas electrónicas
cerrada y abierta, representativos del sistema tio-polipéptido-
oro en sus dos orientaciones (véanse las Figs. 2b y 3b).
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Con este fin se empleó la interface de usuario que brinda al
aplicaćıon GaussViewM [19]. Se construyó la estructura de
un tio-poliṕeptido, de ocho unidades peptı́dicas de L-glicina
(-HNCOCH2-), con alto momento dipolar (superior a 35 D)
en su configuración de alfa h́elice y se le permitío interac-
tuar con una superficie metálica, la cual fue representada por
un cluster constituido de veintitrés (23)átomos de oro, re-
sultante del corte de una superficie de oro en su cara (1,1,1),
consideŕandose śolo dos capas: 14́atomos en la capa superior
y 9 átomos en la inferior. Un cluster de sólo dos capas atómi-
cas como el sugerido, puede ser considerado, en principio,
como mala elección para representar la superficie metálica
de nuestro interés. Sin embargo, el empleo de clusters mo-
delo semejantes, ha ofrecido resultados satisfactorios en la
determinacíon del potencial caracterı́stico de la quimisorción
de alcano-tioles para la realización posterior de simulacio-
nes de mećanica molecular (MM) y de dińamica molecular
(DM) [22]. En nuestro caso, la conformación de ḿınima e-
nerǵıa se logŕo con el empleo de un ḿetodo de bajo costo
computacional: fijar la posición de losátomos de oro y azu-
fre a los valores reportados en la literatura y encontrar la de
los deḿas a trav́es de una optimización geoḿetrica mediante
MM. La orientacíon de la alfa h́elice result́o casi perpendicu-
lar, a85◦ aproximadamente.

Para la construcción de los sistemas aislados, el tio-
polipéptido fue llevado a su forma de mercaptano bajo dos
configuraciones. En su configuracı́on de “hacia abajo”, el car-
bono carbońılico ubicado en el terminal positivo, se enlaza al
grupo -CH2SH. En su configuracı́on de “hacia arriba” es el
grupo amino -NH- del terminal negativo el que enlaza con
el grupo -CH2SH. El grupo -CH2S- une con la superficie
met́alica mediante enlace covalente al azufre. Por otro lado,
el cluster de oro a enplear, resultó de la eliminacíon de un
átomo de su capa inferior, disposición que garantiza un es-
tado singlete como el ḿas estable. Los estados magnéticos
fueron determinados por medio del método (BS)-UDFT para
el logro del rompimiento de la simetrı́a de esṕın [16,23-26].
Es digno de mención que, para obtener el estado

∣∣ΨBS-U
abierto

〉

de acuerdo con la Ec. 1, se incluyó el estado triplete ḿas
estable, cuando se pudo haber considerado estados con
multiplicidades mayores. Despliegues gráficos de las iso-
superficies de la densidad de spı́n, fueron logrados con
GaussViewM [19].

A fin de estimar el momento magnético resultante, se
recurre a calcular el ńumero de estados magnéticos y su-
poner una ocupación uniforme por parte de los fermiones.
Con tal proṕosito, se precisa de la densidad de estados, cu-
ya obtencíon se explica seguidamente. La densidad de es-
tados (DDE/DOS) fue obtenida inicialmente contando ma-
nualmente los estados (o autovalores) presentes en intervalos
de enerǵıa, comprendidos entre 0,01 eV y 0,1 eV. El valor de
dicho intervalo fue usado según el caso. En el caso de autova-
lores de enerǵıa muy cercanos, se usó el intervalo de 0,01 eV
y para autovalores ḿas separados, se optó por el intervalo

mayor. En las gŕaficas de la densidad de estados, el nivel de
Fermi se fij́o al correspondiente del autovalor del orbital más
elevado HOMO y se le señaló con una barra en color gris cla-
ro. La segunda manera de obtener la DDE fue posible con el
empleo de un programa implementado para su cálculo en sis-
temas de capa cerrada. El algoritmo de dicho programaden-
sidad, se basa en la hipótesis de que cada autovalor o nivel
de enerǵıa encontrado, es representable por una distribución
gaussiana de estados, con un ancho de 0,1 eV. Nosotros, para
poder aplicar el referido algoritmo al caso del sistema capa
abierta, operamos bajo el siguiente procedimiento:

Se obtienen dos copias del archivo de salida gaussian
03M ∗.log para un ćalculo no restringido. La primera
correspondeŕa a los espines alfa y la segunda, a los es-
pines beta. Cada una de estas salidas se completa con la
eliminacíon total de las componentes correspondientes
al esṕın contrario. Aśı, cuando se prepara la salida del
esṕın alfa, se elimina en el archivo todo lo relaciona-
do con el esṕın beta, de manera que cada salida-espı́n
quede lo ḿas parecida a cualquier tı́pica salida de un
cálculo para sistema de capa cerrada que haya finaliza-
do exit́osamente. A partir de estas salidas modificadas
se puede obtener entonces la densidad de espı́n.

Se calcula por separado la densidad de estados de espı́n
tanto para los electrones alfa, como para los beta. Se
emplea el par de salidas modificadas como archivos
de entrada de datos para el programadensidad. Este
proporciona listados de la DDE como función de la
enerǵıa ρx(E) en dondex indica electrones de espı́n
tipo α o β. La DDE total para el sistema extendi-
do seŕa entonces la suma de ambas contribuciones:
ρ(E) = ρα(E) + ρβ(E) [26].

Se consigue que ambos conjuntos de puntos, en donde
se han evaluado las densidades de estados alfa y be-
ta, sean iguales correspondiendo a los mismos valores
de abscisas. Para ello, bajo el algoritmo spline [27],
se interpolan los diferentes valores de energı́a en cada
una de las salidas modificadas obtenidas. De este mo-
do, tendŕan los mismos valores de abscisa en común. El
nivel de Fermi se fija arbitrariamente como el origen en
el eje de las abscisas para las gráficas de la DDE.

El número neto de estados de espı́n se evaĺua como la
diferencia de laśareas bajo las curvas DDE para elec-
trones de espı́n α y DDE para electrones de espı́n β en
el intervalo de -31,0 eV hasta el nivel de Fermi situado
a 0,0 eV. Finalmente, el momento magnético se evaĺua
con la conocida ecuación:

µs = −gSµb

√
s(s + 1) , (2)

en dondegS es la constante giromagnética del electŕon
(≈2,002319) yµb es el magnetón de Bohr. El ńume-
ro neto de estados magnéticos resultante, es entonces
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la degeneración s(s + 1) que se introduce en la ecua-
ción para el momento magnético del sistema extendi-
do. Ella, a la luz de lo ya expresado, vendrá dada de la
forma:

s(s+1) =

EFermi∫

−∞
ρα(E)dE+

+∞∫

EFermi

ρα(E)dE

−




EFermi∫

−∞
ρβ(E)dE+

+∞∫

EFermi

ρβ(E)dE



 ; (3)

en donde el lı́mite de integracíon evaluado a -31,0 eV
es, para nuestros efectos prácticos, equivalente al lı́mi-
te fijado en−∞. Otros grados de aproximación se ob-
tienen al considerar estados excitados por encima del
nivel de Fermi, con la posibilidad de extender práctica-
mente el ĺımite de integracíon hasta+∞. Fijar un ĺımi-
te superior cercano al nivel de Fermi permite intentar
corregir la incertidumbre por habérsele fijado arbitra-
riamente al nivel HOMO. La integración nuḿerica se
realiźo tambíen con el algoritmo spline.

FIGURA 1. DDE calculada mediante el ḿetodo DFT para la super-
ficie met́alica, la cual fue representada por un cluster constituido
de 22átomos de oro en su estado fundamental singlete: (a) método
manual de conteo de estados, (b) uso de los algoritmosdensidady
spline.

FIGURA 2. (a) DDE, evaluada mediante el método manual de con-
teo de estados, para el tio-polipéptido en su estado fundamental
singlete, anclado sobre la superficie metálica de oro por el extremo
positivo de su dipolo, (b) modelo correspondiente a la estructura
descrita en (a): configuración de extremo positivo“hacia abajo” ,
(c) igual que en (a) pero con el uso de los algoritmosdensidady
spline, (d) DDE para el estado magnético, evaluada con el uso de
los algoritmosdensidady spline.

3. Resultados y discusíon

Se puede observar de las Figs. 1-3 que existe gran similitud
entre las formas de la curvas obtenidas para la DDE por me-
dio del programadensidad, con aquellas obtenidas mediante
conteo manual de estados. Esto sucede con los dos sistemas
moleculares estudiados, lo cual nos permite confiar en los re-
sultados obtenidos con el programadensidad.

La forma de la densidad de estados, cerca del nivel de
Fermi, cambia apreciablemente cuando hay un proceso de
adsorcíon que involucre una transferencia de carga entre el
adsorbato y la superficie del sustrato (compárense las Figs. 2c
y 2d para la configuración de “hacia abajo”), lo cual se puede
evidenciar con la variación observada en el momento dipolar
(por el orden del -14,03 % respecto al estado singlete) cuan-
do se alcanza el estado magnético con mayor magnitud de su
promedio para el ńumero cúantico S (v́ease la Tabla I). El es-
tado magńetico, tanto para el cluster como para la superficie
(en sistema extendido), fue caracterizado mediante su valor
para〈S2〉 en la salida gaussian 03M. En el caso de la configu-
ración de “hacia arriba” se puede evidenciar que el valor para
〈S2〉 es cuatro veces menor comparado con el valor encontra-
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FIGURA 3. (a) DDE, evaluada mediante el método manual de con-
teo de estados, para el tio-polipéptido en su estado fundamental sin-
glete, anclado sobre la superficie metálica de oro, por el extremo
negativo de su dipolo,(b) modelo correspondiente a la estructura
descrita en (a): configuración de extremo positivo“hacia arriba” ,
(c) DDE, evaluada con el uso de los algoritmosdensidady spline
para el estado magnético. Esta curva resulta ser la misma en el caso
del estado singlete.

do mediante nuestra metodologı́a, el cual a su vez, es muy
cercano a resultados experimentales reportados en la litera-
tura para superficies [9,10]. Esto es de esperarse ya que con
nuestra metodologı́a se apunta a evaluar ciertas magnitudes
caracteŕısticas del sistema extendido para simular la superfi-
cie, cuando por el contrario, mediante los resultados entrega-
dos por la suite gaussian 03M se estima el magnetismo propio
de un sistema molecular o nano-sistema antiferromagnético
libre. La variacíon en el momento dipolar respecto al estado
singlete, es de 0,027 %.

En la Tabla I tambíen se observa que para el caso de
la configuracíon de “hacia abajo” ocurre que el valor para
〈S2〉 encontrado usando gaussian 03M, es aproximadamente
68 veces mayor que el encontrado para la configuración de
“hacia arriba”. En este caso de estudio, la magnitud de la va-
riación en el momento dipolar es más grande en comparación
con la configuracíon de “hacia arriba”, lo cual ocasiona una
mayor variacíon en el ńumero de estados cercanos al nivel de
Fermi (v́eanse las Figs. 2d y 3c) que conduce a una mayor
densidad de espı́n (véase la Fig. 4). El valor para〈S2〉 ofre-
cido del ćalculo con gaussian 03M es entonces aún menor
comparado con el ofrecido por nuestra metodologı́a debido
a las razones de tratar con sistemas diferentes: un sistema

FIGURA 4. Despliegue de las superficies iso-densidad de spı́n, al
valor de4.0 × 10−5 ua, para el nano-sistema considerado en es-
te estudio. (a) nano-sistema en su configuración de “hacia aba-
jo” , para la cual, las densidades de espı́n α y β se localizan con
preferencia en las regiones superior e inferior respectivamente, (b)
nano-sistema en su configuración de“hacia arriba” , con muestra
de cierta densidad de espı́n α localizada en la regı́on interfacial.

extendidocon el que se intentan modelar propiedades aso-
ciadas con una superficie, frente a un sistemamolecularlibre.

En la Fig. 4 se observan los despliegues de las iso-
superficies para la densidad de spı́n en los casos de las dos
configuraciones estudiadas. Se nota que la configuración de
“hacia abajo”, presenta mayor densidad de espı́n en su estado
magńetico, alcanzado luego de la chemisorción. Nótese nue-
vamente al observar la Tabla I, que estaúltima configuracíon
es la que ha mostrado mayor variación en su momento di-
polar por consecuencia de mayores cambios en su densidad
electŕonica durante la quimisorción. En estas circunstancias
seŕıan entonces posibles procesos de transporte, ası́ como de
reubicacíon de densidad de carga.

La presencia de ćumulos o dominios magnéticos, asocia-
dos con transferencia de carga, parece ser una caracterı́stica
común en ciertos casos de quimisorción de adsorbatos con
fragmentos orǵanicos sobre nanopartı́culas met́alicas, enla-
zados a la superficie mediante un heteroátomo que le sirve
de puente; cuando el estado fundamental exhibe propiedades
magńeticas, resultantes del acoplamiento de un estado single-
te con estados excitados con elevada multiplicidad de espı́n.
Ejemplos en los casos de clusters pequeños (de hasta seisáto-
mos) han sido reportados por Ayuelaet al. [28] en un reciente
estudio acerca del efecto de la presencia de capas abiertas de-
bido al incremento en el número déatomos de oro en las na-
nopart́ıculas. Para dichos ejemplos esperamos acoplamientos
diferentes entre estados, al comparar con los nuestros según
la Ec. 1. En nuestro caso, hemos incluido el recubrimiento en
sistemas ḿas grandes con la consideración del sistema exten-
dido. En cuanto a la orientación, sin inversíon del dipolo para
el adsorbato, Ayuela et al. observan una dependencia del mo-
mento de esṕın con el ńumero de enlaces quı́micos al cluster.
Nosotros por otro lado, con invertir el dipolo (desde la confi-
guracíon de “hacia abajo” a la de “hacia arriba”), hemos
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TABLE I. Momentos dipolares y valores del cuadrado promedio del número cúantico S para los estados fundamental singlete y magnético en
las configuraciones señaladas del nano-sistema

Método DFT µ (Debye) 〈S2〉
Nano-sustema Singlete Magnético Gaussian 03M Nuestro método

Tio-polipéptido con su extremo

positivo cercano a la superficie de oro. 26,09 22,43 0,2025 0,2103

Configuracíon “hacia abajo” (Fig. 2)

Tio-polipéptido con su extremo

negativo cercano a la superficie de oro. 37,06 37,07 0,0030 0,0124

Configuracíon “hacia arriba” (Fig. 3)

cambiado la dińamica del proceso que adicionalmente invo-
lucra transfrerencia de carga, a la de uno que aparentemente
sólo admite reubicación de la misma. Ello puede ser inferi-
do de la semejanza observada entre las DDEs de los estados
singlete y magńetico (Fig. 3).

Este feńomeno del magnetismo inducido por qemisor-
ción no śolo est́a reservado al azufre como puente de enla-
ce. Gonźaleset al., [15] realizaron ćalculos con sustituyen-
tes aŕılicos sobre clusters de treceátomos de oro, conside-
rando adeḿas al nitŕogeno como fragmento enlazante. Adi-
cionalmente, evidencias de que la teorı́a predice propiedades
magńeticas en nano-sistemas dentro de un intervalo amplio
de ńumero déatomos en el cluster, se desprenden de los tra-
bajos de Ayuelaet al., [28]., Gonźaleset al., [15] y Puertaet
al., [21]. Finalmente, al observar los niveles de teorı́a consi-
derados para la realización de lośultimos estudios citados, es
aparente que el magnetismo por chemisorción no es un arti-
ficio mateḿatico, sino una caracterı́stica del sistema, que ha
ofrecido evidencia experimental y es reproducida a través de
los ćalculos computacionales.

4. Conclusiones

Hemos implementado una metodologı́a para calcular la den-
sidad de estados en nano-sistemas del tipo capa abierta, con
el fin de extender los cálculos frecuentemente realizados pa-
ra estudiar moĺeculas, al caso de la simulación de propieda-
des en sistemas extendidos tı́picos para describir superficies.
Con esta metodologı́a hemos observado que existe una rela-
ción directa entre la modificación de la densidad de estados
cerca del nivel de Fermi y los procesos quı́micos que invo-
lucran transferencia de carga y de espı́n en magnitudes apre-
ciables, lo cual fue evidenciando por una variación en el mo-
mento dipolar de aproximadamente 4 D para el caso de la
configuracíon de extremo positivo del dipolo “hacia abajo”.

Con esto, se ha observado una dependencia de las propieda-
des magńeticas y eĺectricas, con la orientación del momento
dipolar del adsorbato respecto a la superficie del sustrato. Sin
embargo, hemos encontrado que el momento magnético de
esṕın molecular del cluster de oro anclado, no describe ade-
cuadamente al momento magnético del sistema para el caso
de la referida configuración de extremo positivo del dipolo
“hacia abajo”.

Finalmente a manera de sı́tesis, parece evidente que se
establece un acoplamiento significativo entre el estado sin-
glete fundamental y los primeros estados excitados al alcan-
zarse el estado magnético. Ello es sugerido al observarse la
localizacíon de cierta densidad de espı́n sobre el absorbato
en el caso de la configuración de extremo positivo del di-
polo “hacia abajo”, acompañada de variaciones apreciables
en el momento dipolar del nano-sistema. Es entonces razo-
nable considerar que ambos factores,i.e. la localizacíon de
dominios de esṕın y variaciones de momento dipolar, junto
a la orientacíon del adsorbato (por la ubicación delátomo de
azufre), desempañaŕıan un papel importante en el origen del
magnetismo inducido por quimisorción, durante la formación
de peĺıculas auto-ensambladas de tio-polipéptidos, de altos
momentos dipolares, sobre superficies de oro.
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