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El conocimiento de la geometría de la cuña que se produce cuando un borde de grano emerge a la superficie, 
llamada en inglés groove, permite la determinación directa de la energía del borde de grano bg , relativa a la de 

la superficie s . En estudios previos, hemos demostrado que el método de réplica plástica es adecuado para el 
estudio de la superficie del hielo . En el presente trabajo observamos los detalles topográficos del groove que 
revelan las réplicas a través de un microscopio de fuerza atómica (AFM). Las muestras analizadas fueron 
bicristales de hielo de alta pureza de desorientación conocida sometidos a condiciones de evaporación 
controladas a-18 oC. Valores de sbg  /  fueron obtenidos y los mismos fueron analizados mediante el modelo 

de red de sitios de coincidencia (CSL). Se observó que los bordes de grano “especiales” tienen una energía 
aproximadamente la mitad  que la de los “no especiales”. 

Palabras Claves:...Hielo, energía borde de grano, replicas plásticas, AFM, CLS 
 
The knowledge of the geometry of the groove  that occurs when a grain boundary emerges to the surface allows 
the direct determination of the grain boundary energy bg , relative to that of  the surface. s  In previous 

studies, we demonstrated that the plastic replica method is suitable for studying the ice surface. In this paper we 
observe the topographic details that reveal replicas’ groove ussing an atomic force microscope (AFM). The 
analyzed samples were high purity ice bicrystal of known disorientation annealed at -18 oC and at controlled 
evaporation. Values of sbg  / were obtained and they were analyzed using the model of coincidence sites 

lattice (CSL). It was observed that the "special" grain boundaries have an energy approximately half that of the 
"non-special". 
Keywords: ... Ice, grain boundary energy, plastic replicas, AFM, CLS. 

 

i. iNtroducciÓN 

Cuando un borde de grano (BG) emerge en la 
superficie de una muestra la superficie sufre una 
deformación en forma cuña (groove) (fig. 1). La cuña se 
puede formar por evaporación, condensación, difusión en 
el volumen o en la superficie (Mullins 1957-1960)[1-6]. 
Si la energía de la superficie γsv es isotrópica y la energía 
del BG γbg es independiente de la orientación y/o de la 
desorientación cristalográfica de los cristales adyacentes 
la forma de la superficie alcanza un estado estacionario 
cuando se satisface la siguiente relación:  
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Si la energía superficial es anisotrópica entonces : 

der

iz

iz

derbg










sinsinsin
  

(
2) 

Recibido 30/03/2012; aprobado 01/02/2013

4

CRn =
2Fobs(Ts)

εB + εCR(TS)
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2k(1− e−λBTS )− (λB/(λB − λA)) (e−λBTS − e−λATS )
(10)

La Fig. 3 muestra la concentración CRn para distintos
valores de Tc (tiempo durante el cual la habitación per-
manece cerrada). Los valores indicados con (◦) fueron
obtenidos utilizando la expresión 10 y el valor experimen-
tal de Fobs(Ts). Mediante la linea continua se representa
el valor de CRn(Tc) obtenido mediante el ajuste con la
solución anaĺıtica de la ec. (1), siendo Ex el parámetro de
ajuste. El valor de R(Ts) se obtuvo utilizando una expre-
sión teórica obtenida integrando el sistema (ecs. 1-7)3.
Se observa que la estimación de la concentración de

radón CRn(Tc), obtenida a partir de los valores medi-
dos de la actividad del filtro, no está de acuerdo con los
valores teóricos. El motivo de tal diferencia se encuentra
en la pérdida de validez de alguna de las aproximaciones
utilizadas. La supuesta constancia del coeficiente de ex-
halación Ex aparece como la aproximación cuya validez
es más débil en las condiciones de la experiencia, ya que
este coeficiente depende de variables termodinámicas, i.
e. de la temperatura y presión ambientales6. Esto podŕıa
explicar que los dos valores de CRn para TC = 1 d́ıa, me-
didos en verano, se aparten de la tendencia que parecen
marcar el resto de los valores que fueron medidos durante
el invierno.

Figura 3. Concentración de radón (CRn) en función del tiem-
po de cierre de la habitación (◦) y ajuste mediante el modelo
(−).

Otro supuesto que puede ser relevante para explicar la
discrepancia, es la aceptación de la validez de la condición
de equilibrio secular en la atmósfera filtrada, la pérdida
de aerosoles en el ambiente por adherencia a las superfi-
cies ocurre con facilidad y esto altera el rango de validez
de la condición de equilibrio secular2.

Sobre el cálculo de la concentración de radón CRn es
importante remarcar que este valor depende de R(Ts),
calculado teóricamente en este trabajo, utilizando las su-
posiciones indicadas. El ajuste a partir de datos experi-
mentales de este parámetro no da valores satisfactorios.
La integración numérica de la actividad del filtro (ecs.
5,6 y 7) muestra que las curvas de decaimiento obtenidas
para distintos valores de R(Ts) son esencialmente iguales
(no mostradas aqúı), por lo que la validez de algunos de
los supuestos no se pueden corroborar con el equipo uti-
lizado.

V. CONCLUSIONES

Este experimento posee gran utilidad en los laborato-
rios de cursos básicos de F́ısica Nuclear, ya que permite
la apreciación en la práctica de muchos nociones teóric-
as del tema, como por ejemplo el análisis de cadenas de
decaimiento con más de dos elementos y el concepto de
equilibrio secular. Se obtienen resultados acordes con la
descripción teórica del fenómeno y resultados numéricos
acordes con los informados en la literatura (constante de
decaimiento del ThB). Además la experiencia aparece co-
mo un método conveniente para obtener radioisótopos de
corta vida media mediante un procedimiento accesible.
La utilidad del experimento para determinar la con-

centración de radón es limitada, dado que la estimación
depende cŕıticamente de varias suposiciones que no se
pueden corroborar experimentalmente, dadas las condi-
ciones y equipo utilizado en la experiencia.
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En la figura 2 se muestra una fotografía de la 
replica plástica obtenidas para la muestra 055/0110 .De 

la misma se puede ver como de las réplicas plásticas se 
puede obtener la desorientación de los cristales (Ψ), los 
ángulos (β) que forman los ejes c de los cristales con el 
borde de grano y una referencia sobre la simetría del BG. 
Los datos obtenidos de todas las muestras analizadas se 
presentan en la Tabla 1. En una columna de esta tabla se 
presentan los valores Δβ que son, +-1o, los ángulo que 
forman los bordes de grano con la bisectriz del ángulo 
entre los ejes c de cada cristal de la muestra. En esta 
Tabla podemos ver que algunas muestras presentan un 
borde de grano simétrico es decir que el borde de grano 
pasa por la bisectriz del ángulo entre los ejes c de cada 
cristal También se observa que los bordes de grano 
llamados quasi-simétricos están a menos de 100 de dicha 
bisectriz.  

TABLA 1: Ángulos de desorientación (Ψ), ángulo que 
forma el BG con el eje c de cada cristal (β derecha e 
izquierda) y referencia sobre la simetría del BG (A 

asimétrico, QS quasi-simétrico y S simétrico). 

Ψ [o] βiz [o] βde [0] Δβ [0] simetría 

11 9 20* 15 A 

21 90 69* 10 QS 

32 63* 85 11 QS 

44 22* 22 0 S 

55 38* 17 10 QS 

58 12 70* 41 A 

75 90 15 37 A 

84 40 44* 2 S 

89 45 45* 0 S 

 

 
Figura 2: Replica plástica de la muestra bicristalinas 

055/0110 . Podemos ver que el borde de grano(línea 

punteada) esta a 100 de la bisectriz  

En la figura 3(a) se muestra la imagen del groove 
correspondiente a la muestra 044/0110 .vista con el 

microscopio de fuerza atómica. (AFM). De esta  imagen 
se extrae un perfil de la cuña del borde de grano como el 

presentado en la figura 3(b). De los perfiles se extrae los 
ángulos iz , der  y   (notar que deriz   ) para 
cada muestra y los mismos son presentados en la Tabla 2. 
En esta tabla también se presentan los valores de simetría 
mostrados en la Tabla 1. 

En la tabla 2 podemos ver en general que los 
valores de iz y der correspondiente a una desorien-
tación son diferentes. Este hecho indica que los valores de 
la energía superficial no son las mismas a ambos lados del 
borde de grano. Solamente podemos asegurar que en los 
borde de grano simétricos estos ángulos son próximos.  
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Figura 1: Esquema de la cuña que se forma cuando el borde de 
grano emerge a la superficie libre de la muestra. Los ángulos  
θiz y θder son formados por la tangente de la cuña en el borde de 
grano y la vertical (y). γder y γiz  energías superficiales de cada 
lado de la cuña y γbg la energía del borde de grano.  

Ketchman y Hobbs (1969) [7] determinaron 
experimentalmente por primera vez la energía de los 
bordes de grano en hielo. Ellos midieron el ángulo θ sobre 
la cuña que se forma sobre la superficie en la emergencia 
del borde de grano (fig 1). Los autores utilizaron muestras 
de hielo policristalinas recocidas a 0oC. Luego se les 
practicó una replica plástica (Formvar al 5% por 10 
minutos) y las mismas se metalizaron. Mediante un 
microscopio de interferometría se determinó el ángulo θ. 
La desorientación de los cristales de hielo adyacentes solo 
fue determinada por el ángulo (Ψ) entre los ejes c de cada 
cristal. Eso indica que puede haberse medido muchas 
desorientaciones cristalinas diferentes pero con igual 
diferencia entre los ejes c. De los resultados obtenidos por 
estos autores podemos ver que los ángulos θ varían 
relativamente poco con la orientación y que los valores en 
general están alrededor de 0)2145(  .Estos autores 
midieron en forma independiente la energía superficial γsv 
y obtuvieron un valor promedio de 

2)365(  mJmgb  

Suzuki y Koroiwa (1972)[8] midieron los ángulos 
θ en muestras tricristalina de hielo, de desorientación 
controlada y recocidas a -5oC. Los autores variaron la 
orientación (Ψ) entre los ejes c de los cristales adyacente 
dejando coincidente suponemos el eje a o b. Estos autores 
utilizaron un microscopio interferométrico para medir los 
ángulos θ formados sobre las cuñas de los bordes de grano 
y replicados al presionar una lámina metálica de 0,3 m 
sobre la superficie de hielo. Sus resultados muestran que θ 
varía poco para ángulos Ψ entre 20o y 150o 
( 0)5135(  ), pero disminuye rápidamente cuando 
Ψ tiende a 0o o 180o y muestran una disminución 
importante para Ψ=90o. Suzuki y Koroiwa (1972) 
midieron las mismas muestras usando su método de film 
metálico y el de replicas plásticas usado por Ketchman y 
Hobbs (1969)[7]. En general observaron que los ángulos 
medidos sobre las replicas plásticas eran mayores que los 

obtenidos con los film metálico en hasta 10º. Las 
diferencias observadas se atribuyeron a el efecto de 
corrosión química producida por el solvente usado para 
producir las replicas pláticas. Estos autores no consideran 
significativas las diferencias observadas y concluyen que 
sus resultados están en concordancia con los obtenidos 
por Ketcham and H obbs (1969).  

Es bien conocido el hecho que las propiedades de 
los bordes de grano son fuertemente dependientes del tipo 
y estructura de los bordes de grano. Una teoría que es 
ampliamente utilizada para estudiar los bordes de grano es 
la teoría de red de sitios de coincidencia (coincidence-site 
lattice CSL theory). Esta teoría fue propuesta 
originalmente por Brandon D. G. (1966)[10] y utilizado 
en hielo por Kobashashi T y col [11-13] , Hondho T. y 
Higashi A. (1979)[14] y Di Prinzio C. L. y Nasello O. B 
(1997)[15] para interpretar características especiales de 
algunos BG. Sin embargo esta teoría no ha sido utilizada 
para analizar la variación de la energía de los borde de 
grano en hielo con la orientación de los cristales 
adyacentes, observada en trabajos tales como [6,7].  

En el presente trabajo se estudia la variación de la 
energía del BG en hielo con la desorientación de los 
cristales adyacentes y su relación con la teoría de red de 
sitios de coincidencia. Para ello se midieron los valores de 
θ para diferentes desorientaciones cristalinas alrededor del 

eje 0110  entre 0o y 90o y a -18oC.   

II. MÉTODOS 

Se obtuvieron bicristales de hielo de alta pureza 
con ángulos de desorientación (Ψ) alrededor del eje 

 0110  perpendicular a la superficie, siguiendo el 
método descripto en trabajos previos [15]. Los ángulos de 
desorientación son los que forman los ejes c de cada 
cristal. La superficie de dichas muestras fueron pulidas 
hasta dejarlas tipo espejo con un microtomo refrigerado y 
luego se dejaron evaporar durante 3 horas a-18oC en un 
recipiente hermético y seco con silica gel. Posteriormente 
la superficie de la muestra fue replicada con una solución 
de Formvar en 1-2 dicloroetano al 4%. Para realizar las 
replicas, se colocaba, sobre la superficie de la muestra y 
en la región de la cuña del borde de grano, un anillo de 
acrílico y la solución de Formvar era colocada dentro de 
este anillo y en una cantidad fija. De esta manera se 
aseguró que los ataques térmicos y químicos de las 
muestras se realizaran todos en las mismas condiciones y 
que las diferencias que se observaran se debieran 
simplemente a diferencias de las muestras analizadas.  

El AFM que utilizamos para nuestras mediciones 
es el Multiview 2000 de Nanonics. El cual funciona 
básicamente registrando los cambios topográficos de la 
superficie (con resolución nanométrica) por medio de una  
punta de diámetro de 20 nm que hace un contacto 
intermitentemente con la superficie.  

III RESuLTADOS OBTENIDOS: 
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densidad de la red de sitios de coincidencia y la de los 
planos mas densos de esa red son identificados por  y 
respectivamente Los autores antes mencionados [16] 
han presentado los valores de .y   para las 
desorientaciones cristalinas “especiales” para las 

rotaciones alrededor del eje 0110  entre otras. Además 

han presentado los índices de Miller de cada cristal que 
forman los planos mas densos.  

TABLA 3: Datos de *  y   para cada muestra 
estudiada. 

(Ψ) [0] θ*[0] θ [0] 
s

bg



 Simetría 

11 71 110 0.99 A 

21 82 145 0.58 QS 

32 68 141 0.68 QS 

45 77 144 0.60 S 

55 60 121 0.99 QS 

58 73 112 0.97 A 

73 40 107 1.49 A 

84 65 120 0.96 S 

89 82 131 0.76 S 

Como podemos ver en la bibliogafía [18-19], el 
criterio de Brandon [10] sobre las desorientaciones  
“especiales” es ampliamente usado para establecer que 
BG deberían tener menor energía. Brandon determinó que 
una desorientación es especial si la diferencia entre el 
ángulo de desorientación experimental y el valor teórico 
es menor que la cantidad: 

2
1

15


 B  (

3) 

Utilizando los resultados del trabajo previo [16] 
podemos analizar los bordes de grano estudiados en el 
presente trabajo.  

En la tabla 4 se presentan los ángulos ΔθB de 
acuerdo al criterio de Brandon para cada desorientación 
estudiada en relación a la desorientación “especial” de 
CSL más próxima. Algunas desorientaciones estudiadas 
pudieron identificarse con una orientación especial 
mientras que otras tantas no. Para cada desorientación 
“especial” asignada se identificó el plano más denso de la 
CSL más cercana al borde de grano y  se calcularon las 
densidades de los planos  de la CSL cercano al BG. De 
acuerdo a la teoría la energía de los bordes de grano 
debería estar en concordancia a los valores de  1/

En la tabla 4 podemos ver que para las 
desorientaciones de 73o y 84º se cumple ΔΨ>ΔθB  por lo 
tanto estas orientaciones de acuerdo a [10] no pueden ser 
identificadas con una desorientación especial. Además se 

observa que los bordes de grano de las desorientaciones 
de 11º y 57º no pudieron ser identificados con planos 
densos de la CSL asociada. Para estos casos la densidad 
planar Г se consideró menor o igual a 0,1 pues 0,1 fue el 
valor  mas bajo encontrado de la densidad planar Г Para 
los bordes de grano de desorientaciones 21º, 32º , 45º, 55º 
y 88º se las pudo asociar a una CLS y se encontró que el 
BG tenia densidades planares de CSL mayores o iguales a 
0,1. 

TABLA 4: Ángulos de desorientación “especial” Ψ+ de la 
CSL correspondientes a las desorientaciones Ψ estudiadas 
experimentalmente, índices de Miller (IM) de los planos 
cristalinos de cada cristal paralelos a la cara o la diagonal 

de la CSL,y  del plano de la CSL mas cercano al BG. 

(Ψ) (Ψ)+ (ΔΨ) ΔθB IM 

11     1,0  

21 23,1 2,1 3 
 16121 /

 16121  
0,46 

32 34,1 2,1 2,5 
 32363 /

 32363  
0,2 

45 44,1 0.9 4 
 4363 /

 3463  
0,3 

55 57,1 2,1 2,5 
 11484 /

 1121  
0,1 

57 57,1 0,1 2,5 - 1,0  

73 78,5- 5,5 4,7 - 1,0  

84 88,8- 4,8 2,1 - 1,0  

88 88,8 0,8 2,1 
 165105 /

 516105  
0,3 

En la figura 4 se presentan los valores de  

sbg  / reportados en la tabla 3 junto con los valores de 
1/10Г en función del ángulo de desorientación (Ψ) dados 
en la Tabla 4 (el valor de 10 fue elegido arbitrariamente 
con el fin que los valores obtenidos estén dentro del rango 
de los valores de sbg  / )  

En figura 4 podemos ver que existe una 
correspondencia muy buena con los valores de sbg  /  y 
1/10Г. Vemos de esta manera que la energía de los bordes 
de grano medida en hielo está muy relacionada a la 
densidad del plano de la CSL. Los bordes de grano de las 
desorientaciones cristalinas estudiadas con bajo valor de 

sbg  /  tienen  asociados planos con alta densidad . 
Vemos además que la diferencia de energía de un BG 
especial a uno no especial seria de aproximadamente el 
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Figura 3: a) Imagen de la replica plástica  de la muestra 

044/0110 mediante AFM; b) perfil de la cuña del BG 

TABLA 2: Datos iz , der  y   para cada muestra 
estudiada. 

 (Ψ)  θiz  θder  θ |θiz- θder| 
sime-
tría 

11 71 39 110 32 A 

21 82 63 145 19 QS 

32 73 68 141 5 QS 

45 67 77 144 10 S 

55 61 60 121 1 QS 

58 73 39 112 34 A 

73 50 23 107 20 A 

84 82 49 131 33 A 

89 65 55 120 10 S 

Los datos obtenidos en este trabajo no se pueden 
comparar directamente con los obtenidos por otros autores 
ya que el método de la replica plástica produce una 
corrosión química que puede variar de un autor a otro. Sin 
embargo notamos que los valores medidos de  se 
encuentran dentro de los valores medidos 
previamente[7,8]. En nuestro caso todas las muestras 
fueron hechas con igual concentración de formvar (4%), 
se dejaron las muestras el mismo tiempo de evaporación y 
la cantidad de formvar colocado en cada una de ellas fue 
el mismo. Por lo tanto en este trabajo se pueden comparar 

las muestras entre si y sacar alguna conclusión sobre la 
energía de la superficie y del borde de grano. 

Como pudimos ver en la Tabla 3, los valores de 

iz  y der son diferentes en los casos asimétrico 
indicando que la energía superficial no es uniforme a 
ambos lados de la cuña de esos bordes de grano. Por lo 
tanto ec. (1) no se puede usar para calcular valores de 

sbg  /  ya que la misma es solo utilizable en caso de 
energía superficial isotrópica.  

El plano prismático y basal tienen energías  
superficiales menores comparada con otros planos 
cristalinos, por lo tanto son definido como planos 
“especiales” (Hoobs P. (1974))[17] De los datos 
experimentales obtenidos por diferentes autores [7-8] 
podemos decir que si los planos cristalinos no son 
“especiales” la energía superficial de los mismos son  
similares  

Para poder encontrar un valor de 

sbg  / comparable entre todas las muestras estudiadas 
se procedió a usar la ec. (2) con el ángulo θ* del cristal 
que no presentaba ningún plano “especial” (prismático o 
basal) cerca del BG. Por lo tanto para cada muestra 
bicristalina se eligió el ángulo θ* del cristal que 
presentaba el ángulo mas grande entre 20 y 70o. (el 
mismo esta presentado en la tabla 1 con un asterisco(*)). 

De esta forma se supone que los s al ser energías 
de planos que enfrentan en el borde de la cuña a planos no 
especiales pueden considerarse casi iguales y las 
diferencias observadas en sbg  / considerarse 
producidas por diferencias en la energía del BG 

En la tabla 3 se presentan los valores de  , *   y  

)sin(
sin

*








s

bg   

Claramente el valor de sbg  /  varía con la 
desorientación cristalina es decir que para ciertas 
orientaciones “especiales” su valor es menor que la 
unidad pero en otras orientaciones el valor de sbg  / es 

mayor . 

IV DISCuSIóN Y CONCLuSIONES 

En la tabla 3 se puede ver que si consideramos que 
todas las energías superficiales tienen  aproximadamente 
el mismo valor, por no corresponder ninguna de ellas a un 
BG especial, los borde de grano simétrico o casi 
simétricos tienen energías menores. 

Para  explicar este efecto usaremos la teoría de red 
de sitios de coincidencia y los resultados obtenidos en 
hielo por Kriegel B.J y col (1997) [15]. La teoría  de la 
red de sitios de coincidencia considera desorientaciones 
“especiales”.a bicristales que tienen red de sitios de 
coincidencia con densidad de coincidencia alta. La 
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densidad de la red de sitios de coincidencia y la de los 
planos mas densos de esa red son identificados por  y 
respectivamente Los autores antes mencionados [16] 
han presentado los valores de .y   para las 
desorientaciones cristalinas “especiales” para las 

rotaciones alrededor del eje 0110  entre otras. Además 

han presentado los índices de Miller de cada cristal que 
forman los planos mas densos.  

TABLA 3: Datos de *  y   para cada muestra 
estudiada. 
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s

bg
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84 65 120 0.96 S 

89 82 131 0.76 S 

Como podemos ver en la bibliogafía [18-19], el 
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“especiales” es ampliamente usado para establecer que 
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En este trabajo se estudia el origen de las resonancias y antiresonancias en el espectro de transmisión
de sistemas moleculares. La forma general del espectro para una conexión arbitraria de una dada
molécula y en particular, la existencia y ubicación de antiresonancias se explican a partir de un
conjunto de reglas que surgen de las propiedades de las funciones de Green. Estas reglas son luego
interpretadas gráficamente, permitiendo anticipar la forma de la función de transmisión de una
molécula mediante la inspección directa de las superficies de nivel de sus orbitales moleculares.

Palabras Claves: Transporte cuántico. Resonancias. Hamiltoniano tight binding. Ceros por caminos.

We study the origin of the resonances and antiresonances in the transmission spectrum of molecular
systems. The general form of the spectrum, for an arbitrary connection of a given molecule and,
particularly, the existence and position of antiresonances, are explained in terms of a set of rules de-
rived from the properties of the Green functions. These rules are afterwords, graphically interpreted,
thus allowing one to determine the transmission function of a molecule from direct inspection of the
isosurface plot of its molecular orbitals.

Key Words: Quantum transport. Resonances. Tight binding Hamiltonian. Multipath zeroes.

I. INTRODUCCIÓN

Los avances en las técnicas experimentales de la
última década han demostrado que la transmisión elec-
trónica a escala molecular es posible [1–3]. Se presenta
entonces el desaf́ıo de comprender y predecir las carac-
teŕısticas de tal transmisión a escala nanométrica. Se
prevee que su naturaleza cuántica permita el desarro-
llo de dispositivos electrónicos con nuevas funcionali-
dades respecto a los dispositivos electrónicos conven-
cionales [4–6]. En particular, los efectos de interferen-
cia presentan gran interés tanto desde el punto de vista
teórico como experimental [7–12]. La posibilidad de
controlar tales efectos con campos magnéticos o poten-
ciales eléctricos externos ha sido objeto de numerosos
trabajos [13, 14]. En el último caso, la modificación
de la estructura electrónica mediante el uso de poten-
ciales eléctricos externos localizados en uno o más áto-
mos de una molécula, se presenta como una alternativa
hipotética en la actualidad, pero de notable interés si
consideramos el control de la transmisión electrónica
que ello implica.

El tratamiento teórico tradicional para describir
el transporte electrónico a través de uniones molecu-
lares se basa en funciones de Green fuera del equili-
brio (NEGF) y teoŕıa funcional de la densidad (DFT)

para describir la estructura electrónica de la unión.
Sin embargo, se ha mostrado que descripciones más
aproximadas de tales estructuras tales como métodos
basados en Hartree-Fock o tight binding, también dan
una descripción cualitativa e incluso, razonablemente
cuantitativa, de tales fenómenos. Los modelos basa-
dos en Hamiltonianos tight binding poseen la virtud de
ser simples y proveer las caracteŕısticas más relevantes
del mecanismo que domina la transmisión. A este res-
pecto se han propuesto numerosos métodos para dis-
cutir la relación entre la estructura electrónica y las
propiedades de transmisión de dispositivos molecula-
res [15–18].

En este trabajo se estudia la relación entre el
espectro de trasmisión de una unión molecular y la es-
tructura electrónica de la molécula. Para ello, primero
identificamos en las funciones de Green el origen y las
caracteŕısticas de las resonancias y los ceros de trans-
misión. Luego, resumimos tales propiedades en sim-
ples reglas que pueden aplicarse gráficamente a las su-
perficies de nivel de orbitales moleculares. Para ganar
claridad, aplicamos el análisis a moléculas orgánicas
conjugadas (naftaleno y fenaleno) que pueden des-
cribirse razonablemente bien mediante Hamiltonianos
tight binding. Esta interpretación gráfica nos permite

 

doble. Este hecho es algo que no se ha visto en los trabajo 
anteriores.  
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Figura 4: Valores de sbg  /  y el valore de 1/ 10/ para las 

muestras estudiadas en función de la desorientación (Ψ). 
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