Propiedades electronicas en sistemas metal-porfirina
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La electronica molecular y la espintronica requieren un conocimiento
profundo de los procesos que ocurren en la interface de moléculas y las
superficies donde se depositan. En primera instancia presentaremos un estudio
tedrico/experimental para tetrafenil porfirinas de cobalto depositadas sobre CusN-
Cu(110)." Este sistema promueve el desacomplamiento de estados electrénicos de
manera selectiva, permitiendo asi su visualizacion y los respectivos estados
vibrénicos en experimentos de STM a baja temperatura. Pero asi como los niveles
moleculares se aislan, los estados con simetria z presentan una fuerte interaccion
con el substrato, a diferencia de lo que ocurre cuando la misma molécula se
deposita sobre Cu(110). Célculos de primeros principios confirman la geometria
de adsorcién observada y el desacoplamiento electronico antes mencionado.

En segunda instancia mostraremos como sistemas analogos al anterior
pueden ser considerados como diodos moleculares. Se han realizado estudios de
tetrafenil porfirinas depositadas en CuszAu(100), y dependiente del metal
sustituyente de la molécula es posible obtener un efecto rectificador, de tipo diodo
con respuesta “n” o “p”. La remocion parcial de hidrégenos, mediante STM
permite modificar el estado de cargas de las moléculas de porfirina y asi modificar
el comportamiento eléctrico. Los calculos por primeros principios permiten
entender el mecanismo de rectificacion en funcion del alineamiento de los niveles
electronicos y su hibridacién, la cual depende de la simetria de los estados
involucrados.?
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