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Enlaces Carbono-Oro para uniones
molécula-electrodo robustas

Un equipo del ICMAB-CSIC ha investigado el comportamiento de un
radical organico como cable molecular formado a través del enlace
covalente carbono-oro entre la molécula y dos electrodos. El contacto
molécula-metal es mas estable y geométricamente mejor definido que
sus predecesores, en los que se empleaban otros grupos funcionales.
Esta mejora abre las puertas a preparar nuevos dispositivos electronicos
aplicables en la Electrénica Molecular.

Esquema de la unién molecular formada con una molécula organica magnética individual entre dos electrodos de oro

En el ambito de la tecnologia de la informacién, el incremento de datos almacenados ha
motivado a la industria y a los cientificos a la fabricacion de dispositivos electronicos mas
pequefios aumentando su capacidad. En esta direccion, los investigadores trabajando en el
campo de la Electrénica Molecular pretenden utilizar sistemas moleculares como unidades
activas en estos dispositivos en lugar del silicio u otros materiales inorganicos y, asi, poder
obtener componentes de medida nanométrica, llegando al limite de miniaturizacion.

Para estudiar el comportamiento de estas moléculas, hay que enlazarlas a unos electrodos que
permitan medir el transporte de carga través de ellas. Cabe decir que a pesar de que la
Electronica Molecular ha progresado de manera muy remarcable en las ultimas décadas, la
estabilidad, el conocimiento y el control de la geometria de enlace molécula-electrodo a escala
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atomica es un factor muy critico y determinante que puede limitar su avance y que sigue siendo
objeto de estudio.

En este trabajo se ha investigado el comportamiento de un radical organico estable, magnético y
electro-activo, como cable molecular. La molécula estudiada tiene dos grupos alquinos
terminales que permiten enlazarla a los electrodos formando un enlace carbono-oro. Este tipo
de enlace, a pesar de estar poco explotado en este campo, es muy prometedor en términos de
estabilidad de la interfaz y del acoplamiento electrénico molécula-electrodo.

A través de la preparacion de capas de espesor unimolecular se confirmé la formacion del
enlace covalente carbono-oro, asi como también el caracter magnético de la monocapa. A partir
de aqui, se redujo la escala para estudiar el enlace y la conductancia al nivel de una sola
molécula, como se ve en la figura. Para hacerlo, se utiliza una tecnologia conocida
como “mechanically controlled break junction” que permite obtener una separacion nanométrica
entre dos electrodos de oro, donde posteriormente se enlaza la molécula de interés. Esto se
denomina unidon molecular. La reproductibilidad de las medidas de transporte electronico
obtenidas dan la idea de la formacion de un enlace metal-molécula estable y geométricamente
mucho mejor definido que cuando se usaban otros grupos funcionales de anclaje mas
ampliamente estudiados como los tioles, las aminas, las piridinas o los isocianatos.

Ademas, los estudios computacionales apoyaron a los experimentales. Finalmente, las medidas
de transporte realizadas a bajas temperaturas, inferiores a 10 kelvin (-263 °C), dieron lugar a la
observacién de un fenémeno denominado efecto Kondo, que esta directamente relacionado con
la presencia de impurezas magnéticas (en este caso el radical) y que aparece cuando la
hibridacién electronica entre la impureza y los electrones es fuerte.

En resumen, la mayor estabilidad obtenida con el enlace C-Au para formar uniones con
moléculas individuales, y la deteccion del caracter magnético de la molécula en la unién, abren
las puertas a la preparacion de nuevos dispositivos electronicos mas reproducibles para
potencialmente poder aplicarse en el campo de la (Espin)Electronica Molecular.
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