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Resumen

En general, el autoensamblado de moléculas organicas sobre superficies sélidas es el
resultado de una combinacion de interacciones molécula-molécula y molécula-sustrato. Sin
embargo, debido al gran niamero factores implicados (que pueden incluir transferencia de carga
entre la molécula y el sustrato, cambios en la conformacion molecular, y la combinacion de
fuerzas débiles, no covalentes, como las fuerzas dispersivas o de van der Waals, con fuerzas
mas fuertes, como el enlace de hidrégeno e incluso el enlace covalente), hay pocos casos donde
se entienda completamente el ordenamiento molecular. En este trabajo describimos el auto-
ensamblado de TCNQ cuando se deposita, en condiciones de ultra-alto vacio, sobre Cu(100).
Usando una combinacién de experimentos de STM y célculos DFT hemos podido obtener una
imagen completa del sistema, a pesar de que el TCNQ es un aceptor de electrones muy fuerte, y
por tanto es posible que interactle muy fuertemente con la superficie de cobre.

Los resultados de STM muestran que, por debajo de la monocapa, el TCNQ crece
epitaxialmente sobre Cu(100), formando una red casi rectangular, aunque hay cuatro dominios
diferentes en la superficie (Fig. 1). Teniendo en cuenta el tamafio de la molécula y su
orientacion con respecto al sustrato, estos cuatro dominios pueden explicarse suponiendo que la
molécula rota sobre la superficie hasta que los cuatro &omos de N estan en las llamadas
“posiciones puente” de la red atdbmica del Cu (Fig. 2). Ademas, los calculos tedricos muestran
que los enlaces Cu-N cambian la conformacion molecular: los &tomos de N estdn mas cerca de
la superficie de Cu que el resto de la molécula (Fig. 3). Al mismo tiempo, la superficie de Cu se
distorsiona apreciablemente.

El auto-ensamblaje de la molécula es también una combinacién de fuerzas. A lo largo
de una direccion, el ordenamiento molecular viene determinado principalmente por las fuerzas
dispersivas y de van der Waals, en combinacion con efectos eldsticos que producen las
dislocaciones visibles en las im&genes STM. A lo largo de la otra direccion la interaccion inter-
molecular estd mediada por el sustrato, incluyendo efectos de transferencia de carga y
distorsion superficial.
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Figure 2: Modelo propuesto de lared de  TCNQ en Figure 3: Vista superior y lateral de la conformacién
Cu(100), mostrando la celda unidad y la orientacién calculada de TCNQ cuando esta adsorbido sobre la
molecular. Los rectangulos azules muestran las superficies de Cu(100).

cuatro orientaciones diferentes de la molécula con
respecto al sustrato.
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