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La nanociencia computacional es un area fundamental de la nanociencia y la
nanotecnologia dado que permite el descubrimiento, la prediccién, el entendimiento y la
confirmacion de fendmenos y propiedades novedosas que existen en la materia a
escala nanométrica. Mediante el desarrollo e implementacion de métodos tedéricos y de
simulacion computacional ha sido posible el célculo de una gran variedad de
propiedades fisicas y quimicas de nanoparticulas y de otras nanoestructuras. Estos
calculos utilizan diversas metodologias que van desde enfoques semiempiricos
(atomisticos) hasta descripciones mecanico-cuanticas de primeros principios. En esta
ponencia se presenta como un ejemplo util de la capacidad predictiva de la nanociencia
computacional, un resumen de los resultados obtenidos por mi grupo de investigacion
en la UNAM, sobre las propiedades fisicoquimicas de nanoparticulas de oro aisladas y
cubiertas con ligandos organicos. En particular, discutiremos los resultados obtenidos
recientemente sobre la quiralidad intrinsica [1], la actividad 6ptica [2.3] y la adsorcion
enantioespecifica [4] de nanocumulos de oro de diferentes tamafos. Adicionalmente, se
presentara una discusion de la relacion entre estos resultados tedricos con datos
experimentales y su posible aplicacion en nanotecnologia.

Las propiedades anteriores estan basadas en la existencia de quiralidad en la materia a
escala nanométrica. Esta es una propiedad fundamental de muchas moléculas érgano-
biolégicas y compuestos 6rgano-metalicos, y de gran relevancia en varios campos de
investigacion como el origen de la vida, o en la industria farmacéutica. Sin embargo, no
se habia detectado en nanoparticulas o cumulos metalicos hasta muy recientemente
cuando aparecieron diversos resultados experimentales sobre propiedades
estructurales, electrénicas y Opticas de cumulos de oro puros y pasivados con
moléculas organicas que sugieren la existencia de quiralidad en estos sistemas [1,2].
Por otro lado, varios estudios tedricos también han indicado la estabilidad energética y
actividad optica de cumulos de oro quirales de varios tamafos [1,2,5]. Actualmente se
considera que la importancia de las nanoparticulas quirales en aplicaciones
nanotecnoldgicas es enorme dada su capacidad de reconocimiento molecular quiral,
como por ejemplo, en catalisis asimétrica en donde el fenomeno de adsorcion
enantioespecifica de moléculas quirales es de fundamental interés [6,7].
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