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La actividad optica y la quiralidad son propiedades fisicas estrechamente relacionadas que se conocen
desde hace mas de 150 afios. Se creia que estas propiedades eran exclusivas de moléculas organicas,
hasta hace unos afos en que fue descubierta la existencia de nanoparticulas metalicas protegidas con
ligandos organicos que son dpticamente activas. Durante afios se ha especulado acerca del origen de
esta actividad éptica, desde ideas entorno a que la hanopatrticula sea inherentemente quiral, o que es la
presencia de los diferentes ligandos lo que induce esta quiralidad. Asi mismo, se ha observado que esta
actividad optica se incrementa conforme se aumenta el tamafio de la nanoparticula metdlica, un
fendmeno que de tener control sobre él, seria de una ayuda invaluable en el disefio de sensores de
moléculas épticamente activas, asi como en la mejora de técnicas de andlisis en muestras de baja
concentracion. Sin embargo, el origen de esta actividad Optica asi como distinguir los factores que
intervienen en él y el modo en que lo hacen ain no ha sido aclarado. Con el fin de comprender el origen
de la actividad Optica en esta clase de complejos, hemos realizado un estudio amplio de primeros
principios para identificar de qué manera las diferentes caracteristicas morfologicas influyen en sus
espectros de dicroismo circular (CD). En esta ocasion, discutimos la relacion entre el sitio de adsorcién
en que un ligando aquiral se adsorbe sobre un nanoctimulo metalico aquiral y el dicroismo circular
exhibido. Para realizar estos calculos, empleamos la teoria del funcional de la densidad (DFT) para
obtener las configuraciones de minima energia de estos complejos. Posteriormente, sus respectivos
espectros de CD se calculan mediante una aproximacion perturbativa en el tiempo dentro del mismo
esquema de DFT.
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