Adsorcion enantioespecifica de cisteina en nanoparticulas
de oro
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Resumen. La adsorcion enantioespecifica de cisteina, una molécula quiral con varios grupos
funcionales, ha sido estudiada en cimulos de Auss usando DFT [1, 2]. Los cimulos quirales
de Auss han sido detectados experimentalmente [3, 4], por lo que es importante investigar
la adsorcion especifica de cisteina en dichos cimulos. Actualmente no es posible obtener
confirmacién experimental directa, pero puede estudiarse el espectro vibracional, que
deberia reflejar la adsorcién enantioespecifica. Para ello se realizaron calculos basados en
la teoria del funcional de la densidad. Las optimizaciones estructurales se hicieron usando
calculos DFT-GGA con el cédigo SIESTA, con pseudopotenciales escalares relativistas que
preservan la norma, un conjunto base doble-{ [1], la parametrizacién de Perdew-Burke-
Ernzerhof para el funcional de intercambio y correlacién, y una tolerancia en la fuerza de
0.01 eV/A. También se estudiaron efectos enantioméricos en el espectro vibracional del
sistema. Mas aln, se sintetizaron nanoparticulas de oro protegidas con cisteina (L y D)
siguiendo un procedimiento basado en el método descrito por Sarangi [5] y se caracterizo
su espectro vibracional. Los resultados tedricos indican que la energia de adsorcién
depende de la quiralidad del sistema, y que es maxima cuando los grupos funcionales de la
cisteina tiol y amino se adsorben simultaneamente, el primero en sitio bridge y el segundo
en sitio top. A pesar de los efectos enantioméricos observados en los calculos tedricos, las
semejanzas entre los espectros infrarrojos de las nanoparticulas con cisteina L o D sugieren
gue se requieren nuevos métodos de separacidn enantiomérica para confirmar la adsorcion
enantioespecifica de cisteina en cimulos de Ausa.
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