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La formacién de estructuras ordenadas de nanoparticulas, conocidas como supercristales (SCNPs), ha
surgido en las Ultimas décadas como estrategia para el disefio de nuevos materiales. En este trabajo, se
propuso estudiar los motivos que influyen en la formacion de SCNPs de baja simetria, en particular el caso
tetragonal centrado en el cuerpo (TCC).

Los SCNPs suelen cristalizar en estructuras cubicas centradas en las caras, lo cual es esperable para un
sistema de esferas rigidas. Sin embargo, experimentalmente suelen encontrarse estructuras no
compactas. El caso de estructuras tetragonales es de particular interés, debido a ser raramente encontrado
en particulas micrométricas. Las asimetrias presentes en el sistema suelen relacionarse con la estabilidad
de estructuras TCC. En este trabajo, dos hip6tesis que explican dicha estabilidad son puestas a prueba: i)
La influencia del sustrato sobre el cual se depositan las NPs y ii) La presencia de NPs facetadas, y su
posible influencia en el grado de cubrimiento por ligandos. Se utilizé una herramienta teérica recientemente
desarrollada, basada en mecanica estadistica, conocida como teoria molecular. Esta herramienta nos
permite considerar de forma explicita la morfologia y distribucion de ligandos superficiales en las NPs, el
arreglo espacial de NPs en las distintas fases cristalinas, y el contenido de solvente en la misma. De esta
manera, se logra obtener informacion sobre propiedades estructurales y de energia libre de cada sistema
estudiado. Asi, fue posible construir diagramas de fase para distintos tipos de SCNPs. Mediante esta
metodologia encontramos que la presencia de sustrato en SCs de NPs esféricas estabiliza estructuras
TCC en una pequefia region del diagrama de fases. Por otro lado, las NPs facetadas muestran tener una
fuerte influencia en la estabilizacion de estructuras TCC.
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