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Introduccién

Recientemente se han sintetizado anillos unidimensionales de dtomos de carbono [1], lo que
complementa las estructuras en base a carbén como el grafito, nanotubos de carbono, grafeno,
fullerenos, etc. Una propiedad importante de estos anillos es su estructura geométrica, estudios
[2,3,4,5] muestran que las configuraciones més estables son la polifnica con enlaces alternados
simples y triples, y la cumulénica con enlaces dobles consecutivos. Motivados y motivadas por
estos articulos, en este trabajo estudiamos el espectro de transmisién de un anillo de dtomos de
carbono en sus dos posibles configuraciones acoplado a contactos a través de un Hamiltoniano
en la aproximaxién de enlace fuerte. Para resolver el problema usamos técnicas de funciones
de Green y complementos con calculos DFT (Figura 1). Nuestros resultados muestran que el
espectro de transmision presenta una serie de resonancias y antirresonancias, que dependen del
tamano y la configuracién de los anillos. Por ejemplo para la configuracién cumulénica, si el
numero total de a&tomos en el anillo es multiplo de cuatro, la transmision del sistema presenta
una antirresonancia en la energia de Fermi. Por otra parte para la configuracién poliinica, se
abre una brecha de energia entorno al centro de la banda. Para ambos casos el estudio de la
conductancia muestra ademas la estructura de niveles de energia del anillo.
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Figura 1: Orbitales moleculares del estado HOMO de un anillo con M = 12 sitios en la cunfiguracion
cumulénica (panel izquierdo) y poliinica (panel derecho). Los colores representan el signo de
la autofuncion.
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