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Introduccion

Antes de continuar con la lectura,
invitamos al lector a revisar el Glosario
de términos que se encuentra después
de la seccion de conclusiones.

Una nanoparticula (NP) es aquella
porcion de material cuyo largo, ancho
y alto mide entre 1 y 100 nanémetros
(nm). A esta escala, las nanoparticulas
(NPs) hechas de oro (Au) presentan
propiedades  fisicoquimicas  que
comunmente no se ven a escala
macroscopica. Por ejemplo, las NPs de
oro presentan propiedades bactericidas
(Méndez-Pfeiffer et al.,2019) vy
cataliticas que el oro en bulto no tiene.
Por otro lado, una NP de oro ya no se
aprecia de color dorado: si tiene forma
cubica, tiende a reflejar tonalidades
verdes, mientras que en forma de
octaedro adquiere tonos 10jizos O
anaranjados (Tao et al.,2006).

Hoy en dia es posible fabricar NPs con
formas muy variadas, como esferas,
cubos, octaedros, prismas triangulares,
estrellas o estructuras huecas, entre
otras. Cada geometria modifica su
interaccion con la luz y, por ello,
también sus posibles aplicaciones.
Gracias a estas propiedades, las
NPs de Au han despertado interés
en medicina, biologia, quimica,
electronica, ciencia e ingenieria de
materiales, entre otras.

Las NPs de oro soélidas son las mas
estudiadas, le siguen las estructuras
nucleo-capa y luego, las NPs huecas o
porosas. Estas ultimas destacan por su
potencial en la liberacién controlada
de farmacos, deteccion de virus (Rad et
al.,2025) o moléculas (Li et al., 2011),
plataformas para inmunoensayos,
terapias contra el cancer (Cun et
al.,2025), terapias contra agentes
patogenos (Wu et al.,2021) entre otros.
Las NPs porosas y huecas se proponen

principalmente como componentes
de supercapacitores electroquimicos
(Bahar & Ekinci, 2020), componentes
de inmunosensores (Romportong
et al.,2025), o para aplicaciones
terandsticas (terapia y diagnostico)
contra el cancer (Shen et al., 2012).

Gracias al perfeccionamiento de las
técnicas de fabricacion, hoy es posible
producir NPs esféricas de oro con
tamafio entre 100 nm y 500 nm de
diametro, con poros muy profundos
cuyo diametro mide algunas decenas
de nanémetros (Kosinova et al., 2016;
Kosinova et al.,2017). Sin embargo,
uno de los principales retos actuales
sigue siendo garantizar su estabilidad
fisica y quimica (Valencia et al., 2020).

La respuesta de una NP porosa difiere
de la de su contraparte solida, incluso
cuando ambas tienen el mismo tamafio
y forma. En particular, las NPs de oro
porosas muestran una mayor absorcion
de luz en el infrarrojo, lo que las
convierte en una opcion especiamente
atractiva para diversas aplicaciones en
biomedicina.

En las siguientes secciones se explican,
de manera accesible, los conceptos
basicos necesarios para entender por
qué las NPs de Au porosas resultan tan
atractivas cuando interactian con la
radiacion electromagnética. Después
se describe el modelo empleado
para representarlas y, finalmente,
se analizan los resultados de las
simulaciones numéricas, incluyendo
la eficiencia de absorcion y dispersion
de luz, ademas de la distribucion de los
llamados puntos calientes.

Interaccion de una NP con una
onda electromagnética
Pensemos en tres situaciones
hipotéticas particulares.

Situacion A) Luz proveniente del

Sol (la fuente de luz) que atraviesa
una ventana de vidrio (obstaculo).
Nosotros (el observador) estamos del
otro lado de la ventana. La experiencia
diaria nos dice que podemos ver a
través de la ventana, lo cual indica que
ese vidrio dejo pasar gran parte de la
luz que pueden captar nuestros 0jos.
A este proceso se le llama transmision
optica.

Situacion B) El obstaculo entre el Sol y
nosotros es una pared. En este caso, no
podemos ver lo que hay del otro lado,
porque la luz no logra atravesarla. La
mayor parte de la luz fue retenida por
la pared, fenébmeno conocido como
absorcion dptica.

Situacion C) Finalmente, consideremos
un espejo. Aqui, la luz que incide
sobre la superficie es devuelta casi en
su totalidad, lo que nos permite ver
imagenes. Este proceso se conoce
como reflexion dptica.

Estas tres situaciones son ejemplos de
materiales que transmiten toda la luz,
0 absorben toda, o reflejan toda.
Existen materiales que debido a su
composicion “seleccionan” el tipo de
luz que reflejan, absorben o transmiten.
Un ejemplo claro es una manzana de
cascara roja. Cuando la luz blanca
incide sobre ella, la luz roja es reflejada
y captada por nuestras pupilas, el
resto de los colores que componen el
espectro electromagnético (EM) visible es
absorbido o dispersado.

La luz visible constituye solo un
pequefio conjunto de todas las ondas
que forman el espectro EM. Asi que,
las preguntas que nos planteamos
son (Qué pasa con una onda EM,
caracterizada por una longitud de onda
particular, cuando incide sobre una
NP de oro porosa?, la cantidad de luz
absorbida y dispersada por ella jsera
diferente de aquella de una NP de oro
solida?.

En las tres situaciones planteac°
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anteriormente, el “obstaculo” era una
superficie plana. En esos casos, se
emplean los conceptos de reflexion,
absorcion y transmision. Por otro lado,
cuando la luz u onda EM incide sobre
una NP de cualquier forma y tamafio,
se dice que la luz puede ser absorbida
y/o dispersada. Esta tiltima, involucra la
luz reflejada y transmitida por toda la
superficie de la NP. Ademas, a la suma
de la luz absorbida mas la dispersada
se le conoce como la luz extinguida
(Bohren & Huffman, 2008). La figura
1, ilustra el fenomeno de absorcion y
dispersion (o esparcimiento) de luz por
una NP.

Figura 1.
Interaccion de luz con una particula esférica

dispersion

Nota. Parte de la luz que incide sobre una
NP de Au puede ser absorbida. El resto sera
dispersada o esparcida en todas direcciones.
Figura de elaboracion propia.

Simulacion numérica de
nanoesfera de oro porosa

una

Para hallar la respuesta a las preguntas
planteadas en la seccidn anterior,
existen varios caminos. Uno de
ellos es la realizacion de simulaciones
numéricas. La simulacion numérica
de una situacion especifica también
llamado experimento numérico es una
herramienta auxiliar para representar
la realidad desde otro angulo. A través
de modelos matematicos, se pueden
recrear situaciones, con ayuda de
programas computacionales, que
después se comparan o complementan
con experimentos en un laboratorio. De
esta manera, la simulacion numérica

no reemplaza a los experimentos, sino
que los enriquece, permite explorar
hipotesis antes de llevarlos a la practica.
Ademas, es una herramienta auxiliar
para la obtencion de relaciones entre
variables de un sistema. En conjunto,
los experimentos de laboratorio y
las simulaciones numéricas forman
un equipo poderoso para acelerar
la identificacion de tendencias o
comportamientos de las variables, para
luego hacer pruebas de predicciones
que llevaran al resultado final del
aprendizaje del comportamiento de
un sistema. Todo ello nos permite
comprender fendémenos complejos con

mayor profundidad.

El codigo computacional
que  utilizamos para  simular
numéricamente  las  propiedades

oOpticas — en particular, las eficiencas
de absorcion y dispersion— de una
nanoesfera porosa es DDSCAT, en su
version 7.3. Este codigo esta basado
en la llamada aproximacion de dipolo
discreto (DDA, por sus siglas en inglés),
un método que representa la particula
mediante un conjunto de dipolos
eléctricos puntuales que reproducen
su interacion con la radiacion (Draine
1988; Draine & Flatau,1994).

Para comprender mejor la base
conceptual de la DDA, es necesario
entender qué es un dipolo puntual.
Empecemos por la definicion de un
dipolo eléctrico fisico (Griffiths, 2024;
Jackson, 1998). Se trata de una pareja
de cargas, una positiva y una negativa,
separadas entre si. Cada carga emite
su propio campo eléctrico. El campo
eléctrico de la carga positiva se
representa con flechas que salen de ésta,
mientras que el de la carga negativa se
representa con flechas que entran en
ella. En la figura 2, se muestran las
lineas de campo eléctrico del dipolo
fisico. El dipolo se caracteriza por
tener un momento dipolar que tiene

magnitud y direccion. Su magnitud es
el producto de la carga por la distancia
de separacion. Su direccion va desde la
carga negativa hacia la positiva.

Figura 2.
Campo eléctrico de un dipolo fisico

Campo eléctrico de un dipolo
2+ - e :
@ Carga positiva +/%
A Carga negativa

Nota. El dipolo se compone de una carga
positiva (representada en color rojo) y una
carga negativa (representada en color negro)
separadas cierta distancia. Las lineas del campo
eléctrico salen de la carga positiva y entran a la
carga negativa. Figura de elaboracion propia.

Un dipolo eléctrico puntual es un modelo
idealizado en el que las cargas se
consideran puntuales, es decir, tan
pequeilas que no ocupan espacio.
Al mismo tiempo, la magnitud de
sus cargas se considera muy grande,
tendiendo a ser infinita. Ademas, la
distancia de separacion entre las cargas
se hace muy pequefia, tendiendo a
cero. De esta manera, el momento
dipolar se mantiene finito. Las lineas
de campo eléctrico de un dipolo
puntual son muy parecidas a las de un
dipolo fisico visto desde una distancia
muy lejana.

Regresando a la idea base de la
DDA. La particula objeto de estudio
se representa por un conjunto de
dipolos puntuales separados entre
si una distancia muy pequefia en
comparacion con la longitud de onda
de la luz incidente. El numero de
dipolos que se utiliza para modelar
la particula depende de su forma. En
la figura 3, se muestra una particula
representada con un numero diferente

de dipolos. En las figuras 3a) y b
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se muestra una esfera con 4,224 y
65,752 dipolos, respectivamente. Se
puede observar que la superficie de
la esfera se define mejor cuando se
utiliza un gran numero de dipolos. Sin
embargo, al aumentar la cantidad de
dipolos también aumenta el tiempo
de cdlculo computacional. Este es el
precio que hay que pagar para obtener
una representacion mas precisa de la
particula, garantizar convergencia de
los resultados y mejorar la prediccion
de la respuesta Optica.

En la figura 3c), se observa un arreglo
de 168,644 dipolos representando una
esfera porosa. En este modelo, los
poros tienen forma de paraboloide,
ademas, estan distribuidos de manera
uniforme y radial. Esto ultimo indica
que la punta del paraboloide apunta
hacia el centro de la esfera.

Enlasimulacién numérica se considera
que incide radiacion EM (luz) sobre el
conjunto de dipolos. Una onda EM se
caracteriza por su longitud de onda.
Por ejemplo, la luz roja tiene una
longitud de onda de entre 650 nmy 700
nm, mientras que la luz azul la tiene de
entre 380 nm y 500 nm. Cuando los

Figura 4.

Figura 3.

Representacion de una esfera por un arreglo de dipolos puntuales

b)

c)

Nota. Cada dipolo puntual esta plasmado como una pequeiia esferita. En a) y b) hay
4,224 y 65,752 dipolos, respectivamente, representando una esfera solida. En c) hay
168,644 dipolos representando una esfera porosa. Figura de elaboracion propia.

dipolos interactiian con esta radiacion,
el campo eléctrico de cada dipolo
también oscila. En otras palabras,
el dipolo responde a la radiacion
EM modificando la magnitud y
direccion de su momento dipolar de
manera periodica, generando a su vez
radiacion. La radiacién emitida por
cada dipolo puede sumarse o restarse
a la radiacion incidente y a la emitida
por los otros dipolos.

El codigo computacional DDSCAT
calcula el campo eléctrico generado
tanto en el interior de la NP como en
sus inmediaciones. Ademas, el codigo
también permite calcular el campo

eléctrico en regiones muy alejadas de
la NP, lo que lleva a determinar su
eficiencia de absorcion y dispersion de
laluz. A estas cantidades, es decir, a la
eficiencia de absorcion y dispersion,
se les clasifica como propiedades de
campo lejano.

Como se menciono al inicio de esta
seccion, la simulacion numérica de una
situacion real permite representarla
desde otro punto de vista para facilitar
su estudio. En la figura 4, mostramos
un mapa mental donde se compara
la realidad (interaccion de luz con
una NP) con la simulacién numérica
(interaccion de una onda EM con un
arreglo de dipolos puntuales).

Mapa mental para ilustrar la interaccion de la luz con la nanoparticula

Absorcion

€€ la onda EM
incidente que ocupan los

Radiacién emitida
por los dtomosy
electrones que

forman la NP
metalica

atomos de la NP para
transformarla en, por
ejemplo, energia térmica
(calentamiento de la NP).
A

A

A 4

v
Radiacion emitida por el
arreglo de dipolos puntuales

se ocupa para que los dipolos

Energia de la onda EM incidente que
puntuales oscilen.

Nota. Se ilustra la diferencia entre la situacion real y la simulacion numérica, ademas de

su interpretacion. Figura de elaboracion propia.
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Resultados

A continuacion, presentamos la respuesta Optica de tres NPs
representativas de Au:

1) Esfera solida.

2) Esfera parcialmente porosa: La profundidad de los poros
llega a la mitad de la esfera.

3) Esfera porosa hueca: La profundidad de los poros llega
hasta el centro de la esfera.

En cuanto a las especificaciones técnicas, cada NP tiene un
tamafo de 200 nm, mientras que el didmetro de cada poro
en la superficie es de 20 nm. Para las simulaciones se usaron
alrededor de 2x10° dipolos. Ademas, se consider6 un rango
de longitudes de onda de la onda EM entre 380 nm y 780
nm, con el objetivo de cubrir todo el espectro visible.

En la figura 5 se comparan las curvas espectrales de
dispersion y absorcion de tres tipos de nanoparticulas: una
solida (lineas continuas de color verde), una parcialmente
porosa (lineas continuas de color naranja) y una porosa y
hueca (lineas continuas de color azul). Estas curvas muestran
como interactia cada NP con la luz a lo largo del espectro
visible, desde el violeta hasta el rojo.

Se observa que la respuesta Optica es mas intensa cuando
los poros estan llenos de aire (paneles 5a y 5c) que cuando
estan ocupados por agua (paneles 5b y 5d). Esto indica que

Figura 5.
Eficiencia de dispersion y absorcion de luz por una NP esférica de oro

NP llena de aire

el material dentro de los poros influye en la forma en que
la nanoparticula absorbe y dispersa la luz, lo que a su vez
puede modificar ligeramente el color que percibimos en
cada caso.

Todas las NPs muestran una alta capacidad para dispersar
luz en el rango que va del verde al rojo (ver panel 5a) y 5b).
Esto indica que, al iluminar cualquiera de las NPs de oro
con luz blanca, el color que percibimos es una mezcla de
tonos verdes, amarillos y rojos. Sin embargo, no todas se
ven exactamente iguales, se espera que las NPs presenten
diferencias de tonalidad, debido a que cada una dispersa
la radiacién electromagnética de forma distinta. Estas
variaciones estan relacionadas con qué tan intensa es la
dispersion y con qué tan amplia es la region del espectro en
la que ocurre.

Por ejemplo, la NP de Au soélida dispersa principalmente
longitudes de onda cercanas a 620 nm (linea punteada de
colorverde enlos paneles 5a) y 5b), asociadas con tonalidades
amarillentas. En cambio, la NP de Au parcialmente porosa
intensifica la dispersion en la region correspondiente a tonos
amarillo-naranja (linea punteada de color naranja), mientras
que la NP de Au porosa y hueca dispersa con mayor
intensidad en la regién asociada con tonos naranja-rojo
(linea azul punteada). Como resultado, cada una presenta
un matiz caracteristico dentro de la misma gama de colores.

NIF’ llena de agua

L

Eficiencia de
dispersién
(=] h] [ £ (4]
T 17 1T T 1 °
I e

—
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Nota. Las lineas de color verde corresponden a la NP solida, las de color naranja a la NP

parcialmente porosa, y las de color azul a la NP porosa y hueca. Figura de elaboracion
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El desplazamiento hacia el rojo también se aprecia en las
curvas de absorcion (ver panel 5¢) o 5d). Este efecto se
observa con mayor claridad al comparar la posicion del
maximo de cada curva. Para la NP solida, la parcialmente
porosa y la porosa hueca con poros llenos de aire, los
maximos se encuentran aproximadamente en 498 nm, 521
nm y 544 nm, respectivamente.

En otras palabras, a medida que aumenta la porosidad
de la nanoparticula, la absorcion de luz se desplaza
progresivamente hacia longitudes de onda mayores. Un
comportamiento similar se presenta cuando los poros estan
llenos de agua, lo que confirma que esta tendencia es una
caracteristica general del sistema.

El méaximo en las curvas de absorcion (Figuras 5¢) y 5d) esta
asociado con un fendmeno conocido como resonancia del
plasmon de superficie (RPS). A esta longitud de onda, donde
se da el maximo, los electrones libres o de conduccion de la
NP metalica oscilan a la misma frecuencia que la del campo
incidente, lo que produce una absorciéon particularmente
intensa. Ademas, debido al tamano nanométrico de la NP,
una gran parte de esos electrones se concentran cerca de
su superficie. Por esta razon, el fendmeno recibe el nombre
de “plasmoén de superficie”, ya que la respuesta electronica
ocurre principalmente en esa region.

Una propiedad clave de los plasmones de superficie en NPs
es que pueden generar regiones donde el campo eléctrico
se intensifica notablemente. Estas zonas se conocen como

Figura 6.

Campo eléctrico dentro de una NP esférica

puntos calientes.

En la figura 6, se muestra la magnitud del campo eléctrico
de la NP solida (figura 6a) y de la parcialmente porosa
(figura 6b). El plano corresponde a un corte por la mitad de
cada esfera, lo que permite observar su interior. En ambos
casos, los calculos se realizaron usando la longitud de onda
a la que ocurre la RPS.

Los colores indican la intensidad del campo eléctrico:
las regiones en rojo corresponden a los valores mas
altos (puntos calientes), mientras que las zonas en azul
representan los mas bajos. Los tonos intermedios entre azul
y 10jo, corresponden a valores intermedios de la magnitud
del campo eléctrico.

En la NP soélida (figura 6a), los puntos calientes estan
distribuidos principalmente en la superficie y en los extremos
de la esfera. Esta distribucion se conoce como el plasmoéon
de superficie dipolar. Ello se debe a que en un extremo
hay acumulacion de carga negativa y en el otro extremo
acumulacion de carga positiva.

En cambio, la NP parcialmente porosa (figura 6b) presenta
una mayor cantidad de puntos calientes. Ademas de aparecer
en la superficie, también se forman dentro de la NP, justo en
las zonas de los poros. Esta intensificacion del campo en el
interior hace que este tipo de estructuras sea especialmente
util en aplicaciones como la detecciéon de moléculas, el
transporte de farmacos y estrategias teranosticas para el
tratamiento de enfermedades.

En a) la NP de oro es solida y la luz que incide sobre ella tiene una longitud de onda de 498 nm. En b) la NP
es parcialmente porosa y la longitud de onda de la luz incidente es de 521 nm. En b), los poros estan llenos de

aire. Figura de elaboracion propia.
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