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Se ha observado en la adsorcidon de mezclas sobre superficies homogéneas que en algunos sistemas cuando
se aumenta la presidn una especie desplaza a otra, quedando en ocasiones sélo una de ellas presente en la
superficie, esto es el fendmeno de adsorcion reversa (Adsorption Preference Reversal). Este fendmeno se ha
estudiado por un lado haciendo hincapié en las interacciones laterales entre moléculas adsorbidas, por
medio de matriz transferencial?, simulaciéon de Monte Carlo y campo medio3. Por otro lado en un trabajo
posterior se estudié el mismo fendmeno considerando una mezcla k-mero/r-mero (particulas que ocupan k
(r) sitios de adsorcion consecutivos), mediante el cdlculo exacto en una dimensidn, y se mostrd que si se
consideraban los distintos tamafios de las moléculas, el mismo ocurria incluso sin energia de interaccion
lateral®. En dos dimensiones no existe solucién exacta a este problema por lo que ha sido necesario proponer
diversas aproximaciones®, éstas describen la adsorcién de mezclas de k-meros/r-meros teniendo en cuenta el
tamafio, pero la influencia de las interacciones laterales fue introducida sélo mediante la aproximacion de
Bragg-Williams (campo medio).

En este trabajo avanzamos sobre este problema mediante la aproximacidn cuasi-quimica para mezclas k-
mero/r-mero con interacciones laterales atractivas y repulsivas. Se analizan las isotermas de adsorcién vy el
cruce de isotermas parciales, dando una descripcién tanto de la influencia de las interacciones laterales como
del tamanio de las especies.
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Diferentes interfaces organicas, mecanicamente flexibles y de gran superficie, son foco de estudio en la
actualidad debido a su posible aplicacion en dispositivos electrénicos tales como transistores, diodos
emisores de luz (LED) y células fotovoltaicas. En este tipo de dispositivos, la interface entre la capa
semiconductora organica y el electrodo juega un papel importante en el rendimiento. El objetivo principal de
la monocapa organica consiste en modificar las caracteristicas electréonicas de la superficie metalica mediante
la adaptacién de la funcion trabajo segun la necesidad especifica buscada. Particularmente, la utilizacion de
electrodos metalicos modifcados con moléculas polares ha mostrado mejorar la inyeccién del portador de
carga en transistores y LED organicos. A su vez, electrodos modificados con bencenotioles sustituidos con
grupos fluoruro, nitro, ciano, entre otros, han mejorado su rendimiento.

En el presente trabajo exploramos la modificacion de las propiedades electrdnicas del sustrato inducidas por
la adsorcion de polifeniltioles fluorados. El enfoque se realizd mediante estudios tedricos basados en célculos
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