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CARGA HORARIA: 60 horas de teoria y 20 horas de practica

CARRERA/S: Doctorado en Fisica

FUNDAMENTOS

En términos conceptuales en este curso se busca aprender a aplicar a problematicas de la
practica contemporanea los conceptos formales que son desarrollados en los cursos de
mecanica cuantica, termodinamica y mecanica estadistica para explicar propiedades de la
fisica molecular y macromolecular que impactan en las tecnologias actuales.

OBJETIVOS

El transporte electrénico a través de moléculas confinadas entre dos electrodos se esta
convirtiendo en un activo campo de investigacion dentro de la fisica y la quimica, con
aplicaciones a la electrénica y a la electroquimica. El curso desarrollara los aspectos
conceptuales y cualitativos de la fisica atdmica y molecular para una comprension cualitativa y
cuantitativa de los problemas de este campo. En este sentido, este curso es complementario
con los cursos de mecanica cuantica dictados en las carreras de grado en fisica y en quimica.
Por tanto es apto tanto para graduados de fisica y quimica ya que busca construir un lenguaje
comun para abordar este campo interdisciplinario.

PROGRAMA

Unidad I: Atomos y moléculas.

Atomos simples y multi-electrénicos. Desarrollo histérico. Aproximacion de campo medio de
Hartree. Estructura electronica de moléculas simples. Resolucién de la ecuacién de
Schrodinger estacionaria de atomos y moléculas. Orbitales hibridos y simetrias. Aproximacion
de Huckel. Modelos tight-binding de Harrison. Representacion de Orbitales Moleculares de los
distintos tipos de enlace. Compuestos organicos. Campo ligante y campo cristalino. Sistemas
con doble enlace conjugado. Anilinas. Complejos.

Unidad Il: Macromoléculas y sélidos

Simetrias. Orbitales colectivos. Polimeros. Polietileno y poliacetileno. Teoria de bandas.
Nanotubos de carbono. Grafeno. Estados superficiales localizados. Estados de defectos.
Decaimiento de excitaciones localizadas. Regla de oro de Fermi.

Unidad lll: Cinética electrénica y cinética quimica

Reacciones concertadas de Woodward y Hoffman. Ejemplos de aplicacion: reacciones
fotoquimicas térmicamente activadas. Reglas de Diels Alder. Papel de los complejos
metalicos. Resolucion de moléculas metal-organicas y polimeros. Funciones de Green para
sistemas periédicos. Estructura electronica de C60 y nanotubos. Modelos para representar los
electrodos. Catalisis heterogénea.

Unidad IV: Excitaciones y su funcién respuesta: funciones de Green.

Otras excitaciones elementales. Fonones y estados vibrénicos. Poliacetileno y anomalia de
Kohn y transicién de Peierls. Solitones. Polarones. Excitones. Soluciones estacionarias en
sistemas multiplemente conexos abiertos: Resonancias y anti-resonancias. Reacciones de
transferencia electronica y conductancia de Landauer.




Unidad V: Aplicaciones

Dinamica de electrones. Ecuacién de Schrodinger dependiente del tiempo. Velocidades de
grupo y de fase. Escalera de Wannier. Oscilaciones de Bloch. Modelos de transferencia
electrénica en sistemas fotosintéticos. Formulacion de Marcus. El problema del tiempo de
tunelamiento. Los fonones como fuente de decoherencia.

Unidad VI: Mecanica cuantica de sistemas abiertos.

Estadisticas y potenciales quimicos. Condiciones de contorno. Modelos de ambientes.
Decoherencia. Sistemas cadticos clasicos. Ecuaciéon de Boltzmann. Transporte de carga y
energia. Decoherencia en formulacion de Landauer-Blittiker. Modelo D'Amato-Pastawski.
Aproximacion de Huickel. Modelos tight-binding de Harrison. Espacio de Fock y formalismo de
Floguet en sistemas abiertos. Conexion con la formulacion de Kadanoff-Baym-Keldysh.

Unidad VII: Herramientas fisico-matematicas

A lo largo del curso seran introducidas ideas intuitivas y de valor practico. Resolucion
numérica de la ecuacion de Schrdodinger. Matriz de promocion. Representacion de enlaces
fuertes (tight-binding). Simetria orbital y reglas de seleccion. Funciones de Green.
Representacién espectral. Ecuacion de Dyson. Potenciales efectivos. Diagramas de
Feynman. Relacién con matrices de scattering, de promocién y de transferencia. Limite
semiclasico de la mecanica cuantica. Sistemas multielectronicos y segunda cuantificacion. El
gas de electrones y la aproximacion de Hartree-Fock. Se hara énfasis en los ingredientes
cualitativos.

PRACTICAS

Se desarrollaran problemas para solucién analitica y numérica usando los programas que
resulten mas familiares a los estudiantes; Fortran, Matlab, Mathematica, Maple o Python.
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Articulos originales varios.

MODALIDAD DE EVALUACION

Dos examenes parciales y un examen final consistente en un problema avanzado y la
exposicion de tu articulo reciente.

REQUERIMIENTOS PARA EL CURSADO

Licenciatura en Fisica, Quimica o disciplina afin donde se hayan introducido conceptos de
mecanica cuantica y mecanica estadistica.







