Curso de Posgrado
también dictado como Especialidad II- Licenciatura en Fisica-

FaMAF-2010

Electronica Molecular

ler semestre 2009, en coincidencia con las materias de grado.

Responsable: Dr. Horacio M Pastawski

Colaborador: Dr. Luis Foa Torres. (carga docente anexa) colaborard en los temas de
nanotubos de carbono y grafenos, de su especialidad y en la resolucién numérica.

Objetivos: El transporte electronico a través de moléculas confinadas entre dos electrodos
se estd convirtiendo en un activo campo de investigacion dentro de la Fisica y la Quimica,
con aplicaciones a la Electrénica. El curso desarrollard los conocimientos basicos
necesarios de la fisica atdmica y molecular para una comprension cualitativa y cuantitativa
de los problemas de este campo. Este curso es apto tanto para estudiantes de Fisica y
Quimica ya que busca construir un lenguaje comtin para abordar este campo
interdisciplinario.

Requerimientos: Los alumnos de Licenciatura en Fisica deberan acreditar el nivel minimo
de Mecanica Cudntica, Termodindmica y Mecénica Estadistica provisto por los Cursos de
Fisica Moderna. Estudiantes de Doctorado en Fisica con conocimientos de Teoria de
Campos tendran también oportunidad de extender y profundizar sus conocimientos en esta
area.

Duracion: 80 horas de clases tedricas y resolucion de problemas.

Evaluacién: Alumnos de grado: dos exdmenes parciales y examen final integrador con
problemas a nivel del curso.

Alumnos de Posgrado. dos exdmenes parciales y exdmen final consistente en un problema
avanzado y la exposicion de tu articulo reciente.

Programa :

1. Estructura electrénica de moléculas. Resolucion de la ecuacién de Schrodinger
estacionaria en la Representacion de Orbitales Moleculares de los distintos tipos de enlace.
Campo ligante y campo cristalino. Complejos.

2. Reacciones concertadas de Woodward y Hoffman. Ejemplos de aplicacion. Papel de los
complejos metélicos. Resolucion de moléculas metal-orgénicas y polimeros. Estructura
electronica de C60 y nanotubos. Modelos para representar los electrodos.

3. Otras Excitaciones Elementales. Fondones y estados vibronicos. Poliacetileno y
Anomalia de Kohn y transicién de Peierls. Solitones. Polarones. Excitones. Soluciones
estacionarias en sistemas multiplemente conexos abiertos: Resonancias y anti-resonancias.



4. Dindmica de Electrones. Ecuacion de Schrédinger dependiente del tiempo. Velocidades
de grupo y de fase. Escalera de Wannier. Oscilaciones de Bloch. Modelos de transferencia
electronica en sistemas fotosintéticos. Formulacién de Marcus. El problema del tiempo de
tunelamiento.

5. Decoherencia. Modelos de ambientes. Sistemas Cadticos clasicos. El limite semiclasico.
Impredictibilidad de la fase cudntica. Consecuencias del caos en la coherencia de fase. Los
fonones como fuente de decoherencia.

6. Mecéanica Cudntica de Sistemas Abiertos. Condiciones de contorno. Estadisticas.
Ecuacion de Boltzmann. Transporte de carga y energia. Sistemas Finitos formulacién de
Landauer. Formalismo de Keldysh.

7. Respuesta a perturbaciones: Regimenes Lineal y No-lineal. Relaciones de Kramers-
Kroning. Espectroscopia vibracional. Puntos Cudanticos. Bloqueo de Coulomb. Interruptor
eléctrico. Dispositivos electromecanicos.

Temas Fisico-matematicos que se desarrollaran en los capitulos: Representacion de enlaces
fuertes (tight-binding). Simetria orbital y Reglas de seleccion. Funciones de Green.
Representacion Espectral. Ecuacion de Dyson. Potenciales efectivos. Diagramas de
Feynman. Relacion con Matrices de Scattering, de Promocion y de Transferencia. Limite
semiclésico de la mecanica Cudntica. Sistemas multielectrénicos y Segunda cuantificacion.
El gas de Electrones y la aproximacién de Hartree-Fock. Extension de los conceptos
anteriores a sistemas de muchas particulas. Funcién de Apantallamiento y la Aproximacién
de Fase Aleatoria (RPA). Propagador de Polarizacion. Liquidos de Fermi.
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