Universidad Nacional de Cérdoba
FACULTAD DE MATEMATICA ASTRONOMIA Y FiSICA

UNIVERSIDAD NACIONAL DE CORDOBA

Facultad de Matematica, Astronomia y Fisica

PROGRAMA DE CURSO DE POSGRADO

tiruro: Electronica Molecular

ANo: 2012 CUATRIMESTRE: 1ero

CARGA HORARIA: 60 hs No. DE CREDITOS:

CARRERA/S: Doctorado en Fisica, Doctorado en Quimica y carreras relacionadas
las nanociencias.

DOCENTE ENCARGADO: Dr. Horacio Pastawski,
Colaboradora: Dra. Patricia Levstein

PROGRAMA

Objetivos: Es un curso de apunta al entendimiento de procesos de transferencia
electrénica y conductividad eléctrica en moléculas y dispositivos nanoscopicos. Se
desarrollan los conceptos basicos de estructura electrénica molecular y
mecanismos de transporte. Sin descuidar una descripcion fenomenolégica se
pretende brindar una introduccién a los métodos de calculo formales.

Requerimientos: Termodinamica y Mecanica Estadistica | , Mecanica Cuantica | y
un curso de Introductorio sobre Fisica Moderna o Fisico-Quimica.

Programa:

1. Motivaciones y conceptos basicos (Fenomenologia):

Dispositivos de Aharonov-Bohm, Microscopio de efecto Tunel (MET).
Heteroestructuras semiconductoras. Bases Cuanticas. Ecuacion de Schrodinger.
Descripcidn de Feynman. Densidad de Estados. Teoria de Perturbaciones vs.
Soluciones exactas. Estados atémicos. Momentos angulares. Aproximacion de
Hartree-Fock.

2. Estructura Molecular:
Efecto Stark y orbitales hibridos. Campo cristalino y campo ligante. Simetrias.
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Enlace covalentes e idnicos. Aproximacion de Huckel. Relacién con modelos de
Electrén libre (a la Harrison). Cuantificacion. Covalencia y teoremas espectrales.
Descripcion de sistemas de doble enlace. Funciones de Green. Funciones de
Green de una particula. Representacion Espectral. Ecuacion de Dyson. Potenciales
efectivos. Diagramas de Feynman.

3. Orbitales de Frontera y reactividad:
Propuesta de Woodward y Hoffman. Simetrias en los orbitales moleculares.
Cicloadiciones. Ejemplos. Catalisis.

4. Conductores unidimensionales:
. Inestabilidad de Peierls. Solitones en Poliacetileno. Nivel de Fermi y dopaje.
Conductores homogéneos.

5-Dinamica Cuantica:
Métodos de decimacion. Resonancia y antiresonancia. Solucién dinamica de la
Ecuacion de Schrodinger. Constante cinética transferencia electronica. Tiempo de
tunneling.
Reloj de Larmor. Interaccion Ferromagnética. Superintecambio.

6- Metodos Avanzados:
Funciones de Green. Significado y evaluacion de las auto-energias. Diagramas de
Feynman. Densidad de estados superficial. Limite termodinamico. Ejemplos.
Adsorbato en un metal. Estados localizados de Tamm. Modelos de Weaire-Thorpe.
Estados localizados de Schotkley.

7-Nanoparticulas y agregados:
Dimensién fractal. Estructura electrénica en topogias complejas. Dimension fractal
polaca.

8-Formalismos de Transporte:
Efectos del campo eléctrico. Oscilaciones de Boch-Wannier. Ecuacion de
Boltzmann. |[deas de Landauer.

9- Alambres moleculares:
Soluciones exactas. Defectos Topologicos. Mas alla del transporte coherente.
Modelo D'’Amato-Pastawski. Decoherencia. Modos polarénicos. Emisién de cuantos
vibracionales. Aplicaciones a transporte en DNA. Espectrocopia inelastica.

7. Respuesta No-lineal:
Sistemas lejos de Equilibrio. Breve introduccion al formalismo de Keldysh-Kadanoff
y Baym. Expansion diagramatica. Fenémeno de tunelamiento. Régimen de
Bloqueo de Coulomb. Efecto Kondo en MET. Diodos Laser. Dispositivo emisor de
ultrasonido: SASER. Efectos dinamicos.
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MODALIDAD DE LA EVALUACION

Examen escrito consistente en la resolucion de problemas y posterior entrevista
oral para profundizar en el los conceptos involucrados.




