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PROGRAMA

Teorias de relajacion espin-red en RMN

Unidad I: Estados de espin y matriz densidad: Estados puros y mezclas estadisticas. La matriz
densidad y sus propiedades basicas. Significado de la matriz densidad. Evolucion temporal de una
mezcla estadistica. La ecuacion de Liouville. Conceptos de superposicion coherente y
superposicion incoherente de estados cuanticos. Coherencia cuantica multiple en RMN.

Unidad II: Teoria cuantica de la relajacion: Sistemas cuanticos abiertos. El sistema de espines
nucleares interactuando con otros grados de libertad no observados. La matriz densidad reducida.
Ecuaciones para la matriz densidad de sistemas cuanticos abiertos. Decoherencia. Condiciones de
irreversibilidad. Procesos de Markoff. Funciones de correlacion temporal. Aproximacion secular.
Ecuacion maestra.

Unidad lll: Formulacién de Abragam de la ecuacién maestra markoviana en forma de operadores:
Limite de altas temperaturas. Discusién de la hipétesis clasica de reversibilidad microscépica y su

relaciéon con las hipotesis de alta temperatura y movimientos rapidos. Implicancias de la
aproximacioén de altas temperaturas con respecto a la naturaleza cuantica de la relajacion, y su
equivalencia con descripciones de la relajacion de caracter estocastico. Teorias de Bloch,
Wangsness y Redfield.

Unidad IV: Relajacién bajo la hipétesis de temperatura de espin: Hipétesis de temperatura de espin
en solidos. Experimentos histéricos. Descripcion del proceso de demagnetizacion adiabatica bajo la

hipétesis de semi-equilibrio. Discusion de la validez de la hipétesis de semi-equilibrio. Criticas a la
concepcion que justifica el semi-equilibrio a través de procesos que ocurren en un sistema cerrado
con un numero grande de grados de libertad. Breve discusion de la relacion del concepto de
decoherencia con el semi-equilibrio. Combinacion de la ecuaciéon maestra en operadores y la
hipotesis de temperatura de espin. Teoria de Hebel y Slichter. Generalizacion para sistemas con
mas de una temperatura de espin.
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Aplicaciones de las teorias de relajacion espin-red markovianas

Unidad V: Relajacion_ Zeeman en liquidos debida a fluctuaciones del acople dipolar de espines
iguales: Calculo de T, y T, en funcion de densidades espectrales. Funciones de correlacion de
movimientos moleculares individuales: difusion rotacional y traslacional. Ejemplos de calculos de
densidades espectrales. Interpretacion fisica de la densidad espectral. Interpretacion fisica de los
parametros T,y T. enfatizando la diferencia entre relajacion y decoherencia. Contribuciones a T»
de los procesos adiabaticos de “pure dephasing” y no-adiabaticos o “termalizacion”.

Unidad VI: Relajacién Zeeman en cristales liquidos: Descripcidon elemental de las mesofases y
propiedades de cristales liquidos. Modelo de relajacion espin-red debida a fluctuaciones de orden
en la fase nematica. Dependencia con la temperatura y la frecuencia de Larmor del tiempo de
relajacion.

Unidad VII: Relajacién del orden dipolar en sélidos y cristales liqguidos nematicos: secuencia de
Jeener-Broekaert para la creacién de estados de orden dipolar. Discusion detallada de todas las
etapas del experimento siguiendo la evolucion del operador densidad. Definicion del tiempo de
relajaciéon del orden dipolar T1p.

Unidad VIII: Aplicacién de la relajacién dipolar: estudio de la relajaciéon por reorientaciones de las
moléculas de agua en las sales hidratadas gypsum y POHM. Aplicacion a la relajacién dipolar en
cristales liquidos debida a fluctuaciones del orden nematico y reorientaciones moleculares
individuales. Modelo de pares débilmente interactuantes en sélidos hidratados. Descripcion de los
quasi-invariantes dipolares intrapar e interpar y singlete.

Unidad IX: .Teorias de la forma de la linea: El caso adiabatico. Teoria de Anderson-Weiss. Limites
de movimientos rapidos y lentos. El caso no adiabatico. Ancho de linea y tiempo de relajacion
transversal. Caso general. Forma de linea del espectro de coherencia simple y doble en sdlidos
hidratados bajo la aproximacion de pares débilmente interactuantes. Calculo del segundo momento
de la FID.

Unidad X: Introduccion a la espectroscopia bidimensional: Principios basicos. Descripcion de un
experimento bidimensional tipico. El experimento de tres pulsos con fases variables. Incremento de
fase proporcional al tiempo (TPPI). Espectroscopia de correlacion bidimensional homonuclear
(COSY) . Experimento de Jeener. Transferencia de coherencia. Estudio de procesos de intercambio
por espectroscopia 2D-NMR.
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Articulos basicos y articulos recientes.

MODALIDAD DE LA EVALUACION

- Entrega de ejercicios y problemas deber durante el curso.

- Coloquio final sobre todos los temas del programa.
- Sujeto a la aprobacion del coloquio, el alumno preparara una exposicion sobre un trabajo

(o conjunto de trabajos) representativo de los contenidos del curso.
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