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VISTO:

La nota presentada por la Direccién del Departamento de Quimica Inorgénica,
Analitica y Quimica Fisica, mediante la cual eleva la informacién del curso de posgrado
Topicos de Fisicoquimica de Superficies para el afio 2023,

CONSIDERANDO:
lo actuado por la Comisién de Doctorado,
lo actuado por este Cuerpo en la sesion realizada el dia 13 de marzo de 2023,

en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto
Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD



DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

RESUELVE:

ARTICULO 1° Aprobar el nuevo curso de posgrado Tépicos de Fisicoquimica de
Superficies de 120 horas de duracién, que serd dictado por el Dr. Federico Williams con
la colaboracién del Dr. Damian Scherlis.

ARTICULO 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Tépicos de Fisicoquimica
de Superficies que como anexo forma parte de la presente Resolucién, para su dictado
en el segundo cuatrimestre de 2023.

ARTICULO 3°: Aprobar un puntaje maximo de cinco (5) puntos para la Carrera del
Doctorado.

ARTICULO 4°: Establecer que el presente curso no serd arancelado (CATEGORIA 1)

ARTICULO 5°: Disponer que, de no mediar modificaciones en el programa, la carga
horaria y el arancel, el presente Curso de Posgrado tendrd una vigencia de cinco (5) afios
a partir de la fecha de la presente Resolucién.

ARTICULO 6°: Comuniquese a todos los Departamentos Docentes, a la Direccién de
Estudiantes y Graduados, a la Biblioteca de la FCEyN y a la Secretaria de Posgrado con
copia del programa incluida. Cumplido, pase a QINORGANICA#FCEN y resérvese.



ANEXO
PROGRAMA
Objetivos:

El objetivo de este curso es presentar una descripcién fundamental de la estructura y las
propiedades de las superficies, complementada por una introduccion a las técnicas
modernas de caracterizaciéon y modelado a la luz de estudios experimentales y tedricos
recientes. Proponemos un tratamiento con un énfasis en la escala atomistica y en los
mecanismos moleculares de los procesos fisicoquimicos superficiales, sin descuidar por
otra parte los aspectos macroscopicos y el punto de vista termodindmico. Se discutirdn
en detalle las herramientas de caracterizacién mds importantes, en particular técnicas de
microscopia, espectroscopia, y de modelado computacional. Estas teméticas seran
ilustradas mediante la realizacidn de trabajos practicos especiales. En este marco nuestra
intencion es la de proporcionar una introduccion actualizada y rigurosa a la ciencia de
superficies, y un sentido predictivo que resulte de utilidad tanto en la investigacidon
basica como en el campo de la innovacién tecnolégica.

Contenidos

El curso comprende 120 horas de clases tedrico-practicas, que incluyen la resolucién de
problemas y la realizacién de trabajos practicos experimentales y de modelado
computacional.

El programa consta de 12 médulos teméticos que pueden dividirse en tres grupos: 1.
Fundamentos (médulos 1-5). 2. Modelado computacional (médulos 6, 7) 3. Técnicas de
caracterizacion experimental (médulos 8-12)

Los modulos son los siguientes:

1. Estructura atémica de superficies Empaquetamiento y estructuras ideales. Indices de
Miller y nomenclatura. Energia superficial, relajacidn y reconstruccién. Defectos.

2. Estructura electronica de sistemas extendidos De los orbitales moleculares a las
funciones de Bloch. El espacio reciproco. Estructura de bandas en dos y tres
dimensiones. Nivel de Fermi. Funcién trabajo. Densidad de estados.

3. Interacciones entre moléculas y superficies Equilibrio de adsorcion e isotermas.



Clasificacién de adsorbatos y modos de adsorcién. Organizacion, interacciones laterales,
monocapas autoensambladas, difusion superficial. Reactividad: mecanismos de
disociacién y recombinacion en superficies metdlicas y semiconductoras. Rol de los
defectos. Fotocatdlisis heterogénea.

4. La interfase s6lido-liquido Efecto dieléctrico del solvente. La doble capa interfacial y
la capa difusa. El potencial de carga cero. Incidencia del solvente en la relajacion
superficial y en la reactividad. Modelos empiricos para la estimacion de la acidez en
solucién.

5. Modificacién Molecular de Superficies Tecnologias de deposicién de peliculas
moleculares delgadas. Monocapas autoensambladas, peliculas de Langmuir-Blodgett,
cepillos poliméricos, autoensamblados capa por capa. Deposicién Fisica de Fase vapor,
Deposicion quimica de fase vapor, deposicidn pulsada por laser.

6. Simulacion molecular de sistemas extendidos: conceptos Posibles metodologias.
Técnicas de mecanica molecular y de estructura electrénica. Teoria del funcional de la
densidad (DFT) y su implementacion en sistemas extendidos.

7. Simulacién molecular de sistemas extendidos: aplicaciones Obtencién de propiedades
electronicas, estructurales, y termodindmicas: geometria, estructura de bandas, energia
superficial, reconstruccién, funcién trabajo, energia de adsorcién y de activacion,
simulacién de espectros.

8. Tecnologia de Ultra Alto Vacio. Tecnologias de sensores de medicion de presion,
bombas mecanicas, turbomoleculares, i0nicas, difusoras, sublimacion de Titanio.

9. Microscopias y técnicas de difraccion de superficies. Fundamentos y aspectos
préacticos de las microscopias de efecto tinel (STM) y de fuerza atémica (AFM).
Difraccidon de electrones de baja energia.

10. Técnicas calorimétricas Desorcion térmica programada (TPD) y microcalorimetria.

11. Microscopias y espectroscopias fotoelectrénicas Introduccién a diversas
metodologias fotoelectrénicas de uso convencional: XPS, UPS, EXAFS, XANES,
EELS, HREELS.

12. Espectroscopias vibracionales Fundamentos. Espectroscopias vibracionales
intensificadas por efecto de superficies. Técnicas vibracionales con resolucién espacial y
temporal. Interpretacion de espectros vibracionales de superficies.
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