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Introduccién

El comportamiento de atomos y moléculas en superficies tiene un rol central en areas de
gran interés académico e importancia industrial. La fisicoquimica de superficies es
altamente relevante para el estudio de los problemas de cada dia como la corrosién y
lubricacion hasta tecnologias con alto valor agregado como la bio y la nanotecnologia. El
estudio de fenémenos superficiales es importante para comprender desde el
comportamiento de dispositivos electronicos hasta la reduccion de la capa de ozono en la
estratosfera, siendo crucial en los campos de la electroquimica, los coloides, la 6ptica y
cada vez mas en el uso de membranas y biosensores. Ademas, muchos sistemas
biolégicos tienen comportamientos que en tultima instancia se encuentran dominados por
interacciones en o a través de interfaces. Por lo tanto es claramente esencial la
comprension termodindamica, estructural y microscopica de las superficies e interfaces si
se pretende optimizar y controlar estos importantes procesos.

Objetivos

La meta de este curso es presentar una descripcion fundamental de la estructura y las
propiedades de las superficies, complementada por una introduccion a las técnicas
modernas de caracterizacion 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 termodinamico. Se discutiran las
herramientas de caracterizacién mas importantes, en particular técnicas de microscopia,
espectroscopia, y de simulacion. Estas tematicas seran ilustradas mediante la realizacion
de problemas, y de un trabajo practico vinculado al modelado computacional.

Contenidos

El curso comprende 36 horas de clases tedrico-practicas, que incluyen la resoluciéon de
problemas y la realizaciéon de un trabajo practico computacional. El programa consta de
los siguientes modulos tematicos:

1. Introduccion
Motivacion. Breve recorrido por los principales hallazgos cientificos y tecnologicos que
propiciaron la ciencia de superficies en su forma actual.



2. Estructura atomica de superficies
Empaquetamiento y estructuras ideales. Indices de Miller y nomenclatura. Energia
superficial, relajacién y reconstruccién. Defectos.

3. Estructura electronica de sistemas extendidos
De los orbitales moleculares a las funciones de Bloch. El espacio reciproco. Estructura de
bandas, nivel de Fermi. Funcion trabajo. Densidad de estados.

4. Interacciones entre moléculas y superficies, y la interfase sélido-liquido
Equilibrio de adsorcién e isotermas. Clasificacién de adsorbatos y modos de adsorcién.
Monocapas autoensambladas. Reactividad, rol de los defectos. Efecto dieléctrico del
solvente. La doble capa interfacial y la capa difusa. El potencial de carga cero.

5. Técnicas experimentales

Mediciones de los calores de adsorcion y velocidades de desorcion (TPD,
microcalirometria). Espectroscopias y microscopias fotolectrénicas (XPS, UPS, AES,
SPEM). Espectroscopias vibracionales (HREELS, RAIRS). Microscopias de efecto ttinel
y fuerza atomica (STM, AFM).

6. Simulacion molecular de sistemas extendidos

Posibles metodologias. Teoria del funcional de la densidad (DFT) y su implementacion
en sistemas extendidos. Obtencion de propiedades electrénicas, estructurales, y
termodinamicas: geometria, estructura de bandas, energia superficial, reconstruccion,
funcion trabajo, energia de adsorcion.
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