UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE MEXICO
PROGRAMA DE
MAESTRIA'Y DOCTORADO EN CIENCIAS QUIMICAS

Programa de actividad académica

Nombre de la asignatura: Sistemas cuanticos abiertos: teoriay espectroscopia

Clave: l Semestre: Campo de conocimiento: Quimica ‘ No. Créditos: 6 ‘
Total

. . . Total horas/

Caracter: Optativa de eleccion Horas por semana horas/
semestre
semana
Tino: Curso Teoria: | Practica:
po: 3 0 3 48

Modalidad: Presencial Duracién del programa: 16 semanas

Actividad académica con seriacion antecedente: No aplica

Objetivo general: Aprender a describir sistemas cuanticos acoplados a medios ambientes disipativos para asi entender
sistemas importantes dentro de la quimica, como lo son las antenas fotosinteticas, las moléculas fotoexcitadas, las
moléculas en cavidades y los espines en campos magnéticos (RMN, RME). Entender las espectroscopias relevantes y
como simularlas.

Objetivos especificos: Adquirir los conceptos de canales disipativos y fluctuaciones, aprender a utilizar la ecuacion de
Liouville y el espacio de superoperadores, entender las propiedades de dinamicas disipativas y su importancia en el
funcionamiento de sistemas selectos. El estudiante sera capaz de construir ecuaciones maestras, asi como realizar
simulaciones utilizando scripts en python que formaran parte del material del curso. El estudiante obtendra mediante el
formalismo de funcion de respuesta una intuicion acerca de distintas espectroscopias comunes asi como otras mas
especializadas. Se hara un énfasis en conectar la teoria con experimentos realizados dentro del instituto de quimica.

indice tematico

Horas

Unidad Tema _ _
Teodricas Practicas

Motivacion para incluir procesos disipativos en sistemas

moléculares.
e Repaso de dinamica Hamiltoniana

e Ejemplos de procesos disipativos y fluctuaciones

Dinamica de sistemas cuanticos abiertos
e |Lamatrix de densidad
e Laecuacion de Liouville

2 e Ecuacion de Lindblad, operadores de Krauss y semigrupos 20
dinamicos. Descomposicion espectral y comparacién con
dinamica Hamiltoniana.

e Derivacion microscépica de la ecuacion de Lindblad y otras
ecuaciones maestras

Ejemplos relevantes en quimica.

e Antenas fotosintéticas: transporte de energia en cadenas de
cromoforos

e Quimica en cavidades: modelos de Rabi y Jaynes- 10
Cummings

e RMN: Relajacion de espines en un campo magnético y su
relacion con la dinamica rotacional

e Desfase de qubits acoplados

Técnicas espectroscopicas para sistemas cuanticos abiertos

4 e Espectroscopias continuas y funcion de linea (UV-vis, 13
fluorescencia, RMN, RME)




e Espectroscopia no lineal resuelta en el tiempo (en particular
espectroscopiass coherentes multidimensionales)

e Espectroscopia de molécula unica
e Tomografia de estados cudnticos

Conclusion

e Recapitulacién de los conceptos fundamentales del curso,
5 las técnicas utilizadas en sistemas cuanticos abiertos, sus 2
limites de aplicabilidad y la investigacion de frontera en
esta area.

Total de horas tedricas: 48

Total de horas précticas:

Suma total de horas: 48

Bibliografia basica actualizada:

Open quantum systems. Breuer and Petruccione
Lectures on the theory of open quantum systems. Lidar (arXiv)
Scripts de python para simular la dinamica disipativa

Bibliografia complementaria:

Principles of nonlinear optical spectroscopy. Shaul Mukamel

Notes on quantum optics. Daniel Steck

Charge and energy transfer dynamics in molecular systems. Kuhn and May

Molecular excitation dynamics and relaxation: quantum theory and spectroscopy. Abramivicius, Valkunas and Mancal
Theory of evolution and relaxation in multi-spin systems. Danuta Kruk

Sugerencias didacticas: Mecanismos de evaluacion del aprendizaje de los alumnos:
Exposicion oral (x) Examenes parciales (x)
Exposicion audiovisual (x) Examen final escrito (x)
Ejercicios dentro de clase (x) Trabajos y tareas fuera del aula (x)
Ejercicios fuera del aula (x) Exposicién de seminarios por los alumnos (x)
Seminarios (x) Participacion en clase ()
Lecturas obligatorias () Asistencia ()
Trabajo de investigacion () Seminario ()
Précticas de taller o laboratorio () Otras: ()
Practicas de campo ()

Otras: ()




