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VISTO: 

El Expediente EXP-USL: 1206/2017 mediante el cual se wlicita la 

protocolizaci6n del Curso de Posgrado: FEN~MENOS SUPERFICIALES EN 

PRESENCIA DE ~ T Z P L E  OCUPACI~N DE SITIOS; y 

/ 
Que el Curso de P o s ~ o  se dicta en el hb i to  de la Facultad de Ciencias 

Fisico Matemhticas y Naturales a partir del 4 de abril de 201 7, con un crddito horario de 80 

horas presenciales y bajo la coordhaci6n del Dr. Antonio Jod IUMIIUCZ PASTOR 

Que la Comisi6n Asesora de Posgrado de la Facultad de Ciencias Fisico 

Matemdticm y Naturales recomienda aprobar el curso de referencia. 

Que el Consejo de Posgrado de la Universidad Nacional de San Luis en su 

reuni6n &l28 de mano & 2017, an- la propuesta y observa que el programa del curso, 

bibliowa, metdologia de evalwi6n y docentes a cargo, coqtituyen una propuesta de 

formaci6n de posgrado de calidad en su campo especffico de estudio. 

Que, por lo expuesto, el Consejo de Posgrado aprueba la propuesta como 

Curso de Posgrado, sew lo establecido en Ordenanza CS No 35/16. 

h Que corresponde su protocol~i6n. 

/ I  

Por el10 y en us0 de sus atribuciones 

EL RECTOR DE LA IJNJYERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS 

RESUELVE: 

ART~CULO lo.- Protocolizar el d i d o  del Curso de Posgrado: FEN~MENOS 

SUPERFICIALES EN PRESENCIA DE M ~ ~ T I P L E  OCUPACI~N DE SITIOS, en el 

hbi to  de la Facultad de Cimias Fisico Matedticas y Naturales a partir de14 de abril de 

201 7, con un ~redito horatio de 80 horas praenciales. 

ZO.- Protocolizar el cuerpo docente constituido par: Responsable: Dr. Antonio 

PASTOR @NI No 18.446.668), Colabodor: Dr. Marcel0 PASINETTI 

(DNI No 22.543.402) ambs de esta Casa de Estudios Superiores. 
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ART~CULO S.- Aprobar el programa del Curso de referencis, de acuerdo a1 ANMO de la 

presente disposici6n.- / 

ART~CULO 4O.- Comuniquese, ins6rtese en el Libro de Resoluciones, publiquese en el 

Digesto Electr6nico de la UNSL y archivese.- 

U.N.S.L. 
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W I D A D  AcAD~MIcA RESPONSABLE: Facultad de Ciencias Fisico Matemticas y 

Naturales 

DEMOMINACI~N DEL CURSO: FEN~MENos SUPERFICLALES EN PRESENCL4 DE 

~ T I P L E  OCUPACI~N DE SITIOS 

GATEGORIZACI~N: Perfecciodento 

FECHA DE DICTADO DEL CURSO: Primer cuathestre a partir de 4 de abril de 2017 

MODALIDAD DE DICTADO: Prewncial 

C&DITO HORARIO TOTAL: 80 h o w  (40 hs. tebricas - 40 hs. de p d c a  de Ada) 

COORDINADOR: Dr. Antonio Jose RAMIREZ PASTOR 

EQUIP0 DOCENTE 

RESPONSABLE: Dr. Antonio Jo& RAlWREZ PASTOR (DNI No 18.446.668) 

LABORADOR: Dr. Marcelo PASINETTI (DNI No 22.543.402) 

- .  . . . . . . 
GRAMA ANAL~TICO .. , I ,  

F U N D ~ A C I ~ N :  Desde el punto de vista t&rico, la descripci6n de 10s fen6menos 
ha sido realizada principalmente en t&mhos de adsorcibn localizada, por 
menores dificultades de modelizsci6n atditica, Los trabajos incluidos dentro 

de este grupo u t i l h  el modelo de rsdsorcibn de Langmuir, o generahciones del mismo que 
toman en cuenta las intera&mes en- mol&ulas adsorbidas, heterogeneiclad superficial o 
efectos de adsarci6n en multikpas. Una c-stica fimbmtal del modelo de Lmgmuir se 
c o m a  en estas teoriss y ~ ~ ~ : d i c i r s n d o  que csder moleCUla adsorb& octyra un 
d o  sobre la red de sitios de adsorci4n. El sentido qw se le cia al sitio de adsoxifin es arbitrario, 
per0 usuahente & comespade en dimeadones al tamlliro de la mol&da adsorbida. 
Aunque el concept0 de adsorci6n udsitio puede ser aceptado en el caso de moldculas 
compactas, Mla completamente en casos tsn comunes como la ad9orcibn de cadenas. de 
hidrocarburos que son dtatllente fbxibles y cuyos grupos CHx tienden a adsofberse como 
segmentos individuales. Aparece aqul, la necesidad de incorporar un t6pico coaocido como 
adsorci6n con matiple ocupaci6n de sitios. El abordaje de este tema es hoy uno de 10s 
principales desafios .en la inod&. fisicoquitnica de suprficies y no d e b  Mtar en la 
fornd6n de un docente-investigdor dedicado a este campo de.la Fisica. 

OBJETNOS: 
Se pretende que el alumno adquiera 10s conocimientos de la termodhhmica de adsorcibn de 
rnonbmeros y mol&ulas poliat6mica~ en distintos sustratos bidimemiodes. Aplicaci6n de 
rnetodologfas \ .  modernas de a p r o W i 6 n  Mrica, como teoria de eSCBaeo finito y ttknicas de 
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simulacibn numdrica avanzada aplicada especificamente a1 problema de 1a.matiple ocupaci6n 
de sitios. Estudio de 10s procesos de tmsporte en sistema de mziltiple ocupaci6n. Procesos de 
no equilibria en presencia & mizltiple ocupaci6n de sitios. 

CONTENIDOS M~NIMos: 
Adsorcidn con mziltiple ocupaci6n de sitios: breve reseiia histbrica. Termodhhica 
estadistica de un gas de red de k-meros en 1-D y en n-D. Simulacibn de Monte Carlo y . 
t6cnicas de escaleo de hmafio W t o  Adsorcibn de molkulas poliatbmicas sobre superficies 
heterogheas. Difusi6n de moltkulas lineales adsorbidas en superficie. Adsorcibn con 
multicapas con mziltiple ocupaci6n dd sitios. Percolaci6n de especies poliat6micas. Procesos 
cindticos con espeoies poliat6micas. 

P R O G W  DETALLADO: 
Unidad 1 : INTRODUCCION 
Adsorcibn con miiltiple ocupaci6n de sitios: breve resefia hiMrica. Simulaci6n de Monte 
Carlo. Objetivos y orgSniz~ci6n del curso. 

unidad 2: TERMODLNAMICA ESTADISTICA DE UN GAS DE RED DE K-MEROS EN 
1 -D 

& red unidirnensional de k-meros adsorbidos sin interacciones laterales. Gas de red 
ensional de k-me&s adsorbidos con interacciones laterales. Mdtodos de c&lculo: 

i6n cuasi-quirnica y rn~tobo. cie , h' red efwtiva ~&tidades principales: entropfa 
t e r n  de adsorcidn, ecuacibn de .estado, calor isosthricm de adsorei6n, energia de 

omibn por sitio de red, calor especBc0. 

Unidad 3: TERMODINAMICA ESTADISTICA DE UN GAS DE RED DE K-MEROS EN 

Funcidn de partici6n para un gas de k-meros no interactuantes en n-dimemiones. Extensidn 
de la solucibn ex- en 1-D a n-9: Aproximacidn de Bragg-William. Teoria de Flory- 
Huggins de polheros en solucibn: Cbmparaci6n de la tarfa de Flory-Hu- con el modelo 
basado en la solwi6n exacta en 1-D, Otra apmxhwiones en 2-D: E x p d b n  en coeficientes 
del Virial. Balance de Ocupacidn. 

Uddad 4: SIMULACI~N DE MONTE CARLO Y T ~ ~ N E A s  DE ESCAL,EO DE ' 

T&O FINITO 
Sitnulacidn de Monte Carlo en la asmblea Gran Candnica (MiCGC). Simulaci6n de Monte 
Carlo en la mamblea Can6nica (MCC). T4cnicas de escaleo de tam&a fhito en el estudio de 
transiciones de b e .  Teorfa de escdeo de tatmilo fbito en el estudio de una transicibn orden- 

Q+ desorden. M b d o  de integraci6n termodbhica y tknica de comtrwci6n del hamiltoniano 
artificial para el dculo de entropia de k-meros adsorbidos. Simulscibn de Monte Car10 sobre @ una red lanidimensional: compamidn con resultados exactos. Diagmw de f'ase 

u" 6 SW correspondientes a dimeros homonucleares interac-s adsorbidos sobre una red cuadrsda: 
\%b# Q+ 3 c o m w i b n  con resultados de camp0 medio. Caso de interacciones laterales atractivas. Caso 

de intemciones laterales repulsivas. Simulacidn de Monte Carlo en el Gsan Can&nico de las 
priacipales oantidades de adsorcibn para redes cuadradas, hexagonales y triangulares: 
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isotermas de adsorcibn, factor t e m o ~ c o ,  energia de adsorcibn y calor isostdrico de 
adsorcibn. Caso de interacciones laterales atractivas. Caso de interacciones laterales 
repulsivas. 

Unidad 5: ADSORCI~N DE MOLECULAS POLIATOMICAS SOBRE SUPERFICIES 
HETEROGENEAS 
E s U o  de Marczewski del efkcto de la mfiltiple oeupacibn de sitios sobre la distribuci6n de 
las energias de adsorci6n. Molbulas poliat6micas sobre grandes parches, Molkulas 
poliit6micas sobre superficies aleatorias. Caso continuo. Otros casos. Modelo de Nitta. 
Contribucibn de la isotenna homogbea exacta al modelo de Nitta: comparacibn de 10s 
resultados obtenidos con sirnulacion de Monte Carlo y el modelo de Nitta original. Otros 
modebs para la isoterma de adsorcibn sobre superficies heterogkas. 

Unidad 6: DIFUSION DE MOLECULAS LINEALES ADSORBIDAS EN SUPERFICIE 
Difusibn de molkulas poliatbmicas con interacciones latedes: multados exactos en 1-D. 
Difusi6n de monheros (k = I) sobre una red efdva.. Cdculo de Dj(@ mediante la 
apro-ibn euasiquirnica. IHiui6n de mol&ulas poliat6micas con intmacciones laterales 
en 1-D. Estudio de Monte Carlo para la difUsibn de dimms sobre uga red cuadrada. 
Mecanismos elementales de cWsi6n. D e t e h i 6 n  de las cantidades de difki6n a p& de 
la-simulaci6n de Monte Carlo. Caso Lmgmuir ( w = 0 ). Caso de intetracciones repulsivas ( w 
> 0 ). Caso de interatxiones abactjvas ( w <'o ). 

Unidad 7: ADSORCION EN MULTICAPAS CON MULTIPLE OCUPACION DE SITIOS 
B.E.T. Deduccibn de la ecuaci6n B. E. T. C3eneralhdbn de la ecuacibn de B.E.T. 
ulas lineales en uaa dimensibn. Solucibn particular para el caso' de dimeros. Efecto 

eato en el adsorbato sobre la isoterma de adsorcibn Extemidn de la solucibn a 
1 ~ o .  del adsorbato sobre c y la superficie especifica. Aplicaci6n de 10s 

sultados en el. &sis de datos expe@efltales. 

ISTEMA DE EVALUACI~N: Examen escrito individual sobre teoria y problem 

BUBLIOGRAF~: 
Hill, T. L. An Infroduction to Stdstkal Thermodynamics; Addison-Wesley Publishing 

Company: Reading, Mass. 1960. 
* Rtdzhki, W.; Everett, D. H.  Adsorption of Gases on ~eterogeneow'~wfaces; Academic 
Press: New York, 1992. 

Oregg, S. J.; Sink K S .  W .  Adsorption, Stq@ce Area andPorosity. 
Nicholson, D.; Parsonage, N. O. Computer Simulcrtion a d  the Statistical Mechanics of 

Adrorption; Academic Press: London, 1982. 
K.  Applications of the Monte Carlo method in statisticalpfiysics. Topics in current 

36; Springer: Berlin, 1984. 
to Phase Transitiom and Critical Phenomena; Clarendon 

Yeomans, J. M. Statistical Mechanics of Phase Tiansitions; Clarendon Press: Oxford, 
1992. 
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'Monte Carlo study of dimers adsorption at monolayer on square lattices", A. J. Ramirez- 
Pastor, J. L. Riccardo, V. Pereyra. Surface Science, 41 1,1998,294-302. 

I "Statistical thermodynamics and transport of linear adsorbates", A. J. Ramirez-Pastor, T. P. 
Eggarter, V. Pereyra, J. L. Riccardo. Phys. Rev. B, 59, 1999,11027-1 1036 

"Multisite-occupancy adsorption and surface diffusion of linear adsorbates in low 
dimensions: rigurous results for a lattice gas model", A. J. Ramirez-Pastor, F. Rom& A. 
Aligia and J. L. Riccardo. Langmuir, 16,5 100-5 105, (2000). 

"Multilayer Adsorption with Multisite-Occupancy: New Improved Isotherm for Surface 
Characterizationy', J. Kccardo, A. J. Ramirez-Pastor, F. Romh. Lmgrnuir, 18, 2130-2134, 
2002. 

"Multisite Occupancy Adsorption: Comparative Study of New Different Analytical 
Approaches", F. Rom& A. J, Ramirez-Pastor, J. L. Riccardo, Langmuir, 19,6770-6777,2003. 

"Fractional Statistical Theory of Adsorption of Polyatomics", J. L. Riccardo, A. J. 
Ramirez-Pastor, F. RomSi, Physical Review Letters, 93,186101,2004. 

"Quasi-chemical approximation for polyatomics: statistical thermodynamics of adsorption", 
M. Dhvila, F. Romti, J. L. Riccardo, A. J. Ramirez-Pastor, Surface Science, 600,201 1,2006. 

"Adsorption of polyatomics: theoretical approaches in model systems and applications", J. 
L. Riccardo, F. Ro* A. J. Ramirez-Pastor, Invited Review in International Jownal of 
Modern Physics B, 20,47094778,2006. 

"Surface diffusion of k-mers in one dimensional systems", F. Bulnes, A. J. Ramirez-Pastor 
and G. Zgrablich, Surface Science, 601,2007,569-577. 

"Determination of the Critical Exponents for the Isotropic-Nematic Phase Transition in a 
s on Two-dimensional Lattices: Universality of the Trimsition", D. A. 

z, D. H. L i e s ,  A. J. Ramirez-Pastor, Europhysics Letters, 82,50007,2008. 
stical Theory and Use of Quasi-Chemical Approximation for Adsorption 
", M. Dhvila, J; L. Riccardo, A. J, Ramirez-Pastor, Surface Science, 603, 

. . 

"Exact statistical thermodynamics of alkane binary mixtures in zeolites: new interpretation 
of the adsorption preference reversal phenomenon fiom mdtisite-occupancy theoryy', M. 
Dhvila, J. L. Riccardo, A. J. Ramirez-Pastor, Chem. Phys. Lett., 477,402-405,2009. 

New Isotherm for Muatisite Occupancy Adsorption of Long Straight Rigid Rods, D. A. 
Matoz-Fernandez, D. H. Linares, A. J. Ramirez-Pastor, Laflgmuir, 27,2456,201 1. 

First-order phase transitions' in repulsive rigid k-mers on two-dimensional lattices, P. M. 
Pasinetti, F. Romii and A.J. Ramirez-Pastor, Journal of Chemical Physics, 136,0641 13,20 12. 

Fractional statistics description applied to protein adsorption: effects of excluded surface 
area on adsorption equilibria, E. Quiroga, J. L. Riccardo, and A. J. Ramirez-Pastor, Chem. 

$2; 
Phys. Lett., 585, 189-192,2013. 

CARACTER~STICAS DEL CURSO 
UG\"~~TQ~@ DESTINATARIOS Y REQUISITOS DE INscRIPcI~N: Egresados con tftulo de grad0 
& 5. 

@&y~teG+" 
universitario de 4 afios o m4s en Fisica, Matematica, Infonmltica, Ingenieria Quhica, 
Ingenieria Electr6nica y en disciplinas afines a la temhtica del curso. 

CUPO: Sin limite. 
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CRONOGRAMA RE ACTNIDADES: Primer cuatrimestre de 2017. 

LUGAR DE DICTADO: Aula 34 

FECHA PREVISTA PARA ELEVAR LA NOMINA DE ALUMNOS APROBADOS: 
Agosto de 2017. 

FINANCIAMIENTO DEL CURSO 

FUENTES DE FINANCIAMIENTO: Mtuto  dc Fisica Aplicada, Departamento de Fisica - 
Facultad de Ciencias Fisico Matemiticas y Natdes. UNSL. 

ARANCEL GENERAL: Gratuito. 

BECA AL WCENTE DE LA UNSL: Se otorgarh beoa del100% a docentes. 

BECA AL ALUMNO DE LA UNSL: Se otorgd bca  del100% a a l m s  de posgrado de la 
UNSL. 
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