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COMUNICACION CORTA DEL RESULTADO

Este trabajo estéa relacionado con una linea fundamental de la Fisica-Quimica moderna: la evolucion
de sistemas moleculares disipativos. La utilizacion de modelos conservativos ha procurado que el
hombre amplie su conocimiento e informacién acerca de una gran diversidad de fenémenos y
procesos que acontecen en la naturaleza. Estos modelos constituyen la aproximacion de orden cero
en la descripcion de cualquier fendmeno, sin embargo, estos Ultimos raras veces son conservativos.
La disipacion de energia en la naturaleza ha permitido desarrollar un gran niumero de aplicaciones
tecnoldgicas que van desde el aprovechamiento del calor de Joule en la conduccion de la corriente
eléctrica hasta el disefio y construccion de los autos modernos con materiales que se deforman ante
los impactos y absorben gran cantidad de la energia durante esos eventos.

La descripcion teorica de la dindmica disipativa de la difusion de adsorbatos sobre diferentes
superficies se ha logrado en los ultimos afios [1]. La presencia de los picos Q y T en la funcion de
dispersion ha sido recientemente investigada usando simulaciones de dinamica de Langevin
(disipativa) [1]. En este trabajo hemos realizado una dinamica cuantica de propagacion de paguetes
de ondas centrados en los adsorbatos que se difunden, hemos propuesto una expresion para la
funcion cuantica de dispersién intermedia y hemos analizado diferentes situaciones en funcion de la
temperatura. Igualmente en el trabajo se recoge una discusion exhaustiva sobre las manifestaciones
de los efectos Zeno y anti Zeno. El ensanchamiento del pico Q de la funcién cuantica de dispersion
implica un decaimiento muy réapido de la funcion de dispersion intermedia, que podria estar
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provocado por la manifestacion del efecto anti Zeno [2].

Los medios viscosos clasicos son bastantes comunes en nuestras vidas. Sin embargo, inusualmente
utilizamos estos medios en la mecénica cuantica, y mucho menos estudiamos sus efectos en la
dinamica de los sistemas cuanticos. Desde este punto de vista, el Hamiltoniano de Caldirola—Kanai,
dependiente del tiempo, constituye un modelo atractivo para considerar la friccion sin incluir las
fluctuaciones del medio (puro disipativo). Con nuestro trabajo hemos realizado un analisis, utilizando
las trayectorias Bohmianas, de la dinamica de paquetes de ondas en presencia de friccion, para
entender como un medio cuantico viscoso hipotético actuaria sobre el paquete desde un punto de
vista cuantico. Con este objetivo se seleccionaron una serie de sistemas modelos como la particula
libre, la particula que se mueve en un potencial lineal, la particula que se mueve en un potencial
armoénico amortiguado y la superposicion de dos paquetes de ondas coherentes. Estos modelos
ilustran comportamientos emergentes como la localizacion por “quantum freezing” [3].

Los sistemas quirales pueden ser descritos fenomenologicamente a través de un potencial de doble
pozo. Asociado a cada pozo esta un estado del sistema L-left o R-right por sus nombres en inglés.
Estos sistemas se relacionan con las sustancias Opticamente activas y los estados antes
mencionados se asocian a las sustancias levégiras (L) o dextrégiras (R). Un sistema racémico esta
formado por la misma cantidad de moléculas en los estados L y R. Estos sistemas no son
Opticamente activos y se describen con un potencial de doble pozo simétrico. Sin embargo, la
deduccion tedrica de la presencia de interacciones electrodébiles entre los nucleos y electrones de
las moléculas, nos indica que una mejor descripcion del sistema se realizaria considerando el doble
pozo asimeétrico. Es decir, para esta situacion predominaria un tipo de enantidmero sobre el otro. Hoy
en dia uno de los grandes retos de la comunidad cientifica es la medicion de la diferencia de energia
de los dos enantiémeros (diferencia de energia entre los dos pozos). En el conjunto de trabajos que
presentamos utilizamos una formulacion candnica para la descripcién de los sistemas quirales,
considerando inicialmente una disipacion pura, y posteriormente incluyendo las fluctuaciones de un
medio (bafio térmico). Esta formulacion se obtiene de aplicar el modelo de sistema de dos estados.
Presentamos una direccion de trabajo para la determinacién de la diferencia de energia entre los
enantiomeros midiendo la fase geométrica [4]. Realizamos un estudio de diferentes funciones de
acoplamientos entre el sistema quiral y el bafio térmico para el caso disipativo puro, asi como un
analisis de la estabilidad de las soluciones en funcién de los pardmetros que rigen la dinamica de las
poblaciones de los enantibmeros, para los casos aislados y disipativos puros. Incluimos un ruido
blanco gaussiano y realizamos la dinamica estocastica del sistema [5,6]. En la evolucion del sistema
encontramos los dos regimenes descritos en la literatura en funcion de la temperatura, coherente e
incoherente [7]. En todos los casos el sistema tiende al equilibrio termodinamico descrito
analiticamente por medio de integrales de camino [7,8].

Resumen
Los resultados del presente trabajo, que dirige su atencidén al estudio de la dindmica de sistemas
disipativos se pueden dividir en tres grupos fundamentales que seran analizados separadamente:

El papel de los efectos Zeno y anti Zeno en la difu  sion de adsorbatos sobre una superficie

En este trabajo se realiza una dindmica cuantica de propagacion de paquetes de ondas centrados en
los adsorbatos que se difunden. Se propone una expresion para la funcion cuantica de dispersion
intermedia y se analizan diferentes situaciones en funcion de la temperatura. Igualmente en el
trabajo se recoge una discusion exhaustiva sobre las manifestaciones de los efectos Zeno y anti
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Zeno. Se muestra que el ensanchamiento del pico Q de la funcion cuantica de dispersion, que
implica un decaimiento muy rapido de la funcion de dispersion intermedia, podria estar provocado
por la manifestacion del efecto anti Zeno [2]. Igualmente, se proponen diferentes aspectos cruciales
para futuras investigaciones sobre la difusion de adsorbatos sobre una superficie y la implicacién o
relacion con los efectos Zeno y anti Zeno cuanticos. Primero, la difusién asistida por efecto tunel.
Segundo, el caracter no marcoviano de la influencia del entorno y por lo tanto el papel que juega en
los regimenes sub6hmico y supradéhmico. Tercero, a intervalos de tiempos muy cortos, el adsorbato
se encuentra principalmente dentro de uno de los pozos de potencial de la superficie corrugada, y su
correspondiente movimiento cuéntico es entre pozos, descritos por un potencial armonico. Este
modelo simple que proponemos nos permite entender los procesos relacionados con el llamado
modo T (modo traslacional frustrado). Para un oscilador arménico no amortiguado, se ha mostrado la
ocurrencia de los efectos cuanticos Zeno y anti Zeno en funcion una probabilidad de supervivencia
[9]. Un andlisis similar podria realizarse en términos de la funcion de dispersion intermedia. Cuarto y
final, se podrian realizar calculos mecanico cuanticos de la difusion de adsorbatos sobre una
superficie utilizando la llamada ecuacion estocastica de Schrddinger a partir de la teoria cuantica de
los sistemas abiertos [10].

Dindmica de paquetes de ondas en medios visCc0S0S

Se realiza un analisis de la dindmica asociada a la friccion, para entender como un medio cuantico
viscoso hipotético actuaria sobre el paquete de ondas desde un punto de vista cuantico. El estudio
se realiza utilizando trayectorias Bohmianas. Para el mismo se seleccionaron una serie de sistemas
modelos como la particula libre, la particula que se mueve en un potencial lineal, la particula que se
mueve en un potencial armonico amortiguado y la superposicion de dos paquetes de ondas
coherentes. Estos modelos ilustran comportamientos emergentes muy interesantes como la
localizacion por “quantum freezing” [3]. Se presenta una aproximacion para tratar la disipacion en
medios viscosos cuanticos, basada en la mecanica Bohmiana. La evolucion del sistema se estudia a
partir del paquete de onda, a través de la densidad de probabilidad y la fase. Este trabajo considera
gue el medio es viscoso. El problema planteado en términos del Hamiltoniano de Caldirola—Kanai
nos conduce a la violacion de las relaciones de incertidumbre. Introduciendo en la ecuacion de
Schrédinger un término de friccion proporcional a la fase de la onda (modelo de Kostin), a pesar que
el sistema describe un comportamiento amortiguado similar al obtenido con el modelo de Caldirola—
Kanai, la funcion de onda no colapsa y se conservan las relaciones de indeterminacion. Desde el
punto de vista fisico, el papel del término no lineal es equivalente a introducir un ruido. Esto evita
también que el sistema colapse. En el trabajo proponemos posibles aplicaciones del modelo.
Primero, se conoce que una particula Browniana en movimiento en un potencial periddico, acoplado
a un entorno disipativo, experimenta una transicion desde un estado basico extendido a un estado
basico localizado en la medida que la friccion aumenta [11,12]. Pensamos que nuestro modelo podria
ayudar a comprender aspectos de este fenomeno. Segundo, cuando consideramos los movimientos
de baja frecuencia (movimiento traslacional frustrado) de los adsorbatos sobre una superficie
corrugada [13]. Tercero, la difusién de adsorbatos sobre una superficie plana, que implicaria la libre
propagacion del paquete de ondas en presencia de friccion. Cuarto, este estudio podria facilmente
ser extendido a procesos moleculares en fase gaseosa, donde las interacciones producto a la
presion, entre las moléculas o atomos podrian reemplazarse por un mecanismo de friccion.

La evolucion de sistemas quirales en interaccion co n un bafio térmico
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Se estudia la competencia entre el efecto tunel, la diferencia de energia entre los estados, la accion
de campo medio y efectos de disipacion en la transferencia de poblacion entre los estados
involucrados (L y R). Se describe la dinamica del sistema quiral con un Hamiltoniano de dos estados
utilizando variables canodnicas. Se propone una ecuacion de Langevin para incluir en el modelo los
efectos disipativos a partir de un Hamiltoniano de Caldeira—Leggett. Mostramos que la disipacion de
energia refuerza la diferencia de poblaciones entre los dos estados, y bloquea el efecto tunel
conduciendo a estados estacionarios no racémicos. Se presenta un estudio de estabilidad de las
soluciones para el sistema aislado y con disipacion. Se realiza un analisis de la fase geométrica que
adquiere el sistema quiral durante una evolucién ciclica, tanto para los estados quirales puros como
para la superposicion de estos. El modelo de dos estados describe la fuerte dependencia de la fase
geométrica con la relacion efecto tunel-diferencia de energia entre enantiomeros. La eventual
deteccion de la fase geométrica constituye una via para demostrar la existencia de la diferencia de
energia entre enantiomeros [4,5].

Se pone en evidencia el papel fundamental que juega la diferencia de energia entre los
enantiomeros en la dinAmica de estereomutacion disipativa, a través de la descripcion canoénica del
problema y utilizando la ecuaciébn de Langevin. Las ecuaciones diferenciales acopladas que
describen el proceso manifiestan una no linealidad. ElI formalismo candnico permitio definir un
Hamiltoniano efectivo cuando se considera la friccion Ohmica en cualquier sistema de dos estados
disipativo que esté en interaccion con un bafio de osciladores arménicos a través de acoplamientos
generalizados. En particular se estudiaron los efectos de dos funciones de acoplamiento periddicas
distintas (seno y coseno), las cuales fueron descritas en términos de disipacion fuerte y débil
respectivamente. Se discute el papel de diferentes efectos disipativos en la energia, la fase
geomeétrica y la pérdida de coherencia encontrada en el patron de interferencia durante la evolucion
ciclica del sistema [6]. Se utiliza la formulacion candnica y se introduce la interaccion con el medio
para describir termodinamicamente a un sistema quiral. Los efectos térmicos provocados por el
entorno (ruido) fueron incorporados a través de un conjunto infinito de osciladores armonicos
independientes y clasicos, que se encuentran acoplados linealmente con el sistema quiral, a través
de un Hamiltoniano de Cadeira—Leggett. Las variables candnicas relacionadas con las diferencias
de energia y fases entre los estados involucrados contienen toda la informacion de la dinamica del
sistema. Se analiza la competicion entre los procesos de localizacion y delocalizacion que son
gobernados por el efecto tunel y la asimetria del potencial de doble pozo que describe al sistema,
respectivamente, en términos de la temperatura critica. En particular, se muestra que esta
temperatura critica separa los regimenes coherente e incoherente del efecto tinel. Se obtienen los
promedios térmicos candnicos de las diferencias de poblacion y fases entre los dos estados
involucrados. Esto muestra que la implementacion del término estocastico en la dinamica fue
correcta. La aproximacion que se utiliza permite seguir la evolucion del sistema hasta que alcance el
equilibrio termodinamico, con muy buena exactitud. Se discute la diferencia de imponer el
acoplamiento con el bafio térmico a través de la variable canénica ® - o0 z — en la dinamica [7,8]. La
introduccion de un campo externo variable y periddico permitié estudiar las condiciones bajo las
cuales se manifiestan las resonancias estocasticas. Este fendmeno fue observado en el
comportamiento de diferentes magnitudes como la diferencia de poblacion y el calor especifico [14].

Novedad cientifica e impacto
El aporte fundamental del presente resultado es de tipo cientifico y puede quedar resumido en los

siguientes aspectos:
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e Se estudié por primera vez la implicacion de los efectos Zeno y anti Zeno en la difusion de

adsorbatos por una superficie.

e Se ha asociado por primera vez un comportamiento del pico Q de la funcion de dispersién con

la manifestacion del efecto anti Zeno.

e Se harealizado una dindmica cuantica de propagacion de paquetes de ondas en el marco del

Hamiltoniano de Caldirola—Kanai.

e Se ha propuesto una direccion de trabajo para la determinacién de la diferencia de energia

entre los enantiomeros de moléculas quirales.

e Se ha desarrollado un estudio de estabilidad en las soluciones de la dinamica de un sistema

quiral aislado y de un sistema quiral disipativo.

e Se ha implementado correctamente el término estocastico en la dinamica disipativa de

sistemas quirales para considerar las interacciones del mismo con el entorno.

e Se han observado los regimenes coherente e incoherente en la evolucion de los sistemas

quirales en funcién de la temperatura, alcanzando el sistema el equilibrio termédinamico en
muy buena correspondencia con los métodos de integrales de camino.

e Se han obtenido resonancias estocasticas en el sistema quiral al imponer un campo variable

periodico.
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