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La fisica del attosegundo (1018 s) tiene su comienzo experimental en el afio 2001 cuando
el equipo del Prof. Ferenc Krauz obtiene pulsos laser de alrededor de 650 attosegundos.
High-order‘ Harmonic Generation  Las ideas teéricas que precedieron este desarrollo se pueden localizar alrededor de 1994

(HHG) en el célebre trabajo de M. Lewestein, P. Corkum y colaboradores (> 3k citas) sobre
generacion de altos armonicos (HHG). El modelo empleado, a la vez de simple, captura
h‘ — mucho_ de la fisica involucra}da: un laser intenso ioniza al étomo,_ el elgctrc')n libre
f.W* 1. 44 evoluciona en el campo eléctrico del laser y eventualme:nte vuelve al ion residual donde

B AT o entrega su energia en forma de un foton de alta frecuencia.
i g |07 Entre las criticas a este modelo podemos mencionar su falta de invariancia de gauge, el

uso de ondas planas para describir problemas con interacciones Coulombianas, la
simplificacion de no considerar la estructura atomica (no hay estados intermedios), etc.
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iy R o Nuestro trabajo busca mejorar esos aspectos de modo de hacer calculos que estéen de acuerdo cuantitativamente con
soluciones con fuerza bruta de la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo. Las soluciones numéricas de la TDSE
b) son comunes para polarizacion lineal, menos comunes para polarizacion no lineal, y muy escasas para sistemas con dos

12} 1 electrones activos.
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1 Al incorporar estados discretos a la descripcion del a&tomo podemos describir procesos de interferencia como el

ejemplificado en la figura donde un laser cuya frecuencia es resonante con el primer estado excitado, induce oscilaciones

de Rabi entre dichos estados y los procesos de ionizacion por absorcion de muchos fotones poseen dos contribuciones

A T correspondientgs_ a un mism_o nivel de energia en el continuo, por lo cual aparece un fendbmeno de interferencia en el
“ espectro de emision electronica.
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Mas recientemente se busca unificar dichos esfuerzos basandonos en dos principios variacionales dependientes del
tiempo: de Demkov y de Schwinger. Se busca mantener la potencia semi-analitica del modelo y a la vez resolver sus
dificultades.
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T T e T e e e e e Ultimamente han aparecido en la literatura trabajos con principios variacionales dindmicos que relacionan un problema
and two different laser electric field intensities. Red line, TDSE resuits obtained with PROP | (Jependiente del tiempo con un sistema cuantico de muchas particulas que también es interesante de explorar.

code; blue line, present DC-MCV2 theory. a) Log scale, extended energy range b) Linear
scale, restricted energy range.
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Nuestro objetivo es la aplicacion de nuevas implementaciones para calcular computacionalmente propied
moleculares de interés bioldgico, principalmente en medios acuosos. Consideramos en particular como moléculas-sofito
los 20 aminoacidos que forman los bloques estructurales de péptidos y proteinas. En una primera etapa elegimos la
glicina y la alanina, que en solucion pueden dar lugar a una forma denominada "'zwitterionica", en la que un proton viaj
de un grupo a otro de la molecula. La presencia en su ggtructura de dos grupos funcionales de diferente polaridad, en este
caso el grupo amino y el carboxilo, afecta fuertement propiedadesge la proteina y son responsables, por ejemplo, de
|4 existencia de un equilibrio tautomérico entre las neutra Ipolar: en la fase gaseosa la forma neutra es
rgéticamente favorecida, mientras que en fase condemsada, como €n soluciones de solventes polares, la forma
olarizada es mas estable. A su vez, estos grupos funcion ”Jej juegan un papel fundamental en la formacion de

enlaces de hidrégeno que determinan su estabilidad en selventes polares. La presencia de estas interacciones se constata
a traves de experimentos de espectroscopia infrﬁo Raman y de resonancia magnetica nuclear, siendo éstos de
S

ados teQpicos obtenidos con las mediciones experimentales.
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enorme utilidad a la hora de contrastar los

«Respuesta de moléculas ante campos eléctricos y magnéticos intensos.»
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Estudiamos fendmenos magneto-opticos no lineales, como la rotacion optica magnética, esto es la modificacion del plano de polarizacion de la luz por un
campo magnetico (efecto Faraday), y el desdoblamiento inducido por laser en los espectros de resonancia magnética nuclear (RMN). Asi por ejemplo
analizamos la cuantificacion mediante el efecto Faraday de la aromaticidad de compuestos organicos, una propiedad para la cual se han intentado definir
distintos estandares como la introduccion de la energia de resonancia, la identificacion de caracteristicas geométricas, o la exaltacion de la susceptibilidad
magnetica. Entre las magnitudes mas fiables que se encontraron se hallan las basadas en propiedades moleculares de respuesta, como la anisotropia de la
susceptibilidad magnética o el apantallamiento nuclear. El concepto de aromaticidad magnetica, o diatropicidad, esta relacionada con la habilidad de un
anillo no saturado de experimentar corrientes diamagneticas en presencia de una campo magnético perpendicular al plano de la molécula. La inferencia

basica es que la aromaticidad es equivalente a la delocalizacion y movilidad ciclica de los electrones . Estamos investigando como alternativa la respuesta %Miﬂ!
molecular al efecto Faraday: la rotacion de la polarizacion por un campo magnético, propiedad cuantificada por la constante de Verdet, v, (promedio
espacial del tensor axial de Verdet de tercer rango V ;.,) que expresa la velocidad de rotacion del plano de polarizacion en funcion del campo magnético B y
la distancia recorrida, de/dx =v B

A= V4
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