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Derivada originalmente dentro de la Teoria de Cuerdas, la "Conjetura de
Maldacena”, también conocida como “dualidad AdS/CFT", *"dualidad
gauge/gravedad" o "dualidad hologréafica", se ha transformado en un paradigma
gue modela el régimen cuantico de la gravedad mediante la descripcidon
perturbativa de la teoria de campos y reciprocamente, describe el comportamiento
cuantico de teorias de campos fuertemente acopladas en términos de modelos
clasicos de gravedad. En esta charla daremos una introduccion a los conceptos
fundamentales en los que se basa la dualidad.
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Este proyecto estd motivado por problemas ambientales, nuevas tecnologias,
conversion de energia, procesos industriales e interés cientifico.

La interaccion entre moléculas pequefias y estructuras es topico de interés e
investigacion en una gran variedad de disciplinas cientificas como nanotecnologia,
ciencias ambientales, conversion de energia, catélisis heterogénea, estructuras
magnéticas, fisico-quimica de superficie y corrosién, por nombrar algunas. Las
moléculas pequefias en consideracion son H,O, CO, NO, SO, O, y NHg,
principalmente. Las estructuras pueden ser una superficie, que podria ser metalica
o de un 6xido metdlico, grafeno o un cluster metélico pequefio, etc.

Los objetivos del proyecto de investigacion son predecir, entender y describir a
nivel molecular, la interaccion entre moléculas y la estructura con la que
interaccionan.

Se calculan energias de interaccion y geometrias 6ptimas, basicamente. Las
frecuencias de vibracion calculadas se comparan con resultados experimentales
para individualizar o predecir las especies que interaccionan con un cluster o con
una superficie, o bien para respaldar estados de transicion. Espectros de
desorcién térmica programada (TDS) son calculados para predecir la temperatura
de desorcién de especies de una superficie o son comparados con resultados
experimentales para individualizar configuraciones de adsorcion. Célculos de los
caminos de difusién y de barreras de energias son utiles en la prediccion y
descripcion de la cinética de una reaccion. El calculo de la densidad de estados es
atil en la individualizacién de los orbitales involucrados en los enlaces y en la
prediccidn de resultados de microscopia electrénica.



Las herramientas que utilizo para alcanzar los objetivos son célculos de energia
total basados en la teoria del funcional densidad (DFT), principalmente. DFT es
una poderosa herramienta de la mecénica cuantica que se utiliza en la prediccion
de geometrias Optimas y energias de interaccion. Otras herramientas de la
mecanica cuantica, mecanica estadistica, termodinamica, etc. también pueden ser
usadas.



