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DRA. MA. LOURDES DELGADO NUNEZ
Presidenta del Consejo Divisional de la
Divisién de Ciencias Basicas e Ingenieria
Presente

Por este conducto le hago llegar la propuesta de contrataciéon como Profesor Visitante
del DR. FRANCISCO JAVIER HIDALGO MORENO, por un afio a partir del 02 de mayo
del 2017.

De ser aprobada su contratacion, el profesor apoyara la docencia de las UEA de Fisica
que imparte el Departamento y contribuird a la consolidacion en la linea de
investigacion del Area de Fisica Atémica Molecular Aplicada: en particular
Propiedades Opticas, electronicas y magnéticas de sistemas de baja dimensionalidad.
Se anexan la carta de postulacion del Jefe del Area, el Plan de Trabajo y el Curriculum
Vitae del Dr. Hidalgo Moreno. El recurso que se utilizara sera:

<2773 >.

Agradeciendo su atencion al presente, reciba un cordial saludo.

Atentamente
“Casa Abierta al Tie——""
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ccp. Mtra. Teresa Merchand Hernandez - Secretaria Académica de la Div. de C.B.e L.

Av. San Pablo No. 180, Col. Reynosa Tamaulipas
Delegacion Azcapotzalco, 02200 Meéxico, DF.
Tel. Conmutador: 5318 - 9000
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Francisco Tavier Hidalgo Moreno juio 20,1976

Febrero, ZUL/

Resumen

Cdlculos de primerios principios, DFT, nanociencia, propiedades
6pticas, actividad Optica, dicroismo circular, nanoparticulas
metdlicas, metales nobles, quiralidad, propiedades electronicas,
materiales bidimensionales.

Mis lineas de investigacién pueden separarse en dos
vertientes, ambas basadas en calculos de primeros prin-
cipios (teoria del funcional de la densidad, DFT). La
primera, iniciada durante mis estudios de posgrado bajo
la direccién de la Dra. Cecilia Noguez (Premio Nacional
de Ciencias 2016), esta dirigida a entender el origen de la
actividad 6ptica en compuestos organo-metdlicos y en el
fenémeno de dicrofsmo circular electrénico en sistemas
quirales, asi como en sus posibles aplicaciones. La se-

gunda linea, iniciada durante mi estancia posdoctoral en
el ICN2 en Barcelona bajo la direcci6n del Dr. Pablo Orde-
jon, esté dirigida al estudio de propiedades electr6nicas
y opticas de homoestructuras y heteroestrcuturas bidi-
mensionales, tales como multicapas de dicalcogenuros de
metales de transicién y otros materiales semiconductores.

Paralelamente, me he dedicado a la ensefianza de las
ciencias a nivel medio superior, he sido ayudante de cur-
sos del Posgrado en Ciencias (Fisica) en la UNAM y pro-
fesor de discusioén en la facultad de ciencias (UNAM), asi
como divulgador de la ciencia. Actualmente soy miembro
del Sistema Nacional de Investigadores nivel L.

Experiencia Profesional
IFUNAM /Departamento de Estado Sélido
Posicién posdoctoral
Investigador posdoctoral
ICN2/Grupo de teoria y simulacién
Posicién posdoctoral
Investigador posdoctoral visitante

UNAM /Facultad de ciencias
Profesor
Profesor discutidor en la licenciatura en Fisica.

UNAM /Instituto de Fisica
Ayudante de profesor

Crupap pE México, MExico
Agosto 2016 — Presente

BAaRcELONA, EsPaNA
Agosto 2014 - Julio 2016

Crupap pE MExico, MExico
Agosto 2013 — Julio 2014

Ciupap pE MExico, México
Agosto 2011 — Julio 2013

Ayudante en cursos del posgrado en ciencias (Fisica)

Estudiante asociado

Agosto 2009 — Febrero 2014

Estudiante asociado de doctorado en ciencias (Fisica)

Estudiante asociado

Agosto 2005 — Marzo 2009

Estudiante asociado de maestria en ciencias (Fisica)

DGETI-SEP/CETis 8

Profesor de Asignatura

Cirupab DE MExico, México
Agosto 2005 — Julio 2011

Profesor nivel bachillerato en el Centro de Estudios Tecnol6gicos industrial y de servicios No. 8

Profesor 3/4 de tiempo

Agosto 1997 — Julio 2005

Profesor nivel bachillerato en el Centro de Estudios Tecnol6gicos industrial y de servicios No. 8

Profesor de Asignatura

Agosto 1994 — Julio 1997

Profesor nivel bachillerato en el Centro de Estudios Tecnoldgicos industrial y de servicios No. 8

Educacion

Universidad Nacional Auténoma de México, UNAM

Doctorado en Ciencias (Fisica)

Ciupap DE MExico, MExico
2009 - 2014

Tesis: Morfologia y actividad 6ptica en nanoparticulas metalicas protegidas con ligandos. Un estudio de

primeros principios.
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Nimero de citas (extraido de scholar Google) y pardmetros de impacto

Parametro de Nuamero de

Titulo Revista . .
impacto citas

How to control optical activity in
organic-silver hybrid nanoparticles (2016); Nanoscale 7394 0

Nanotexturing to enhance photoluminescent response
of atomically thin Indium Selenide Nano Letters 13.592 6
with highly tunable band gap (2016);

Ab initio electronic circular dichroism of fullerenes,
single-walled carbon nanotubes and ligand- Chirality 1.886 5
protected metal nanoparticles (2014);

Metallic influence on the atomic structure and optical
activity of ligand-protected nanoparticles: Nanoscale 7.394 8
a comparison between Ag and Au (2014);

Optical activity of achiral ligand SCH3 adsorbed
on achiral Aggs Clusters: relationship ACS Nano 12.881 13
between adsorption site and circular dichroism (2013);

Role of morphology in the enhanced optical

activity of ligand-protected metal nanoparticles; J. Phys. Chem. Lett. 7.458 29
(2011, Se otorg¢ portada de la revista)
Optically active nanoparticles: fullerenes, Physica Status 1.605 13
carbon nanotubes and metal nanoparticles (2010); Solidi (b) ’
First-principles calculations of
circular dichroism of Eur. Phys. J.D 1.228 14
ligand-protected gold nanoparticles (2009),
Efficient first-principles method for calculatin
the circular dithroisIIJn of nanostructures (2009%; Phys. Rev. B 3.664 20
Tntrinsic chirality in bare gold nanoclusters:
The Zu§4 caseg(20 08): J. Phys. Chem. C 4.772 40
Total de citas 148
Indice h 7
Indice 10 6

Congresos y seminarios

Taller de Transferencia de Calor a la nanoescala (Invitacion) InsTiTuTo DE Fisica, UNAM; México 2016
Propiedades electrénicas y opticas de materiales bidimensionales Charla Invitada
Francisco Hidalgo
Seminario Sotero Prieto (Invitacién) InstiruTo DE Fisica, UNAM; México 2016
Propiedades electrénicas y 6pticas de materiales bidimensionales Charla Invitada
Francisco Hidalgo, Miguel Pruneda y Pablo Ordején
XXV International Materials Research Congress (IMRC) CaNcUN, QUINTANA Roo, MExico 2016
Morphology and optical activity in ligand-protected noble metal nanoparticles Charla Invitada
Francisco Hidalgo and Cecilia Noguez
Spinograph Workshop 2016 Maprip, Espafia 2016

First-principles calculations of electronic band structure of graphene adsorbed on multilayered WS, Péster
Francisco Hidalgo, José Silva, Miguel Pruneda and Pablo Ordején

Int. Conf. on Optics of surfaces and Interfaces 11, OSI11 (Charla invitada) AustiN, Texas; USA 2015
Understanding optical activity in LPNMNPs: intrinsic and geometric chirality Presentacién oral
Francisco Hidalgo and Cecilia Noguez



Arbitraje en revistas

Revista PARAMETRO DE IMPACTO
Chemical Physics Lettes 1.839
Docencia
UNAM /Facultad de ciencias ProrEsOr-DiscUTIDOR (LICENCIATURA EN Fisica);
Electromagnetismo I Enero 2014 - Julio 2014
Introduccion a la Fisica Cuéntica Agosto — Diciembre 2013
UNAM /1nstituto de Fisica AYUDANTE DE PROFESOR (POsGraDO EN CiENclas (Fisica))
Mecdanica Cudntica I Enero — Julio 2013
Mecénica Cudntica I Agosto — Diciembre 2012
Estado Sélido Enero — Julio 2012
Fisica Estadistica I Agosto — Diciembre 2011
DGETI-SEP/CETis 8 PROFESOR DE ASIGNATURA (BACHILLERATO)
Matematicas Agosto 1994 - Julio 2011

Todos los cursos de Matematicas a nivel medio superior: Algebra, Geometria y Trigonometria, Geometria
Analitica, Célculo Diferencial y Calculo Integral.

Fisica Agosto 1994 — Julio 2011
Todos los cursos de Fisica a nivel medio superior: Fisica I, Fisica II, Fisica III, Temas de Fisica y Fisica
Aplicada.
Actualizacién docente
DGETI-SEP
Diplomado en Competencias Docentes en el Nivel Medio Superior; Universidad La Salle; 2010
Curso: Técnicas de Estudio para Docentes; DGETI 2010

Curso: Elaboracién de Prototipos Didacticos y Tecnolégicos mediante el uso de Software;  DGETI 2006

UNAM /Facultad de ciencias
Curso: Nuevas tendencias en la ensefianza de la Fisica; Escuela Mexicana de Fisica, 1998

Divulgacién de la ciencia
DGETI-SEP Semana Nacionat DE La CIENCIA Y LA TECNOLOGEA
Conferencias, talleres, cine-debate DGETIL 2000 - 2010

Camara de Diputados/Comisién de educacién pablica y servicios educativos

Conferencia: Perspectivas de la ciencia en la educacién
media superior: necesidades y respuestas; Universidad Auténoma de Sinaloa, 2004

Habilidades

Especialidades técnicas: Manejo de procesadores de texto (Word y equivalentes), hojas de célculo (Excel y
equivalentes), disefio de presentaciones (Powerpoint y equivalentes). Lenguaje de programacién Fortran, nociones
bésicas de programaci6n en paralelo, LaTex, software de cristalografia como CrystalMaker, Vesta y XCrysDen.
Software para andlisis de datos como ProFit y DataGraph.

Idiomas: Castellano (lengua materna), English (escritura, lectura y charla cientifica y cologquial).

Intereses

En general y sin ningan orden de relevancia: Historia de la ciencia, filosofia, historia de las ideas, pedagogia,
ensefianza de las ciencias.



Plan de Trabajo

Dr. Francisco Javier Hidalgo Moreno
Universidad Auténoma Metropolitana, Azcapotzcalco

Docencia

Impartir UEA bajo la responsabilidad del Departamento de Ciencias Basicas, tales como:
Introduccion a la Fisica, Cinematica y Dindmica de Particulas, Dindmica del Cuerpo Rigido,
Introduccién a la Electrostatica y Magnetostatica, Termodinamica, Dindmica Aplicada, Fisica
Moderna, Campos |, Campos II, Electromagnetismo, Fisica del Estado Sélido y demas que el
Departamento de Ciencias Basicas requiera. Ademds, apoyar las UEA del Posgrado en
Ciencias e Ingenieria de Materiales, tales como: Fisica de Materiales, Estado Sélido, Quimica
Cuantica, etc.

Formacién de recursos humanos

Se estimulard el interés de los alumnos a través de seminarios y desarrollo de
investigaciones con fines de publicacién, asi como el apoyo a Proyectos de Integracion, Tesis
de Maestria y Doctorado en el Area de Investigacion de Fisica Atomica Molecular Aplicada.

Investigacion
Proyecto: Influencia del angulo relativo entre bicapas de grafeno en la energia de adsorcion
de alcanotioles

Introduccion

El grafeno, la capa bidimensional monoatdmica de dtomos de carbono arreglados en una
red hexagonal (tipo panal) a través de enlaces sp?, es considerado uno de los materiales
mas atractivos en la actualidad. Desde que fue sintetizado en 2004 [1], se han propuesto
maultiples aplicaciones en diversas dreas, como lo es el disefio de nuevos dispositivos
electrénicos, analisis electroquimico, disefio de biosensores, nuevos materiales con
novedosas propiedades mecénicas, entre otras [2-5]. El auge en estudios tedricos y
experimentales de posibles aplicaciones esta sustentado en sus notables propiedades
fisicas: una elevada proporcién superficie-volumen, una alta conductividad térmica y
eléctrica incluso a temperatura ambiente, una alta movilidad, etc. [2-6].

Muchos estudios han propuesto la posibilidad de modificar las propiedades fisicas del
grafeno a través de defectos de grano [7], dopaje, asi como mediante el apilamiento con
otros materiales bidimensionales [8-13]. Ilgualmente, se ha propuesto que las propiedades
del grafeno se pueden modificar cubriendo su superficie con diferentes ligandos organicos,
principalmente que contengan el grupo tiol, en un proceso denominado autoensamblaje,
similar al generado en superficies metalicas de oro [14]. Tales sistemas autoensamblados
en grafeno se han propuesto en el desarrollo de nuevos dispositivos electronicos como
transistores de efecto de campo [14].

Por otro lado, todos los estudios realizados en torno al grafeno, han ayudado a sintetizar
otros materiales bidimensionales [8-11]. A diferencia del grafeno, los dicalcogenuros de



metales de transicion, que también pueden sintetizarse en monocapas, exhiben caracter
metdlico, semiconductor o aislante [8-11,15], lo cual los convierte en excelentes
candidatos para formar heteroestrcuturas verticales capaces de exhibir propiedades
fisicas diferentes a sus componentes en monocapas y en volumen. Ademds, también el
estudio de defectos de frontera de grano, huecos o sustituciones modifica de manera
importante sus propiedades [8-11,16-18].

Recientemente a través de un estudio tedrico-experimental, Kim y colaboradores [19]
reportaron una fuerte dependencia en el espectro de dicroismo circular electrdnico
respecto al angulo relativo entre capas de grafeno apiladas en un ordenamiento quiral. Si
la respuesta quirdptica en bicapas de grafeno estd directamente relacionada con el angulo
relativo entre ellas, es correcto asumir que otras propiedades fisicas o quimicas podrian
estar relacionadas con dicha orientacion entre bicapas.

Hipotesis

Debido a que los estados pz del carbono en el grafeno se encuentran ubicados alrededor
del nivel de Fermi, su ocupacién serd modificada en funcion del angulo relativo entre
capas. Por lo tanto, su energia de adsorcion de ligandos organicos que contengan el grupo
tiol sera modificada en funcion del dngulo relativo entre capas.

Objetivo General

Analizar la influencia del angulo relativo entre bicapas de grafeno en la energia de
adsorcidn de alcanotioles

Objetivos Especificos

1. Analizar lainfluencia en la energia de adsorcién de un alcanotiol sobre una monocapa
de grafeno respecto del sitio de adsorcion.

2. Determinar la dependencia del tipo de apilamiento entre bicapas de grafeno (AAo
AB) en la energia de adsorcion de un alcanotiol.

3. Analizar la influencia del angulo relativo entre bicapas de grafeno en la energia de
adsorcion de un alcanotiol.

4. Comparar la modificacién en las energias de adsorcién de un alcanotiol en funcién
del sitio de adsorcion debido al rompimiento de simetria asociado al dngulo relativo
entre las bicapas de grafeno.

Metodologia

El presente trabajo se realizard mediante la Teoria del Funcional de la Densidad (Density
Functional Theory, DFT), la cual ha demostrado su enorme potencial en la descripcion
estructural de sistemas periddicos laminados, asi como en el estudio de propiedades
electrénicas de metales, semimetales y semiconductores [15]. Dentro de la familia de
alcanotioles, se considerara unicamente el uso del metanotiol (SHCH3) como ligando
adsorbido dada su sencillez estructural. Diferentes estudios muestran que la adsorcion
del alcanotiol en la superficie metdlica se lleva a cabo a través del atomo de azufre



mediante la liberacién de hidrégeno (desprotonizacion) [14], siendo entonces adsorbido
el radical metiltiol (SCH3) sobre la superficie. Por ello, como primer paso, se realizard un

estudio de la energia de adsorcion del metiltiol sobre la monocapa de grafeno
explorando los diferentes sitios de adsorcién (top, bridge and hole). Dado que es
importante minimizar la interaccion entre ligandos, es necesario también explorar
diferentes superceldas de grafeno y asociar diferentes concentraciones de ligandos por
unidad de superficie. Debido a que la adsorcion del ligando puede influir en la red
hexagonal del grafeno, se debe realizar un estudio de relajacién estructural para
entender la distorsién en la monocapa de grafeno inducida tras la adsorcion.

Aunque el funcional de intercambio-correlacién influye en la descripcion fisica de los
sistemas [15], en el presente trabajo se considerara inicialmente funcionales de
intercambio- correlacién dentro de la aproximacion de la densidad local (local density
approximation, LDA) debido a que las propiedades fisicas de las monocapas de grafeno
son mejor modeladas respecto a otros funcionales [15]. Sin embargo, durante el
desarrollo del trabajo se evaluara la posibilidad de emplear otros funcionales, por
ejemplo, dentro de la aproximacién del gradiente generalizado (generalized gradient
approximation, GGA).

Debido a que en el estudio de estos sistemas laminados se emplean superceldas que
pueden contener muchos atomos, los calculos de primeros principios podrian exigir una
alta demanda computacional. Por ello, es muy importante encontrar criterios de
convergencia que minimicen los célculos pero que, al mismo tiempo, generen resultados
confiables. Este estudio también debe realizarse.

Una vez realizado el estudio de la energia de adsorcion del metiltiol sobre la monocapa
de grafeno, afiadiremos una segunda capa de grafeno en apilamiento AA 'y AB, lo cual
significa un angulo relativo entre capas de 02. De esta manera, compararemos la
influencia del apilamiento en bicapas de grafeno en las energias de adsorcién del
metiltiol. Posteriormente, rotaremos una de las capas de grafeno respecto al eje
perpendicular a las monocapas de tal manera que exista un angulo relativo entre ellas
diferente a 02. En el caso de bicapas rotadas, el tamafio de la supercelda necesaria para
asegurar conmensurabilidad (esto es, que cumpla las condiciones de periodicidad) puede
reducirse induciendo condiciones de tension/compresion. Sin embargo, esto puede
influir en las propiedades fisicas de la bicapa. Por elio, resulta necesario explorar los
diferentes tamafios de supercelda de bicapas rotadas tales que se encuentren a
condiciones de tensién/compresién practicamente nulas. Una vez establecidas las
superceldas a diferentes angulos relativos entre capas, debe realizarse el estudio de
adsorcién en los diferentes sitios (top, bridge y hole) tomando en cuenta que debido ala
ruptura de simetria los sitios ya no son equivalentes.

Para la realizacién de este proyecto, se usara principalmente el cédigo SIESTA (Spanish
Initiative for Electronic Simulations with Thousand of Atoms) [20], basado en la DFT y que
tiene la ventaja de utilizar una base de orbitales atomicos numéricos estrictamente
localizados lo que permite realizar simulaciones de estructuras atomicas relativamente
grandes. Ademas, SIESTA utiliza pseudopotenciales que conservan la norma (norm-
conserving) para simular las interacciones ion-electrén, lo que reduce la demanda



computacional respecto a célculos “all-electron”. Sin embargo, es posible que en el
desarrollo del trabajo se considere el empleo de otros cédigos de primeros principios
como VASP (The Vienna Ab initio simulation package) [21], que utiliza ondas planes como
base de orbitales y que pueden complementar el estudio de las propiedades fisicas. Los
calculos se realizaran utilizando el cémputo disponible en la UAM-Azcapotzalco.

Por otro lado, este trabajo se realizarad en colaboracion con la Dra. Cecilia Noguez del
Instituto de Fisica de la UNAM. En caso de que durante el proyecto se requiera mayor
tiempo de computo, se podria utilizar el equipo que tiene a su disposicion.

Productos de trabajo.

El presente proyecto esta programado para realizarse en el transcurso de doce meses. Al
término de este periodo, con los resultados alcanzados se planea publicar un articulo
cientifico en una revista internacional de alto impacto. También estd contemplada la
posibilidad de asistir a algin congreso internacional para presentar los resultados
parciales.

Recursos disponibles

Para realizar los calculos propuestos se cuenta con la licencia de los codigos VASP y
SIESTA, asi como los recursos de computo necesarios.

1. Laboratorio de cdmputo ubicado en el edificio HP-007 del Area de Fisica Atémica
Molecular Aplicada del Departamento de Ciencias Basicas de la UAM-Azcapotzalco.

2. Claster Fismol8 con un nodo maestro y 9 nodos de trabajo, con sistema operativo
Rocks (x86-64bits SMP, sobre el sistema operativo CentOS 4.2) con 60 nucleos AMD
Phenom Il y 64 GB en memoria RAM.

3. Estacion de trabajo Molphys con 4 procesadores fisicos (64 cores) AMD Interlagos
Opteron 6200y 148 GB en memoria RAM, con el sistema operativo CentOS 5.1.

4. Estacion de trabajo Fismol10 con 4 procesadores fisicos (16 cores) AMD y 32 GB en
memoria RAM, con el sistema operativo CentOS 4.2.

5. Estacion de trabajo Fismol12 con 4 procesadores fisicos (16 cores) AMD y 32 GB en
memoria RAM, con el sistema operativo CentOS 4.2.

6. Acceso al clister ABACUS: Laboratorio de Matematicas Aplicadas y Cémputo de Alto
Rendimiento del Departamento de Matematicas del CINVESTAV.



Calendario de actividades

Actividad

Revisidn bibliografica

Construir modelos de monocapas de grafeno con un
ligando adsorbido.

Estudiar los parametros de convergencia para la
simulacion.

Obtener la energia de adsorcion del ligando sobre la
monocapa de grafeno en funcidn del sitio de adsorcion.

Construir modelos de bicapas de grafeno con angulo
relativo de 0° con un ligando adsorbido.

Obtener la energia de adsorcion del ligando sobre la
bicapa de grafeno con angulo relativo de 0° en funcién
del sitio de adsorcidn.

Construir modelos de bicapas de grafeno con angulo
relativo distinto de 0° con un ligando adsorbido.

Obtener la energia de adsorcién del ligando sobre la
bicapa de grafeno con éngulo relativo distinto de 0° en
funcién del sitio de adsorcién.

Analisis de resultados.

Escritura de articulo cientifico.

Participacion en un evento académico.
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