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ORIENTACION s
PLAN:

CARACTER:s Optativo

DURACION DE LA MATERIA: 3(tres) meses ,
Pricticas: 4hs,

HARAS D& CLASE: a) Tedricas: 3 hs., b) Problemas: ————— hs,
¢) Laboratorios~-~-~ hs, d) Seminarios: hs,
e) Totales: 7 hs,

PROGRAMA

Capitulo 1: Elementos indispensables de teorfa de sdlidos.

Teorsma de Bloch, red reciproca, zonas de Brillouin, masa efsctiva,
densidad de estados, superficies de Fermi, Caso espacial del electrdn
libre,

Capftulo 2 : Métodos de cdlculo clésicos. .
Desarrollos en ondas planas, ondas planas ortogonalizadawg pseudopotencia-
les, ondas planas aumentadas, tight-binding, ecuaciones de’Hartree-Fock
autoconsistentes,

Capftulo 3: MStodos de cdlculo més potentes y de uso mads reciente.
M8todo de la funcional densidad, aproximacidn de densidad local,
m3todo de scattering KKB(Kohn, Korrinz, Rostocker), métodos lineales
LMTO, LMTO-ASA,LAPW, método de recurrencia y densidades locales de
estados, clusters atémicos en teoria de sdlidos.

Capftulo 4: Aplicaciones

Metales simples, nobles, de transicidn, cristales covalentes, grafito
sleaciones ordenadas o desordenadas, amorfos, superredes, etc. Se eli-
girén de acuerdo a las posibilidades de computacidén y a los intereses
de los alummos inscriptos. -

3o intentara estudiar las diferencias entre elementos o compuestos
quimicos semejantes las propiedades especificas de sistemas complejos
(laminares, desordenados, inconmesurados, por ejemplo) y alguno fend=
menos particulares asociados a defectos, catdlisis, magnetismo. etc,

. ! 3
Trabajos Practicos: Cada sestudiante deberd terminar el curso pudiendo-
mane jar algin método de cdlculo en forma 84gil y conociendo la esencia
de varios otros, como para poder acceder fédcilmente a su uso.
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