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2do. Cuatrimestre de 1994

Materia de Doctorado:

TEORIA DE LA FUNCIONAL DENSIDAD:
FUNDAMENTOS Y APLICACIONES.

UNIDAD I : MAs allsd de la aproximacidn del electrén
endient a a electrones.

1. Aproximacién de Hartree. Aproximacidn Hartree-Fock. Teorema
de Koopman. Potencial de intercambio para electrén libre. Teoria
Hartree Fock para el electrén libre.

5. La densidad electrénica como variable fundamental:
Antecedente histérico: Aproximacién de Thomas Fermi. Principio
de minima energfa en la teoria de Thomas Fermi. Mejoras al modelo
de Thomas Fermi. Tratamiento local de la energia de intercambio
de Slater-Dirac. ;

Teoria de la funcional densidad: Teorema de Hohenberg y Kohn.
Extensiones del teorema de Hohenberg y" Kohn a sistemas de
p?riiculas con espin y sistemas que se encuentran a temperatura
finita.

7. Procedimientos de célculo dentro del marco de la teoria de la
funcional densidad: Descripclén exacta de un sistema de muchas
particulas en términos de ecuaciones de una particula. Derivacién
de las ecuaciones de Kohn y Sham. Funcional de correlacibén e
intercambio. Aproximacién de la densidad local (LDA) para el
potencial de correlacién e intercambio. Presentacién de las
distintas aproximaciones locales para el potencial de correlacidn
que se usan hoy en dia. significado de los autovalores de una
particula. Discusién de los casos limite: tratamiento de los
estados excitados.

4. Limitaciones de LDA: Fuentes de error. Contribuciones de
autocorrelacién en LDA, su correccién. Comparacién de las
autofunciones y autoenergias de una particula obtenidas usando
LDA con resultados Hartree Yy Hartree-Fock tomando como ejemplo
cidlculos para clusters metalicos. Comparacién de los autovalores
LDA con energias de excitacidn experimentales: gap en
semiconductores y aisladores.

UNIDAD II: cac es

1. Respuesta lineal y no lineal: Funciones respuesta. Teoria de
perturbaciones estaticas. Screening autoconsistente. Funcién
dieléctrica y anomalia de Kohn. Susceptibilidad de espin en
sistemas paramagnéticos y ferromagnéticos.

2. Otras aplicaciones de la teoria de la funcional densidad a
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sbélidos: Modelo esférico, aplicacién a metales Yy sblidos
i{6nicos. C&lculo de la polarizabilidad. Aplicacién a calculos
de fo?ones (frozen phonons). Superficies metalicas, modelo de
"Jellium".

Bibliografia:

1) "Solid State Physics", N.Ashcroft, N.Mermin, Saunders College
Publishing 1976.

2) "The density functional formalism, its applications and
prospects”, R.O. Jones, O. Gunnarsson, Rev of Modern Physics 61,
(1989), 689.

3) "Density Functional Methods:Theory and Applications", J.
callaway and N.H.March. Solid State Physics, Vol 38.

4) "Local density theory of Polatizability", G.Mahan and
K.R.Subbaswamy, Plenum 1990.

5)"Physics at Surfaces", A. zangwill, Cambridge University Press,
1988.

6) Articulos de revistas especializadas.

e la te : 4 horas semanales de teoria.
4 horas semanales de préacticos..

Sistema de Promocién: dos examenes parciales y examen final.
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