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Ano 1999

Materia de Doctorado

Temas avanzados de Materia Condensada: Sistemas débilmente correlacionados

I- La aproximacion de clectron independiente:

La ecuacion de Schroedinger. Principio variacional para el estado fundamental. Métodos de calculo
aproximados: La aproximacion de Hartree-Fock. Gas de clectrones homogénco. Potencial de
intercambio local. Teorema de Koopman. Energia de correlacion: calculos variacionales
(interaccion de configuraciones) y perturbativos. Densidad electronica. Limitaciones de la

aproximacion de un clectron.

2- Teoria de la [uncional de la densidad: desarrollo historico.

La idca original: Modelo de Thomas Fermi. Representabilidad de la densidad clectronica. Teoremas
de Hohemberg y Kohn. La formulacion de Levy. Modelos de Thomas Fermi v otros relacionados
Modelos tradicionales de TF v TFD. Implementacion. La aproximacion local. Correccion de

gradiente convencional. Modelo de Thomas-Fermi-Dirac-Weizsaccker

3- Teoria de la funcional de la densidad: implementacion de Kohn y Sham.

Orbitales v ccuaciones de Kohn-Sham. Solucion de las ccuaciones de Kohn-Sham. Autoconsistencia.
Densidad local v aproximacion Xeo. Relacion con las eccuaciones de Hartree-Fock. Correcciones de
auto-interaceion. Funcional de intercambio v correlacion v agujere de intercambio y correlacion.

Sistemas espin-polarizados

4- Mctodos de calculo DFT en solidos:

Breve racconto sobre métodos de pseudopotenciales, método de ondas planas aumentadas (APW),
métodos linealizados: LMTO v LAPW. Base LAPW v sus propiedades,. Representacion de la
q%sidad de carga y del potencial. Funciones LAPW, construccion. Funciones radiales relativistas.
El m¢todo de los tetraedros. Densidad en la zona intersticial v en las esferas. Orbitales locales.
Calculo de fucrzas. Aplicaciones: Magnetismo cn sistemas de metales de transicion, efecto de la
baja dimensionalidad, Magnetorresistencia gigante, anisotropia magnética. Superconductores de alta

Tc: bandas en el estado normal. Caso limite: compuestos de Ce.

5- Métodos de calculo DFT en moléculas y nanoagregados:
Bases localizadas de tipo numérico y de tipo analitico. Funciones de base de tipo Gaussiano.
Técnicas de integracion para el calculo de energias. Implementaciones computacionales.

Métodos hibridos DFT-Hartree-Fock. Aplicaciones: calculo de fuerzas, optimizacion de
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estructuras y dinamica molecular. Modos normales. Propiedades de respuesta eléctrica.

Densidad de carga y reactividad. Prediccion de energias de ligadura y energias de reaccion.
Influencia de la eleccion del funcional: funcionales LDA y GGA. Comparacion de la
performance de DFT comparada con otros metodos ab-initio. Aplicaciones a sistemas

biologicos: DNA y procesos en solucion acuosa

Bibliografia:
I. Parry W. Yang, Density Functional Theory of Atoms and Molecules, Oxford University
Press, New York (1990).

2. Peter Fulde, FElectron correlations in Molecules and Solids, Springer(1995)

3. Kryachkoy E. V. Ludeia, lnergy Density Iunctional Theory of Many Electron Systems,
Kluwer Academic Publishers (1991).

4. Labanowski and J. Andzelm, eds. Density Functional Methods in Chemistry, Springer, New

York (1991).

5. Estrin, G. Corongiu, y E. Clementi, Structure and Dynamics of Molecular Systems with
Density Functional Theory, in Methods and Techniques in Computational Chemisiry,
Capitulo 12, E. Clementi editor, STEF, Cagliar1 (1994).

6. J.A.C Bland and B. Heinrich (eds) Ultrathin magnetic Structures I an I1: An Introduction

10 the electronic and Structural Properties, Springer; (1994)

7-  P.Fulde, Llectron Correlations in Molecules and Solids, Springer (1995)..

8-  Articulos de revistas del area.

Carga horaria: cuatro horas semanales de teoria y cuatro horas semanales entre practicos y
sesiones de laboratorio computacional..

Sistema de promocién: dos examenes parciales y un final y entrega de monografia.
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