o PDial:

~ Titulo: Célculo de propiedades magnéticas a partir de la teoria de la funcional de la
densidad.

Programa tentativo:

o Introduccion a la teoria de la funcional de la densidad (density
functional theory; DFT).

Los teoremas de Hohenberg-Kohn y Kohn-Sham.

Extensiones: Spin y dependencia temporal. Aproximaciones mas
comdnmente utilizadas, desde la aproximacién de densidad local
(LDA), gradiente generalizado (GGA), meta-GGA, y funcionales
hibridas.

o Implementaciones practicas de DFT.

o DiaZ2:

Bases localizadas y ondas planas. -

Potenciales efectivos.

Ecuaciones auto-consistentes: Técnicas y estrategias de
convergencia.

DFT en practica. Desempefio tipico para propiedades generales de

moléculas y solidos.
Estrategias para evaluar el desempeno de DFT: Condiciones

exactas y validacion empirica.

o DFT para sistemas magnéticos.

Spin DFT y Spin DFT no colineal.
Estados y simetria de spin en DFT. DFT con campo magnético

externo.
Aproximaciones para sistemas con electrones desapareados.

Contaminacion de spin.
Efectos relativistas a partir de la ecuaciéon de Dirac: efectos

escalares y spin-orbita.
La transformacién de Douglass-Kroll-Hess y otras aproximaciones

cuasi-relativistas.

o Teoria de respuesta.

Propiedades electronicas a partir de derivadas de la energia
electronica.

Conexién entre perturbaciones externas y propiedades.

Relacién entre restricciones formales y respuesta.

Ejemplos: Propiedades y excitaciones. Métodos de respuesta lineal
en DFT.




o Dia3:

o Calculo de propiedades magnéticas a partir de DFT L.

= Sistemas de capa cerrada.

= Magnetismo orbital en DFT.

=  Parametros de resonancia magnética nuclear (NMR):
Acoplamientos  magnéticos entre spines nucleares y
apantallamiento nuclear.

= Susceptibilidad magnética orbital.

= Interaccion Spin-orbita.

» Ejemplos: Desempeiio tipico de DFT para propiedades de NMR.

e Dia4:
o Célculo de propiedades magnéticas a partir de DFT 1L

= Sistemas de capa abierta.

* Elmodelo de Heisenberg-Dirac-van Vleck (HDVV).

= Relacidn entre experimentos y estructura electronica.

= Determinaciéon de parametros en el Hamiltoniano efectivo de
HDVV a partir de DFT: Constantes de acoplamiento de intercambio
magnético y anisotropfa magnética.

= Eltensorg.

» Ejemplos: Imanes moleculares y complejos con metales de
transicion.

= Desempefio tipico de DFT para pardmetros magnéticos.

+ Dia 5: Resumen, discusion, conclusiones y examen.

» RBibliografia:

o “Electronic Structure: Basic Theory and Practical Methods”, Richard
Martin (Cambridge University Press, 2004).

o “Introduction to Computational Chemistry”, Frank Jensen (Wiley, Second
Edition, 2007).

o Ab Initio Methods for the Calculation of NMR Shielding and Indirect
Spin-Spin Coupling Constants, T. Helgaker, M. Jaszunski, and K. Ruud,
Chem. Rev. 99, 293-352 (1999).

o Density Functional Studies of Molecular Magnets, A. V. Postnikov, J.
Kortus, and M. R. Pederson, phys. stat. sol. (b) 243, 2533-2572 (2006).

Nimero de horas del curso: El curso estd disefiado para aproximadamente 25
horas (5 dias de 5 horas cada uno).

Fecha tentativa de la visita: La fecha tentativa es fines de mayo/principios de
junio del 2017.
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Universidad de Buenos Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Referencia Expediente. 507.164/17
Buenos Aires, 1 [} ABR 2017

VISTO:

la nota presentada por el Dr. Fernando C. Lombardo, Director del Departamento de Fisica, en
la que se eleva informacion y el programa del curso de posgrado CALCULO DE PROPIEDADES
VMAGNETICAS A PARTIR DE LA TEORIA DE LA FUNCIONAL DE DENSIDAD, que sera dictado en el
segundo cuatrimestre de 2017 por los Dres. Juan Peralta y Marta Ferraro,

CONSIDERANDO:
lo acluade en la Comision de Declorado
lo actuado en la Comision de Posgrado,
lo actuado por este cuerpo en Sesion Ordinaria reslizada en el dia de la fecha,
en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo N° 113 de! Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD OE
CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE

Articulo 1°: Autorizar el dictado del curso de posgrado CALCULO DE PROPIEDADES MAGNETICAS
A PARTIR DE LA TEORIA DE LA FUNCIONAL DE DENSIDAD de 25 hs ce duracion.

Articulo 2% Aprobar el programa del curso de posgrado CALCULO DE PROPIEDADES
MAGNETICAS A PARTIR DE LA TEORIA DE LA FUNCIONAL DE DENSIDAD obrante a fs. 4 y & del

expediente de la referencia. '
Articulo 3% Aprobar un puntaje maximo de uno y medio (1,5) puntos para la Carrera del Doclorado.
Articulo 4°: Comuniquese a la Biblioteca de la FCEYN, con fotocopia del programa incluida.

Articule 5°: Comuniquese a la Direccién de Alumnos, a la Direccién del Departamento de Fisicay a la
Secretaria de Posgrade. Cumplido, archivese.
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