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Objetivo general 

 Estudiar los fundamentos de los métodos de cálculo de la estructura electrónica en materiales. 
 

Contenidos 
 
Enlace químico. Ecuación de Schrödinger. Aproximaciones. Hipersuperficie de energía potencial.   
 
Tema 1: Simetría y estructura electrónica de sistemas moleculares y materiales.  
 
Simetría molecular. Teoría de grupos. Teoría de representaciones. Simetría cristalina. Espacios real y 
recíproco. Defectos. Tratamiento mecánico-cuántico de la estructura electrónica de moléculas poliatómicas. 
Método de Orbitales Moleculares de Hückel. Análisis de población. Tratamiento mecánico-cuántico de la 
estructura electrónica de materiales. Teorema de Bloch. Densidad de estados. Estructura de bandas de 
energía.   
 
Tema 2: Métodos de cálculo de la estructura electrónica.  
 
Método de Hartree-Fock. Sistemas de capa abierta. Sistemas periódicos. Funciones de base. Potenciales 
atómicos en sólidos. Correlación electrónica. Métodos post-Hartree Fock. Métodos semiempíricos. Densidad 
electrónica. Huecos de intercambio-correlación. Teoría de los Funcionales de la Densidad. Derivadas de la 
energía potencial. Teorema de Hellmann-Feynman. Cálculo de fuerzas. Cálculo de propiedades mecánicas, 
eléctricas y magnéticas. Fonones. Método de Car Parrinello. Cálculo de propiedades termodinámicas. Costo 
vs. eficiencia computacional. Complejidad algorítmica. Análisis de la convergencia de los esquemas 
autoconsistentes. 
 
Tema 3: Aplicaciones de los métodos de cálculo de la estructura electrónica en la Ciencia de Materiales. 
 
Reacciones químicas. Teoría de los Orbitales Frontera. Principio de los Ácidos y Bases Duros y Blandos. 
Teoría de los Funcionales de la Densidad Conceptual. Superficies. Morfología. Defectos. Transiciones de fase. 
Nucleación y crecimiento. Conductividad eléctrica. Superficies de Fermi. Superconductividad. Efecto Jahn-
Teller. Distorsiones de Peierls. Cálculo de bandas de energía.  

Objetivos específicos  

 Profundizar en los fundamentos del enlace químico en sistemas poliatómicos en términos de la 
Mecánica Cuántica.    

 Emplear la Teoría de Grupos y la Teoría de las Representaciones para estudiar la simetría molecular y 
cristalina, así como extender su aplicación a la descripción mecánico-cuántico del enlace químico.  

 Explicar el formalismo mecánico-cuántico de los métodos de la estructura electrónica en sistemas 
poliatómicos, particularmente aquellos basados en los métodos de Hartree-Fock, post-Hartree Fock, 
semiempíricos, la Teoría del Funcional de la Densidad, así como el Método de Car Parrinello. 

 Analizar aspectos relacionados con los cálculos de la estructura electrónica en sistemas poliatómicos, 
tales como las funciones de base, los potenciales atómicos, el cálculo de las derivadas de la energía 
potencial, el cálculo de las propiedades termodinámicas, la complejidad algorítmica y el análisis de la 
convergencia de los esquemas autoconsistentes.    



 Abordar las metodologías computacionales más empleadas para estudiar las propiedades físicas y 
químicas de los materiales, así como determinados fenómenos típicos de la Ciencia de Materiales, 
tales como reacciones químicas, superficies, defectos, morfología, transiciones de fase, crecimiento 
cristalino, propiedades mecánicas, fonones, conductividad eléctrica, superconductividad, efecto Jahn 
Teller, distorsiones de Peierls, propiedades eléctricas y magnéticas. 
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Sistema de evaluación 
 
Examen final. 

Formas de enseñanza 
 

 Conferencias. 

 Clases prácticas.  

 


