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Objetivo general
e Estudiar los fundamentos de los métodos de célculo de la estructura electrénica en materiales.

Contenidos
Enlace quimico. Ecuacién de Schrdédinger. Aproximaciones. Hipersuperficie de energia potencial.
Tema 1: Simetria y estructura electrénica de sistemas moleculares y materiales.

Simetria molecular. Teoria de grupos. Teoria de representaciones. Simetria cristalina. Espacios real y
reciproco. Defectos. Tratamiento mecanico-cuéntico de la estructura electronica de moléculas poliatémicas.
Método de Orbitales Moleculares de Hiickel. Andlisis de poblacion. Tratamiento mecénico-cuantico de la
estructura electronica de materiales. Teorema de Bloch. Densidad de estados. Estructura de bandas de
energia.

Tema 2: Métodos de calculo de la estructura electrénica.

Método de Hartree-Fock. Sistemas de capa abierta. Sistemas periddicos. Funciones de base. Potenciales
atoémicos en soélidos. Correlacion electronica. Métodos post-Hartree Fock. Métodos semiempiricos. Densidad
electrénica. Huecos de intercambio-correlacion. Teoria de los Funcionales de la Densidad. Derivadas de la
energia potencial. Teorema de Hellmann-Feynman. Célculo de fuerzas. Calculo de propiedades mecénicas,
eléctricas y magnéticas. Fonones. Método de Car Parrinello. Célculo de propiedades termodindmicas. Costo
vs. eficiencia computacional. Complejidad algoritmica. Analisis de la convergencia de los esquemas
autoconsistentes.

Tema 3: Aplicaciones de los métodos de célculo de la estructura electrénica en la Ciencia de Materiales.

Reacciones quimicas. Teoria de los Orbitales Frontera. Principio de los Acidos y Bases Duros y Blandos.

Teoria de los Funcionales de la Densidad Conceptual. Superficies. Morfologia. Defectos. Transiciones de fase.

Nucleacién y crecimiento. Conductividad eléctrica. Superficies de Fermi. Superconductividad. Efecto Jahn-
Teller. Distorsiones de Peierls. Calculo de bandas de energia.

Objetivos especificos

Profundizar en los fundamentos del enlace quimico en sistemas poliatdmicos en términos de la
Mecanica Cuantica.

Emplear la Teoria de Grupos y la Teoria de las Representaciones para estudiar la simetria molecular y
cristalina, asi como extender su aplicacion a la descripcién mecénico-cuantico del enlace quimico.

Explicar el formalismo mecanico-cuantico de los métodos de la estructura electrénica en sistemas
poliatdbmicos, particularmente aquellos basados en los métodos de Hartree-Fock, post-Hartree Fock,
semiempiricos, la Teoria del Funcional de la Densidad, asi como el Método de Car Parrinello.

Analizar aspectos relacionados con los célculos de la estructura electronica en sistemas poliatémicos,
tales como las funciones de base, los potenciales atémicos, el calculo de las derivadas de la energia
potencial, el calculo de las propiedades termodinamicas, la complejidad algoritmica y el analisis de la
convergencia de los esquemas autoconsistentes.




e Abordar las metodologias computacionales mas empleadas para estudiar las propiedades fisicas y
quimicas de los materiales, asi como determinados fendmenos tipicos de la Ciencia de Materiales,
tales como reacciones quimicas, superficies, defectos, morfologia, transiciones de fase, crecimiento
cristalino, propiedades mecanicas, fonones, conductividad eléctrica, superconductividad, efecto Jahn
Teller, distorsiones de Peierls, propiedades eléctricas y magnéticas.
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Sistema de evaluaciéon

Examen final.

Formas de ensefianza

e Conferencias.
e Clases practicas.




