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Primera parte

1) Introduccion:

- Temas generales de fisica de materiales abordados desde la estructura electrénica.

- De los atomos aislados a los so6lidos: origen de la estructura electrénica.

- Clasificacion de los s6lidos mediante sus tipos de enlaces quimicos.

- Repaso de Fisica del estado sélido: Red de Bravais. Espacio reciproco. Teorema de Bloch. La
aproximacion de Born-Oppenheimer. Teoria de Bandas.

2) Gas de electrones uniforme y metales simples.
Aproximacion no interactuante. Apantallamiento de Thomas-Fermi. Aproximacién de Hartree-Fock.
“Agujero” de correlacion.

3) Teoria de la Funcional Densidad (DFT).

-Método de Thomas-Fermi.

-Teoremas de Hohenberg-Kohn

-Método Kohn-Sham: problema efectivo de una particula. Ecuaciones variacionales.

-Funcionales de intercambio y correlacion electronica: La aproximacion local de la densidad (LDA), la
aproximacion de gradiente generalizado (GGA).

-Mas alla de LDA: funcionales dependientes del orbital (DFT+U), Correccién de “auto-interaccion
SIC, Funcionales hibridas, correcciones de Van der Waals.

4) Distintas implementaciones de DFT

-Full Potential, Pseudopotenciales

-Diferentes funciones base para escribir la matriz hamiltoniana

-Diferentes métodos: KKR — All electron basado en bases aumentadas — Pseudopotenciales con base de
ondas planas , con bases localizadas y con bases gausianas.

Segunda parte

5) Aplicaciones a diversos problemas a eleccion para el laboratorio computacional. Por ejemplo...
-Materiales basados en carbono: Grafeno, grafito, nanotubos. Efectos de dimensionalidad.
-Manipulacién atémica y efectos de dimensionalidad en cadenas atomicas, superficies, nanoagregados.
-Estado  fundamental magnético de algunos metales de transiciéon (ferromagnetismo,
antiferromagnetismo, ondas de espin).

-Estructura electronica de algunos materiales superconductores.

-Materiales aplicables a espintrénica

-Materiales tipo Peierls: buscando superconductores se encontraron aislantes
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