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Nombre del curso

TOPICOS ESPECIALES EN FISICA DE MATERIA CONDENSADA
I'y Il: TEORIA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD

Cddigo USM: FIS495/FIS496

Cddigo PUCV: FIS874/FIS875

Descripcién del curso

Este curso ensefia las bases tedricas del formalismo del
funcional densidad y ensefia a utilizar algunas herramientas
computacionales de tal manera que el alumno pueda realizar
sus propios calculos de propiedades electrdnicas y/o elasticas
de materiales, especialmente aleaciones sélidas cristalinas y
también en superficies.

Asignatura: Especialidad — Materia Condensada
PREREQUISITOS: Fisica de Sdlidos |, Fisica Computacional,
Mecanica Cuantica |

Créditos USM: 5

Créditos PUCV: 7

Horas Semanales Catedra: 4

Horas Semanales Ayudantia: -

Horas Semanales Laboratorio: -

Objetivos

Preparar al alumno para realizar calculos de la estructura
electrdnica de materiales sélidos utilizando el formalismo del
funcional densidad.

Contenidos

1.- Teoria funcional densidad, marco tedrico

2.- Métodos de calculo de la estructura electrénica de
solidos.

3.- Métodos numéricos DFT, (VASP, LMTO, Quantum.
Espresso)

4.- Ecuacién de estado y propiedades eldsticas.

5.- Calculo de superficies.

Modalidad de evaluacidn

Tareas y presentaciones orales

Bibliografia

Basica:

= “Electronic structure: Basic theory and practical methods”,
Richard M. Martin, Cambridge University press, 2004.

= “Density Functional theory: A practical introduction”,
David S. Sholl And Jan Steckel, Wiley (2009).

= ¢  “Handbook of the band structure of elemental
solids”, Dimitri A. Papaconstantopoulos, Springer (2015).

Recomendada:
Lectura de Papers y Monografias recientes de cdlculos DFT
para diversos materiales de interés.




