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INTRODUCCION A LA TEORIA DEL FUNCIONAL DE DENSIDAD (2017-18)

DATOS GENERALES

Codigo 35834
Créditos ECTS 3

Departamentos y areas

Departamento Area Dpt. Resp. Dpt. Acta

QUIMICA FISICA QUIMICA FISICA Si si

Estudios en que se imparte

MASTER UNIVERSITARIO EN CIENCIA DE MATERIALES
DOCTORADO EN CIENCIA DE MATERIALES

Contexto de la asignatura

La Teoria del Funcional Densidad se ha convertido en una de las herramientas de trabajo mas utilizadas actualmente
dentro de la Quimica Tedrica y Computacional, independientemente del campo de aplicacion de ésta, gracias a su
capacidad predictiva a un coste computacional razonablemente moderado. Entre dichos campos de aplicacion, se
encuentran sin duda la ciencia de materiales, la quimica y fisica del estado sélido, la nanotecnologia, la quimica organica y
farmacedtica, etc.
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OBJETIVOS

Objetivos especificos aportados por el profesorado (2017-18)

A destacar: (i) Conocer los fundamentos basicos de la Teoria del Funcional Densidad y sus avances mas significativos; (ii)
Ser capaz de identificar las limitaciones de la Teoria del Funcional Densidad en aplicaciones cuantitativas; y (iii) Disponer
de la informacién necesaria para llevar a cabo experimentos computacionales por uno mismo.
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CONTENIDOS
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Contenidos teoricos y practicos (2017-18)

Unidad didactica 1: Conteztualizacion. Quimica cuantica. Métodos Ab initio.

- Generalidades y propiedades basicas.

- Correlacion electrénica. Energia de correlacion.
- Teorias ClI, perturbativas y CC.

- Precision quimica y precision de calibracion.

- Jerarquia y convergencia de los resultados.

- Técnicas de extrapolacion. Métodos compuestos.

Unidad didactica 2: Introduccion a la Teoria del Funcional Densidad.

- Teorias primitivas y perspectiva historica: Modelo de Thomas-Fermi-Dirac.
- Generalidades matematicas. Funcionales y derivadas funcionales.

- Matrices densidad reducidas: la densidad electrénica.

- Condiciones y garantias sobre la densidad electronica.

- La derivada funcional de la energia.

- Teoremas de Hohenberg-Kohn: enunciado y demostracion.

Unidad didactica 3: El modelo de Kohn-Sham.
- Hipétesis basica y construccion del modelo.

- Autovalores y autoenergias resultantes del modelo.

- El funcional de intercambio-correlacion: jerarquia y clasificacion de expresiones.

- Funcionales explicitos de la densidad: LDA, GGA y m-GGA.

- El error de autointeraccion.

Unidad didactica 4: La conexiéon adiabatica.
- El modelo de la conexién adiabatica.
- Funcionales hibridos y doblemente hibridos.

- El potencial efectivo optimizado (OEP).

Unidad didéactica 5: Reactividad quimica.
- El potencial (molecular) quimico.
- La ecuacion fundamental del cambio quimico.

- indices de reactividad y funciones locales.

Unidad didéactica 6: Limitaciones de modelos semilocales.
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- Interacciones no covalentes.

- Efectos estereoelectrénicos.

- Ruptura y formacién de enlaces.

- Degeneraciones y cuasi-degeneraciones.
- Procesos de transferencia de carga.

- Deslocalizacién y conjugacion electronica.

Unidad didactica 7: Extension a estados excitados (TD-DFT)
- Teorema de Runge-Gross.
- Regimen de respuesta lineal.

- Energias de excitacion.

Unidad didactica 8: Recursos y estrategias computacionales.
- Capacidades computacionales actuales. Ejemplos.
- Revision on-line de software cientifico disponible.

- Consideraciones numeéricas.

Unidad didactica 9: Resultados y aplicaciones.
- Propiedades geométricas y vibracionales.

- Propiedades energéticas y termoquimicas.

- Propiedades eléctricas.

- Propiedades fotoquimicas y fotofisicas.

- Efectos de agregacion y ambientales.

Unidad didactica 10: Modulo de conocimiento individualizado

Seleccion de temas a desarrollar y exponer por el alumnado. Entre ellos,

- Conceptos y reactividad quimica (potencial quimico, principio HSAB, dureza, electronegatividad, etc.)
- Aplicacion a metales de transicion, superficies y fenémenos de adsorcion.

- Aplicacion a materiales funcionales: grafeno, semiconductores organicos, etc.

- Aplicacion a sélidos periddicos y agregados moleculares.

- Técnicas de reduccién del coste computacional: escalado lineal, técnicas RI, etc.

- Generalizacion de funcionales hibridos: hibridos locales, separaciones de corto y largo rango, etc.

- Funciones de base: convergencia, BSSE, desarrollos especificos, etc.
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EVALUACION
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Instrumentos y criterios de Evaluacion 2017-18

Tipo
EXAMEN FINAL

ACTIVIDADES DE
EVALUACION
DURANTE EL
SEMESTRE

ACTIVIDADES DE
EVALUACION
DURANTE EL
SEMESTRE

ACTIVIDADES DE
EVALUACION
DURANTE EL
SEMESTRE

Criterio

Se proporcionara al alumnado un
supuesto practico de acuerdo al
programa de la asignatura y sus

propios intereses.

Se evaluara, sobre todo, el interés
y la participacion, asi como la
capacidad de situar la asignatura
en el contexto del Master en
Ciencia de Materiales

Se entregaran resueltos los
problemas de la coleccion
existente, que abarcan los
contenidos desarrollados en la

asignatura

Se entregara un informe con los
resultados y su discusion, para

todas las practicas

computacionales realizadas

Descripcion

Propuesta de supuesto practico
de tipo computacional

(recuperable)

Participacion activa (no

recuperable)

Realizacion y entrega de

problemas resueltos
(recuperable)

Realizacion y entrega de
practicas computacionales (no

recuperable)

Ponderacién

30

10

30



