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La Universidad tiene un compromiso con la construccién de una cultura de respeto e integridad. Quienes participen de este
curso se adscriben al Cédigo de Honor UC y adquieren el compromiso de aportar a la construccidon de una cultura de
Integridad Académica, actuando en consonancia con los valores de veracidad, confianza, respeto, justicia, responsabilidad
y honestidad en todo el trabajo académico.

I.  DESCRIPCION DEL CURSO

Este curso aborda los fundamentos fisicomatematicos de la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), junto con su
aplicacion practica en el estudio de materiales. Los y las estudiantes desarrollardn habilidades para derivar modelos teéricos,
implementar simulaciones computacionales y analizar criticamente resultados. La metodologia de aprendizaje se llevara a
cabo a través de clases tedricas, ejercicios practicos, talleres y discusion de literatura cientifica. Se espera que integren teoria
y practica en problemas reales. La evaluacion considera tareas computacionales, participacion en discusiones y analisis de
articulos cientificos.

Il. RESULTADOS DE APRENDIZAIJE

1. Derivar las ecuaciones fundamentales de la Teoria del Funcional de la Densidad, en el contexto del modelado cuantico
de sistemas electrénicos.

2. Analizar las propiedades y limitaciones de funcionales de la energia utilizados en DFT, considerando su aplicabilidad a
materiales reales.

3. Implementar simulaciones de estructura electrénica con el software ABINIT, para el estudio de propiedades electrdnicas
y estructurales de materiales.

4. Evaluar la convergencia numérica y la fiabilidad de los resultados obtenidos, a partir de parametros computacionales y
criterios fisicos.

5. Interpretar datos computacionales como bandas electrénicas, densidad de estados y relajaciones estructurales en el
marco de la fisica del estado sélido.

6. Valorar criticamente articulos cientificos basados en DFT, considerando la pertinencia metodoldgica, la implementacion
computacional y la interpretacion fisica de resultados.
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lll. CONTENIDOS

1. Fundamentos tedricos de la DFT
1.1. Teoremas de Hohenberg-Kohn y su significado fisico.
1.2. Ecuaciones de Kohn-Sham y sus implicancias computacionales.
1.3. Limitaciones de DFT y motivaciones para métodos extendidos.

2. Funcionales de la energia y pseudopotenciales
2.1. Aproximaciones LDA, GGA y funcionales hibridos.
2.2. Pseudopotenciales: conceptos, tipos y formatos.
2.3. Seleccion de funcionales y pseudopotenciales segun el tipo de material.

3. Introduccion al software ABINIT
3.1. Estructura de los archivos de entrada y parametros basicos.
3.2. Instalacién, entorno de ejecucién y primeros calculos SCF.
3.3. Analisis de salida, verificacion y convergencia numérica.

4. Simulacién computacional de materiales
4.1. Construccion de estructuras cristalinas y relajacién geométrica.
4.2. Calculo de bandas electrénicas y densidad de estados.
4.3. Estudio de materiales semiconductores y comparacion con datos experimentales.

5. Aplicaciones avanzadas de DFT
5.1. Sistemas magnéticos y simulaciones con spin polarizado.
5.2. Correccién DFT+U y tratamiento de electrones fuertemente correlacionados.
5.3. Calculo de propiedades dpticas y fondnicas.

6. Modelado avanzado de materiales con DFT
6.1. Simulacion de materiales 2D: estructura, bandas y propiedades emergentes.
6.2. Extension a dinamica molecular basada en DFT.
6.3. Introduccién a métodos mas alla del DFT: GW y TDDFT.

IV. ESTRATEGIAS METODOLOGICAS

— Clases expositivas

— Aprendizaje colaborativo
— Talleres practicos

— Estudio de casos cientificos

V. ESTRATEGIAS EVALUATIVAS

— Proyecto: 40%

— Informes practicos: 30%

— Andlisis critico: 15%

— Participacion en talleres y actividades de discusion: 15%

VI. BIBLIOGRAFIA

e Bibliografia minima:
- Sholl, D. S., & Steckel, Janice A. (2022). Density Functional Theory: A Practical Introduction (2nd ed.). Wiley.
- Hafner, J. (2022). Materials Simulations using Density Functional Theory. Wiley-VCH.
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