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QUIMICA CUANTICA DE SOLIDOS

Objetivo

Aprender los fundamentos tedricos de los métodos de cédlculo de las propiedades electrénicas
de los sistemas cristalinos, asi como también la aplicacién de algunos de los principales
codigos computacionales que llevan a cabo tales procedimientos.

Contenido

1.

Fundamentos: Principio variacional y multiplicadores de Lagrange. Teoria per-
turbativa. La ecuacién de Schrodinger. La aproximacién de Born-Oppenheimer.
Sistema de unidades atomicas.

. El método de Hartree-Fock: La aproximacion de Hartree. El método de Hartree-

Fock. Orbitales, energia total, teorema de Koopmans. Método de Hartree-Fock-
Roothaan.

. Bases de expansion: Orbitales localizados: Slater y Gaussianos. Ondas planas.

Funciones aumentadas. Funciones aumentadas y linealizadas.

. Teoria del funcional de la densidad (DFT): Aproximacién de Thomas-Fermi.

Teoremas de Hohenberg-Kohn. Metodo de Kohn-Sham. Energia de intercambio y
correlacion: aproximaciones locales y semi-locales. Pseudopotenciales.

. Calculo de estructura electronica y funciones de respuesta:

e [Estructura electronica: Estructura de bandas en una y tres dimensiones, for-
mulacion de Bloch y momento del cristal, densidad de estados.

e [uerzas: Teorema de Hellmann-Feynmann, optimizacion estructural.
e Vibraciones: Dinamica de red, fonones, teoria de respuesta lineal.

e Fzcitaciones electronicas: Espectro de autovalores y densidad de estados, ma-
triz dieléctrica, superficie de Fermi.

e Ffectos relativistas: Ecuacion de Dirac, ecuacién de Schrodinger.



Imparticion del curso

Sesiones impartidas por el profesor y participacion de los estudiantes en resolucion de
problemas y exposicién de temas actuales relacionados con la asignatura.

Formas de evaluacion

Tareas al final de cada tema y exposicién de topicos relacionados con el curso.
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Fuente de consulta e informacion

Todas las sesiones de clase asi como también las tareas seran publicadas on-line al término
de cada tema en el siguiente link:
http://www.ifuap.buap.mx/~oseaman/quantum_chemsol_2021.html
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