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Modalidad y evaluacion: tedrico-practico. Curso presencial, con la posibilidad de realizarlo en forma virtual
para aquellos alumnos que no pertenezcan a la UNLP. Trabajo final usando las herramientas de calculo
presentadas en el curso y defensa del mismo.

En este curso se busca introducir a los estudiantes en los métodos computacionales ab initio y técnicas de
simulacién que se aplican actualmente para el modelado de diversos tipos de materiales y procesos, con especial
énfasis en propiedades estructurales, electronicas, magnéticas e hiperfinas de los mismos. Se desarrollaran los
aspectos fundamentales de la Teoria de la Funcional Densidad (DFT) para caracterizar el comportamiento y
propiedades de materiales solidos. Se espera poder brindar el conocimiento necesario que permita a los estudiantes
conocer las potencialidades y limitaciones de la metodologia, como para que sean capaces de llevar adelante
estudios tedricos y experimentales en sistemas de interés.

El curso se dictara desde septiembre a noviembre (dos clases por semana) mas un mes para la realizacion del
trabajo final. En el marco del curso se dictaran seminarios dictados por especialistas. Estara dividido basicamente
en cuatro partes:

Primera parte: consistira en el desarrollo de clases teoricas, en las que se presentaran los fundamentos de los
métodos de modelado computacional ab initio basados en la Teoria de la Funcional Densidad.

Segunda parte: la modalidad del dictado serd compartida entre clases tedricas, sobre las caracteristicas
generales de diferentes cddigos de modelizacion y simulacion de materiales. Se realizaran clases practicas,
mediante la utilizacion de computadoras, empleando diferentes programas de modelado y simulacién.

Tercera parte: se basara en el desarrollo de temas especiales y aplicaciones especificas a través de seminarios
dictados por especialistas invitados.

Cuarta parte: constituye la etapa de evaluacion que consistira en el desarrollo de una actividad préactica por
parte de los alumnos, la presentacion de una monografia, y las consultas correspondientes.

PROGRAMA:

1: Introduccion a la fisica del sé6lido y teoria de la funcional densidad. Introduccidn al estudio de la materia
condensada. Tipos de sélidos, su clasificacion. Teorias desarrolladas para su estudio. Teoria de muchos cuerpos.
Introduccion a la teoria de la funcional densidad.

2: Teoria de la Funcional Densidad — El método “Linearized Augmented Plane Wave” (FP-LAPW). Teoria
de la funcional densidad. Aproximacion de Born-Oppenheimer. El problema de correlacion e intercambio:
Aproximaciones LSDA, GGA y mas alla de LSDA (LSDA+U, funcionales hibridas). Las Ecuaciones de Kohn y
Sham. Resolviendo las ecuaciones: EI Método FP-LAPW. Propiedades estructurales, electronicas, y magnéticas:
minimizaciones estructurales, fuerzas, momentos magnéticos, propiedades hiperfines (corrimiento isomérico,
gradiente de campo eléctrico, campo hiperfino). Espectros absorcion de rayos X (XANES). Estimacion del Error
en los Calculos.

3: Potenciales de correlaciéon e intercambio. Aproximacion de densidad local (LDA): VWN, PZ91, PW92.
Aproximacion de gradientes generalizados (GGA): PW91, PBE, WC, revPBE, PBEsol. Meta GGA: TB-mBJ,
TPSS. Funcionales hibridos: PBEO, HSE, GAU. Ventajas y desventajas. Costo computacional.

4: Fonones e introduccion al codigo Phonopy. Propiedades vibracionales, espectro fondnico y diagramas de
dispersion utilizando los cédigos VASP y Quantum-Espresso. Aproximacion de desplazamientos finitos y la
Teoria del Funcional de la Densidad Perturbada (DFPT). El codigo Phonopy, propiedades vibracionales y
termodinamicas. Silicio BULK y nanoestructuras de 6xido de Titanio.
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5: Termofisica ab initio en la aproximacion cuasi-armoénica (QHA). Efectos anarménicos. Espectro de
frecuencias dependiente del volumen. La aproximacién cuasi-armonica. Pardmetro de Griineisen. Contribuciones
electronicas. Calculo de propiedades termodinamicas en la QHA: capacidad calorifica a presion constante,
coeficiente de expansion térmica, entropia y energia libre de Gibbs. Ejemplo de aplicacion: propiedades
vibracionales y térmodindmicas de compuestos intermetalicos binarios del tipo TMa.X,, (TM = Cu,Ni; X =
In,Sn,Sh).

6: Propiedades térmicas en la QHA. Propiedades termodinamicas del Silicio la aproximacion QHA. Curva E vs
V. Generacién de super-celdas con desplazamientos simétricos a diferentes volimenes en torno al equilibrio a 0
K. Célculo de fonones para distintos volimenes. Calculo de propiedades termodinamicas del Si: capacidad
calorifica a presion constante, modulo de compresién coeficiente de expansion térmica, y pardmetro de Griineissen
en funcidn de la temperatura.

Préctica 1: El cddigo Quantum-Espresso. Criterios de convergencia. Archivo de entrada. Ejecucion en paralelo.
Eleccion de pseudopotencial, energia y densidad de corte, k-points. Optimizacion del parametro de red, estructura
de bandas, densidad de estados totales (DOS) y parciales (PDOS), densidad de carga.

Préactica 2: Sistemas Magnéticos. Estudio del Fe(BCC). Influencia del smearing en sistemas magnéticos.
Estructura de bandas, DOS, PDOS. Magnetismo colineal y no-colineal. Calculos fixed spin moment (FSM).

Préactica 3: Optimizacion estructural y Sistemas semi-periddicos. Relajacién de posiciones atémicas,
optimizacién de sistemas con parametros internos. Calculos tipo “variable-cell relax” (vc-relax). Estudio de
Sistemas semi-periddicos (superficies), relajacién superficial. Au(001) y Au(110).

Préactica 4: Mas alla de GGA DFT+U: caso del NiO y FeO. Funcionales hibridas: B3LYP, PBEO, HSE06, GAU,
meta-GGA (TB-mBJ): estudio del Si y NiO.

Préactica 5: Propiedades térmicas y codigo Phonopy. Introduccion al cddigo Phonopy. Archivos de entrada y
salida. Generacidn de superceldas con desplazamientos finitos. Construccion de la matriz de constantes de fuerzas
y archivo de conjunto de fuerzas. Densidad de estados fononica, su diagrama de dispersion, propiedades
termodinamicas y representacion irreducible. Efecto del uso de super-celdas con desplazamientos finitos versus el
uso de DFPT. Calculos espectroscopicos: IR y Raman.
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