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Título del tema: 
Simulaciones de propiedades electrónicas y estructurales en 
diversos materiales: validez de la Teoría del Funcional de la  
Densidad (DFT).  

 

Plazas: 1 

 

Objetivos: Realizar de forma autosuficiente cálculos de DFT en diversos 
materiales. 
 
Analizar la estructura atómica y comparar con referencias 
experimentales y otros niveles de teoría. 
 
Representar la estructura electrónica mediante densidades de 
estados y diagramas de bandas. 
 
Relacionar configuraciones de tensión estructural con cambios en 
las propiedades electrónicas.  
 
Establecer el grado de validez de DFT en la descripción de las 
propiedades de distintos materiales en volumen. 

 

Metodología: Los códigos de “DFT” que usaremos son el código “VASP” o 

“SIESTA”, ampliamente utilizados por la comunidad científica de 

simulaciones de materiales. El estudiante únicamente necesitará 

un ordenador con tarjera de WIFI para realizar conexiones a 

ordenadores de cálculo donde las simulaciones se realizarán 

eficientemente. 

 

Tipo de TFG:               Experimental                          Bibliográfico                             Simulación              

 

Bibliografía: 1) Science. Vol. 321, pag. 792-4. (2008). doi: 
10.1126/science.1158722. 

 

X 


