
Curso de postgrado 
CS07FI0022: Simulación de materiales 
15 U.D. o 10 créditos 	
Profs.:	y	Carlos	Cárdenas	,	Gonzalo	Gutiérrez,	Eduardo	Menendez	(Coordinador)	y	Francisco	
Muñoz.	
	
Requisitos 
Experiencia en uso de sistema operativo Linux.  
Nociones de mecánica cuántica. 
 
Objetivos 
Este curso está destinado a que el estudiante tenga un contacto temprano con la actividad de 
investigación en teoría y simulación de materiales, constituyendo un complemento a los 
cursos tradicionales de física o química del estado sólido. 
El curso consiste en una serie de actividades teórico-prácticas que cubren diferentes 
aspectos de la simulación de materiales y un proyecto de investigación, que puede tomarse 
con otro profesor del claustro especialista en la temática.   
 
Plan de temas y prácticas: 
 A) Dinámica Molecular (Prof. Gonzalo Gutiérrez) 

1) Especificación de estructuras moleculares y cristalinas. Visualización. Simulación 
de movimiento atómico. Implementación de un programa sencillo de  dinámica 
molecular.  

2) Análisis de dinámica molecular. Programación de la función de distribución de 
pares. Uso básico de un programa avanzado de dinámica molecular (p. Ej. 
LAMMPS). Propiedades mecánicas del grafeno y otro material.  
B) Estructura Electrónica I: Tight-Binding (Prof. Francisco Muñoz) 

3) Método tight-binding (Hückel). Moléculas diatómicas, cadenas lineales.  
4) Sistemas bidimensionales. Grafeno.  

C) Estructura Electrónica II: Métodos DFT (Prof. Eduardo Menéndez) 
5) Método DFT. Cálculos DFT para moleculas y cristales. 
6) Cálculo de propiedades: densidad de estados, diagrama de bandas, absorción de luz.  

D) Cuantificación de conceptos químicos usando DFT (Prof. Carlos Cárdenas) 
7) Teoría de las funciones de respuesta química en DFT (conceptual-DFT) 
8) Herramientas topológicas para la descripción del enlace químico: Función de 

localización electronica y teoría de átomos en moléculas. 
E) Proyecto de investigación 

9) Proyecto a desarrollar entre las semanas 11 y 18. 
Evaluación: 
Tres tareas (20% c/u). 
Un proyecto de investigación: 20% memoria escrita y 20% exposición oral. 
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Proyectos propuestos 

1) Vidrio metálico de cobre: determinación estrutural.  
2) Grafeno: propiedades vibracionales.  
3) Fosforeno: propiedades electrónicas y ópticas. 
4) Interface entre un absorbente solar y capa transportadora de electrones o huecos.  
5) Kesteritas para energía solar: propiedades estructurales, electrónicas y 

vibracionales.  
6) Efecto Hall cuántico. 
7) Efecto spin-Hall.  
8) Caracterización del enlace químico en compuestos con enlaces exóticos 
9) Función de localizaciuón electrónica en un modelo de Hückel. 
10) Otros. 

Horario:  
Tres horas semanales de clase presencial. Las horas y salas de clases se definirán en una 
reunión al inicio del curso.	
Organización:   
Se ruega comunicar interés mediante un mensaje al e-mail emenendez@uchile.cl  
Se hará una reunión para definir el horario el dia 12.03.2018 a las 13:40 en el Dpto de Física.	


