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Recomendaciones para cursar esta asignatura

Se recomienda una formacién basica Materia Condensada, Mecdanica Cuantica y en Técnicas computacionales.

Actividades y fechas clave de la asignatura

- Fecha de inicio de la asignatura: La asignatura se iniciara en la fecha decidida por la Facultad de Ciencias para el inicio del
curso: 19/09/2011.

- Fecha de finalizacidn de la asignatura: La asignatura finalizard en la fecha decidida por la Facultad de Ciencias para la
finalizacion del curso: 27/1/2012.

Inicio

Resultados de aprendizaje que definen la asignatura

El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

1:
Dispone de las herramientas tedricas y computacionales adecuadas para estudiar los sistemas fisicos
hamiltonianos, asi como aquellos sistemas que sélo son abordables o bien resolviendo la ecuacién de
Schrddinger para un sistema de muchos cuerpos o usando la teoria del Funcional de Densidad (DFT).

Habra aprendido como realizar calculos numéricos en Quimica Cuantica Computacional.



Introduccion

Breve presentacion de la asignatura

Después de una perspectiva de evolucion histérica y de relaciéon con otras materias del Master en Fisica y Tecnologias
Fisicas, se describe como la Mecanica Cuéntica explica la fisica y la quimica de la Materia Condensada Inorganica y Organica.
Se recomienda una formacién basica Materia Condensada, Mecdanica Cuantica y en Técnicas computacionales.

Contexto y competencias

Sentido, contexto, relevancia y objetivos generales de la asignatura

La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y
objetivos:

Esta asignatura es recomendable para cualquier alumno que sienta interés en conocer el origen microscépico de:

El transporte electrénico, la superconductividad, la superfluidez, los enlaces quimicos y las reacciones quimicas.

Para ello se definiran las cuasiparticulas y se usard la técnica de la segunda cuantizacién y la Teoria del Funcional Densidad
(DFT).

Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion

Después de una perspectiva de evolucion histérica y de relacién con otras materias del Master en Fisica y Tecnologias
Fisicas, se describe como la Mecanica Cuéntica explica la fisica y la quimica de la Materia Condensada Inorganica y Organica.

Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...

1:
Decidir que sistemas nanométricos pueden abordarse usando modelos hamiltonianos.

Decidir cuales de estos sistemas se necesitan para su comprensién y para predecir el resultado de los
experimentos la resolucién de la ecuacién de Schrédinger de muchos cuerpos o el uso de la DFT.

Importancia de los resultados de aprendizaje que se obtienen en la asignatura:

Hoy dia la Nanociencia requiere saber, en la medida de lo posible, en que casos uno puede usar modelos hamiltonianos para
predecir resultados experimentales y disefiar nuevos experimentos y cuando hay que recurrir al estudio de la
correspondiente ecuacion de Schrédinger o de las ecuaciones de Kohn-Sham (en DFT). También desde hace una decena de
afios muchos procesos quimicos son abordables computacionalmente, lo que es de sumo interés como complemento e
inspiracién de los experimentos.

Evaluacion

Actividades de evaluacion

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos



mediante las siguientes actividades de evaluacion

1:
Se llevard a cabo una evaluacién continuada, proceso que se realizard por medio de preguntas en clase sobre
los temas explicados y la resolucién de ejercicios o casos practicos simples por parte de los estudiantes. Esta
evaluacién continuada supondra aproximadamente el 60% de la calificacidn final del estudiante en la
asignatura.

Se evaluara también la capacidad del alumno para realizar calculos numéricos en Quimica Cuantica y/o en
Materia Condensada. Esta actividad computara aproximadamente un 40%.

Prueba de evaluacion global

En principio esta asignatura estd disefiada para estudiantes presenciales. No obstante en el caso de que
hubiera estudiantes no presenciales o estudiantes que tuvieran que presentarse en sucesivas convocatorias
por no haber superado la asignatura en primera convocatoria, estos realizarian una serie de pruebas. Dichas
pruebas consistiran basicamente en el mismo tipo de ejercicios que los estudiantes habran ido realizando a lo
largo de la asignatura, ya que se trata de pruebas directamente relacionadas con los resultados de
aprendizaje previstos para la asignatura. Los ejercicios se realizaradn en un solo dia y seran los siguientes.

Prueba 1. Examen tedrico-practico sobre los temas desarrollados en durante el curso (ver contenidos en la
seccién “Actividades de aprendizaje programadas”). Dia del examen: en el periodo designado para exdmenes
por la Facultad de Ciencias. Tiempo disponible: 3 horas. Valoracién de uno a diez. La calificacién de esta
prueba representara el 60% de la calificacion final.

Prueba 2. Preparacion de un célculo numérico de materia condensada o quimica cuantica. La calificacién de
esta prueba supondrd, aproximadamente, un 40%.

Actividades y recursos

Presentacion metodoldgica general

El proceso de aprendizaje que se ha diseiado para esta asignatura se basa en lo siguiente:

Esta asignatura consta de dos partes o acciones formativas diferenciadas. La primera accién formativa es la adquisicion de
conocimientos basicos de la Mecanica Cuantica de Muchos Cuerpos. Dicha accién se llevara a cabo por medio de 40 h de
clases tedricas (presenciales).

La segunda actividad formativa se centrara en la implementacién computacional de las ecuaciones de Kohn-Sham.
Actividades de aprendizaje programadas (Se incluye programa)

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos
comprende las siguientes actividades...

1:
Temas que se desarrollaran en las clases de teoria:

Definicién de cuasiparticula.
Segunda cuantizacién.

Teoria de Perturbaciones (el liquido de Fermi, interaccién electrénica mediada por fonones).
Funciones de Green.

Superconductividad.



Efecto Kondo.

Teoremas de Hohenberg-Kohm.
El punto de vista de Levy.

Las ecuaciones de Kohn-Sham.

La conexidn adiabatica, la Aproximacion de la Densidad Local (LDA) la Aproximacion del Gradiente
Generalizado.

Temas de las clases practicas:

Uso de potentes paquetes de calculo con un gran nimero de funciones: OCTOPUS, GAMES GAUSSIAN, etc.

Planificacion y calendario

Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos
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University Press, 1994
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