CURSO SEGUNDO SEMESTRE 2018
TEORIA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD

PROGRAMA

Introduccién al método de Hartree--Fock y la Teoria de
Muchos Cuerpos

Matrices de densidad, Operadores de densidad y Matrices de
densidad reducidas.

Teoremas de Hohenberg y Kohn, v- y N- representabilidad,
busqueda restringida.

El potencial quimico y su significado, discontinuidad del
potencial guimico

Modelo de Thomas--Fermi, Thomas--Fermi--Dirac,
Thomas--Fermi--Dirac--von Weizsaecker

E1l Método de Kohn y Sham

Funcionales de la energia cinética y de la
energia de intercambio y correlacidn.

Aplicaciones a la reactividad Quimica,

electronegatividad, dureza, funcién de Fukui, ELF, AIM

Nuevos avances y toépicos
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