FACULTAD DE CIENCIAS

CURSO DE POSTGRADO

Nombre del curso

Teoria del funcional de la densidad

Tipo de curso electivo
(Obligatorio, Electivo, Seminario)

N° de horas totales 243
(Presenciales + No presenciales)

N° de Créditos 9

Fecha de Inicio — Término

Dias / Horario

Lugar donde se imparte

Dpto. Fisica Fac. de Ciencias

Profesor Coordinador del curso

Carlos Cardenas y Patricio Fuentealba

Profesores Colaboradores o
Invitados

Descripcion del curso

Es un curso tedrico donde se verdn los principios bdsicos de la teoria

Objetivos

Iniciar a los alumnos en uno de los métodos mds usados para el
cdlculo de estructura electrénica

Contenidos

Introduccion al modelo de particula independiente.
Hartree-Fock.

Matrices de densidad reducidas

Teoremas de Hohenberg y Kohn. V-y N-
representabilidad . Busqueda restringida.

Modelos de Thomas Fermi y extensiones. Metodo
de Kohn y Sham.
Funcionales de intercambio y correlacion.




Aplicaciones a reactividad quimica. Teoria tiempo
dependiente (TDDFT). Estados Excitados.

Modalidad de evaluacion

Tareas y Seminarios
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