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Sistema de muchos cuerpos

Ecuacion de Schrodinger

E. Schrodinger (Nobel de Fisica 1933)
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No existe solucion exacta.

Determinacion de la funcidn de onda.

Observables dependen de la funcién de onda.

Evolucion con el tiempo, estados excitados.

Dinamica.

Ecuacion de Kohn-Sham
W. Kohn (Nobel de Quimica 1998)

Teoria de la Funcional Densidad
“ Aproximacion del sistema.

4}_, Solucién aproximada.

No interesa la funcidon de onda, si la densidad.
Observables dependen de la densidad.
Evolucién con el tiempo, estados excitados.

Dinamica.



Qué se puede estudiar?

* Propiedades estructurales

Determinacion de estructuras cristalinas, optimizacion de posiciones atdmicas en
moléculas y superficies. Comparacion con: Rayos X, XANES, EXAF, IR, RAMAN

* Propiedades magnéticas e hiperfinas.

Magnetizacion total y por atomo, estudio de diferentes configuraciones magnéticas,
propiedades hiperfinas. Comparacion con medidas de magnetizacion VSM, SQUID,
Difraccion de Neutrones, espectroscopia Mossbauer, PAC, NMR, NQR, EPR.

» Propiedades Opticas, comparacion con espectros de absorcidn, UV-vis.

e Adsorcion de moléculas en superficies, comparacion con STM, AFM, TPD.

e Etc.

Limitaciones

» Efectos de temperatura. mmmp Ab-initio Molecular Dynamics (AIMD)

* Recursos computacionales.



Cuando el experimento complementa a la teoria.

Journal of Alloys and Compounds 683 (2016) 3237

Contents lists available at ScienceDirect
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journal homepage: http://www.elsevier.com/locate/jalcom

First principles and experimental studies of the structural and @Cmm i
magnetic ground state of the ternary compound MnFe3N

A.V. Gil Rebaza *"°, AM. Mudarra Navarro ?, |. Martinez * <, E.L. Peltzer y Blanca ”
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Cuando la teoria complementa al experimento.

FULL PAPER

Synthesis, Crystal and Magnetic Structure of the Double Perovskites
A,NiMoOg4 (A = Sr, Ba): A Neutron Diffraction Study
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Figure 2. Observed (crosses), calculated (full line) and difference
(bottom) high resolution NPD Rietveld profiles for A,NiMoO,
collected at 295 K with L = 1.594 A for (a) A =Sr. (b)A =Ba
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Figure 5. Thermal variation of the ordered magnetic moments for
Ni in the antiferromagnetic structure of A;NiMoOy: (a) A = Sr

(b) A =Ba
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Figure 6. A sketch of the magnetic structures for: (a) Sr,NiMoOy,

w1th k = (1/2 0 1/2); the magnetic unit cell consists of four erystal-

pl'uc cells, and gb) Ba;NiMoOg, with & = (1/2 1/2 1/2): for the

e of clarity, the figure shows the chemical cell (¢ =~ 8 A) and
uan of three ad]acenl cells

k=(1/2,1/2,1/2)
AE = 0.0 meV



J Biol Inorg Chem (2015) 20:1205-1217
DOT 10,1007/ 007 75-015-1300-4 CrossMark

Inhibition of cyclin-dependent Kinase CDK1 by oxindolimine

ligands and corresponding copper and zinc complexes
Rodrigo Bernardi Miguel® - Philippe Alexandre Divina Petersen” -
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Ab-initio Molecular
Dynamics (AIMD)

amino acids are omitted for better visualization. Blue line the bond
distances and torsion angle (dihedral N4—C18-C19-C17). Vellow
lines the m-stacking interactions (in the case of isapn)



Adsorcion de la Porferina TPP sobre superficies metalicas. :
. TPP = tetraphenylporphyrin

Co-TPP
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Se puede estudiar nanoparticulas?







Herramientas necesarias o «Laboratorio»

* Bibliografia.

 Computadoras para hacer los calculos.

* Internet (buena banda ancha).

NanmoI-N HPC-AcIuster
Universidad de Sao Paulo - Brasil

Grendel HPC-cluster Bluegene -Q Supercomputer
Aarhus University - Denmark Rice University - USA



Gracias...!!

Acréonimos Yy siglas

XANES
EXAFS
VSM
SQUID
PAC
NMR
NQR
EPR
TPD

: X-ray Absorption Near Egde Structure.

: Extended X-ray Absorption Fine Structure.

: Vibrating Sample Magnetometer.

: Superconducting Quantum Interface Devices.
: Perturbed Angular Correlation Spectroscopy.
: Nuclear Magnetic Resonance.

: Nuclear Quadrupole Resonance.

: Electron Paramagnetic Resonance.

: Temperature Programmed Desorption.



