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Sistema de muchos cuerpos

Ecuación de Schrödinger Ecuación de Kohn-Sham

• Describe al sistema como tal.

• No existe solución exacta.

• Determinación de la función de onda.

• Observables dependen de la función de onda.

• Evolución con el tiempo,  estados excitados.

• Dinámica.

• Aproximación del sistema.

• Solución aproximada.

• No interesa la función de onda, si la densidad.

• Observables dependen de la densidad.

• Evolución con el tiempo,  estados excitados.

• Dinámica.

E. Schrödinger (Nobel de Física 1933) W. Kohn (Nobel de Química 1998)

Teoría de la Funcional Densidad



Qué se puede estudiar?

• Propiedades estructurales

Determinación de estructuras cristalinas, optimización de posiciones atómicas en 

moléculas y superficies. Comparación con: Rayos X, XANES, EXAF, IR, RAMAN

• Propiedades magnéticas e hiperfinas.

Magnetización total y por átomo, estudio de diferentes configuraciones magnéticas, 

propiedades hiperfinas. Comparación con medidas de magnetización VSM, SQUID, 

Difracción de Neutrones, espectroscopia Mössbauer, PAC, NMR, NQR, EPR.Difracción de Neutrones, espectroscopia Mössbauer, PAC, NMR, NQR, EPR.

• Propiedades Ópticas, comparación con espectros de absorción, UV-vis.

• Adsorción de moléculas en superficies, comparación con STM, AFM, TPD.

• Etc.

Limitaciones

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

• Recursos computacionales.



Cuando el experimento complementa a la teoría.

DFT Experimento

• Estructura cristalina: P4/mmm

• Parámetro de red: 3.7903 Å

• Ordenamiento antiparalelo 

entre los átomos de Mn y Fe, 

con momento total 4.75µB.
a = 3.7900 Å

MT = 5.03 µB



Cuando la teoría complementa al experimento.

Experimento

mNi = 2.00 µB

DFT
mNi = 1.96 µB

k = (0, 0, 0) – FM
∆E = 1680.9 meV

k = (0, 0, 1/2)
∆E = 1831.6 meV

k = (0, 1/2, 1/2)
∆E = 1640.1 meV

k = (1/2, 1/2, 1/2)
∆E = 0.0 meV



Ab-initio Molecular 
Dynamics (AIMD)



Adsorción de la Porferina TPP sobre superficies metálicas.

TPP = tetraphenylporphyrin



Se puede estudiar nanopartículas?

D

D



NP-Fe3O4 (magnetita) + C6H8O7

≈33Å



Nanomol-N HPC-cluster
Universidad de São Paulo - Brasil

Herramientas necesarias o «Laboratorio»

• Bibliografía.

• Computadoras para hacer los cálculos.

• Internet (buena banda ancha).

Grendel HPC-cluster
Aarhus University - Denmark

Bluegene -Q Supercomputer
Rice University - USA



XANES : X-ray Absorption Near Egde Structure.

EXAFS : Extended X-ray Absorption Fine Structure.

Gracias…!!

Acrónimos  y siglas

VSM : Vibrating Sample Magnetometer.

SQUID : Superconducting Quantum Interface Devices.

PAC : Perturbed Angular Correlation Spectroscopy.

NMR : Nuclear Magnetic Resonance.

NQR : Nuclear Quadrupole Resonance.

EPR : Electron Paramagnetic Resonance.

TPD : Temperature Programmed Desorption.


