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Asignatura antecedente: Ninguna
Asignatura subsecuente: Ninguna

Objetivo general:
Describir la estructura electronica de los materiales y clasificarlos en funcién de sus propiedades.
Aplicar métodos modernos para calcular y predecir propiedades de los materiales.

Objetivos especificos:
1. Analizar las propiedades fundamentales de sistemas electrénicos en distintas dimensiones.

2. |dentificar el intervalo de accion y limites de los diferentes modelos que se aplican a los materiales.
3. Describir modelos tedricos en el calculo de propiedades de los materiales.
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Total de horas: 48 | 12

Suma total de horas: 60

Contenido Tematico

Unidad

Temas y subtemas

Introduccion

1.1. Revision de algunos conceptos matematicos asociados a la mecanica cuéntica: bras y kets.
1.2. El 4tomo de hidrégeno.

1.3. Metales, semiconductores y aislantes.

La molécula diatdmica

2.1. La molécula diatdmica homonuclear. La molécula de hidrdgeno.
2.2. La molécula diatdmica heteronuclear.

2.3. Electronegatividad.

2.4. Energia de enlace y orden de enlace.

Sistemas finitos e infinitos

3.1. Cadenas moleculares y el espacio k.
3.2. Orden de enlace en un sistema infinito.
3.3. Densidad de estados local y total.

3.4. Bandas de energia y energia de enlace.
3.5. El teorema de los momentos.

3.6. La aleaci6n binaria.

Sistemas bidimensionales y tridimensionales

4.1. El solido visto como una molécula gigante.

4.2. Lared cuadrada.

4.3. La red cubica.

4.4, Las zonas de Brillouin para las redes fcc y bec.

4.5. La ecuacion de movimiento para un electrén bajo la presencia de un campo externo.
4.6. El concepto de hueco.

4.7. La superficie de Fermi.

4.8. La densidad de estados en cristales bidimensionales y tridimensionales.

4.9. La matriz de densidad, orden de enlace y la energia de enlace.

4.10. El teorema de los momentos aplicado a los cristales bidimensionales y tridimensionales.

Brechas de energia

5.1. La cadena infinita con dos estados s por atomo.

5.2. Brechas de energia en una cadena lineal de una aleacion binaria.
5.3. Distorsiones de Peierls.

5.4. Metales, aislantes y el enlace metélico.

Enlace s-p. El caso del silicio

6.1. Enlace s-p entre dos atomos de silicio.

6.2. Dependencia angular de las integrales de saltos asociados a los enlaces s-p y p-p.

6.3. Hibridos sp.

6.4. Modelos simples de la estructura electronica del silicio con coordinacién tetraédrica.
6.5. Estructura de bandas del silicio empleando una base atomica minima.

6.6. Orden de enlace y energia de enlace en el silicio empleando una base atémica minima.

Teoria del electrén libre
7.1. Aproximacion del electron libre.




7.2. Electrones dentro de una caja.

7.3. Densidad de estados.

7.4. Bandas de energia en la aproximacion del electrén libre y calculadas a partir de la
combinacién lineal de orbitales atdmicos.

7.5. Modelo del electron casi libre.

7.6. Pseudopotenciales.

7.7. Apantallamiento.

7.8. Correlacion e intercambio.

Propiedades de los metales dentro de la aproximacion del electrén libre
8.1. Estadistica de Fermi-Dirac.

8.2. Potencial de contacto.

8.3. Calor especifico electronico.

8.4. Conductividad eléctrica.

8.5. Conductividad térmica.

8.6. La ley de Wiedeman-Franz.

8.7. Efecto Hall.

8.8. Energia de cohesion en metales simples.
8.9. Diferencias energéticas estructurales.
8.10. Aplicaciones.

Metales de transicion

9.1. El modelo de Friedel.

9.2. Potenciales de Finnis-Sinclair.

9.3. Enlaces d-d.

9.4. Estructura cristalina en la familia de los metales de transicion.
9.5. Enlace en las aleaciones metalicas.

9.6. Aplicaciones.

Introduccion a la teoria cuantitativa moderna

10 10.1. La aproximacion de Born-Oppenheimer.

10.2. Bosquejo de la teoria de funcionales de la densidad.
10.3. Algunas aplicaciones.

Mas alla de la teoria de bandas

9.1. Electrones en metales no cristalinos.
9.2. La brecha energética en el silicio amorfo.
9.3. Localizacion electrénica.

9.4. Polarones.

9.5. Localizacion de Anderson.

9.6. Transicion metal-aislante.

11
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Sugerencias didacticas: Mecanismos de evaluacion del aprendizaje de los
Exposicion oral (x) alumnos:

Exposicién audiovisual (x) Examenes parciales (x)
Ejercicios dentro de clase (x) Examen final escrito (x)
Ejercicios fuera del aula (x) Trabajos y tareas fuera del aula (x)
Seminarios () Exposicién de seminarios por los alumnos ~ (x)
Lecturas obligatorias (x) Participacion en clase (x)
Trabajo de investigacion () Asistencia ()
Practicas de taller o laboratorio () Seminario ()
Précticas de campo () Otras: ()
Uso de tecnologias de la informacion y

comunicacion (videoconferencias,

documentales, entre otros) (x)

Otras: ()

Perfil profesiografico:
Licenciado en Fisica, de preferencia con Doctorado en un area afin. Con experiencia docente.




