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Nombre de la asignatura TEORIA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD: SISTEMAS
ELECTRONICOS

Cadigo 21580013

Curso académico 2024/2025

Titulo en que se imparte MASTER UNIVERSITARIO EN FiSICA AVANZADA

Tipo CONTENIDOS

N° ETCS 6

Horas 150

Periodo SEMESTRE 1

Idiomas en que se imparte CASTELLANO

PRESENTACION Y CONTEXTUALIZACION

La asignatura “Funcionales de la densidad: Sistemas electrénicos” aborda la descripcién de
sistemas formados por muchos electrones, presentando algunos de los métodos de céalculo
mas habituales de sus propiedades estaticas y dinamicas (interaccion con campos externos).
Como es logico, se prestara especial atencion a la denominada “Teoria del funcional de la
densidad”, que actualmente es el método mas extendido para predecir teGricamente las
propiedades de sistemas fisicos muy variados, desde las moléculas (tanto las méas sencillas
como las complicadas estructuras de las macromoléculas) hasta los sélidos, pasando por el
estudio de nanosistemas o de sistemas mesoscopicos.

La asignatura es de interés para todos aquellos estudiantes que vayan a enfocar su
actividad futura en calculos dentro de las areas de Fisica de la Materia Condensada, Fl'sicaE
de Materiales, Nanociencia, Quimica-Fisica, etc. También es de utilidad para futuros%
profesionales en el desarrollo tedrico de nuevas tecnologias en Fisica, Quimica,é
Farmacologia,... Por otra parte, puede sentar las bases del conocimiento de algoritmos y<
procedimientos que se usan de manera rutinaria en programas de céalculo o simulaci()n:(ts
numérica avanzados, tanto en materiales ordinarios como en nuevos materiales.
La asignatura es optativa, impartiéndose en el primer cuatrimestre del Master, y consta de 6o
ECTS, equivalentes a 150 horas de trabajo. El enfoque de la asignatura esz
fundamentalmente practico, de manera que, a titulo orientativo, dichas horas de trabajo setc
distribuyen de la siguiente manera:

- Trabajo autobnomo de los contenidos tedricos (lectura y consulta de los materiales
didacticos; estudio critico de los mismos; realizacion de los ejercicios de autoevaluacion):
50%

- Realizacion de las actividades préacticas y elaboracion de los informes de resultados: 50%.

ser verific

e integridad de este documento

O
D
>
—
=
o
o
@
o
=
D
0
D
>
—
®
<
QO
0
—
D
-
D
0
—
Q
Q
@
«Q
>
QO
—
c
=
Q
©
=
o
©
o
=
Qo
o
>
Q
(@}
o
>
]
)
3
®
>
—
o]
(2]
<
>
D
=
=
Q
3
D
>
—
Q
(7]

béasicos para el estudio de técnicas de céalculo de primeros principios, que actualmente son@
muy usadas en la evaluacion de las propiedades electrénicas de sistemas cuanticos. |
Como ya se ha comentado, estas técnicas se utilizan tanto en campos cercanos a la Materia.
Condensada (Fisica del Estado Solido, Nanotecnologia, etc.) como en aquellos que puedens
entenderse mas relacionados con la Quimica Cuantica (propiedades de moléculas,s
interaccién de las mismas con otros sistemas,...).
La asignatura pertenece al Modulo “Fisica Tedrica”, pero puede ser de interés para aquellos®
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interesados en el modulo "Fisica Computacional” ya que, como se ha indicado, es muyg
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TEORIA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD: SISTEMASE... CODIGO 21580013

formativa para aquellas personas que quieran enfocar su actividad futura en célculos dentro
de las areas de Fisica de la Materia Condensada, Fisica de Materiales, Quimica Teorica,
Nanociencia y nanotecnologia, Quimica-Fisica, etc.

Toda la informacién contenida en el CURSO VIRTUAL, especificamente modalidad y
formato de entrega de las tareas o PECs, realizacion de las pruebas presenciales, fechas de
entrega, etc. es de obligado conocimiento por parte de los estudiantes de la asignatura. Esto
incluye la informacion dada por el Equipo Docente en los diferentes foros con los que se
comunica con el estudiante. Toda la normativa contenida en el CURSO VIRTUAL es de
obligado cumplimiento para todos los estudiantes de la asignatura.

REQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES PARA CURSAR ESTA
ASIGNATURA

Para abordar la asignatura con garantias de éxito son precisos conocimientos avanzados en
Fisica y Matematicas, que hayan sido adquiridos en asignaturas de grados o licenciaturas en
Ciencias o Ingenieria. En particular:

1.- Algebra lineal y Anélisis matematico (al nivel de estudios de algunos grados en ingenieria
0 ciencias).

2.- Mecanica, Optica y Electromagnetismo (al mismo nivel que el anterior).

3.- Mecanica cuantica (funcién de onda, ecuacion de Schrodinger, interpretacién
probabilistica).

4.- Fisica del estado sélido (estructura cristalina y propiedades bésicas, teoria de bandas,®
)
En general, los conocimientos adquiridos en grados o licenciaturas en Ciencias Fisicas ot
Quimicas pudieran ser suficientes. Para aquellos estudiantes provenientes de otras®
disciplinas, el material complementario incluira orientaciones para el estudio de Ios:§
conocimientos previos correspondientes a los dos Ultimos puntos antes citados. Sing
embargo, debe hacerse notar que es necesario conocerlos bien.
Por otra parte, el estudiante ha de estar bien familiarizado con el uso de ordenadores, ya queg
buena parte del trabajo de la asignhatura (y de las tareas que permiten la evaluacién de Iaé
misma) estd basado en la ejecucién de programas de calculo. Aunque no es necesariog
hacer cambios en la programacion de los mismos, ya que son programas que bien son de%
uso publico o bien se aportan por el equipo docente, si es muy conveniente temners
conocimientos de programacion cientifica para trabajar mas comodamente en la asignatura.
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EQUIPO DOCENTE

- La autenticidad, validez e integridad
"Codigo Seguro de Verificacion (CSV)" en la direccién https://sede.uned.es/valida/

Nombre y Apellidos DAVID GARCIA ALDEA (Coordinador de asignatura)

Correo Electrénico dgaldea@fisfun.uned.es

Teléfono 91398-7636

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS

Departamento FISICA FUNDAMENTAL

Nombre y Apellidos JULIO JUAN FERNANDEZ SANCHEZ g
Correo Electronico jifernandez@fisfun.uned.es 8
Teléfono 91398-7142 ;é

UNED 4 CURSO 2024/25

117B1BC7D5A1AF6DACC2C192A1955315



TEORIA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD: SISTEMASE... CODIGO 21580013

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS
Departamento FiSICA FUNDAMENTAL

HORARIO DE ATENCION AL ESTUDIANTE

El medio basico de comunicacién y tutorizacion entre estudiantes y equipo docente son las
herramientas de comunicacién del Curso virtual, especialmente los Foros de debate.
Ademas, podran utilizarse el correo electronico, el teléfono y la entrevista personal.

Nota importante: el equipo docente puede cambiar con posterioridad a la redaccién de esta
informacion. En todo caso, los profesores que constan en el apartado "Equipo docente"
estan actualizados.

Profesor: David Garcia Aldea

E-mail: dgaldea@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7136

Horario: Martes, de 16 a 20 h

Edificio Biblioteca UNED, planta 1 (Mediateca). Paseo Senda del Rey 5. 28040 Madrid,
Espaia

Profesor: J. E. Alvarellos

E-mail: jealvar@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7120

Horario: Miércoles, de 12 a 14h y de 16 a 18h

Edificio Biblioteca UNED, planta 1 (Mediateca). Paseo Senda del Rey 5. 28040 Madrid,
Espaina

Profesor: . Julio Juan Fernandez Sanchez

E-mail: jjfernandez@fisfun.uned.es

Teléfono.: 91 398 71 42.

Horario: Miércoles de 10:00 a 12:00 h y de 16:00 a 18:00 h.

Edificio Biblioteca UNED, planta 1 (Mediateca). Paseo Senda del Rey 5. 28040 Madrid
Espaina

ridad de este documento puede ser verificada mediante el

COMPETENCIAS QUE ADQUIERE EL ESTUDIANTE

COMPETENCIAS
CM1 Poseer la capacidad para el desarrollo de una aptitud critica ante el aprendizaje que le:
lleve a plantearse nuevos problemas desde perspectivas no convencionales

CM2 Adquirir los conocimientos necesarios en Fisica Avanzada para incorporarse a un
grupo de investigacion o a empresas

CM3 Adquirir la capacidad para abordar y resolver un problema avanzado en la fisica
tedrica, computacional o de fluidos, mediante la eleccién adecuada del contexto teérico, la:
identificacion de los conceptos relevantes y el uso de las técnicas matematicas que
constituyen la mejor aproximacion para asi llegar a la solucién

CM4 Analizar una situacion compleja extrayendo cuales son las cantidades fisicas
relevantes y ser capaz de reducirla a un modelo parametrizado

integ
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CM®6 Analizar criticamente resultados experimentales, analiticos y numéricos en el campo de
la fisica avanzada

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

CONOCIMIENTOS O CONTENIDOS

CN1 Comprender conceptos avanzados de Fisica y demostrar, en un contexto de
investigacion cientifica altamente especializada, una relacion detallada y fundamentada entre
los aspectos tedricos y practicos y la metodologia empleada en este campo

CN2 Conocer y comprender los elementos mas relevantes de la fisica tedrica, computacional
y de fluidos actual. Profundizar en la comprension de las teorias que se encuentran en la
frontera de estos temas, incluyendo su estructura matematica, su confrontacion con
resultados experimentales, y la descripcion de los fendmenos fisicos que dichas teorias
explican

CN3 Conocer los sistemas operativos y lenguajes de programacion y herramientas de
computacion relevantes en el campo de la fisica avanzada

HABILIDADES O DESTREZAS
H1 Elaborar un trabajo escrito con datos bibliograficos, tedricos y/o experimentales,
escribiendo un resumen o articulado en extenso (tal y como se realizan los articulos
cientificos), formulando hipétesis razonables, composiciones originales y conclusiones
motivadas.
H2 Comunicar con claridad y rigor los resultados de un trabajo de investigacion de forma oral.
0 escrita
H3 Utilizar bibliografia y fuentes de informacién especializada, propias del &mbito de
conocimiento de la fisica, manejando las principales bases de datos de recursos cientifico
H4 Saber trabajar en equipo y comunicarse con la comunidad académica en su conjunto
con la sociedad en general acerca de la Fisica Avanzada, tanto en sus implicaciones
académicas, productivas o sociales.
H5 Modelizar sistemas de alto grado de complejidad. Identificar variables y parametros
relevantes y realizar aproximaciones que simplifiquen el problema. Construir modelos fisicos
gue describan y expliquen situaciones en ambitos diversos
H6 Ser capaz de comunicar oralmente un trabajo en el area de la Fisica Avanzada,3
sintetizando y evaluando los resultados de este, mediante juicio de pares en el contexto des
simposios cientificos y en las especialidades de fisica tedrica, fisica computacional o f|5|caw
de fluidos Habilidades o destrezas

H7 Resolver problemas algebraicos, de resolucion de ecuaciones y de optimizaci
mediante métodos numeéricos

H8 Modelar y simular fendmenos fisicos complejos por ordenador

D
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COMPETENCIAS
CML1 Poseer la capacidad para el desarrollo de una aptitud critica ante el aprendizaje que le=
lleve a plantearse nuevos problemas desde perspectivas no convencionales
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CM2 Adquirir los conocimientos necesarios en Fisica Avanzada para incorporarse a un
grupo de investigacion o a empresas

CM3 Adquirir la capacidad para abordar y resolver un problema avanzado en la fisica
tedrica, computacional o de fluidos, mediante la eleccién adecuada del contexto tedrico, la
identificacion de los conceptos relevantes y el uso de las técnicas matematicas que
constituyen la mejor aproximaciéon para asi llegar a la solucién

CM4 Analizar una situacion compleja extrayendo cuales son las cantidades fisicas
relevantes y ser capaz de reducirla a un modelo parametrizado

CM®6 Analizar criticamente resultados experimentales, analiticos y numéricos en el campo de
la fisica avanzada

CONTENIDOS

TEMA 1: El problema de muchos electrones en fisica de la materia condensada

Tras recordar algunos aspectos esenciales de la descripcion de los sistemas cuanticos,
abordaremos el estudio genérico de las propiedades fisicas de sistemas formados por
muchos electrones. Completaremos el tema con la exposicion de algunas técnicas de
resolucién numérica de la ecuacion de Schrodinger.

TEMA 2: El formalismo del funcional de la densidad para el estado fundamental

En este tema estudiaremos los aspectos esenciales de la teoria del funcional de la densidad
y veremos cdmo es posible aplicarla al calculo de las propiedades del estado fundamental
(estado de menor energia) de un sistema de electrones y relacionar estas propiedades con
las caracteristicas estructurales de los materiales. Aplicaremos esta técnica a sistemas
modelos sencillos y a estructuras mas complejas usando software de calculo/simulacion
avanzado.

TEMA 3: El formalismo del funcional de la densidad dependiente del tiempo

Aqui abordaremos de manera somera la aplicacion de la teoria del funcional de la densidad
al estudio de propiedades asociadas a las excitaciones electrénicas que son inducidas por
campos externos. A su vez, relacionaremos estas propiedades con técnicas experimentales
de caracterizacién espectroscoépica.

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada mediante el
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TEMA 4: Perspectivas y problemas abiertos

En esta ultima parte describiremos algunos aspectos de investigacion abiertos, viendo cémo
los conocimientos adquiridos en la asignatura sirven para abordar estos temas de
investigacion

METODOLOGIA

La metodologia de la asignatura esta basada en la ensefianza a distancia mediante el uso
del curso virtual implementado en la plataforma docente de la UNED, siendo la pieza
fundamental el trabajo autbnomo personal y continuado del estudiante.

Dentro de ese curso virtual, los estudiantes dispondran de:

1.- La informacién general de la asignatura, donde se establece el orden temporal de
actividades y practicas.

2.- Material didactico especifico (tedrico y practico) de la asignatura.

3.- Enlaces a los recursos informaticos necesarios para la realizacion de las Tareas
practicas, asi como la explicacion de lo que se pide en las mismas.

4.- Enlaces a material bibliografico complementario.

5.- Herramientas de comunicacién: foros de consulta y debate, y plataforma de entrega de
los informes de las Tareas practicas.

Siguiendo el esquema temporal de la asignatura, el estudiante abordara el estudio aut()nomog
de los contenidos teoricos de cada uno de los cuatro temas a partir de material didécticoé
redactado especificamente. Este estudio se complementara con lecturas mas especificas%
sefialadas en el propio material.

El curso se evalta mediante la realizacion a lo largo del mismo de cinco Tareas, en las que g

—

(0]

ificad

se usan herramientas informéaticas para la realizacién de los célculos y para la escritura de :
3]

=]

las memorias correspondientes. En estos trabajos practicos se aplicaran los conocimientos @
tedricos adquiridos a sistemas fisicos especificos.

SISTEMA DE EVALUACION

TIPO DE PRUEBA PRESENCIAL
Tipo de examen No hay prueba presencial

CARACTERISTICAS DE LA PRUEBA PRESENCIAL Y/O LOS TRABAJOS
Requiere Presencialidad No
Descripcion

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento pu
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La evaluaciéon de la asignatura se realizara a partir de la realizacion individual de
cinco Tareas practicas y de las memorias presentada sobre ellas. En las tareas el
estudiante, entre otras cosas, hard uso de cdédigos de célculo para estudiar diversos
sistemas fisicos. Se analizaran especialmente sus propiedades electrénicas (estabilidad
de las moléculas, formacion del enlace quimico, calculo de estructuras de bandas en
metales y semiconductores,...). Las Tareas y los plazos de entrega se anunciaran en el
Curso Virtual.

El estudiante, por tanto, ha de estar familiarizado con el uso de ordenadores, ya
que buena parte de las Tareas mencionadas se basan en la ejecucion de
programas de calculo (si bien estos programas son de uso publico o se aportan
por el equipo docente).

Uno de los objetivos principales de las Tareas es que el estudiante muestre
madurez e independencia, dado el enfoque académico investigador del master.
Por ese motivo, deben los estudiantes prestar atencion a los aspectos mas
originales, y analizar aquellos puntos que le llamen la atencion en cada Tarea.

Criterios de evaluacion

Dado que el méster tiene un enfoque académico investigador, las Tareas se plantean
de manera que el estudiante demuestre independencia. Se valoraran, pues, los
aspectos mas originales y personales del trabajo realizado (no se van a calificar las
tareas como si fuesen problemas o examenes cerrados). Especialmente, se quiere
motivar a los estudiantes a que analicen aquellos puntos que mas le llamen la atencién
en cada Tarea y que presenten conclusiones claras de su trabajo.

La calificacién se determinara a partir de la ejecucion de estas Tareas y la
presentacion de sus correspondientes informes, que han de incluir una discusién
detallada y critica del trabajo realizado. Como guia general, en esas memorias se
debe explicar el trabajo que se ha realizado, justificAndolo debidamente, sin
limitarse a describir meramente los pasos que se han ido haciendo.

Se requerira una calificacién minima en cada trabajo. Si todos los trabajos
superan esta calificacién minima, la calificacion final serd la media ponderada de
las calificaciones individuales.

Se valorara también muy positivamente la participacion activa del estudiante en
los foros de discusién del curso virtual.

Ponderacion de la prueba presencial y/o
los trabajos en la nota final

Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

UNED
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Las Tareas tendran las siguientes fechas aproximadas de entrega:

Tarea 1: 20 de noviembre

Tarea 2: 10 de diciembre

Tarea 3: 5 de enero

Tarea 4: 20 de enero

Tarea 5: 10 de febrero.

Los estudiantes que por alguna circunstancia no puedan seguir el calendario
ordinario podran entrar en la convocatoria de septiembre. Estos estudiantes
deberan entregar una parte de los trabajos antes del 30 de junio y el resto antes
del 20 de septiembre. El nUmero concreto de trabajos a entregar en cada fechay
los plazos exactos de entrega se anunciaran en el Curso Virtual.

PRUEBAS DE EVALUACION CONTINUA (PEC)
¢Hay PEC? No
Descripcion

Criterios de evaluacion

Ponderacion de la PEC en la nota final
Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

OTRAS ACTIVIDADES EVALUABLES
¢, Hay otra/s actividad/es evaluable/s? No
Descripcion

Criterios de evaluacion

Ponderacion en la nota final
Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

¢, COMO SE OBTIENE LA NOTA FINAL?

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada mediante el
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La calificacion se determinara a partir de la ejecucion de estas Tareas y la presentacion
de sus correspondientes informes, que han de incluir una discusién detallada y critica
del trabajo realizado. Como guia general, en esas memorias se debe explicar el trabajo
que se ha realizado, justificAndolo debidamente, y no limitarse a describir paso a paso
lo que se ido haciendo.

Se requerird una calificacion minima en cada trabajo. Si todos los trabajos
superan esta calificacion minima, la calificacién final sera la media ponderada de
las calificaciones individuales (véase la ponderacién mas abajo, que es
necesariamente aproximada ya que se quiere hacer una evaluacion global de la
asignatura en base al conjunto de las tareas).

Se valorara también muy positivamente la participacion activa del estudiante en
los foros de discusién del curso virtual.

Tarea 1 (aproximadamente, un 15%)

Tarea 2 (aproximadamente, un 15%)

Tarea 3 (aproximadamente, un 20%)

Tarea 4 (aproximadamente, un 20%)

Tarea 5 (aproximadamente, un 30%)

BIBLIOGRAFIA BASICA

Los contenidos tedricos de la asignatura estan disponibles directamente en el curso

virtual.

Por otra parte, el estudiante puede profundizar en dichos contenidos teéricos acudiendo a

los tres libros siguientes:

-- Varios autores: A Primer in Density Functional Theory, Lectures Notes in Physics
(Springer, 2003, ISBN:978-3540030836).
Un texto realizado por investigadores de prestigio en el campo y basado en una Escuela de

verano. Cubre buena parte del curso.

-- R. Parr and W. Yang: Density Functional Theory of Atoms and Molecules (Oxford
University Press, 1989, ISBN:978-0195092769).
Esta obra es especialmente Util para los dos primeros temas del curso. Al ser un texto mas

antiguo, no contiene informacion actualizada, pero los fundamentos estan expuestos de

forma clara y rigurosa a la vez.

-- Varios autores: Time Dependent Density Functional Theory, Lectures Notes in Physics
(Springer, 2006, ISBN: 978-3540354222).
De interés para los temas 3 y 4. Algunos capitulos tienen un nivel elevado, pero el texto

ofrece una perspectiva rigurosa de los fundamentos y aplicaciones de la teoria del funcional

UNED
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de la densidad dependiente del tiempo.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

El material bibliogréafico basico se podra complementar con la lectura de articulos cientificos
de interés para la realizacion de los trabajos practicos.

RECURSOS DE APOYO Y WEBGRAFIA

Todos los recursos de apoyo al estudio estan contenidos en la plataforma virtual.

El estudiante ha de prestar particular atencion a:

1.- Los contenidos tedricos basicos de la asignatura, tanto en aquellos aportados en el curso
como en los que estan la bibliografia recomendada.

2.- Guiones de las Tareas (trabajos practicos).

3.- Enlaces a los articulos que constituyen la bibliografia complementaria.

IGUALDAD DE GENERO

En coherencia con el valor asumido de la igualdad de género, todas las denominaciones que en esta
Guia hacen referencia a érganos de gobierno unipersonales, de representacion, o miembros de la
comunidad universitaria y se efectian en género masculino, cuando no se hayan sustituido por_
términos genéricos, se entenderdn hechas indistintamente en género femenino o masculino, segun el
sexo del titular que los desempefie.

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada media
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UNED 12 CURSO 2024/25

117B1BC7D5A1AF6DACC2C192A1955315



		2025-05-29T23:22:09+0200




