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Propuesta de Trabajo Fin de Grado en Fisica

Tutor/a: Blanca Biel Ruiz (biel@ugr.es)

Departamento y Area de Conocimiento:  Electrénica y Tecnologia de Computadores — Electrénica
Cotutor/a:

Departamento y Area de Conocimiento:

Titulo del Trabajo: ~ Propiedades electronicas de sistemas bidimensionales a escala atomica

Tipologia del Trabajo: Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del
grado, a partir de material ya disponible en los Centros

Breve descripcion del trabajo:

Estudio computacional de las propiedades estructurales y electronicas de materiales bidimensionales
(grafeno, dicalcogenuros de metales de transicion, etc.) mediante métodos de primeros principios (ab
initio) basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT).

Se estudiard el efecto en las propiedades estructurales (longitud y dngulos de enlace atomico) y
electronicas (estructura de bandas, densidad de estados) de la inclusién de defectos (vacantes de
atomos), dopantes, o combinacion de distintos materiales bidimensionales. En estos materiales, de
espesor atomico (1-3 Angstroms), este tipo de defectos tiene un gran impacto, pudiendo utilizarse para
disefiar nuevos materiales con las propiedades deseadas.

Conocimientos requeridos:

— Al menos un lenguaje de programacion (python, fortran, C++, etc.) (nivel basico)
— Conocimiento del entorno linux (nivel usuario)
— Conocimientos de estado s6lido y mecanica cuantica
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