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Propuesta de Trabajo Fin de Grado del Doble Grado en Fisica y Matematicas
(curso 2021-2022)

Responsable de tutorizacion: Blanca Biel Ruiz

Correo electronico: biel@ugr.es

Departamento: Fisica Atomica, Molecular y Nuclear

Area de conocimiento: Fisica Atomica, Molecular y Nuclear

Responsable de cotutorizacion:
Correo electronico:

Departamento:

Area de conocimiento:

(Rellenar solo en caso de que la propuesta esté realizada a través de un estudiante)
Estudiante que propone el trabajo:

Titulo: Simulaciones a escala atdmica de materiales bidimensionales para spintronica y otras
aplicaciones
Numero de créditos: )6 ECTS [_]12 ECTS

Tipologia del trabajo (marcar una o varias de las siguientes casillas):

[_]1. Revisiones y/o trabajos bibliograficos sobre el estado actual de aspectos especificos relacionados con
la titulacion

X]2. Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica de la titulacion, a partir del
material disponible en los centros

[ ]3. Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc.

[ ]4. Elaboracion de nuevas préacticas de laboratorio

[_]5. Elaboracion de un informe o un proyecto en el ambito del grado de naturaleza profesional

[_]6. Trabajos relacionados con las practicas externas

Descripcion y resumen de contenidos:

Estudio computacional de las propiedades electronicas y magnéticas de materiales bidimensionales [1] (grafeno,
dicalcogenuros de metales de transicion, etc.) mediante métodos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT). La Teoria del Funcional de la Densidad es una técnica actual avanzada para el calculo de estructuras
electronicas, basada en la aplicacion de la mecanica cuantica a sistemas de muchas particulas, que combina la
precision en los calculos con su facilidad de aplicacion para el estudio de sistemas complejos [2].

En los materiales bidimensionales, de espesor atomico (1-3 Angstrom), los defectos mas comunes (vacantes de
atomos, dopantes, sustitucion de atomos de una especie quimica por otra) tienen un gran impacto en sus propiedades
electronicas, y es necesario utilizar para su estudio métodos de simulacion cudnticos que tengan en cuenta detalles
a escala atémica. El analisis de dichos defectos y de las distintas combinaciones de materiales bidimensionales se
utiliza de forma habitual en el &mbito de la nanotecnologia para disefiar nuevos materiales con propiedades
especificas.

En este Trabajo de Fin de Grado se estudiaran materiales bidimensionales de distinta naturaleza. Se
caracterizara el material ideal (sin desorden) y se estudiaran sus propiedades bajo la influencia de factores
externos (dopantes, campo eléctrico externo, sustrato, etc.) En funcion de los intereses del alumno se
seleccionaran los materiales mas adecuados para distintas aplicaciones: spintronica, simulaciones de
microscopia cudntica (STM y AFM), etc.




Conocimientos requeridos:

- Conocimiento del entorno LINUX/UNIX (nivel usuario)
- Conocimientos de Estado Solido y Fisica Cuantica
- Conocimientos de un lenguaje de programacion (Python, Fortran, C++, etc.) a nivel basico pueden ser ttiles.

Actividades a desarrollar:

- Seleccion de materiales y defectos a estudiar. Estudio de sus propiedades a partir de bibliografia basica facilitada
por la tutora.

- Simulacién de ejemplos/tutoriales mediante el cddigo de simulacion elegido

- Simulacién de material y defecto(s) elegidos mediante el codigo de simulacion elegido

- Analisis de las propiedades estructurales y electronicas del material y defecto(s) seleccionados. Comparacion con el
caso ideal. Comparacion con otros materiales (si el tiempo lo permite.)

Objetivos planteados

Familiarizarse con el trabajo en un entorno UNIX/LINUX: editores de texto, herramientas graficas de visualizacion de
datos, herramientas para la manipulacion de estructuras atomicas, etc

Aprender a manejar de forma basica métodos de simulacion de estructura electronica basados en la Teoria del
Funcional de la Densidad (DFT).

Estudiar el efecto en las propiedades estructurales (longitud y angulos de enlaces entre &tomos) y electronicas
(estructura de bandas, densidad de estados) de la inclusion de defectos (vacantes de atomos), dopantes, o combinacion
de distintos materiales bidimensionales.
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Para profundizar:
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Firma del estudiante Firma del responsable de tutorizacion
(solo para trabajos propuestos por alumnos)

Firma del responsable de cotutorizacion (en su caso)

En Granada,a 18de mayo de2021



