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Breve descripcion del trabajo:

Estudio computacional de las propiedades estructurales y electrénicas de materiales bidimensionales (grafeno,
dicalcogenuros de metales de transicién, 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 enlaces entre dtomos) y electroénicas
(estructura de bandas, densidad de estados) de la inclusion de defectos (vacantes de dtomos), 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 programacioén (python, fortran, C++, etc.) (nivel bdsico)
e Conocimiento del entorno Linux (nivel usuario)
*  Conocimientos de Fisica Atomica, Fisica del Estado Sélido y Fisica Cudntica

Objetivos planteados:

®  Aplicar nociones bdsicas de Fisica Atomica, Fisica del Estado Sélido y Fisica Cudntica al estudio de Ciencia de
Materiales

®  Aprender nociones bdsicas de la Teoria del Funcional de la Densidad [Hohenberg1964, Kohn1965]

®  Aprender a manejar de forma bdsica uno o mds cédigos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)
[Kresse1996, SIESTA2002]

*  Aprender a manejar las herramientas de procesamiento de datos obtenidos mediante uno o mds cédigos basados en
la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)

*  Familiarizarse con las caracteristicas a nivel atomico de los materiales bidimensionales [Novoselov2004,
Geim2013]

®  Caracterizar mediante métodos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad uno o varios sistemas
bidimensionales en presencia de desorden (defectos, sustratos, combinaciones con otros materiales.)
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e Aprendizaje del uso bdsico de uno o mds coédigos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT).
e Caracterizacion de uno o varios sistemas bidimensionales mediante cédigos basados en la Teoria del Funcional de

la Densidad (DFT) y sus herramientas de procesamiento de datos.
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