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Título del Trabajo: Simulación del transporte electrónico en materiales 2D monocapa mediante métodos de primeros 

principios 
Tipología del Trabajo:                 
(Segun punto 3 de las 

Directrices del TFG 

aprobadas por Comisión 
Docente el 10/12/14) 

   
( Marcar 

con X) 

1. Revisión bibliográfica X 4. Elaboración de nuevas prácticas de 
laboratorio 

 

2. Estudio de casos teórico-prácticos X 5. Elaboración de un proyecto  

3. Trabajos experimentales  6. Trabajo relacionado con prácticas externas  
 

 
 

 

Breve descripción del trabajo: 

Uno de los dispositivos más relevantes para el desarrollo de la futura computación neuromórfica es el denominado 

memristor, cuyo funcionamiento emula el comportamiento de las sinapsis existentes en la estructura neuronal del cerebro 

humano. Los memristores son esencialmente un sándwich de material semiconductor o aislante entre dos electrodos 

metálicos, que funciona bajo la combinación del transporte iónico y el electrónico. 

El uso de materiales 2D para aplicaciones memristivas proporciona capacidades adicionales al dispositivo. Por tanto, la 

comprensión del transporte iónico y electrónico en este tipo de materiales es crucial para la obtención de memristores 

óptimos para aplicaciones neuromórficas. 

El trabajo implica el empleo de técnicas de primeros principios, y en particular de DFT, para la simulación y comprensión 

del transporte electrónico en materiales 2D monocapa, cuyo funcionamiento será posteriormente empleado para la 

realización del meristor. 
 

 

Objetivos planteados: 

- Familiarización con la teoría del DFT. 

- Familiarización con la herramienta Quantum-ATK. 

- Exploración de las funcionalidades de Quantum-ATK para la simulación del transporte electrónico. 

- Comprensión de los mecanismos de transporte en materiales 2D. 

- Cálculo de las características I-V en dispositivos de materiales 2D. 
 

 

Metodología: 

- Revisión bibliográfica 

- Empleo de Quantum-ATK para la simulación de la estructura pura del material. 

- Cálculo de las propiedades electrónicas de transporte. 

- Estudio de diversas estructuras y materiales 2D. 

- Estudio de los mecanismos de transporte influyentes en el comportamiento de los dispositivos memristivos, y análisis de 

las capacidades de Quantum-ATK para la simulación de dichos mecanismos. 
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