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Outline
' Nanociencia y Nanotecnologia

{Qué se requiere para modelar la
materia desde primeros principios?

Mecanica clasica Vs mecanica cuantica
* Need for speed —» DFT

* Algoritmos basicos

* Algunos ejemplos

* Proyectos



Nanociencia y Nanotecnologia

Ciencias: Fisica, Quimica, Biologia
Nano — 0.000000001

Nanociencias: nanofisica, nanoquimica,
nanobiologia ”

En la escala nanomeétrica tenemos “pocos”
atomos



¢ Qué determina la estructura
de las materia?

* Moléculas pequenas:

Movimiento de los electrones (Mecanica

cuantica)

Atomos, moléculas

* Macromoléculas: Interacciones de corto
alcance + Interacciones de largo alcance
(“no Intercambio de e-): H-Bonds, van der
Waals.

* Solidos: Todo lo anterior + condiciones de
frontera periodicas




Fenomenos de origen

cuantico

* Dualidad onda-particula:
Delocalizacion, interferencia,
difraccion.

* Cuantizacion de la enerqgia.
* Efecto tunel.

* Superposicion de estados.
* Enredamiento cuantico.



Dualidad onda-particula

* http://www.toutestquantique.fr/#dualite
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Ecuacion de Schrodinger

mgzp ~ Vi) 4+ V(z,y, 2)
ot~ 2m X4
g & b
2 — I I
COH V — aLIZ‘Q | ayQ | 822

77@(37’ Y, 2, t) Es la funcion de onda de la particula de
masa m

cuya energia potencial es

Viz,y, z)



Two point defects on the copper (111) surface. The point defects
(possibly impurity atoms) scatter the surface state electrons resulting in

circular standing wave patterns. Source: M.F. Crommie, C.P. Lutz, D.M.
Eigler, IBM Almaden.




Self-consistent Kohn—Sham equations

Initial guess

nt(r), nt(r)

Calculate effective potential

V‘;f(r) = Vext(r) + VHartree[n] + V,g;[nt, nl]
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Diagramas de energia y
estructura
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Interplanar binding energy (meV)

Calculating equilibrium bulk

structure of MoS2 (nheed for
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Direct to indirect band gap

(Sulphur vs Mo
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pirect to indirect band gap
transition revisited.s.

MoS2 Band Structure M0n0|aye I
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Olvidando a los electrones
% Mecanica Newtoniana
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Modelamiento de

Macromoléculas

Estructura a partir de experimentos
(NMR, X-ray crystalography ) & PBD
Protein Data Bank:
http://www.rcsb.org/pdb/home/home.d

0
Estructura a partir de calculos
(simulaciones computacionales)
Theoretical and Computational
Biophysics Group. University of lllinois
at Urbana-Champaign. NIH for

mMmacromononleciilar modelina and




Conclusiones

* Dinamica de electrones y nucleos %
Estructura & Funcion

Free software for molecular

visualization:

Avogadro, molekel, VMD, Xcrysden
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