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The DFT calculations to understand better
the material on the microscopic level

En los ultimos tiempos los célculos basados en transformada de Fourier discreta (DFT) ha

devenido una herramienta importante para comprender mejor los fenémenos que no es facil

estudiar experimentalmente en la fisica, quimica, ciencia de los materiales etc.

Especialmente en la ciencia de los materiales no es evidente investigar unos fenémenos

como difusién, formacion de defectos, interfaces u otros en el volumen de material a causa

de que es un cuerpo solido.

Esta conferencia estda dedicada a describir las utilidades de los calculos DFT en la

investigacion de los materiales. Ademas de presentar los resultados obtenidos, se pretende,

por una parte mostrar la amplitud de la informacion que se podria obtener con el uso de

herramientas informaticas, y por otra discutir las limitaciones de estos métodos.

Algunas aplicaciones de interés estan relacionadas con:

- Estudio de la formacion de vacancias y su difusion en el hierro [1]

- Estudio de los propiedades fundamentales de una fase Fe16C2 en el acero [2]

- Uso de la materia 0-Al13Co4 con la estructura préxima a los cuasicristales para
formacion selectiva de etileno durante la hidrogenacién del acetileno [3] (para estudio
superficial de la catalisis heterogénea)
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