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Plan

Metales a temperatura finita
Metales a 0K. Metodo de smearing. 
Sistemas magnéticos.
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Necesidad del smearing en metales (T= 0K)

La suma converge lentamente con el numeo de k-points en los metales. 
Esto ocurre porque para los k crcanos a la superficie de Fermi, los 
numeros de ocupacion saltan entre 0 y 1. El truco es remplazar la 
funcion de salto por una función mas suave, que haga suaves los 
cambios de ocupación al variar los niveles de energía. 

Fermi smearing

Gaussian smearing
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Metales

El método de tetrahedros es una interpolación de las 
energias en puntos intermedios que no estan en la 
malla de puntos k. Es lo mejor para calcular energía.
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Smearing

El método de tetrahedros es bueno para la energía, 
mas no da las fuerzas correctas. Si necesita fuerzas, 
use occupation='smearing', smearing='mp',degauss=?
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Densidad de estados
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E−n ,k
 

DE =∑
n , k , 

E−n , k
 



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl1

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Metales y sistemas 
magnéticos



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl2

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Plan

Metales a temperatura finita
Metales a 0K. Metodo de smearing. 
Sistemas magnéticos.



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl3

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl4

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl5

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Temperatura



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl6

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Necesidad del smearing en metales (T= 0K)

La suma converge lentamente con el numeo de k-points en los metales. 
Esto ocurre porque para los k crcanos a la superficie de Fermi, los 
numeros de ocupacion saltan entre 0 y 1. El truco es remplazar la 
funcion de salto por una función mas suave, que haga suaves los 
cambios de ocupación al variar los niveles de energía. 

Fermi smearing

Gaussian smearing



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl7

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl8

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl9

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Temperatura



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl10

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Metales

El método de tetrahedros es una interpolación de las 
energias en puntos intermedios que no estan en la 
malla de puntos k. Es lo mejor para calcular energía.



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl11

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Smearing

El método de tetrahedros es bueno para la energía, 
mas no da las fuerzas correctas. Si necesita fuerzas, 
use occupation='smearing', smearing='mp',degauss=?



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl12

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl13

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl14

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

sistemas magnéticos



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl15

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

sistemas magnéticos



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl16

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

sistemas magnéticos



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl17

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

sistemas magnéticos



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl18

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

sistemas magnéticos



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl19

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Densidad de estados



  

 

 Eduardo Menendez, Grupo de Nanomateriales, Universidad de Chile, http://www.gnm.cl20

Tutorial Quantum-ESPRESSO, Chihuahua, Febrero 2009

Eduardo Menendez, GNM, Universidad de Chile. http://www.gnm.cl

Densidad de estados

D E = ∑
n ,k , , 

E−n , k

D E =∑
n ,k , 

E−n ,k
 

DE =∑
n ,k , 

E−n ,k
 


