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Revisamos uno de los &odos actualmente a8 utilizados en elalculo de propiedades elettricas, estructurales, magjicas, etc., de
atomos, mdéculas y élidos que presentan en particular eldereno llamado correlain electbnica fuerte (CEF). El @todo consiste en
usar la aproximaéin llamada LDA+U (Aproximadn de la densidad local + uérmino de correcéin de Hubbard) en el contexto de las
funcionales de la densidad (DFT).&desarrollado por Anisimast al,, en los 90’s Phys. Rev. B4 (1991) 943]. Los sistemas que presentan
esta CEF, en general son materiales como: los compuestos de elemerétositenfsiendo de importancia sus electrohgy acinidos
(cuyos electrones de in&s son los f), compuestos de elementos de trar@sidi3d), adenas de compuestos @gicos, compuestos de
carkbn etc., con efectos similares para considerarlos en esta clasificaci

Descriptores: Correlacon electbnica fuerte; teda DFT; estructura eledinica de 6lidos; d@lculos ab-initio

We discuss one of the methods currently used in the calculations of electronics, structural and magnetics properties etc, of atoms, molecules
and solids that present the so called strong electron correlation (SEC). The method is based on the LDA+U approximation (Local Density
Approximation + Hubbarb correction term) in the context of the density functionals (DFT), developed by Angimigun the 90's. The

type of systems that present SEC are lanthanides compound (whose interest electigisartnides (whose interest electrons &g,

and compounds of element transiti@), in addition of some organic and carbon compounds, etc.

Keywords: Strong electronic correlation; DFT theory; electronic structure of solids; ab-initio calculation.

PACS: 71.27.+a; 71.15.Mb; 31.15.Ar

1. Introduccion tion + Hubbarb correction term, en adelante LDA+U), que se
usa para tratar la correldxei electbnica fuerte (en adelante

La importancia adquirida de la téarde las funcionales de la CEF) [3] en compuestos de metales de trabsiccompues-

densidad (DFT) [1] para el tratamiento del estado base de lgs de larfinidos y adnidos, y que se presenta tar@abien

estructura eleabmica de los sistemas y desarrollada en 1964ompuestos oé@nicos y compuestos de carb(Fig. 1).

y 1965, y cuyos ratodos antecesores son los de Thomas-  antes daremos un panorama general détado DFT

Fermi y Hartree-Fock-Slater [16] desarrollada para tempegonvencional para entender el origen de dicha aproximaci
ratura cero (cuya generalizaai para temperatura finita es

debida a N. D. Mermin en 1965 [2]), se debe a que en nues-

tros das ha sido de gran beneficio @meas tan amplias como: CORRELACION

fisica, qimica, bioloda, ciencias de materiales, etc. Sus apli- ELECTRONICA FUERTE

caciones dumicas llevaron alikico australiano Walter Kohn / \\

(desarrollo de la te@m de las funcionales de la densidad) y l

al matenatico ingés John Pople (,HtOdOS CompUtaCionales SISTEMAS DE SUPERCONDUCTORES METALES ORGANICOS Y

en la glimica cuantica) a obtener el premio Nobel de i@ FERMIONES PESADOS A ALTA Te COMPUESTOS DE CAREON

ca en 1998 por sus contribuciones pioneras al desarrollo de

métodos que pueden ser empleadas para estudiosas de l

las propiedades de n@mlulas y los procesos tmicos en que v

eshn involucradas. ELECTRONES 4/ y 3f (Ce., U, Np) NANOTUBOS DE CARBON,
Nuestro objetivo en este trabajo es dar una explgaci FOE RSO ¥ IPLERENOS

creemos mas clara del llamad@&todo post-DFT, la llama-
da aproximadn LDA+U [12] (Local Density Approxima- FIGURA 1. Sistemas que presentan la alta corréacilectbnica.
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cuyo papel central lo juega la funcional de enargle La expresbn para la eneig total en esta aproximabgi
intercambio-correladin LDA (Local Density Approxima- es de laforma
tion) y que equivale a la siguiente represertiacien cada 1 I
punto en una mékcula o $lido existe una densidad elefti- ELPA — Z gi+ Egelp] — = / / JTJT/M
ca bien definida, y es asumido que un el@cten tal punto 2 7=
experimenta la misma interaéci de muchos-cuerpos por los SEye(p)
electrones a su alrededor como si la densidad de estos electro- - / dfﬂp(f'), (1)
nes tuviesen el mismo valor a téde todo el espacio como op(7)
en el punto del eledbn de referencia, Fig. 2). Y para el caso donde
de electrones con dos posibles orientaciones dm édpdo
ue en muchos materialesajomos la densidad de electrones - ,
ge esfin hacia arriba y eépsﬁacia abajo no es igual, dando Evelp] = /dra(p(f‘))p(f‘),
origen a un momento magtico neto) se introduce la matrix
de densidadn,, () dada en&rminos de la funéin de on-
da de muchos cuerpos, obtendose la aproximatn LSDA . .
(Local Spin Density Approximation). Y para el caso LSDA tenemos que e8tdma expresin
. . . _ toma la forma
Existen en la literatura revisiones como la realizada por
Klauss Capelle [4], K. Higuchi y M. Higuchi [5], Peter A. - ., S,
Bobbert [6] y el mismo Walter Kohet al, en 1996 [1] con Ere [p] ~ /draxc(pT(F’),pl(F)) [ (7) + 20 (7]
una visbn didactica interesante.

L,Ei<u

representa la endide intercambio-correlam en forma lo-
cal.

dondee,.(p1, p;) €s la enerm de intercambio-correlsmn
por electdbn de un gas de electrones deiagpolarizado con
densidades de espp; y p;.
2. Laaproximacion DFT Ahora bien, extensiones que manejan las predicciones de
esta teda son:
La llamada tedr de las funcionales de la densidad desarro-
llada por Hohenberg_Kohn_Sham en lacada de los 60’s III) La teofia relativista de la funcional de densidad de
para tratar el problema de muchos cuerpos de la estructura  €spn (TRFGS) [7], siendo tamén la variable corin

electonica, esi basada principalmente en: m(r) que tiene la ventaja de que podemos obtener tan-
to la densidad eledinica como la densidad de é&sp

comparado esto con la DFT convencional en don-

i) El principio variacional de Hohenberg-Kohn que nos de $lo podemos obtener la densidad elésica. Las
conduce a la descrigmn de un sistema que no inte- ecuaciones correspondientes de Kohn-Sham consisten
racila (sistema ficticio) con una densidad eléoica de una ecuadn de Dirac para un eleétn que contie-
similar al del sistema multielecinico real en estudio. ne un potencial escalar efectivo y un campo nésigo

efectivo adicional que aparece como la derivada fun-
cional de la enefig de intercambio-correlam con

ii) El papel central en dicha tdares la densidad elec- L g
) pap respecto al momento maggico de esm.

tronicap(r) para el caso de la aproximaaide la den-
sidad local (LDA), y en la aproxima@n de la densidad
de esjin local (LSDA) lo es la densidad de éspn(r),

determinando con esto el estado base del sistema.

iv) La teoiia de la funcional de la densidad de corriente
(TFDC) [8] y su extendin al caso relativista que se de-
nomina teota de la funcional de la densidad de iesp
y de corriente (TFDEC) [9], siendo la variable com

MOLECULA SOLIDO la densidad de corriente paramétjoaj,(r), con una

funcional de eneiig de intercambio-correlamn de-

pendiente de ambas variablBg,(p, j,) de la forma
X (e) S X
D XD R e
2 B= (U] B [9) + [ [Vear (Pp() - A (777,
XD < @ X X c
D
‘o dondee y c representan la carga del elégtry la ve-
*p b D locidad de la luzy(r) la densidad de cargd,(r) la

densidad de corriente §...(r) el potencial vectorial,
respectivamente.

FIGURA 2. Interpretaddn del potencial LDA en una metula y ' '
solido, donde D representa la densidad en cada punto del@ectr Un aspecto fundamental de dicha fedPFT radica en el
y D1 densidad de los restantes electrones en todo el espacio. estudio de los efectos de correfati Recordamos que esta
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interaccon es proveniente de la interagoiinstananea en-
tre electrones, es decir, @rtmino de Coulomh /2 € in-
tercambio proveniente del uso de una fi@mcde onda an-
tisimétrica para cumplir el principio de exclasi de Pau-
[i[10]. Ambas interacciones son introducidas en la funcio-
nal de intercambio-correlamn (FIC), en donde encontramos
diversas parametrizaciones para ella, ya sean locales o n
locales, como por ejemplo: la aproximagide densidad lo-
cal (LDA, en donde la FIC del sistema eléuntico aproxi-
mada por una E[n] que tiene la forma de una fuidei de

la densidad ¢, dondes gy €s la ener@ de intercambio-
correlacon por electbn de un gas de electrones horango
con una densidad igual a la densidad locét), en donde

dicha funcional se acostumbra expresar como una suma de

ambas contribuciones), la aproximacide la densidad de
espn local (LSDA), la aproximadn del gradiente genera-
lizado (siendo una aproximaii no-local, GGA), la aproxi-
macbn de la densidad pesada (WDA), la aproxindadie la
densidad promediada (ADA), elétodo de potencial efecti-
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vi) La autointeracdn (Al) no es correctamente tratada ni
como lo hace el todo Hartree-Fock[16] que remueve
de una manera promediada las auto-repulsiones entre
electrones (interacoh entre nubes eleémicas consi-
go mismas).

Por otro lado, la interacon de intercambio en el LDA
es tomada en cuentéls parcialmente por el hecho de
considerar que elimero de electrones con diferente
espn son iguales, N=N;.

vii)

O_

La LSDA describdinicamente estados elegmticos de-
localizados debido a que ésbasado en la teiar del

gas de electrones, siendalida nicamente para com-
puestos que van suavemente de densidad de carga a
traves del cristal.

viii)

3. El método LDA+U

La llamada aproximabn de la densidad local&s un &rmi-

vo optimizado (OEP) [11], etc. Dichas aproximaciones surng adicional que es la exprési de Hubbard (LDA+U),

gen por el hecho de que la distriboi electbnica en una
molécula o élido no es uniforme, como lo es en el modelo
LDA.

en analoga con el modelo de impureza de Anderson [17],
fue desarrollada por Anisimoet al, en la dcada de los
90's [12], con la finalidad de refinar el potencial LDA, inclu-

Las inconveniencias presentadas para los efectos d&ndo un potencial dependiente de la ocujwadel orbital

correlacon al usar DFT convencional son:
a) Unicamente se reproduce la densidad ebeita,;
b) hay dificultades al proponer una expt@side la fun-
cional de la eneii@ de intercambio-correlam Gnica-

mente dependiente de la densidad etetta.

Teniendo con esto una visi mas clara de lo que llama-

con el objeto de tratar directamente la repgutsie Coulomb
entre electroned 0 f (aunque puede generalizarse para cual-
quier orbital). Dicho refinamiento es necesario para corregir
la contribucon del campo medio de la interadnien el sitio

d < d (0 f < f) con una correcon intra-abmica (elec-
trones en el mismatomo). Como sabemos los sistemas alta-
mente correlacionados son donde la aproxigratiDA tiene
fallas al reproducir ciertas caradtgicas como la estructura
de bandas, endiaydel estado base, etc.

mos teofa de las funcionales de la densidad, ahora pasamos por otro lado, tenemos que:

a revisar la llamada aproximaci LDA+U [12] (que resulta
de la facilidad de modificar y tomar la interagoide Cou-
lomb U en manera as apropiada que la LDA, surge por el
hecho de estar construida bajo la teaodel campo prome-
dio). Se clasifica esta modificéci como una teda pos-DFT,
gue trata sistemas con alta correfacelectbnica como son:
compuestos de elementos con electrahness f, ad tambin
como en compuestos de metales de tradsigien compues-
tos ordanicos (conocidos como metales megpscos) [13],
ad como en compuestos basados en @artmanotubos de
carbbn [14] (que dependiendo démo sean enrollados, tie-
nen propiedades de semiconductor o metal) y fulerenos [15

Antes s@alemos algunas de las causas de las fallas del LDA:

v) Por la manera en que la téarse desarrolla sabemos
gue dicha aproximaén se basa en obtener propieda-
des del estado base y no de estados excitados. Sien
dicha aproximadin de un 6lo electbn con un poten-
cial independiente del orbital (de la ocupatielec-
tronica del orbital), ello no reproduce la interaoti
de Coulomb correcta proveniente de la digrside la
enerda entre sub-bandas ocupadas yiaac

ix) Eltérmino correlacionado fuertemente se usa para des-
cribir condiciones cuando la repudsi coulombiana
entre electrones inhibe fuertemente su movimiento. Es-
ta inhibicibn de movimiento eétrestringido por la na-
turaleza misma de los orbital¢spor eso se les conoce
como electrones localizados.

X) En esta extenén de la aproximabn LDA, (lla-
mada aproximaéin LDA+U) tenemos que una va-
riable khsica nas es la matrix de ocupaci de
los orbitales localizados:?, siendo dicha varia-
ble no dependiente de la pogini La funcional
de enertp total es por lo tanto dependiente de la
densidad eledtmica y de la matrix de ocupdmsi,
ELSDA—&-U[prT’ﬁa] — pLDA + EU _ Ed(:1 dondeEU
representa la polarizam del orbital (es decir, corres-
ponde a la interacon de Coulomb en la aproximaci

del campo medio en el modelo de Hubbarb multiban-
das) dado enérminos deV,., que es la interactn

de Coulomb apantallada entre electrones nl y donde
EPC corrige el doble conteo de la auto-interauti

y cuya funcional de intercambio-correléani es de la

1

do
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3.1.

De acuerdo con el modelo de impureza Anderson (Fig. 3),

LA APROXIMACI ON LDA+U EN LA TEORIA DFT

formaE,[p?, 7] = ELSPA[p] + AE[A°]; mientras
tanto el primer &rmino representa la enéagLSDA
convencional. De esta manera la aproxirbagorrige
la separadin entre sub-bandas ocupadas yigaque
es indicada por el pametro de interacon de Cou-
lomb representada con U.

Estructura matematica

espacio elecénico es dividido en dos subsistemas,

91

interaccon. Dicha aproximaéin asume un potencial de
intercambio-correladin el cual es una fungnh de las den-
sidades de carga y dgp a$ las fluctuaciones alrededor de
las ocupaciones promedio son despreciadas. En la aproxima-
cion del campo medio (Mean-Field Approximation (MFA))
podemos escribir

®3)

eqlondenm = es el valor medio dé.,,,, Y o = > Mo

NmeNm’o’ = NmoNm’s’ + Nm/o’'Mimo — NmeNm/ o

. . L, . m
Introduciendo esta aproximaci en la Ec. (2), obtenemos
la expresbn para la enefig potencial en la aproximam de

a) electrones y p delocalizados interaccionando (0 itine- campo medio:

b)

rantes, y/o orbitaleg) descritos por un potencial de un

electron independiente del orbital,(.(p)) tipo LDA

usando funcionales como los canmente conoci-
dos: Perdew-Wang-91 [18], von Barth-Hedin-72 [19],

etc.)y

EJVIF = % Z Z Nio (nz’a - nimn)

U
+§ ;;nianifcr (4)

electrones! 6 f localizados, en los que debe tomarse

en cuenta la degeneracidel orbital y la interacéin de

¢, QLe papel juega el potencial LSDA en esta efeg?gSolov-

Coulomb expresamente. EI hamiltoniano modelo proY€V &t @l [20] proponen extraer una enéagfuncbn nica-
puesto para el sistema degenerado orbitalmente y en Bente del amero total de electrones por &sp;,, cuya ex-

espn, toma la forma

H :Z Z zt?;m éj_moéim’”

,j m,m’ o

Uu-J L
+ (72)2 Z Znimanim’a

i m#Fm’ o

+% Z Zﬁnnaﬁim’faa (2)

i,m,m’ o

dondeéjm/,,(éjm,g) es un operador de aniquiléci (o
creacon) de un electin con un orbital déndicem y
espn o(=T, |) en el sitio de la red, t;?}m/ son las in-
tegrales de salto entre los sitidy j Yy N —o €S €l
operador imero de ocupacdn del electon f en el si-

tio 4, orbital m’ con esjin o. El primer €rmino de la

ec. (2) describe el salto de electrones entre sitios de |
redi y j; las interacciones entre los electrones locali-

zados son descritos por el segundo y tereemino, en

dondeU y J representan la interaéei de Coulomb e

intercambio en el sitio.

presbn puede ser obtenida de la Ec. (2) eniumte abmico,
donde la ocupadn de la paiitula individualn;, es 06 1:

Uu—-J
ELSDA — T Z nig(nio - 1)

cor

+% Zniani—a~ (5)

Esta ener@ es restada dB" "para obtener la corredn a
la enerda total para estados localizados:

, U—J
AE = BM" — BEPY = =553 nig(1 = nim)
io

U-J

- ®)

2
(Nimo = Nime)-
imo
gntonces, la correatn al potencial aéta sobre orbitales lo-
calizados fno) y es encontrado tomando la derivada de la ec.

(6) con respecto alirmero de ocupadn n;,,.:

dAE 1
A‘/zma'—m—(U_J) <2_nzma'> (7)

Si se requiere corregir la funcional LSDA para electronesCon esto obtenemos un potencial de un efecttependiente
localizados primero debemos evitar el doble conteo de lae la ocupadin del orbital.

MODELO DE ANDERSON

1) Orbitales sy p delocalizados
(o itinerantes).

2) Orbitales d? d o f? f localizados.

FIGURA 3. Representadn de la interacéin entre electrones
d <« dof < f,enelmodelo de impureza de Anderson.

3.2. Paametros de correlacon (U) e intercambio (J)

Para el élculo de los pametros de intercambio (J) y corre-
lacion (U, desde el punto de vista de laimgica ciantica se
puede interpretar dicho ganetro como la energ que nece-
sita el electbn para pasar del nivel de enex¢gdOMO al LU-

MO, si el HOMO es el orbitatl o f, Fig. 4) [21]. Hacemos
uso del nétodo de supercelda (pasar de una celda primitiva
en donde &lo tenemos uatomo con algn orbital localizado
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yasedd, 4f 65f auna celda s grande para bsonsiderar
una interacdn entre dos orbitale®l, 4f 6 5f). Esto se hace
para modelar la interadmi entre electrones, debido a que pa-
ra que se puedan obtener dichograetros es necesario tener

E. CHIGO ANOTA'Y J.F. RIVAS-SILVA

al menos dositomos del sistema de inéex (Fig. 5).
Las expresiones pafay J eséin dadas como,

U=ep(ny=n+1/2,n —1/2)

—ep(ny=n/2+1/2,n; =n/2—-1) (8)

J=cer(ny =n/2+1/2,n/2-1/2)

—ep(ny =n/24+1/2,n =n/2—-1/2).

en la siguiente forma:

LUMO

a)

U (de Coulomb)

9)

Los que resultan de aproximar la derivadangnen una ex-
presbn discreta, U y J en el casobatico son los valores
promedios de las matrices de inter@acccoulombiana dadas

HOMO
40 L
35
30
Doas +
020 I EF
S
15
10
5 -
oL : .
-5 0 10 15

LDA+U (B).

ENERGIA eV

FIGURA 4. Representadn del paametro U (para niveles, f en
general) en Qunica Cuantica (A) y la densidad de estados total
para el Cerio[3] (con un valor de U= 5.4 eV) en la aproximaci

dof(e)

CASO NORMAL

dof(e)? dof(e)

CASO EXTENDIDO

mm’ Zaka Yy Jmm/ = Zkaka
k

en la cualay y by, representan integrales sobre productos de
tres arnbnicos eséricosY;,, y F* son las integrales de Sla-
ter, dadas en la forma

(klml,k‘gmg 62//d’l“1d’l“2 Rklml (Tl)szmz(TQ)
0 0

oo o0 ]{)
r
Gk(klml,kzmz) 262//drld7‘2’rf;Rk1m1(r1)
>
00

X Rk2m2 (rl)Rklml (T2)Rk2m2 (7"2)7

donder (r~) es la componente pecfiee(grande) de; y r,.,
Yy Ry, representan las funciones radiales.

Para electronesse necesitan las integrale§, F?y F4,
esdeciry = FOy J = (F? + F*)/14 y la expresbn paraJ
en los electroneg es,J = (286 F2+195F*+250F°) /6435.
En el caso de un sistemalislo el pametro de Coulomb U es
calculado como una segunda derivada de la éa¢ogal con
respecto a la ocupdui de los orbitales localizados dgbmo
central en la supercelddQET)/(dn3d(4f 5 )) con ocupacio-
nes fijas en todos los restantgemos [22

Para el caso de materiales @ddos de metales de tran-
sicion, tales como NiO, MnO y LaCu@Q se han realiza-
do modificaciones a esta aproximatiLDA+U, llamandose
LDA+U (4¢+7) [23]. TambEn esto se aplicpara el estudio de
la carga y efectos de ordenamiento del orbital del compuesto.
La; s Sr;/sMnO;3 [24], donde la inclugin de la interacéin
de Coulomb controla el valor de la engxgle transferencia
de carga entre estados de valencia delp§ O(2p). Esto
incrementa la tendencia de localizatide dicho sistema, por
la inclusbn de la interacéin de Coulomb entre electrones
de orbitaleg del oxigeno (tiene un orden de magnitud com-
parable[25] con la correspondiente interéccde Coulomb
d < d). Se atribuye que dicha omisi del paametro U en
la capap del oxigeno, es debido a que la capa del oxigeno
esta ocupada y cuyos efectos de corréla@ntre electrones
pueden ser despreciados debido a los peosi@imeros de
huecos (vacancias) en el estado base. El potencial adicional
[mas el potencial de la Ec. (7)] que tiene una contribaci
diferente de cero para estos estados ocupados del oxigeno es
de la forma

UP

Vo= 5 (10)

El principal cambio en la estructura eldotica usando este
potencial adicional es la separacide enera entre la banda
p del oxigeno y la bandd del metal de transion.

4. Discusbn

FIGURA 5. Modelo de extendido de la celda (supercelda) para elCabe sBalar que la mayor contribumi a propiedades de in-
calculo de los paametros de correlat.

terés del tipo de materiales estudiados se debe ahparo
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de correladn U (el calculo de este pametro tamk&n consi-
dera todas las interacciones electatisas y de intercambio-
correlacon de los electroned(f) con los electrones de va-
lencia), es decir, este esjaticamente el causante de que los
niveles de enefig se abran cuando se hacéiicalos de la
densidad de estado y de la estructura de bandas (observan-
do lineas pacticamente horizontales, existiendo urimima
contribucbn del paametro de intercambid), como pode-
mos observar en materiales como USb [26], CeRdBg y

UO [28]. Dichos efectos de alta correlanida origen a fer-
miones pesados [29] (el nombre de febmpesado proviene
del hecho de que (el coeficiente del calor especifico) sea
del orden de Jmol'K—2 en comparaéin con metales sim-
ples que es del orden de mJmbK —2, implicando esto a su
vez una gran masa efectiva de los portadores (foramdose
entonces cuasipaculas) la cual es varios cientos de veces la
masa del electn libre), ferromagnetos, antiferromagnetos,
metales, aislantes kondo [30] (aquellos que poseen pegque
gap de eneifig, siendo candidatos a presentar la tradsici
metal-no metal cuando ést sujetos a mezclarse, a presio-
nes externas, campos m&geos o cuando la temperatura es
incrementada). Tamén es causa de la tranginiMott (tran-
sicion metal-aislante), del efecto Kondo [31] (mecanismo que
se presenta en metales cuando se tiene una impurezé&tinagn
ca, como iones de metales de trartsigicerio, uranio o nep-
tunio que es un acoplamiento antiferromatico (AAFM,
dando origen a la llamada resonancia kondo) entre la den-
sidad de edp local de los electrones de la banda de conduc-
cion y los momentos mag@ticos localizados [32]. Dicha in-
teraccon se representa péf;,; = J¥T(0)7¥(0) -§d donde

v, (0) es el operador eledn en el origen YW (0)53¥(0) es

la densidad en el origen, (ver Fig. 6); superconductividad, etc.
Todos estos materiales sufren de una gran variedad de tran-
siciones de fase como fuidei de las diferentes variables ter-
modinamicas, ejemplo: la trans@i metal-no metal ha sido
estudiada como funah de la presin externa, composian,
dopaje, temperatura y campo méagjno externo[33].

La metodologa aqu explicada se ha implementado prin-
cipalmente en la aproximam LMTO [34] (Linear Muffin-
Tin Orbitals) desarrollado por Ole Andersen en sus versiones
LMTO-ASA [35] (Linear Muffin-Tin Orbitals-Atomic Sphe-

b)
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a) la celda unitaria dividida en esferduffin-Tin trasla-

padas (con un traslapeaximo de 15% para que se
considere unaculo aceptable, (Fig. 7) y el potencial
de simetra esérico dentro de las esferasuffin-tin
adends de basarse en

la condicbn ASA (Atomic Sphere Approximation),
aproximaobn esérica sin zona de electrones libres
permitiendo el traslape de dichas esferas en la estruc-
turaMuffin-Tin, para estructuras abiertas se introducen
esferas vaas como un dispositivo para describir los
potenciales de repufsn en el intersticio (el traslape en-
tre la esfera @mica y una en el intersticio se permite
gue sea del 20 % aximo) para determinar el volumen
correcto de la celda. En la segunda metodaq§P-
LMTO) la cual es una implementagi autoconsistente

de las ecuaciones de Kohn-Sham (provenientes de la
ecuacbn de Bloch para@idos). Dicho nétodo expan-

de las funciones de onda de un eléoten &rminos de
orbitalesMuffin-tin. Adenas, este retodo usa una for-

ma completamente general para el potencial y la den-
sidad el cual el espacio es dividido en,

a) esferagviuffin-tin no traslapadas,

b) y una regbn intersticial (aquel potencial es ex-
pandido como una combindxi lineal de funcio-
nes Hankel).

CELDA UNINARIA EN EL ESQUEMA LMTO-ASA

esfera

muffin—tin

CELDA UNITARIA EN EL ESQUEMA FP-LMTO

re Approximatioh y FP-LMTO [36] (Full Potential-Linear
Muffin-Tin Orbitalg.

Sobre estas implementaciones podemos decir que la apro-
ximacibn LMTO-ASA tiene

DENSIDAD DE ESPIN
DE LOS
ELECTRONES

DE LA BANDA

DE CONDUCCION

MOMENTO
MAGNETICO
LOCALIZADO

esfera
muffin-tin

esfera

muffin-tin

FIGURA 6. Representabn del efecto Kondo, interpretado como el
AAFM entre los espines de los electrones de la banda de conducrasm
cion y el momento maggtico localizado del metal.

FIGURA 7. Celda Unitaria convencional donde se consideran esfe-

uffin-tintraslapadas A (y no traslapadas B) para cumplir las

condicbn ASA en la aproximadin LMTO-ASA (FP-LMTO).
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Existen modificaciones a esta metodékygomo la rea-

E. CHIGO ANOTA'Y J.F. RIVAS-SILVA

lizada en 1996 por W.E. Pickedt al. [37] en donde toma } .
un conjunto base de orbitales locales LCAO (Linear Combi->€ agradece al Centro de Computo del Instituto ticé
nation of Atomic Orbitals) de funciones base de Bloch paralUis Rivera Terrazas” de la Benerita Universidad Auto-
el hamiltoniano de un eleén, y en donde para representar "0ma de Pueb_la las facilidades otorgadas para la redlizaci
un orbital abmico ocupado se usa un conjunto de funcionegi€ dicho trabajo.

gaussianas en producto con funciones angulares apropiadas 1'abajo apoyado por el proyecto CONACYT,éMco,

para el comportamientg p, d 6 f.
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LDA+U implementada en eladigo TB-LMTO-ASA [40]

si lo hace.
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