
El	 principal	 obje.vo	 al	 estudiar	 un	material	 es	 encontrar	 un	 nexo	 común	 entre	 las	 propiedades	
7sicas	 y	 químicas	 a	 escala	 atómica	 y	 las	 macroscópicas.	 Este	 nexo	 es	 fundamental	 para	 que	 el	
material	tenga	aplicaciones	tecnológicas.	Desde	el	punto	de	vista	teórico,	 la	mayor	aportación	es	
encontrar	 la	 relación	 entre	 la	 composición,	 la	 estructura	 y	 las	 propiedades	 del	 compuesto	
u.lizando	 técnicas	 computacionales.	 La	 teoría	 del	 funcional	 de	 la	 densidad	 es	 una	 herramienta	
muy	prác.ca	para	estudiar	 las	propiedades	de	los	materiales	sin	u.lizar	parámetros	empíricos.	El	
programa	 CRYSTAL	 [1]	 .ene	 la	 par.cularidad	 de	 emplear	 orbitales	 de	 .po	 gaussiano,	 lo	 que	
permite	 u.lizar	 funcionales	 híbridos	 con	 un	 coste	 computacional	 rela.vamente	 bajo.	 Como	
mostraré	 en	 esta	 charla,	 estos	 funcionales	 híbridos	mejoran	 la	 precisión	 a	 la	 hora	 de	 calcular	 el	
band	gap	del	sistema	[2].	En	par.cular,	la	discusión	se	centrará	en	una	serie	de	materiales	que	he	
estudiado	a	lo	 largo	de	estos	años	mediante	CRYSTAL,	como	son	el	TiO2,	el	grafeno	y	el	CeFe11Ti.	
Como	muestran	estos	resultados,	la	teoría	del	funcional	de	la	densidad	es	un	método	adecuado	y,	
por	 tanto,	de	gran	 interés	en	el	análisis	de	semiconductores	y	metales,	que	permite	conjugar	de	
forma	eficiente	teoría	y	experimento.	
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