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  Resumen

      En esta plática se presentan detalles de los cálculos realizados 
en modelos de tres casos de materiales en particular: el compuesto ZnO 
hexagonal  dopado  con  el  ion  de  Europio  (ZnO:Eu+2  y  +3),  los  dos 
metales puros de Plutonio (Pu) y Americio (Am).
  En el primero caso se utilizó el programa Crystal para obtener los 
estados  base  y  excitado  del  sistema  así  como  el  código  Wien2k  para 
hacer  comparaciones,  mientras  para  los  dos  segundos  se  usó 
principalmente el código Wien2k. 
      En todos los casos, se resuelven las ecuaciones de DFT ya sea de 
Schroedinger  o  de  Dirac,  y  se  optimiza  la  geometría  de  la  celda 
unitaria, se obtienen las bandas electrónicas y las DOS para obtener 
conclusiones sobre la estructura electrónica.
      Debido al efecto de la alta correlacion en los actínidos, se 
emplean tanto  la aproximación GGA+U que agrega una corrección de tipo 
Hubbard al hamiltoniano de DFT, como funcionales híbridos convenientes 
(eece) para considerar el mismo efecto. Se consideran  los criterios 
de  estabilidad  elásticos  para  lograr  comparaciones  con  los  datos 
experimentales fundamentales.



1. Kondo-Like Resonance in ZnO:Eu
A. BLANCA-ROMERO, M. BERRONDO,  J. F. RIVAS-
SILVA , International Journal of Quantum Chemistry, Vol 
111, 3831–3840 (2011)

Supercell structure (de una hexagonal spatial group: P-1)

Lattice parameters 

a (Å) b (Å)c (Å)

6.49854 6.49854 5.20544

Angles α β γ

90 ◦90 ◦120 ◦

No. of atoms

Zn O Eu
7 8 1



WIEN2K CALCULATIONS

MFT (Division of the space between spheres and an interstitial zone, radius (Bohrs) )
LAPW:

(Zn, 1.77), (O, 1.57) and (Eu, 1.77).
Number of k points 1000.65 NM

Functional
GGA (Generalized gradient approximation of Perdew- Burke-Ernzerhof 96)

CRYSTAL06

PS de cep-121 gaussian adaptado.
Se usó un DFT híbrido para simular el efecto de la U de Hubbard de Wien2k,  









2. Ground state stability of dPu by way of introducing exact exchange
within a DFT potential for correlated electrons
J.J. Ríos-Ramírez  , J.F. Rivas-Silva, A. Flores-Riveros⇑

Computational Materials Science 126 (2017) 12–21



Pu fcc, i.e. fase delta
Wien2k.

Para tal fin el espacio cristalino real es dividido en regiones 
esféricas no traslapadas de radio Rmt alrededor de cada átomo, 
llamadas esferas de muffin-tin.
The muffin-tin radius is equal to Rmt 2.7 a.u.
Bravais lattice 1000 k points

Métodos: DFT híbrido eece  (pbe+ corrección al exchange de 
los electrones f) +SO vs. GGA+U.

Experimental: estado base no-magnético!
Todos los DFT standard, obtienen un edo. magnético. También 
GGA+U.
Variando el parámtro del eece, alpha se tiene un NM GS a 0.65
Es casual?

CRITERIO FUNDAMENTAL: Propiedades elásticas:

c11 > |c 12|,  c11 + 2c12 > 0,  c44 > 0









 Estudio de propiedades elásticas: 



3.Comparing two high correlation models to test the
mechanical stability of Americium-II, J.J. Rııos-Ramıırez, J.F. 
Rivas-Silvaa , A. Flores-Riveros, Hérnandez-Cocoletzi, 
enviado al JP: CM (2018).

“In this work two high correlation methodologies to DFT, a 
DF T + U implementation and a hybrid DFT functional, with 
a varying amount of Hartree-Fock exchange α (here utilized 
in a parametric fashion), are tested”...

The Am-II phase was modelled via the conventional
face-centered cubic structure (F m − 3m)-









Although, the mechanical stability conditions for the FM configuration are fulfilled 
using the GGA+U,  the set of c ij values is smaller in magnitude, so the best method 
working is the eece.



Gracias a Ustedes, a los organizadores, a la BUAP y a la Red De Físico-Química 
Teórica.
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