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Resumen

En este trabajo presentamos los fundamentos de la Teoría del Funcional de la Densidad
(DFT) para resolver el problema de la dinámica electrónica en sólidos cristalinos, herramienta
fundamental  para  el  estudio  de  las  propiedades  electrónicas  de  este  tipo  de  sistemas.
Estudiamos un sistema de óxido de aluminio (Al2O3) depositado sobre una superficie de
grafeno. Utilizamos el paquete computacional Quantum ESPRESSO [1] y XcrySDen [2] para
el cálculo de la dinámica molecular y la visualización, respectivamente.
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