FROM CAT TO ELECTRONS: SCHRODINGER MEETS DFT

Schrédinger traté  de explicar los estados electrénicos encerrando
hipotéticamente un gato en una caja. Entender el mundo invisible de los
electrones es uno de los retos mds grandes de la ciencia. Aunque no se pueden
ver a los electrones directamente, como tampoco el gas dentro de un tanque,
sus efectos lo determinan todo, desde la electricidad que alimenta los hogares
hasta las reacciones quimicas que suceden en el universo. La teoria del
funcional de la densidad (DFT) surgié como una poderosa manera de estudiar
estos actores invisibles concentrdndose en una clave, la densidad electrénica.
Este cambio conceptual, intfroducido por Hohenberg, Kohn y Sham transformé
este campo, proporcionando un método prdctico y cada vez mds preciso para
predecir el comportamiento de dtomos, moléculas y materiales complejos.
Actualmente, la DFT es el fundamento del disefio de materiales y la quimica
teérica, habilitando a los cientificos para poder explorar tecnologias
propuestas incluso antes de que estas se lleven a la realidad. Sin embargo,
algunos materiales prometedores pueden ser descartados prematuramente
debido a las limitaciones inherentes de las aproximaciones utilizadas para el
célculo de sus propiedades. Esto ha motivado el desarrollo de nuevas
herramientas, incluido el funcional de correlacién de intercambio con la
construccién de la estimacién del valor de incertidumbre y estrategias
modernas de validacién basadas en active learning. Estos avances ayudan a
validar predicciones, ofreciendo medidas de fiabilidad que hacen mds fuerte
y transparente el disefio computacional de materiales. Este articulo presenta
una visién de la DFT, cdémo trabaja, por qué se ha vuelto imprescindible, sus
limitaciones y cémo algunos métodos emergentes pueden aproximar su

incertidumbre para volver este método mds confiable.

Palabras clave: DFT; métodos computacionales; Schrédinger; materiales
avanzados.
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Schrédinger tried to explain electronic states by hypothetically enclosing a cat
in a box. Understanding the invisible world of electrons is one of the biggest
challenges in science. Although electrons cannot be seen directly, nor can the
gas inside a tank, their effects determine everything from the electricity that
powers homes to the chemical reactions that happen in the universe. The
density functional theory (DFT) emerged as a powerful way to study these
invisible actors by concentrating on one key, electron density. This conceptual
shift, introduced by Hohenberg, Kohn, and Sham, transformed this field,
providing a practical and increasingly accurate method for predicting the
behavior of complex atoms, molecules, and materials. Today, DFT is the
foundation of materials design and theoretical chemistry, enabling scientists to
explore proposed technologies even before they are brought to reality.
However, some promising materials may be discarded prematurely due to the
inherent limitations of the approximations used for the calculation of their
properties. This has motivated the development of new tools, including the
exchange correlation functional with the construction of the uncertainty value
estimation and modern validation strategies based on active learning. These
advances help validate predictions, offering reliability measures that make the
computational design of materials stronger and more transparent. This article
presents an overview of DFT, how it works, why it has become essential, its
limitations, and how some emerging methods can approximate its uncertainty
to make this method more reliable.

Keywords: DFT; computational methods; Schrédinger; advanced materials.

Tras la formulacién de la ecuacién de Schrédinger en 1926, al describir los
estados electrénicos usando al famoso gato, la ciencia ha buscado caminos
para entender el comportamiento de los electrones y predecir las propiedades
de los materiales. Fisicos y quimicos lo han intentado durante décadas: desde
modelos estadisticos para estudiar la distribuciéon de los electrones en un
dtomo como la teoria Thomas-Fermi, hasta técnicas mds precisas como la
Hartree-Fock buscando satisfacer el principio de exclusion de Pauli. Sin
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embargo, el gran cambio llegé en los afos setenta, cuando Hohenberg y Kohn
demostraron que toda la informaciéon en un sistema cudntico puede ser
descrita sélo con la densidad elecirénica. Poco después, Kohn y Sham
transformaron esa idea, que incluso los llevé a ganar el premio Nobel en
Quimica, en una préctica herramienta, siendo asi como nacié la teoria del
funcional de la densidad (Microsoft Research, 2025).

La DFT permite modelar los estados cudnticos de la materia, resultando en una
gran solucién a un problema tan complejo. Incluso al mismo Schrédinger le
hubiese resultado mas fdcil resolver, en vez de pensar en encerrar a un gato
en una cajo radiactiva imaginaria para intentar dilucidar su estado
vivo/muerto (Villars 1986).

4
\’/“

Figura 1. Imagen representativa de la paradoja del gato de Schrédinger.

Desde su nacimiento, la DFT ha evolucionado velozmente, primero con
aproximaciones simples como la de la densidad local (LDA), después métodos
refinados como las aproximaciones de gradiente generalizadas (GGA) y
funcionales hibridos. Cada paso acerca a los cientificos a cdlculos mds
precisos sin depender de la funcién de onda desarrollada por Schrédinger,
que es imposible de manejar para sistemas con muchos Gtomos (Nomura &
Akashi, 2024). Ahora, casi un siglo después, hasta la inteligencia artificial se
anade a esta historia, impulsando la DFT a una nueva era de velocidad y
precisiéon.

PERO, 2QUE ES LA DFT?

Imaginemos el tanque de gas LP que se usa para cocinar o calentar el agua
en el boiler. Si no hay un manémetro, no se tiene certeza de que el gas se
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encuentre dentro del tanque, ya que no se puede ver ni se puede abrir el
tanque para ver si estd ahi. Sin embargo, uno confia en que hay gas porque
la estufa enciende y el agua se calienta, como sugiere la Figura 2. No se ve el
gas, pero se sabe que existe por los efectos que produce. De esa forma sucede
con los electrones, que son tan pequefos y se mueven a tanta velocidad que
no se pueden observar directamente. Sin embargo, su comportamiento es lo
gue define todo lo que se conoce: desde como se genera la electricidad hasta
cdmo reaccionan las moléculas en los seres vivos.

Figura 2. llustracién
representativa del gas
conectado a la estufa para

Es aqui donde la DFT aparece. Esta teoria es un camino mds fdcil y efectivo
gue permite poder estudiar el mundo cudntico sin tener que resolver
ecuaciones imposibles, como la de Schrédinger para muchos dtomos, y sin
recurrir a representaciones conceptuales complejos asociadas con la
mecdnica cudntica. Asi, en lugar de estudiar cada electrén individualmente,

cosa que auln representa un reto
computacional, la DFT se enfoca en
estudiar dénde es mdés probable
encontrar un electrén, es decir, en la
densidad electrénica, que se representa
en la Figura 3. Construyendo una
estructura que puede ser un cimulo
atémico, una molécula o un cristal, lo

gue sigue es modelar la densidad

Lo . p Fi 3.1 tativa de |
electrénica y a partir de ahi, todo lo 1gura J. Imagen represeniaiiva s 1d

densidad electrénica de un material.
demds.

En ofras palabras, la DFT es una técnica que permite simular el
comportamiento de un material en estudio y simular sus propiedades

ISSN 2683-1848
ANO 22, NUM. 87

73

( Ny
CienciAcierta

JULIO-SEPTIEMBRE 2026



electrénicas, épticas, estructurales, térmicas, entre otras, basdndose en el
manejo de la densidad electrénica (Niksi¢ y col., 2011).

La DFT es una de las técnicas ab initio, o sea, las que parten de los primeros
principios que explican las interacciones entre los electrones en los dtomos,
moléculas o materiales. Aunque las bases matemdticas de la DFT son
complejas, tienen un propédsito muy directo: permitir la prediccion de las
propiedades de un material sin haberlo fabricado antes. Desde la década de
los afios setenta la DFT ha sido utilizada en fisica del estado sélido, sin
embargo, fue hasta los noventa cuando alcanzé la precisién necesaria para
volverse una herramienta sumamente Gtil en la quimica y ciencia de los
materiales. Su mayor ventaja es el equilibrio entre el costo computacional y la
precisién, ofreciendo resultados muy confiables sin requerir grandes recursos,
tanto materiales como econdémicos, que demandan los procedimientos
experimentales tradicionales y los métodos de resolucién de las ecuaciones
cudnticas tradicionales.

La DFT no es una sola técnica sino un conjunto de metodologias que se adapta
a distintos tipos de sistemas. Funciona muy bien con moléculas orgdnicas y
compuestos sencillos, pero también con sistemas mds complejos como
metales, catalizadores, peliculas delgadas, o sistemas electroquimicos (Ismail
y col., 2024).

Gracias a la DFT, es posible estudiar grandes moléculas, materiales
avanzados, semiconductores para fotocatdlisis y produccién de hidrégeno,
complejos metdlicos, entre muchas cosas mds (van Mourik y col., 2014).
Permite traducir la conducta de un conjunto de electrones en informacién Util
que permite crear nuevos materiales, entender reacciones quimicas y disefar
nuevas tecnologias. Con esta herramienta es posible responder preguntas
como: ¢cémo se organiza la nube electrénica en un material? 2qué geometria
adoptard una molécula? équé tan estable es un estado magnético? écémo
fluye la carga o el espin? 2cudnta energia necesita una reaccién quimica para
ocurrir¢ funa amplia variedad de fenémenos! Ofrece también técnicas
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adicionales que ayudan a representar sistemas reales como calcular el spin
polarizado, modelos de campo electrostdtico, métodos para emular
ambientes extendidos y acoplamiento con regiones cudnticas mds pequefas
cuando un material es muy grande para ser simulado completamente
(Noodleman y col., 2003). La DFT no solo aplica para estados fundamentales,
estdticos, sino que usando variantes como la DFT dependiente del tiempo
(TDDFT), es posible estudiar propiedades electrénicas excitadas, relevantes
para la foténica, sensores y materiales optoelectrénicos.

Actualmente los programas disponibles para trabajar con DFT se han vuelto
tan potentes que es posible guiar a los usuarios a cdlculos complejos solo con
aplicar algunos comandos sin necesidad de entender completamente las
ecuaciones avanzadas (cémo la de Schrédinger) e incluso existen ya interfases
gréficas que permiten prescindir de los comandos ofreciendo entornos més
amigables con el usuario.

Si, se puede confiar en la DFT, pero solo entendiendo sus limitaciones y
aprendiendo cémo medir la incertidumbre en los resultados que ofrece.

La DFT, en especial en su forma mds comin (GGA), se utiliza de forma cotidiana
para descubrir materiales mediante grandes bdsquedas que eliminan técnicas
poco prometedoras y conservan sélo aquellos que presentan mejores
resultados para estudiarlos con mayor profundidad. En esa primera etapa la
DFT funciona muy bien y presenta resultados muy confiables. No obstante,
aparece un problema de gran importancia: aunque la DFT casi nunca se
equivoca ayudando a descartar las malas propuestas, a veces también
descarta por error las buenas debido a la incertidumbre en sus predicciones.
Entonces, si se quiere disefiar tecnologias que aidn son sélo ideas, esa
incertidumbre importa muchisimo.

Es por eso por lo que han surgido funcionales como BEEF-vdW que estiman
automdticamente su propia incertidumbre. Esto permite saber la confiabilidad
de la prediccién, en lugar de tomar el resultado como una verdad absoluta.
Este enfoque se ha usado, por ejemplo, para estimar la incertidumbre del
estado magnético fundamental de diversos materiales, y para calcular un
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indicador denominado c-value, que mide el nivel de confianza de una
prediccién (Houchins & Viswanathan, 2017). Sin ese dato, cualquier
afirmacién sobre datos magnéticos obtenida en DFT por medio del funcional
GGA queda incompleta. Pero la comunidad cientifica ha identificado otro
refo...

Para generar resultados, DFT suele utilizar bases de datos de referencia,
también llamados benchmark sets, pero muchas de ellas se han elaborado
con poco rigor, o con sesgos que limitan su utilidad para espacios més
amplios de materiales o reacciones quimicas.

Para remediar esto, una investigacién reciente ha propuesto una solucién
basada en active learning (Alfonso-Ramos y col., 2025), que toma un conjunto
de referencia iniciales, denominado BH9, para construir un espacio quimico
mds amplio de reacciones. Entrenando un modelo capaz de predecir la
divergencia que existe en veinte diferentes funciones de DFT, se exploré
completamente el espacio quimico y fueron seleccionadas autométicamente
las reacciones més desafiantes, es decir, aquellas donde los funcionales
presentan una mayor diferencia. Los autores descubrieron que la relacién
entre la estructura molecular y la divergencia funcional es altamente
asimilable, y utilizando menos de cien reacciones nuevas, lograron construir
un conjunto de validacién con mayor representatividad y exigencia que,
incluso, modifica las conclusiones sobre el rendimiento real de diversos
funcionales respecto al conjunto original.

Se puede confiar en la DFT para la exploracién de tecnologias inexistentes,
siempre y cuando las predicciones se acompafen de una evaluacién rigurosa
del valor de incertidumbre con validaciones bien construidas. Ademds, al
incorporar criterios como el c-value, funcionales con estimacién de error y
conjuntos de validacién creados mediante active learning, la DFT se vuelve mds
confiable, robusta y predictiva, lo que incrementa de forma considerable la
probabilidad de identificar materiales y reacciones realmente prometedoras
antes de invertir tiempo y recursos en investigaciéon experimental.
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La DFT o teoria del funcional de la densidad desarrollada por Hohenberg,
Kohn 'y Sham, nacié para ofrecer una manera inteligente vy
computacionalmente asequible para describir el comportamiento de los
electrones presentes en toda la materia, que a su vez determinan los
fenémenos eléctricos, magnéticos, u dpticos que se observan cotidianamente.
La DFT es el puente que permite entender lo que se observa con lo que es
complicado de resolver, como la ecuacién de Schrédinger para muchos
atomos.

Actualmente la DFT se ha convertido en una herramienta indispensable para
el disefio de materiales y tecnologias que ain no existen. Sin embargo, no es
infalible: aunque descarta rdpidamente malas ideas, a veces también resulta
contraproducente cuando descarta tecnologias realmente promete-doras. Por
ello surgieron funcionales y técnicas de validacién que permiten medir la
fiabilidad de los célculos, corregir errores y mejorar la capacidad de predecir
correctamente, incluso en sistemas complejos, el error de cdlculo, para
avanzar hacia la elaboracién de materiales mds eficientes e inteligentes que,
por el momento, solo existen en simulaciones.

La DFT no solo ayuda a estudiar lo invisible, también ensefa que, incluso en
la ciencia, la certeza no es absoluta, y que la claridad en el célculo de la
incertidumbre es lo que permite construir con mayor precisién el mundo del
futuro.

Este trabajo fue apoyado por el Proyecto 202503050N del Laboratorio
Nacional de Supercémputo del Sureste de México, el proyecto SIP-IPN 2026-
0774 y el proyecto SIP de innovacién de alumnos del Instituto Politécnico
Nacional 2025-A047.
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