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, saANLuls, 20 ABR 2015
VISTO: | A |
, 'El Expediente EXP-USL: 2504/2015 mediante el cual se solicita la
protocolizacién del Curso de Pdsgrado,: TEORIA DEL FUNCIONAL DE
DENSIDAD — FUNDAMENTOS Y METODOLOGIA y |

CONSIDERANDO: |
- Que el Curso de Posgrado se propone dictar en el dambito de la Facultad -

- de Ciencias Fisico Mateméticas y Naturales del 7 al 14 de abril de 2015, con un crédito .
horério de 20 horas presenciales y bajo la coordinacién del Dr. Karim SAPAG. '
Que la Comisién Asesora de Posgrado de la Facultad de Ciencias Fisico
Matematicas y Naturales recomienda aprobar el curso de referencia.
Que el Consejo de Poégradb de la Universidad Nacional de San Luis en
su reunién del 7 de abril de 2015, analiz6 la, Iﬁropﬁesta y observa que <l programa del
curso, bibliografia, metodologia de evaluacién y ‘docentes a cargo, cdnstituyen una .
- propuesta de formacién de posgrado de calidad en su campo especifico de éstudio.
Que, por lo expuesto, el Consejo de Posgrado aprueba la propuesta como
Curso de Posgrado,' segtin lo establecido en Ordenanza CS N° 23/09.

Que corresponde su protocolizacién.

Por ello y en uso de sus atribuciones
EL RECTOR DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS
. ARTICULO 1°- Protocolizar .el dictado del Curso de. Posgrado: TEORIA DEL

FUNCIONAL DE pENSIﬁAD — FUNDAMENTOS Y METODOLOGiA,- en el
4mbito de la Facultad de Ciencias Fisico Matéméticas y Naturales del 7 al 14 de abrilde = = ;
2015, con un crédito horario de 20 horas presenciales. o | ‘ '
ARTICULO 2°.- Protocolizar el cuerpo docente constituido por: Responéable: Dr. :
Hélio DUARTE (Pas. FK778392) de la Univ.ersidade Federal de Minas Gerais, Dr.
Daniel LINARES (DNI N° 16.635.982), Auxiliar: Mag. Sebastiin AMAYA

- RONCANCIO (DNI N° 94.927.661) ambos de esta Casa de Altos Estudios.
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ARTICULO 3°.- Aprobar el programa del Curso de referen01a de acuerdo al ANEXO
de la presente dlspos101on -
ARTICULO 4°.- Comumquese insértese en el Libro de Resolu01ones pubhquese en el

Dlgesto Electromco de la UNSL y archivese.-
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Dr. Feli Neeto uwmab
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Secretaria de I—cvuaw
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4 ANEXO
DENOMINACION DEL CURSO: TEOR{A DEL FUNCIONAL DE DENSIDAD -

FUNDAMENTOS Y METODOLOGIA . ;
UNIDAD ACADEMICA RESPONSABLE Facultad de Clencms Fisico Matematicas

y Naturales

CATEGORIZACION: Perfeccionamiento

RESPONSABLE: Dr. Hélio DUARTE

CORRESPONSABLE: Dr. Danicl LINARES

AUXILIAR: Mag. Sebastian AMAYA RONCANCIO

COORDINADOR: Dr. Karim SAPAG

CREDITO HORARIO: 20 horas

MODALIDAD DE DICTADO: Presencial

FECHA DE DICTADO DEL CURSO: 7 al 14 de abril de 2015

FECHA PREVISTA PARA ELEVAR LA NOMINA DE ALUMNOS

APROBADOS: Diciembre de 2015 , |
DESTINATARIOS: Egresados con titulo de grado universitario en Fi§ica, Quimica,

Ingenierfa Quimica, en Petréleo, en Materiales y en disciplinas afines a la temética del

Curso. . , : ‘
LUGAR DE DICTADO: Dpto. de Fisica — Ejército de los Andes 950 — San Luis

CUPO: 15 personas.

FUNDAMENTACION: Se presentarin algunos conceptos bésicos e histéricos basados
en la Teorfa de Thomas-Fermi-Dirac. Se discutiran los teoremas de Hohemberg-Kohn,
las ecuaciones de Kohn-Sham y su interpretacion a la luz de la Biisqueda Restricta de
Levy. La metodologia generalmente implementada en los. principales programas

- computacionales d1spombles en.la bibliografia, que utiliza el conjunto de funciones.
base localizadas, sers presentada en detalle. Un tépico especlal sobre 168 funicionales de
intercambio-correlacifn y ¢6tho ‘ellos son desarrollados serd también presentado. En la
parte practica, se pretende estimular a los estudiantes a definir correctamente los datos
de entrada, prestando atencién a algunos aspectos de definicién del modelo quimico y la
utilizacién de “palabras-clave” que ayudan en la convergencia del cdlculo SCF y en la
rapidez del célculo. Se espera que el estudiante al final del curso comprenda los
principales conceptos involucrados en la DFT, se encuentre familiarizado con los
términos y sea capaz de profundizar en el tema. Durante los seminarios, hablaremos de
las aplicaciones de la DFT en sistemas de interés cientifico y tecnoldgico.
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OBJETIVOS: Explicar las basesbde la Teoria del Funcional de Densidad Moderna, susv
fundamentos ylas metodolog1as que perm1ten su implementacién en programas
' computacmnales

CONTENIDOS MINIMOS:

- Modelos de Thomas-Fermi-Dirac

- Teoremas de Hohemberg € Kohn

- Ecuaciones de Kohn-Sham

- Funcionales de Intercambio-Correlacién.

- Conjuntos de Funciones de base localizadas.
- Ejemplos de Aplicaciones..

PROGRAMA:

*  Formalismo: ‘
1. Modelos elementales de un gas de electrones. Teoria de Drude y Sommerfeld.

2. Métodos de Thomas-Fermi, Thomas-Fermi-Dirac.
3.. Término de Cambio de Slater - Metodo de XD
»  Agujero de Fermi. _

» Significado de los auto-valores g, = 0<E>

4. Teoria del Funcional de Densidad
»  Teoremas de Hohemberg y Kohn
»  Formalismo de Levy - "Constrained Search"
= fndices de Reactividad: Dureza, Blandura y funcién de Fukui
*  Método de Kohn-Sham
5. Funcionales de Intercambio-Correlacion
Matrices de Densidad y Funciones de Correlacién de pares
Aproximacion Local: LDA, LSDA :
Funcionales no-locales
- "Cgbrdinate Scaling”
= Meétodo de la "Conexmn Ad1abatlca"
* Metodologia "
1. Soluci6n de las Ecuaciones’ de Kohn-Sham
2..-Métodos Disponibles :
» "Linear Combln}atlon of Gaussian Type Orb1ta1s" - LCGTO
* Bases Numiéricas
*  Solucién Numérica
3. Aspectos Técnicos de la Aproximacién LCGTO

Algoritmos de optimizacion, estados de transicién

Aceleracic’b),-ri' de convergencia
Cpde RESOLUCION R N® - 4 6 5

»  Bases orbitales

= Bases auxiliares

s Mallas, "Grids"

» Pseudopotenciales.
=

]



“2015 - Afio el Bicentsnario del Co:‘?gréso dé los Pueblos Libres”

. . £S COPIA
Universidad Nacional de San Luis . _ » Ow(‘f\ﬁ ey LLEWWD ‘&: EGLAA
Rectorado : "oty d; gg% -

- SISTEMA DE EVALUACION: 80% de asistencia. Aprobacién del 100% de- los
trabajos préacticos. Aprobac1on de ‘los  seminarios. Aprobacmn de examen final

integrador:

BIBLIOGRAFIA:
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Quantum Many-Body Problem.", Springer-Verlag, 1990.
3. W. Koch, M. C. Holthausen, “A Chemist’s Gu1de to Dens1ty Functinal Theory”,
Wiley-VCH, 2001.
4. N. H. Morgon and K. Coutinho (eds) “Métodos de Qu1m1ca Teorica e Modewlagem
Molecular”, Editora Livraria da Fisica, 2007.
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ARANCEL: Sin costo.

COSTOS Y FUENTE DE FINANCIAMIENTO: * Programa 5 55/11 CAPG — CAPES -
_SPU.. Lo ‘ L
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