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ESCUELA ARGENTINA DE CATALISIS 2023

“Una introduccion a la catalisis computacional utilizando Quantum
ESPRESSO”

PROGRAMA:

Actividad 1: Breve introduccion al programa Quantum ESPRESSO (tedrica)
Actividad 2: Algunos célculos simples con Quantum ESPRESSO (tedrica)
Actividad 3: Célculos simples con Quantum ESPRESSO (préactica)
Actividad 4: Célculos simples con Quantum ESPRESSO (préactica)
Actividad 5: Modelado de superficies en Quantum ESPRESSO (tedrica)

Actividad 6: Reacciones quimicas en superficies con Quantum ESPRESSO
(tedrica)

Actividad 7: Célculo de propiedades de superficies con Quantum ESPRESSO
(préactica)

Actividad 8: Calculo de reacciones quimicas con Quantum ESPRESSO
(practica)

LUGAR Y FECHA DE REALIZACION: 13y 14 de noviembre en el Complejo
Universitario de la Universidad Nacional de Salta.

TEORIAS: Aula de Seminario del Edificio de Quimica-Facultad de Cs. Exactas
(1°" piso, ver mapa al final del documento)

PRACTICAS: Sala de Computos de la Facultad de Ingenieria (Sala 511, 1" piso)

CRONOGRAMA
Horario Lunes 13 de noviembre Martes 14 de noviembre
9:00 a 10:45 Actividad 1 Actividad 5
10:45a11:15 Break Break
11:15a13:00 Actividad 2 Actividad 6
13:00 a 14:00 Almuerzo Almuerzo
14:00 a 15:45 Actividad 3 Actividad 7
15:45 a 16:15 Break Break
16:15 a 18:00 Actividad 4 Actividad 8
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MODALIDAD DE TRABAJO: clases tedricas presenciales por la mafana,
trabajos practicos computacionales por la tarde.

EVALUACION: las y los concurrentes deberan resolver un problema utilizando
herramientas computacionales y en un plazo determinado, al finalizar el
Congreso.

BIBLIOGRAFIA:

1) Quantum ESPRESSO Course for Solid-State Physics, N. T. Hung, A. R. T.
Nugraha, R. Saito, Jenny Stanford Publishing Pte. Ltd., 2023.

2) Electronic Structure - Basic Theory and Practical Methods, Richard M. Martin,
Cambridge University Press, 2020

3) Density Functional theory - a Practical Introduction, David S. Scholl, Janice A.
Steckel, John Wiley & Sons, Inc., 2009
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