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Dades del projecte:  
 

Títol:  Desenvolupament i aplicació de nous mètodes d’anàlisi de la funció d’ona. 

 Supervisor: Dr. Pedro Salvador 
 E-mail supervisor: pedro.salvador@udg.edu 

 Grup de recerca: DIMOCAT / QTMEM / QBIS-CAT 
 Destinat a estudiants: 3r any / 4t any / 3r i 4t any 

 Lloc de treball: Fac. Ciències / Parc UdG / .. 
 Places ofertes: 1 (3r any) / 1 (4t any) / 1 (3r any) i 1 (4t any) 

 Data d’inici: XX/YY/2016 / a concretar amb l’estudiant 
 Data d’acabament: XX/YY/2016 / a concretar amb l’estudiant 

 Seguiment: Diària / Setmanal 
 
Coneixements específics que ha de tenir l'estudiant: Haver superat les assignatures obligatòries de 
l’àrea de Quimica-Fisica del grau de Quimica. Nocions de programació amb FORTRAN 
 
 
Estudis en curs requerits: Grau Quimica 
 
 
Formació que adquirirà l'estudiant en realitzar aquesta activitat: 
Us de software de calcul cientific i software propi, us d’entorn Linux i supercomputació. 
Programació amb FORTRAN. 
 
 
Descripció de l'activitat que ha de fer l’estudiant: 
L’estudiant s’incorporarà al grup de recerca de Quimica teorica i Computacional de l’IQCC, amb el 
dr. Pedro Salvador. Es familiaritzarà amb els programes de càlcul d’estructura electrònica i amb el 
programari propi elaborat al IQCC (APOST-3D). Les seves tasques seran les d’implementar noves 
aplicacions al programa APOST-3D, en particular a) millorar la precisió de l’algorisme d’integració 
numèrica, b) implementar el mètode de descomposició de l’energia KS-DFT per a funcions d’ona 
no restringides (capa oberta), i c) fer la interficie necessaria per tal d’incorporar la llibreria de 
funcionals libxc. Un cop assolits els objectius s’exploraran descomposicions alternatives. 
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