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D. RODRIGO ALCANTARA PUERTO, Director del Departamento de Quimica Fisica
de la Universidad de Cadiz,

INFORMA:

Que el Prof. Dr. D. Manuel Fernandez Nufiez, como Colaborador Honorario de
nuestro Departamento, ha venido realizando, durante el curso 2015/2016, tareas de
colaboracion cientifica en el ambito investigador, asi como tareas de asesoramiento
docente en tematicas que le son afines. Se propone que estas tareas tengan
continuidad para el curso 2016/17.

En el ambito investigador, en este curso se ha continuado la investigacion sobre
funciones de base para calculos quimico-cuanticos iniciada en [1] y [2], encontrando
funciones de base espacialmente restringidas para los atomos con 1(H) < Z < 18(Ar)
que permiten realizar calculos en sistemas con muchos mas atomos que las bases
estandar, con un nivel de exactitud parecido. Las caracteristicas y resultados de la
nueva base se han publicado en [3].

Asimismo, se ha revisado y ampliado el programa UCA-GSS, realizado inicialmente
en conexion con las tesis doctorales de D. Victor Jesus Garcia Hernandez [4] y de D.
David Zorrilla Cuenca [5]. En la primera de estas dos tesis se habia comenzado a
elaborar el programa, UCA-GSS, que obtiene ajustes gaussianos de orbitales cuya
parte radial es cero a partir de cierto valor del radio. En la otra tesis se habia
desarrollado un programa para realizar célculos atdmicos y moleculares ab-initio (HF
y MP2) con funciones de base que se anulan a partir de un valor dado del radio,
recurriendo a técnicas Montecarlo especiales para resolver los problemas de
integracién. La versidén nueva del programa ha corregido la mayoria de los
problemas numéricos que se presentaban con cierta frecuencia, y ha sido
modificada para que sea mucho mas facil de utilizar. En particular hemos modificado
el output de manera que los resultados puedan introducirse directamente en
programas de calculo tedrico de propiedades moleculares como el conocido
GAUSSIAN.

Por el momento, el programa UCA-GSS, que ha sido esencial para desarrollar las
publicaciones [2] y [3], esta a disposicidn de cualquier interesado en la web del
departamento, pero se enviara en breve un articulo describiendo el programa a la
revista /nt. J. Comp. Chem.
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Y para que asi conste, expido y firmo el presente informe en Puerto Real, a 14 de
septiembre de 2016.
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D. Francisco Javier Navas Pineda, Secretario del Departamento de Quimica Fisica de la Universidad

de Cadiz,

CERTIFICA:

Que en la sesién del Consejo de Departamento celebrado el dia 14 de Septiembre de 2016, se

aprobo para el Curso Académico 2016/2017, la renovacion de los siguientes Colaboradores

Honorarios:
— D. Manuel Fernandez Nufiez

— Difia. M* José Feliu Ortega

Lo cual hago constar a los efectos oportunos.

Puerto Real (Cadiz), a 19 de Septiembre de 2016

Fdo.: Franciscg Javier Navas Pineda



