Al Jurado de los Premios Nacionales de la Soci€lldchica de México, 2008:

Sobre la Tesis de Licenciatura: “Validacion y eationes de célculos de pseudo-potenciales en
el marco de la combinacion lineal de orbitales gpassianos en la teoria de funcionales de ladbshsi
con el coédigo deMon2k™:“Validation and applicatiorsf pseudo-potentials calculations in the
framework of the linear combination of the gausgigre orbitals in density functional theory witreth
code deMon2k”.

La obra pertenece a la categoria de la Quimicaicegr muestra al lector la validacion de
métodos matematicos incorporados en el codigo dékoon eficiente programa de estructura
electronica. Esto con la finalidad de garantizarlgeegesultados sean obtenidos en forma rapiday co
una precision adecuada para el trabajo de invesgligaEn cualquier aplicacion que al programa pueda
darsele, los tiempos de computo se incrementadadnte con el tamafio del sistema. En ese sentido,
este trabajo intelectual implicé la dedicacion desinnimero de horas por parte del autor en elreami
de abatir este problema. Y esto porque, muchasyxeproblemas quimicos mas interesantes y que
necesitamos resolver, como sociedad en busca demejm calidad de vida, no son facilmente
manejables, por lo que se hace imprescindible nedios tiempos de computo. En este contexto,
deMon2k resulta particularmente util en calculoslaleTeoria de Funcionales de la Densidad, no
relativistas. Hay ocasiones, sin embargo, en queenmede ignorar la teoria de la relatividad osgpue
requiere trabajar con elementos donde ésta juegapel preponderante. Este trabajo permitié validar
la inclusién al programa de pseudo-potenciales;ah@entas matematicas que no solo corrigen la
necesidad de incluir la teoria de la relatividado gjue aceleran el célculo. Ademas de la validacio
del algoritmo computacional se realizaron algur@i&aciones como, por ejemplo, el célculo de un
compuesto organometélico para el cual se tenian@tion experimental no soélo estructural sino de
espectroscopia infrarroja y de resonancia magnéticéear. También se calcularon camulos de cobre
sustituidos para los que se contaba con datos tengiales de ionizacion. Se tuvo siempre la
contrastacion experimental como pardmetro de ahlidae lograron obtener buenas y, en algunos
casos, excelentes concordancias con los céltedoicos. Junto con las aportaciones realizedds
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Tesis Doctoral “Derivadas Analiticas en la Combiéad.ineal de Orbitales Tipo Gaussianos en la
Teoria de Funcionales de la Densidad -MétoBssudo-potenciales con funciones auxiliares-”
(Roberto Flores-Moreno, Cinvestav, 2006), que mguie este trabajo recepcional para dar forma a
una parte de ella, es potencialmente posible @aldd forma mas eficiente: energias, potenciales de
ionizacion, excitaciones electronicas, optimizacu® estructuras, estados de transicion, espectros
IR/RAMAN, factores Franck-Condon, propiedades mé#gas, interacciones intermoleculares, etc.
Algunos de los sistemas objetivo son, entoncespaoestos organometalicos, cumulos, tierras raras y
otros sistemas grandes. Si consideramos que deMes2kn programa publico para cualquier
plataforma computacional y que, con pseudo-potlEsiipuede calcularse practicamente cualquier
elemento de la Tabla Periddica resulta ain maseteda importancia de haber realizado esta obra.
Ademés de las aportaciones académicas, fue leciatedel autor que se tuviera un impacto extra. Se
dio el primer paso al explorar un campo mas eopasones de titulacion de los alumnos de la Fadulta
de Quimica Farmacéutica Biologica, Campus XalapdadJniversidad Veracruzana al ser la primer
Tesis realizada en el Laboratorio de Quimica Taddel Departamento de Quimica del Centro de
Investigacion y de Estudios Avanzados del Institetditécnico Nacional. Asi mismo, dentro de su
Alma Mater, fue el primer trabajo para titulacion realizadompletamente en Inglés y en Espafiol
producto de la filosofia que se inculca desde gteso a la Universidad Veracruzana, respecto a
egresar manejando otros idiomas y, en especiamas usado en el ambito de la investigacion
cientifica. Tuvo también la intencion de motivatoa compafieros de la licenciatura a realizar sus
trabajos en otros idiomas, cualquiera que estaefyeademas del espafiol, como forma de ampliar sus
posibilidades académicas y con la idea que ediajtrdes sirviera para practicar sus habilidadeslen
idioma Inglés especialmente con tecnicismos quisniPooducto de este trabajo se publicé un articulo
cientifico J. Comp. Chem. 27, 1009, 2006) y se presentaron siete contribucionggs y un cartel, en

diferentes foros a nivel nacional.

México D.F a 14 de Octubre del 2008

Andreas Kdster, Profesor Titular



