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La blsqueda permanente de mejoras en la calidad de vida y las necesidades de nuestras

sociedades han llevado a desarrollar diferentes formas de resolver estos dilemas. Desde
la mera observacién de algo util a ser aprovechado pasando por la pruebay error, la
experimentacién y la formulacién de teorias predictivas hoy nos encontramos con una
forma de solucion diferente de las anteriores: el modelado computacional. En la
busqueda de nuevos materiales con nuevas propiedades, antes inesperadas producto de
la nano-dimensién, hoy son posibles de tratar problemas muy complejos imposibles de
resolver deimanera analitica. La famosa ecuacion de Schrédinger (1925), fue llamada en
su époaca “la clave del universo”, sin embargo algunas aplicaciones practicas debieron
esperar. Los cdlculos tedricos de estructura electrénica y las predicciones de las
propiedades de los materiales a partir de los fundamentos de la mecanica cuantica, sin
recurrir a parametros empiricos, se han desarrollado ampliamente en afios recientes. La
significacion de la teoria moderna de estructura electrénica ha sido reconocida con el
otorgamiento del Premio Nobel en 1998 a Walter Kohn por el desarrollo de la Teoria del
Funcional de la Densidad (DFT) y a John Pople por el desarrollo de los métodos

un mas reciente que problemas de envergadura como
ficies sélidas o la adsorcion de medicamentos son
ediante el calculo computacional. En esta presentacion

de la DFT en la busqueda de soluciones para energias

n hidrégeno. Merecen atencién tanto en el almacenamiento y
ogeno como en los procesos de deterioro que puede provocar en los
tro aspecto se mostrara la utilidad del modelado en el estudio de
etalicos PdGa y la descripcidon a nivel atémico de su rol en la eliminacion de
tileno en la producciéon de polietileno.
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