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SUPORT INFORMATIC

1. Calcul de les CShM, les CSM i els SI

El calcul de les mesures continues de forma (CShM) presentades al llarg d’aquest
treball s’ha realitzat amb el programa SHAPE, desenvolupat al grup d’Estructura Electronica
de la Facultat de Quimica de la Universitat de Barcelona i esta disponible per contacte amb
els autors."! En I’Gltima versi6 del programa SHAPE s’han integrat els algorismes necessaris
per al calcul dels SI, per totes les operacions de simetria vistes. Tot i que 1’eficiencia del
programa SHAPE, tant per les CShM com pels SI, ha estat demostrada llargament, s’ha pogut
comprovar que els temps de calcul comencen a ser problematics quan es tracta amb conjunts
grans d’estructures de més de 10 vertexs, degut basicament al fet que el temps de calcul
necessari augmenta factorialment amb el nombre de vertexs. De totes maneres, dins el grup
s’esta treballant en més d’una direccid per tal de reduir drasticament el temps de calcul, ja
sigui amb nous metodes que permetin evitar realitzar el nombre total de permutacions o també

en la paral-lelitzacio del codi.

En tot el que fa referencia al desenvolupament dels algorismes de calcul i en la
implementacid d’aquests per a I’obtencid d’un codi font de gran qualitat m’agradaria agrair de
manera especial la feina feta pel Dr Miquel Llunell, sense el qual no hauria estat possible
I’obtencio6 del programa SHAPE tal i com és actualment. Finalment, dir que tot i que el codi
font, per raons d’optimitzaci0d, no segueix de manera exacta els algorismes matematics
presentats, si que manté els mateixos conceptes i relacions matematiques tant per les CShM

com pels SI.

Les mesures continues de simetria (CSM) s’han calculat amb el programa SYMM

desenvolupat pel grup del professor Avnir de la Universitat Hebrea de Jerusalem.



2. Calcul dels ESI

En 1’estudi de les propietats de simetria de les densitats electroniques s’han
desenvolupat diferents codis informatics. Els diferents programes desenvolupats calculen les
diferents integrals de solapament entre funcions densitat descrites en 1’expressio matematica
de I’index de simetria electronica, a partir de la funcid d’ona generada amb el programa
Gaussian03."”! Aix{, la part central d’aquest codi es basa en el calcul d’integrals de productes
de funcions gaussianes. Els algorismes emprats en el calcul de les integrals partinents
segueixen una soluci6 analitica 1 només es realitzen aproximacions per tal de disminuir el

temps de calcul.

Tot i que aquest codi permet realitzar mesures de I’ESI, en un futur és necessari
treballar en I’optimitzaci6 dels algorismes emprats aixi com la seva implementacid en un codi

font suficientment eficag.
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