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Dia 1: Dr. Israel Pérez
Teoria basica de XPS
e 12:00-12:20 Principio de operacion y aplicaciones de XPS
12:20-12:40 Instrumentacién de XPS
12:40-13:00 Sefiales y analisis cuantitativo
13:00-13:10 Preguntas
Break 13:10-13:15
Calculos ab-initio de espectro de XPS de la banda de valencia
e 13:15-13:25 Calculos de primeros principios del espectro XPS de la banda de
valencia de Al
e 13:25-13-50 Graficado
e 13:50-14:00 Preguntas

Dia 2: Dr. Guillermo Herrera
Uso del programa CASAXPS!. Consulta del handbook del XPS2. Base de datos de La
Trobe’.
e Convertir archivos de formato txt a formato VAMAS, uso de la libreria Scofield
e Analisis de una region de Ti 2p por componentes. Forma de linea, fondo tipo
Tougaard, tipo Shirley. Uso del residual.
e Componentes Ti 2p4 y Ti 2p3,» considerando 1 estado de oxidacion
e Componentes Ti 2p» y Ti 2p3/2 considerando 2 estados de oxidacion
e Cuantificacion del % atdmico
e Preguntas y graficado en Origin Pro *
e Sesion de preguntas
e Salvar datos de salida, exportar a Origin Pro.
e Presentacion de las curvas en Origin Pro.

Dia 3: Dr. Guillermo Herrera
Uso del programa CTM4XAS3
e Presentacion de ventanas de trabajo. Método de Hartree-Fock.
e Ventana de trabajo para implementar el modelo de aproximacion de ion libre.
Parametros, estado de oxidacion, simetria esférica O.
e Ventana de trabajo para considerar los efectos del campo cristalino. Parametros,
energia del campo cristalino, simetria octaédrica Oy, y tetragonal Day



e Ventana de trabajo para considerar los efectos transferencia de carga. Parametros,
energia de la transferencia de carga, repulsion Coulombiana y parametro de
hibridacion.

e Generacion de un espectro de XPS en aproximacion de ion libre para la region del
Ti2p

Dia 4: Dr. Guillermo Herrera
Teoria multiplete®
e (Generacion de un espectro de XPS en aproximacion usando la teoria del campo
cristalino para la region del Ti 2p.
e Generacion de un espectro de XPS usando los efectos de la transferencia de carga
para la region del Ti 2p
e Presentacion de las curvas tedrica y experimental en Origin Pro.
e Resumen
e Uso del programa Quases- REELS’
e Espectro REELS, anlisis elemental usando x-ray databooklet®.
e Contribucidn elastica, contribucion inelastica. Determinacion de la brecha
prohibida. Identificacion de plasmones
e Modelado de la contribucién inelastica: region del plasmon de superficie y plasmon
de bulto usando Quases- REELS
e Sesion de preguntas
e Modelado de la contribucion inelastica usando Quases- REELS
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