Projecte per beques d’estiu 2016

Dades del projecte:

Titol: Maossbauer espectroscopia de metalls de transicié amb quimica
computacional
Supervisor: Dr. Marcel Swart
E-mail supervisor: marcel.swart@udg.edu
Grup de recerca: QTMEM
Destinat a estudiants: 3r 14t any
Lloc de treball: Fac. Ciencies
Places ofertes: 1 (3r any) o 1 (4t any)
Data d’inici: 01/06/2016 / a concretar amb 1’estudiant
Data d’acabament: 15/09/2016 / a concretar amb 1’estudiant
Seguiment: Diaria / Setmanal

Coneixements especifics que ha de tenir l'estudiant:
Haver cursat alguna assignatura de quimica computacional.

Estudis en curs requerits:
Grau en quimica.

Formaci6 que adquirira 'estudiant en realitzar aquesta activitat:
Formacio en I’us del programa ADF 1 QUILD. Determinacio de estructures 3D de molecules i/o
complexos de metalls de transicid. Coneixements de 1’espectroscopia de Mossbauer.

Descripcio de I'activitat que ha de fer ’estudiant:

Maossbauer espectroscopia €s una técnica molt precisa per determinar 1’estat d’oxidacio i/o I’estat de
spin de complexos de ferro, 1 recentment s’ha usat per resoldre ’estat d’oxidacidé d’un complex de
ferro-oxigen encapcalat per escandi.” Es va demostrar™ que la prediccié de Fe(IID!" va ser
correcte, en contrast de la proposta original de Fe(IV).™

Recentment, hem construit un nou métode! per determinar els parametres Mossbauer de
complexos de ferro. En aquest projecte volem ampliar el nou metode per complexos d’or, on també
hi ha hagut discussio sobre 1’estat d’oxidaci6 d’uns complexos, es a dir, si son Au(l) o Au(IIl).
Estudiarem alguns complexos on 1’estat d’oxidaci6 esta conegut, i alguns altres dels quals hi hagi
discussio. Optimitzarem la geometria dels complexos, 1 determinarem els parametres Mossbauer per
tots complexos (amb el nou métode”) per contrarestar les indicacions experimentals i/o
computacionals.
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