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Coneixements específics que ha de tenir l'estudiant: 
Haver cursat alguna assignatura de química computacional. 
 
Estudis en curs requerits: 
Grau en química. 
 
Formació que adquirirà l'estudiant en realitzar aquesta activitat: 
Formació en l’ús del programa ADF i QUILD. Determinació de estructures 3D de molècules i/o 
complexos de metalls de transició. Coneixements de l’espectroscòpia de Mössbauer. 
 
Descripció de l'activitat que ha de fer l’estudiant: 
Mössbauer espectroscòpia és una tècnica molt precisa per determinar l’estat d’oxidació i/o l’estat de 
spin de complexos de ferro, i recentment s’ha usat per resoldre l’estat d’oxidació d’un complex de 
ferro-oxigen encapçalat per escandi.[1,2] Es va demostrar[2] que la predicció de Fe(III)[1] va ser 
correcte, en contrast de la proposta original de Fe(IV).[3] 
Recentment, hem construït un nou mètode[4] per determinar els paràmetres Mössbauer de 
complexos de ferro. En aquest projecte volem ampliar el nou mètode per complexos d’or, on també 
hi ha hagut discussió sobre l’estat d’oxidació d’uns complexos, es a dir, si són Au(I) o Au(III). 
Estudiarem alguns complexos on l’estat d’oxidació està conegut, i alguns altres dels quals hi hagi 
discussió. Optimitzarem la geometria dels complexos, i determinarem els paràmetres Mössbauer per 
tots complexos (amb el nou mètode[4]) per contrarestar les indicacions experimentals i/o 
computacionals. 
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