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Coneixements especifics que ha de tenir I'estudiant: Estar cursant o haver cursat el tercer curs de
quimica o biotecnologia. No calen coneixements computacionals previs

Estudis en curs requerits: Estar cursant o haver cursat el tercer curs de quimica o biotecnologia

Formacio que adquirira I'estudiant en realitzar aquesta activitat: Coneixements basics de quimica
quantica, i familiaritzacié amb el programari de computacio (Gaussian, GaussView, ChemCraft),
tecniques de caracteritzacio de la reactivitat quimica i aprenentatge en 1’escriptura d’un treball
cientific en anglés.

Descripcio de I'activitat que ha de fer I’estudiant: Descriure el mecanisme de reaccio per complexos
de pinces de iridi PCP, coneguts per ser catalitzadors actius per a la hidrogenacié de N2O. El lligand
PCsp2P particular, que no és un simple espectador, sin6 que ajuda directament en la reaccio on
s’allibera innocu N2. L’estudi es fara mitjancant calculs de la Teoria Funcional de Densitat (DFT).
En cas de ser convenient i/o necessari, el treball podra ser utilitzat com a part del treball d’empresa
o treball de fi de grau.
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