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Dades del projecte: 

 Títol: Characterization of Redox-induced electron transfer processes. 
 Supervisor: Dr. Pedro Salvador 

 E-mail supervisor: pedro.salvador@udg.edu 
 Grup de recerca: QTMEM  

 Destinat a estudiants: 3r i 4t any 
 Lloc de treball: Fac. Ciències. 

 Places ofertes: 1 (3r any) i 1 (4t any) 
 Data d’inici: a concretar amb l’estudiant 

 Data d’acabament: a concretar amb l’estudiant 
 Seguiment: Setmanal 
 
Coneixements específics que ha de tenir l'estudiant: 
Haver superat les assignatures del grau “Química Quàntica i Espectroscòpia” i “Pràctiques de 
Química-Física” 
 
 
Estudis en curs requerits: 
Química 
 
 
Formació que adquirirà l'estudiant en realitzar aquesta activitat: 
Ús de recursos de supercomputació en entorn Linux. Familiaritzar-se amb software comercial de 
càlculs d’estructura electrònica (e.g. Gaussian) i programari propi de l’Institut. Access i us de 
recursos bibliogràfics i bases de dades de recerca (Cambridge Crystallographic Data Center). 
Anàlisi crítica dels resultats obtinguts. 
 
Descripció de l'activitat que ha de fer l’estudiant: 
Dur a terme un estudi sistemàtic a nivell computacional dels processos red-ox descrits a l’article [1] 
pels quals es disposa de dades experimentals. Trobar la metodologia DFT adient per estudiar 
aquests sistemes i avaluar el canvi en l’estat d’oxidació dels lligands i metall de transició amb el 
mètode EOS.[2]  
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