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Dades del projecte: 

 Títol: Catàlisi amb estats de spín 
 Supervisor: Prof. Marcel Swart 

 E-mail supervisor: marcel.swart@udg.edu 
 Grup de recerca: QTMEM 

 Destinat a estudiants: 3r i 4t any 
 Lloc de treball: Fac. Ciències / Parc UdG (per determinar) 

 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: Diària / Setmanal 
 
Coneixements específics que ha de tenir l'estudiant: 
Es valorarà haver cursat algunes assignatures de química computacional i de química inorgànica.  
 
Estudis en curs requerits: 
Estudiant de grau en química. 
 
Formació que adquirirà l'estudiant en realitzar aquesta activitat: 
Ús d’eines de química computacional[1] (ADF, QUILD, etc.) i recursos supercomputacionals. 
Iniciar-se en la recerca científica, anàlisi dels resultats obtinguts i descriure’ls en un report resumit 
que podrà convertir-se en un article científic. Iniciar-se en l’ús d’anglès com a llengua primera per 
la ciència. 
 
Descripció de l'activitat que ha de fer l’estudiant: 
Estudi computacional del mecanisme de reaccions d’oxidació[2-7] i catalasa[8] de complexos de 
metalls de transició (manganès, ferro, níquel, coure), i determinar perquè la seva reactivitat és molt 
diferent de resultats amb altres metalls i/o lligands. La descripció amb espectroscòpia 
computacional permet comparar directament amb espectres obtingudes en grups experimentals de 
col·laboradors. 
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