Projecte per beques d’estiu 2019

Dades del projecte:

Titol: El caracter de metalls de transicio
Supervisor: Prof. Marcel Swart

E-mail supervisor: marcel.swart@udg.edu

Grup de recerca: QTMEM

Destinat a estudiants: 3ri 4t any

Lloc de treball: Fac. Ciéncies / Parc UdG

Places ofertes: 1 (3rany) i 1 (4t any)

Data d’inici: 06/2019 / a concretar amb I’estudiant
Data d’acabament: 10/2019 / a concretar amb I’estudiant
Seguiment: Diaria

Coneixements especifics que ha de tenir I'estudiant:
Es valorara haver cursat algunes assignatures de quimica computacional i de quimica inorganica.
Contactar préviament per establir horaris (tan horaris com data d’inici/acabament son flexibles).

Estudis en curs requerits:
Grau en quimica.

Formacio que adquirira l'estudiant en realitzar aquesta activitat:

Us d’eines de quimica computacional (ADF, QUILD, etc.) i recursos supercomputacionals. Iniciar-
se en la recerca cientifica, analisi dels resultats obtinguts i descriure’ls en un report resumit que
podra convertir-se en un article cientific. Iniciar-se en 1’s d’anglés com a llengua primera per la
cieéncia.

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

La reactivitat de complexos de metalls de transici6 és bastant divers amb reaccions d’oxidacid,
superoxid dismutasa, catalasa, etc., amb diferents metalls associats amb les reaccions. Aqui volem
entendre el perque¢ del Mn per catalase, el Fe per oxidaci6, amb models senzills i métodes de
quimica computacional que son agil i adient.'! Aixo ens facilita estudiar la reactivitat intrinseca
dels metalls en reaccions de transferéncia d’atoms d’hidrogen (HAT) i d’oxigen (OAT), amb
rellevancia per estudis experimentals.[>6) A més, la caracteritzacié dels reactius i intermedis amb
espectroscopia computacional dona accés directament a comparacié amb dades experimentals
(EPR, IR, (r)Raman, UV-Vis).
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