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FELIU MASERAS CUNI
Titulo delatesis Computational study of transition metal photocatalytic reactions.
PLAN DE INVESTIGACION (PRIMER CURSO) Estado:  Aceptada Responsable FELIU MASERAS CUNI
Objectius a assolir 1. Clarificar el mecanisme d'actuaci6 dels fotosensititzadors en reaccions catalitzades per metalls de transicié on aquests

complexes desenvolupen un paper crucial durant lacatalisi. 2. Contribuir ala creacié d'un model global de fotocatalisi

computacional.

Eines o metodologies Aquest és un projecte de quimica computacional, per aquesta rad, les nostres eines principals son els ordenadors. Disposem de
diversos recursos computacionals a nostre centre. La majoria de les maguines de calcul es concentre a un cluster tipus Beowulf
amb 120 nodesi un total de 100 nuclis. També disposem d'acces a maguines de calcul publicas fora del nostre institut, per
exemple; CSUC (Centre de Serveis Universitaris de Catalunya) , entre altres. El principal programaque sutilizara sera el
Gaussian09, degut ala gran varietat de funcionalsi métodes disponibles, la seva capacitat d'optimitzacié i lafalicitat de
generaci6 delsinputsi lainterfase grafica associada GaussView. Altres programes de calculs també podran ser utilitzats quan

sigui oportd (NWChem, Orca, Turbomole, MacroModel, Tinker) per calculs més especifics.

Planificaci6 del desenvolupament de latesi Trimestre 1-4: |dentificacio d'una metodol ogia apropiada pel tractament dels sistemes fotocatalitics. Trimestre 5-8:
Clarificacio de mecanismes de procesos fotocatalitics. Esquema general per la descpricid de reaccions fotocatal itiques
mitjancant aductre d'electro-donacié. Trimestre 9-12 Esquema general per la descripcid de reacciones de complexes de

metals de transicio com fotosensititzadors. Poposta de nous fotosensititzadors per un testeig experimental.

Mitjans addicionals per alainvestigacio Assistenciai participacio a congresos internacionals. Estadales (3 a 6 mesos) en diferents grups relacionats amb la quimica
computacional que utilitzen diferent metodologiai/o eines per lainvestigacio.
PLAN DE INVESTIGACION (SEGUNDO CURSO) Estado:  Aceptada Responsable FELIU MASERAS CUNI
Objectivos
Metodologia

Planificacion del desarrollo de latesis
Herramientasy técnicas a utilizar
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