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Computational study of transition metal photocatalytic reactions.

1. Clarificar el mecanisme d'actuació dels fotosensititzadors en reaccions catalitzades per metalls de transició on aquests 
complexes desenvolupen un paper crucial durant la catàlisi.  2. Contribuir a la creació d'un model global de fotocatàlisi 
computacional. 

Aquest és un projecte de química computacional, per aquesta raó, les nostres eines principals son els ordenadors. Disposem de 
diversos recursos computacionals al nostre centre. La majoria de les màquines de càlcul es concentre a un cluster tipus Beowulf
amb 120 nodes i un total de 100 nuclis. També disposem d'acces a màquines de càlcul públicas fora del nostre institut, per 
exemple; CSUC (Centre de Serveis Universitaris de Catalunya) , entre altres. El principal programa que s'utilizarà serà el 
Gaussian09, degut a la gran varietat de funcionals i mètodes disponibles, la seva capacitat d'optimització i la falicitat de 
generació dels inputs i la interfase gràfica associada GaussView. Altres programes de càlculs també podran ser utilitzats quan 
sigui oportú (NWChem, Orca, Turbomole, MacroModel, Tinker) per càlculs més específics.  

Trimestre 1-4: Identificació d'una metodologia apropiada pel tractament dels sistemes fotocatalítics.  Trimestre 5-8: 
Clarificació de mecanismes de procesos fotocatalítics. Esquema general per la descprició de reaccions fotocatalítiques 
mitjançant aductre d'electro-donació.  Trimestre 9-12 Esquema general per la descripció de reacciones de complexes de 
metals de transició com fotosensititzadors. Poposta de nous fotosensititzadors per un testeig experimental. 

Assistència i participació a congresos internacionals. Estada/es (3 a 6 mesos) en diferents grups relacionats amb la química 
computacional que utilitzen diferent metodologia i/o eines per la investigació. 
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