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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LLA OFERTA: Ingenieria
Quimica y Quimica Fisica

-TITULO DEL TRABAJO: “Estudio computacional de la influencia del disolvente

sobre espectros electrénicos™

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

-Tipo de trabajo (sefialar con una cruz el que proceda):

Tedrico Revision e investigacion Xi Numérico
bibliogrifica
Proyectos de Proyectos de disefio Informes
_ingenieria industrial
Computacional X | Experimental Otros
{especificar)

-Descripcién del trabajo (objetivos, metodologfa..,)

OBJETIVO GENERAL

Se pretende que el alumno profundice en el estudio de la influencia que la polaridad del disolvente
tiene sobre los espectros de moléculas de interés quimico y biolégico., Para ello realizaré el estudio
mecano-cuantico de los espectros electrénicos de moléculas en presencia de disolventes de distinta
polaridad empleando distintas aproximaciones teGricas. Se prestaré especial atencién a la influencia
que las interacciones especificas (especialmente puentes de hidrégeno) tengan sobre los espectros
de absorcidn.




METODOLOGIA DEL TRABAJO

Revision de la bibliografia bédsica sobre la influencia del disolvente sobre espectros electrénicos.
Realizacién de cdlculos empleando software especifico orientado al calculo de espectros
electrénicos de moléculas.

Incorporacién de los efectos del disolvente mediante distintos métodos.
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