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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

En el presente TFG se abordaran por un lado las metodologias actuales mas relevantes
de métodos de calculo y su clasificacion (métodos ab initio, semiempiricos, DFT y
mecanica molecular) asi como los aspectos practicos de la Quimica Computacional del
manejo de los programas informaticos de modelizacion molecular.

Objetivos.

El alumno aprendera a manejar los diferentes médulos en los que consta todo programa
genérico de modelizacion molecular, utilizando dichas herramientas a la resolucion de
ejemplos préacticos sencillos dentro del area de la Quimica Orgénica.

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo.

1) Revision de los aspectos tedricos mas generales sobre quimica computacional y metodologias
de célculo.

2) Revision bibliogréfica y selecciéon de los sistemas modelo a estudiar.

3) Anélisis de los antecedentes de estudios mecano-cuanticos de sistemas similares, asi como de
potenciales aplicaciones.

4) Aprendizaje y uso de herramientas de Modelizacién Molecular, comandos basicos de Unix/Linux
y uso del cluster de supercomputacién y entorno de red Alhambra para ejecuciéon de calculos
moleculares.

5) Disefio molecular y andlisis conformacional de los sistemas modelo a estudiar.

6) Optimizacién geométrica y validacion de los puntos estacionarios obtenidos mediante anélisis
vibracional a nivel de teoria semiempirico y Hartree-Fock (HF).

7) Refinamiento final y estudio energético empleando métodos basados en la Teoria del Funcional
de la Densidad (DFT).

8) Estudio de las propiedades electrénicas y energéticas de los sistemas modelo.

9) Composicion de tablas y figuras de forma resumida con informacion procedente de los calculos
moleculares. Comparacion e interpretacion de los resultados.

10) Elaboracién de las conclusiones segun los resultados obtenidos, metodologia usaday
objetivos del trabajo marcados.

11) Redaccion del TFG y maquetacion de los resultados usando herramientas de edicién de textos
cientificos, LATEX (opcional).

Una vez cumplimentado debera ser enviado junto con el resto de las propuestas del departamento en formato pdf
(Word transformado en pdf, NO escaneado) al correo: gradoguimica@ugr.es. El nombre de cada fichero debe de
coincidir con el codigo del TFG.

TIPOLOGIA®

A.

Trabajos de investigacion con orientacion basica o aplicada, cuya tematica se relacione con los contenidos de la
titulacion, como:

1. Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la temética del Grado, a partir de material ya disponible
en los Centros.

2. Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc.

3. Elaboracion de guias précticas relacionadas con la tematica del Grado.

. Trabajos cientifico-técnicos representativos del ejercicio profesional para el que capacita la titulacion, como:

1. Elaboracion de un informe o un proyecto de naturaleza profesional.
2.  Elaboracion de un plan de empresa.
3.  Simulacion de encargos profesionales.
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C. Trabajos bibliogréficos (C)



