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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccién.

Uno de los retos en el calculo de constantes de acoplamiento magnético en compuestos polinucleares es
el caso del cobre(ll). Aunque la prediccion del signo (acoplamiento antiferro- o ferromagnético) es
bastante fiable, no sucede lo mismo con el valor absoluto de dicho acoplamiento, existiendo algunas
discrepancias entre el valor calculado experimentalmente y el tedrico. Nos proponemos aqui realizar un
estudio sistematico que nos permita calcular dichas constantes de una forma mas precisa.

Objetivos.

-Conexiones a equipos remotos

-Conocimiento de LINUX basico

-Manejo de programas de Quimica Cuantica

-Comprension y andlisis de los resultados

-Estudio topoldgico de constantes de acoplamiento magnético

-Evaluacion tedrica de las constantes de acoplamiento magnético en compuestos polinucleares de Cu(ll

Resumen de los trabajos arealizar por el estudiante/Plan de trabajo.

1. El estudiante deberda familiarizarse con el manejo de diferentes programas: protocolo de
intercambio de ficheros, mecanica molecular, ab initio.

2. Calculo de constantes de acoplamiento magnético: topologia

3. Envio de trabajos para el célculo de las constantes de acoplamiento a partir de compuestos de la
base de datos cristalogréfica de Cambridge.

4. Generacién de un informe final

Una vez cumplimentado deberd ser enviado junto con el resto de propuestas del
departamento en formato pdf al correo: gradoquimica@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 temética se relacione con los
contenidos de la titulacion, como:

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

A2. Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc.

A3. Elaboracién de guias practicas relacionadas con la teméatica del Grado.

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

B1. Elaboracién de un informe o un proyecto de naturaleza profesional.
B2. Elaboracion de un plan de empresa.
B3. Simulacion de encargos profesionales.

En ambas modalidades el TFG no podra tener caracter exclusivamente bibliografico, pero si podra
ser tedrico, experimental, o combinacién de éstos.
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