PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

C st

UNIVERSIDAD CURSO 2023/2024
DE GRANADA Facultad de Ciencias

PROPUESTA DEL DEPARTAMENTO/EMPRESA

DATOS BASICOS DEL TFG

TITULO TFG Coordinacion en metales 3d vs 4f: la importancia del tamafio

copico TFG® QI-07 TIPOLOGIA® Al

) A rellenar por la direccién del dpto que vendra dado como: cédigo del dpto-N° de orden (p.e.: QA-01)
@) Al final del documento se encuentran las diferentes tipologias

x

OFERTADO POR Profesor del Departamento

Profesor del Departamento junto con Empresa o Institucion O

DATOS DE LA ENTIDAD (donde se va arealizar el TFG)

CENTRO (Departamento, Departamento de Quimica Inorganica, Facultad de Ciencias, Universidad de
institucion o empresa) Granada

DIRECCION POSTAL®

LOCALIDAD® c.p®

®) A rellenar en el caso de realizarse en una empresa
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TUTOR DE LA EMPRESA O INSTITUCION (Rellenar en caso de realizar el TFG en una empresa o institucion)
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@ Catedratico, Profesor Titular, Profesor Contratado Doctor,....
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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

Se propone realizar un estudio tedrico acerca de la diferente coordinacién encontrada para los metales 3d
frente a los 4f, usualmente mucho mayor. Se examinara sobre una serie de elementos, la importancia del
tamafio atdbmico para albergar mas o menos ligandos alrededor del ion central. Haremos uso del concepto
de isomeria y propondremos pautas de comportamiento segln los metales y los ligandos estudiados.

Objetivos.

-Conexiones a equipos remotos
-Conocimiento de LINUX basico

-Manejo de programas de Quimica Cuantica
-Comprension y analisis de los resultados
-Estudio de propiedades moleculares

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

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

2. Célculos de energia y propiedades moleculares

3. Envio de trabajos para el calculo de las constantes de acoplamiento a partir de compuestos tedricos
basados en un estudio sisteméatico

4. Generacion de un informe final

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:

Al. Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica 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 titulacién, como:
B1. Elaboracion de un informe o un proyecto de naturaleza profesional.
B2. Elaboracion de un plan de empresa.

B3. Simulacion de encargos profesionales.

C. Trabajos bibliograficos (C)
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