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Titulo

Estudo estrutural de complexos entre diéxido de carbono e compostos de niquel.

Resumo

Analizase a densidade electronica de modelos de diversos complexos LNi-CO?2 tratando de establecer relacions
entre caracteristicas estruturais e a estabilidade do complexo. Para isto realizanse calculos de quimica cuantica e
interprétanse os resultados utilizando técnicas de analise de densidade electronica, fundamentalmente a teoria
cuantica de atomos nas moléculas.

Obxectivo

O obxectivo formativo é introducir ao alumnado nalgins métodos de quimica cuéntica e de computadora. Para
facer o tema mais atractivo proponse o estudo duns sistemas con potencial interese practico. O obxectivo final é
analizar como a estrutura do composto de Ni varia a sUa capacidade para unirse ao CO2.

Plan de traballo

1. Formacién béasica en métodos de calculo da quimica cuéntica.

2. Familiarizacion co emprego de programas que aplican os métodos anteriores.

3. Realizacion de calculos Hartree-Fock e DFT para sistemas modelos dos complexos.

4. Formacion basica en métodos de andlise da densidade electrdnica.

5. Andlise de resultados da densidade electrénica obtida coa teoria cuantica de &tomos nas moléculas.
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