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Titulo

Desefio computacional de catalizadores para o aproveitamento da biomasa

Resumo

A biomasa é un recurso renovable e accesible que podemos aproveitar en substitucion do petrdleo como fonte de
enerxia e de materias primas. Neste proxecto preténdese converter a fraccion lignoceluldsica de residuos
agroforestais en especies quimicas de alto valor engadido para a industria quimica. Para iso, estudaranse
computacionalmente os mecanismos de reaccion de fragmentacién das cadeas de lignina, para desefiar
complexos de molibdeno e vanadio gue catalicen eficientemente eses procesos.

Obxectivo

Buscase un achegamento do alumnado 6 impacto da modelizacion en ciencia, articulado a través dun problema
real de quimica computacional aplicada con impacto no medio ambiente, na industria e 0 avance do cofiecemento
sobre os mecanismos das reaccions organicas/inorganicas. O alumnado recibira formacién basica no uso de
software cientifico e infraestruturas de computacién de altas prestacions e estara en contacto con grupos de
investigacion computacional e experimental, participando nalgunhas das slGas actividades cotias.
Asemade, traballard competencias relacionadas coa elaboracion de hipoteses, desefio, execucion e
interpretacion de experimentos e comunicacion en diversos formatos.

Plan de traballo
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1. Analise da bibliografia
2. Seleccidén das reaccions que se van investigar
3. Uso dunha variedade de técnicas de modelizacidn molecular para conseguir informacién sobre o mecanismo

destas reaccions
4. Aplicacion da informacion mecanistica 6 desefio de novos catalizadores que melloren estes procesos

5. Comunicacién dos resultados do proxecto
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