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Quimica Computacional
Investigadores:

¢ José Carlos Corchado Martin-Romo [1] del departamento de Ingenieria Quimica y Quimica Fisica [2] de la Universidad
de Extremadura [3].

Idioma Sin definir
Objetivos:

¢ Desarrollar metodologias para la simulacién de procesos de reactividad quimica en fase gaseosa y en disolucién.
¢ Estudio de propiedades fisico-quimicas de moléculas en fase liquida, gaseosa o en disolucién.

Metodologia:

Aplicacién al estudio de reacciones de interés atmosférico o bioldgico en fase gaseosa o condensada mediante la aplicacién
de metodologias cinéticas (teorias del estado de transicidn) y dindmicas (calculos de trayectorias clasicas, cuasiclasicas o
cudnticas, calculos de dindmica molecular).

Para ello serd necesario emplear y desarrollar programas principalmente en lenguajes Fortran y C.

URL del envio:https://web.computaex.es/proyectos/quimica-computacional

Enlaces

[1] http://www.unex.es/unex/departamentos/ficha_personal?idDpto=Y063&amp;personal=1&amp:idPersonal=68BEE5C27516
2286D79BCF02FA6C9D42 [2] http://www.unex.es/unex/departamentos/ficha_estructura?idDpto=Y063&amp;estructura=1 [3]
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