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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Estudio computacional de propiedades optoelectrénicas de moléculas organicas aromaticas
mediante métodos de la teoria del funcional de la densidad

Descripcion general (resumen y metodologia):

Resumen

El estudio de las propiedades optoelectrénicas de moléculas organicas aromaticas ha adquirido una
gran relevancia debido a sus potenciales aplicaciones en dispositivos electrénicos orgdnicos,
materiales fotoactivos, sensores quimicos y tecnologias energéticas. En este contexto, los métodos
computacionales basados en la teoria del funcional de la densidad (DFT) constituyen herramientas
fundamentales para investigar la estructura electrénica y predecir propiedades moleculares de
interés sin necesidad de recurrir exclusivamente a procedimientos experimentales.

El presente Trabajo Fin de Grado se centrard en el estudio computacional de una seleccién de
moléculas orgdnicas aromaticas representativas, analizando la relacién entre estructura molecular
y propiedades optoelectrénicas mediante metodologias DFT y TD-DFT. El trabajo permitird obtener
una visién general del potencial de estas herramientas para la prediccién y racionalizacién de
propiedades relevantes en quimica molecular y ciencia de materiales.

Metodologia

El trabajo tendrd un caracter tedrico-computacional. Inicialmente se realizard una revision
bibliografica sobre fundamentos de DFT, propiedades optoelectrénicas y aplicaciones de sistemas
aromaticos orgdnicos. Posteriormente, se seleccionard un conjunto representativo de moléculas
aromaticas y se llevardn a cabo calculos computacionales utilizando software de quimica cuéntica.
Las etapas metodoldgicas incluiran:

e Optimizacién geométrica de las estructuras moleculares.

e Verificacién de minimos energéticos mediante analisis vibracional.

e Calculo de propiedades electrénicas fundamentales (energias HOMO-LUMO, potencial de
ionizacién, afinidad electrénica, etc.).

o Estudio de propiedades épticas mediante calculos de excitacién electrénica (TD-DFT).

e Comparacién y analisis de tendencias estructura-propiedad.

e Discusioén critica de las limitaciones y alcance de los métodos empleados.

Tipologia: Trabajos experimentales, de toma de datos de campo o de laboratorio.
Objetivos planteados:

Objetivo general

Aplicar métodos basados en la teoria del funcional de la densidad para estudiar propiedades
optoelectrénicas de moléculas orgdnicas aromaticas y analizar la relacién entre estructura
electrénica y comportamiento molecular.

Objetivos especificos

e Comprender los fundamentos tedricos de los métodos DFT y su aplicacién en quimica
computacional.

e Seleccionar y caracterizar computacionalmente moléculas aromaticas representativas.

¢ Calcular propiedades electrénicas relacionadas con la respuesta optoelectrénica molecular.

e Analizar espectros electrénicos tedricos y transiciones excitadas mediante TD-DFT.




e Comparar resultados computacionales con datos bibliograficos disponibles.
e Evaluar la utilidad y limitaciones de las metodologias empleadas.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Este trabajo es de caracter teédrico-computacional basado en métodos de quimica cudntica y
analisis bibliografico de resultados.
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