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Resumo A elevada eficiéncia energética dos ecras baseados em diodos

(incluindo emissores de luz (LED) tornou-os muito apeteciveis para esta

objetivos a atingir)

industria. Mais recentemente, com o objetivo de diminuir as
perdas de calor, foram desenvolvidos diodos emissores de luz
organicos (OLEDs) que aliam a pouca producao de calor a uma
alta eficiéncia e a um reduzido impacto ambiental. Neste
contexto, a interpretagdo e previsdo das propriedades o6ticas de
moléculas luminescentes, é um passo essencial no
desenvolvimento de OLEDs mais eficientes.

Neste projeto de mestrado, serao feitos calculos tedricos (DFT e
TD-DFT) para interpretar e prever as propriedades 6ticas em
compostos com potencial para ser utilizados em OLEDs. Numa
primeira fase iremos testar varios métodos para prever as
propriedades referidas em compostos ja conhecidos e,
posteriormente, propor novos compostos de forma a tornar os
primeiros mais eficientes.

Este trabalho encontra-se inserido no ambito de um projeto de
colaboragcao com investigadores do IST que estdo a sintetizar
novos compostos e a construir os respectivos OLEDs.

O trabalho sera realizado num laboratério computacional (C8) e
pretende-se alguém com entusiasmo para trabalhar na area da
Quimica Computacional. O uso de técnicas computacionais
requer naturalmente motivacao para o uso de meios informaticos.
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