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IMPRESO SOLICITUD PARA VERIFICACION DE TITULOS OFICIALES

1. DATOSDELA U ERSIDAD, CENTRO Y TITULO QUE PRESENTA LA SOLICITUD
De conformidad con eal Decteto Res| Degreto 99/2011, de 28 de enero, por el que se regulan los Programas de Doctorado Oficiales

UNIVERSIDAD SOLICITANTE CENTRO CODIGO CENTRO
Univqé d@I/A/utc')noﬁ\Q éwa%d ) Facultad de Ciencias (MADRID) 28027060
NIVEL DENOMINACION CORTA

Doctorado \/ Quimica Tedricay Modelizacién Computacional/Theoretical
Chemistry and Computational Modelling

DENOMINACION ESPECIFICA

Programa de Doctoradg en Quimica Tedricay Mogelizacion Computacional/Theoretical Chemistry and Computational Modelling por
Madrid; la Universidad Corplutense de Madrid; la Universidad Jaume | de Castell6n; la Universidad
de Barcelona; la Universig ia ivefsi 8 Extremadura; la Universidad de Murcia; la Universidad de Oviedo; la

ao\de las |lles Balears; la Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko

CONJUNTO CONVENIO

Nacional N NVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS
UN\VERSIDADES PARTICIPANTES PARA LA

GANIZACION Y DESARROLLO DE LASENSENANZAS
TAS CONDUCENTESA LA OBTENCION DEL TiTULO
OFICNAL\DE DOCTOR O DOCTORA

UNIVERSIDADES PARTICIPANTES CENTRO CODIGO CENTRO
Universidad Complutense de Madrid ? \Eii:,l.ll«téi 9{ Ciencias Quimicas (MADRID) 28027837
Universidad de Barcelona \E‘SCUG/de Doctorado de la Universidad de 08072152

RCEL NA)

Universidad de Cantabria \@ E&ﬁf ?2;{736 (EDUC) 30014543
ND

Universidad de Extremadura Facult\aqae/c /{».qas (Bﬁg,(ﬁ)%) 06005329
Universidad de las |lles Balears Facult;é d7é| enci M A\ 07006071

Universidad Jaume | de Castellon scdel a,de Boctorado de la Univ Jaume | 12060026
| de ellgr(CASTELLON DE L|A PLANA/
CASTED E LA PLANA)

Universidad de Murcia Facultad de\qﬁ}n@(M W\ 30010218

Universidad de Oviedo Centromternac%nal\de_@ﬂm VIEDO) @QZ%OZ

Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea Facultad de Ciencias Quiyhica$ (DONOSTIA- 006274
SAN SEBASTIAN)

Universidad de Sevilla Feculted de Quimica (SEYILLA) 100635

Universitat de Valencia (Estudi General) Instituto Universitario de Cisnciaolecular” 148035291
(BURJASSOT)

Universidad de Vigo Facultad de Quimica (VIGO) 6020556
NOMBRE Y APELLIDOS CARGO
Manuel Alcami Pertejo Catedrético de Quimica Fisica. Universidad Aut/zénoyﬁa de Madrid.
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Tipo Documento NUmer o Documento

NIF 05384563X

NOMBRE Y APELLIDOS CARGO

José r@ri@z M ar\tiQe}\_/ ) Rector de la Universidad Auténoma de Madrid
Tipo Documento Ndmero Documento

NIF N4 01082828B

NOMBRE Y APELLIDOS CARGO

Isabel Castro Parga { / ) \ Decana de la Facultad de Ciencias dela UAM
Tipo Documento Ndmer o Documento

NIF \ 50308944D

2. DIRECCION A EFECTO

E NOTIF] :
A los efectos de |a préactica de |laNOTIFICATIOXTE t os rocedimientos relati%os a la presente solicitud, las comunicaciones se dirigiran aladireccion que figure en el
presente apartado.

DOMICILIO CODIGO POSTAL MUNICIPIO TELEFONO

C/Einstein, 1. Edificio Rectorado 4° Piso. Ci ud7/ ﬁ\zgggg/ Madrid

Universitaria de Cantoblanco.

E-MAIL PROVINCIA FAX

rector@uam.es \// M a?iQd \ \
N

3. PROTECCION DE DATOS PERSONALES

De acuerdo con lo previsto en la Ley Organica 5/1999 de 13 de diciembre, de Pro

El solicitante declara conocer los términos de la convocatoriay se compromete acumplir los regi 't\Ai:.?émi 3, consintiendg expresamente la notificacion por medios
teleméticos a los efectos de |o dispuesto en € articulo 59 de la 30/1992, de 26 de noviembre, de Régimen Juriflico de las Agdrfinistraciones Publicasy del Procedimiento

En: Madyid, o ge”” \_\de2011

Fi rm?x/ge/p@a ftante legal dela Ur\ivé(si dad

Administrativo Comun, en su version dada por laLey 4/1999 de 13 de enero.
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1. DESCRIPCION DEL TiTULO
1.1. DATOSBASICOS

NIVEL DENOMINACION ESPECIFICA CONJUNTO |CONVENIO CONV.
ADJUNTO

Doctorado Nacional Ver anexos.
Apartado 1.

ISCED 1 ISCED 2

Quimica

AGENCIA EVALUADORA UNIVERSIDAD SOLICITANTE

Agencia Nacional de Evaluacién dela Calidad y /KchA) Universidad Auténoma de Madrid

1.2CONTEXTO

Lamodelizacién computacional a ni¢@ mdlec
herramienta que abarca, de formatranSversal, m
plirés de la quimicay éreas emergentes como
la nanociencia. Ademas de una capacidad de p eC|r con 510N y a bajo coste los resultados
de muchas medidas experimental es, la Quimica/Fedri tte entender las observaciones a un nivel
fundamental y dirigir el camino hacia nuevos i pal abras de Pople y Kohn, premios
Nobel de quimicaen 1998, "la quimica cuantica se utiliza hQy erytodas lagramas de la quimicay fisica
molecular y ofrece una profunda comprension de los proces gue no puede ser obtenido
solamente con la experimentacion”. Por 1o tanto, Quimica ica i2achon Computacional se

del mundo de la academia, también, empieza a venir desde &
mas empresas ven en la modelizacion a escala molecular una iy

costes en la obtencion de los mismos y en el estudio de sus propiedades.
permite formar personas expertas en ésta area que sean capaces de ente

El programa de doctorado en Quimica Tedricay Modelizacién Computacional /1

and Computational Modelling tiene como fin Ultimo preparar investigadores e inves! el
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fisica, ciencia de maeriales, nanocienciay bioquimica. Igualmente, producir personal innovador en

del programa de doctorado esta justificado en primer lugar por € hecho

Cional se utiliza hoy en dia en todas las ramas de la Quimicay lafisica

multidisciplinar hace que sea dificil abarcar desde una sola Universidad todos

ta de un doctorado interuniversitario permitira a los estudiantes conocer

contacto con investigadores de otras Universidades que podrian

alas técnicas que |os estudiantes vienen aplicando en sustesis.
a facilita una amplia colaboracion en actividades docentes
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Universidades Roviray Virgili (coordinadora),
Barcelonay Universidad de Girona.

en Quimicaque recibi6 el Eurolabel otorgado por laEC
Association http://ectn-assoc.cpe.fr/).
Posteriormente, en 2010, dicho master fue reconocido cg
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integrard el doctorado dentro de las digtin el asDoctorales que se estan creando anivel local en
las respectivas Universidades. En consgcuenetg, €l pregrama estard inscrito en unao varias Escuelade

esté adscrito el personal docente e investigador ‘que compone el equipo de investigacion, bajo control
académico y estadistico de dicha Escuela.

Entre las 13 universidades del convenio se ofertaran en total 0 ingreso, de las cuales 4 serén destinadas a
estudiantes a tiempo parcial en cuaquierade las universidad antes en esta categoria se usaran como plazas
atiempo completo. La duracion de los estudios de doctorado serd de un méi aj(0s a tiempo completo y de un méaximo de 5 afios
atiempo parcial. Si transcurrido el citado plazo de tres afios no se hubiera pre 0sito de latesis, laComision
Académica del programa, cuya composicion se detalla en el apartado 5.2, podra a e este plazo por un afio mas, que
excepcional mente podria ampliarse por otro afio adicional. En el caso de estudi i il la prorhga podra autorizarse por dos afios
més que, asimismo, excepcionalmente, podria ampliarse por otro afio adicig periodo anterior no se tendran
en cuenta las bajas por enfermedad, embarazo o cualquier otra causa previ angrmativa vigente. A§imismo, se podra solicitar la baja

temporal del programa por un periodo méaximo de un afio, ampliable hasta ul Dicha solicitud defpera ser dirigiday justificada ante
la Comisién Académica responsable del programa, que se pronunciard sobre layrosedencia de acceder afo splicitado por el doctorando.
Todo esto seguin lo dispuesto por €l Real Decreto 99/2011 de 28 de enero, por €l oficiales de doctorado.

LISTADO DE UNIVERSIDADES

CcODIGO UNIVERSIDAD

023 Universidad Auténoma de Madrid / / \ \

010 Universidad Complutense de Madrid ( ( / )

004 Universidad de Barcelona \ \ /

016 Universidad de Cantabria

002 Universidad de Extremadura <

003 Universidad de las llles Balears < )
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040 Universidad Jaume | de Castellon

012 Universidad de Murcia

013 Universidad de Oviedo

020 \ \ Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea
017 N / Universidad de Sevilla

018 3 V Universitat de Valéncia (Estudi General)

038 / Universidad de Vigo

1.3. Univer sidad Auténgma g€ M adrid
1.3.1. CENTROSEN LOS QUE SE IMPART

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

28027060 J:é{n}ems@ E&'\enci as (MADRID)
1.3.2. Facultad de Ciencias DRID)

1.3.2.1. Datos asociados a centro

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

6 6//

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.uam.es/normativadoctoradoUAM\ / \ \

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

S No / / No
GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No \VV / S

FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No N}/\
ITALIANO OTRAS

No No \

1.3.1. CENTROSEN LOSQUE SE IMPARTE

1.3. Universidad Complutense de Madrid ) j

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

28027837 Facultad de Ciencias Quimicas (MADW
1.3.2. Facultad de Ciencias Quimicas (MADRID)

1.3.2.1. Datos asociados a centro

PLAZASDE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

6 6

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.ucm.es/bouc/pdf/902.pdf

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

S No No

7147
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GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No S

FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No \ \ No No
ITALIANO OTRAS

No VW~

13. Univéwelo

1.3.1. CENTROSEN L UE IMP

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

08072152 u /axje\Doctorado delaUniversidad de Barcelona (BARCELONA)
1.3.2. Escudla de Doctor%%@W/Jfé/d\KBARCEL ONA)

1.3.2.1. Datos asociados a centr:

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

g DR

NORMAS DE PERMANENCIA

http://postgrau.uab.es/doc/normativ&doctoradc/RI?@g-Zog/.pﬁf

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

S No > / No
GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No / / S

FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No N—"" No
ITALIANO OTRAS

No No >
1.3. Universidad de Cantabria
1.3.1. CENTROSEN LOSQUE SE IMPARTE { \\

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

39014543 Escuelade Doctorado (EDUC) (SANTANDER) /"

1.3.2. Escuela de Doctorado (EDUC) (SANTANDER)
1.3.2.1. Datos asociados al centro

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3 3

A\ il

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.uni can.es/Centros/Escuel a-de-Doctorado

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA
GALLEGO VALENCIANO INGLES

8147
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No No Si
FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No No
ITALIANO OTRAS

No

1.3. Universidad de
1.3.1. CEN SQUE/SET_'PA\R\E

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

06005329 F uI ad de Ciencias (BADAJOZ)

1.3.2. Facultad de Cien ADAJOZ)
1.3.2.1. Datos asociados tro

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3 EN )

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.unex.es/conoce-la-uex/estructura-ac entrog/ciénci as/achivos/ficheros/estudiantes/normativa-de-permanencia/
Permanencia2010.pdf

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA
Si No » / / No
GALLEGO VALENCIANO INGLES
No No / / Si
FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No \(/\ \ No
ITALIANO OTRAS

No No \

1.3. Universidad delas|llesBalears

1.3.1. CENTROSEN LOSQUE SE IMPARTE

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

07006071 Facultad de Ciencias (PALMA) /k\

1.3.2. Facultad de Ciencias (PALMA)
1.3.2.1. Datos asociados a centro

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3 3 A\ \ d

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.uam.es/ss/Satel lite/es/1242652450852/contenidoFinal/Normativa_de_posgrado_UAM .htW

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

S No No /NS

GALLEGO VALENCIANO INGLES
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No No Si
FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No No
ITALIANO OTRAS

No

astellon

1.3. Universidad Jau
1.3.1. CEN SQUE/SET_'PA\R\E

LISTADO DE CENTROS

CODIGO

CENTRO

12060026 Escuéla de Doctorado de la Universidad Jaume | de Castellon (CASTELLON DE LA

PLA A/QASTELLC') DE LA PLANA)

1.3.2. Escuela de Doctor dela Universida el daCastellon (CASTELLON DE LA PLANA/CASTELLO DE LA PLANA)
13.21. Datosasomadosal ent

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION

SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3

3N )

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.uji .es/binVi nfoest/estudis/doctorat/n?fm?(pdf

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

Si No » / / No
GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No / / Si

FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No \(/\ \ No
ITALIANO OTRAS

No No \

1.3. Universidad de Murcia

1.3.1. CENTROSEN LOS QUE SE IMPARTE / \\
LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

30010218 Facultad de Quimica (MURCIA) /k\

1.3.2. Facultad de Quimica (MURCIA)
1.3.2.1. Datos asociados a centro

—~

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION

SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3

3

A\ \ d

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.um.es/web/estudi os/conteni do/normativa/permanencia

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA
S No No / /\/
GALLEGO VALENCIANO INGLES

10/ 47
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No No Si
FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No No
ITALIANO OTRAS

No

1.3. Universidad de
1.3.1. CEN QUE/SET_'PA*R\E

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

33024502 InternaC| onal de Postgrado (OVIEDO)

1.3.2. Centro Internacignal de Postgrado (OVI
1.3.2.1. Datos asociados tro

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

5 5 )

NORMAS DE PERMANENCIA

http://cei.uniovi.es/c/document_libraw/get_fi|eﬁ;ﬁidfb@t@@ﬁ%-47eh\84b1-csebscsc7ed4& groupl d=49472

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

s 3 T o
GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No / /\/ S

FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No W / No
ITALIANO OTRAS

No No

1.3. Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea
1.3.1. CENTROSEN LOSQUE SE IMPARTE

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

20006274 Facultad de Ciencias Quimi casiQéNOSHA-SAN SEgAsn/lAN)

1.3.2. Facultad de Ciencias Quimicas (DONOSTIA-SAN SEBASTIAN)
1.3.2.1. Datos asociados a centro

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3 3 | |

/]

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.ikasketak.ehu.es/p266-shprogct/es/contenidos/informacion/indi ce_doctorados_vregp/e&rlor mm/,noﬁgan}azéml/

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

Si No No

GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No Si

)
[/
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FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No No
ITALIANO OTRAS

No \ \ No

1.3, Uﬂé\/@ idad déiiﬂ@/ )

131.C OSENL U IMPARTE

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

41008635 \iac Itad de Quimica (SEVILLA)

1.3.2. Facultad de Quimica (SEVILLA)
1.3.2.1. Datos asociados|a gentro

|

PLAZAS DE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION

SEGUNDO ANO IMPLANTACION

3

3

NORMAS DE PERMANENCIA

http://bousus.es/2011/numero-4/pd?¥§rchivo—12.p§f \/ /

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

S N9/ \ No
GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No > / Si

FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No / / No
ITALIANO OTRAS

No No N—""

1.3. Universitat de Valencia (Estudi General)

1.3.1. CENTROSEN LOSQUE SE IMPARTE

LISTADO DE CENTROS

CcODIGO

CENTRO

46035291

Ingtituto Universitario de Ciﬁciaec/lﬁlecular (BURJASSC}T) ]

1.3.2.1. Datos asociados a centro

1.3.2. Ingtituto Universitario de Ciencia Molecular (BURJASSOT) /}\

PLAZASDE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION

SEGUNDO ANO IMPLANTACION

6

6 [ [

)

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.uv.es/f atwirepub/userfil es/fil e/6.pdf \ \ /
LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA

Si No No )
GALLEGO VALENCIANO INGLES

No No S / /\/
FRANCES ALEMAN PORTUGUES

12/ 47 V
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No No No
ITALIANO OTRAS

No / No

1.3. Uniyersid eVigo

13.1. (gh?{oasd;dN\:%@U/QSQ MPARTE

LISTADO DE CENTROS

CODIGO CENTRO

36020556 ultad de Quimica (VIGO)

1.3.2. Facultad de Quim/éacgiﬂGO) \

1.3.2.1. Datos asociadosfa centro

PLAZASDE NUEVO INGRESO OFERTADAS

PRIMER ANO IMPLANTACION SEGUNDO ANO IMPLANTACION

5 5,

NORMAS DE PERMANENCIA

http://www.uvigo.eﬂuvigo_eﬂadr@'ﬁ str, on/a}n{m\edo/normatjva)\

LENGUASDEL PROGRAMA

CASTELLANO CATALAN EUSKERA
S }(Io/ No
GALLEGO VALENCIANO INGLES
No N REE
FRANCES ALEMAN PORTUGUES
No No / /\/ No
ITALIANO OTRAS

No

No <(/\<///

1.4 COLABORACIONES i i i i

CODIGO | INSTITUCION

DESCRIPCION

NATUR.
INSTIT

L

Seleccione
un valor

VY

CONVENIOS DE COLABORACION

Ver anexos. Apartado 2

OTRAS COLABORACIONES

L

2. COMPETENCIAS

/ \

2.1 COMPETENCIASBASICASY GENERALES

BASICAS

campo.

CB11 - Comprension sistemética de un campo de estudio y dominio de las habilidadesy método&{é@gach coﬂ%ho
reﬁc’)n.

CB12 - Capacidad de concebir, disefiar o crear, poner en précticay adoptar un proceso sustancial de WW

CB13 - Capacidad para contribuir alaampliacion de las fronteras del conocimiento através de unainvestkga/cié rigi ﬁq \'

CB14 - Capacidad deredlizar un andlisis critico y de evaluacion y sintesis de ideas nuevasy complejas.

) N

CB15 - Capacidad de comunicacion con la comunidad académicay cientificay con la sociedad en general acerca de sus e
conocimiento en los modos e idiomas de uso habitual en su comunidad cientifica internacional.

13/47
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CB16 - Capacidad de fom , en contextos académicos y profesionales, €l avance cientifico, tecnol gico, social, artistico o cultural dentro
de una sociedad basadgefi el canoci miento.

CAPACIDADESY DESTREZAS PERSONALES

CAO01-D voI/vgr%en conte?\os\?n los que hay poca informacidn especifica.

CAO?@@ ftrar I%Qré%ntas g)ave)g que hay que responder pararesolver un problema complejo.

CAO03 \Q §@ar crear, rollar yemprender proyectos novedosos e innovadores en su ambito de conocimiento.

CA04 - Tr\aQaj\aQanto 97‘ e()wpo era autbnoma en un contexto internacional o multidisciplinar.

CAO05 - Integr conoW ' @mm\mpleudad y formular juicios con informacion limitada
CAOQ6 - Lacriticay defey@a i}z(electual de sol ucﬁ&\nt%\

OTRAS COMPETENCIAS

CEO1 - Aplicar laQuimica{edricay Computacignal Iucion de problemas en diversas ramas de la Ciencia como son la Quimica,
Bioguimica, Ciencias de iales, Astrofisic aisis.

CEQ2 - Capacidad de modét\i{a}un,p_rgce&n//qmﬁa@yélpl &Qd\o\los paguetes informéticos mas comunes.
CEQ3 - Capacidad de emplear Iﬁpfegaﬁ%gé&c&po herramiér{ta\f{ara solucionar problemas quimicos.

CE04 - Capacidad de escribir arti@o}eiéwtiﬁcck\eﬁ@ dreade }esp%cializaci 6n en Quimica Tedricay Computacional.
CEQ5 - Capacidad de conocer y relacionarse con | }zfs pri\nsi.palé ar /os”qu trabajan en Europa en Quimica Tedricay Computacional

CEO6 - Ser capaz de concebir, disefiar, poner en/é 7/l|ca /pkar/unmxiwstanual deinvestigacion con seriedad académicay rigor
cientifico.

CEQ7. - Capacidad de fomentar, en contextos ce tecnol6gico y cientifico dentro de una sociedad
basada en el conocimientoy en el respeto a: a) igualdad de oportunidades entre hombres y mujeres, b) los
principios de igualdad de oportunidades y accesibiidad universal de\as persopas ¢on discapacidad y c) |os valores propios de una cultura
de paz y de valores democréticos.

3. ACCESO Y ADMISION DE ESTUDIANTES/ /
3.1 SISTEMAS DE INFORMACION PREVIO |
Perfil de ingreso recomendado o iddoneo.
Se recomienda gue los estudiantes que accedan al doct
hayan cursado y por ende adquirido |as capacidades, dest imientos que otorga el Méster
Universitario en Quimica Tedricay Modelizacién Computaci eoreti [
Computational. Quienes opten a doctorado y no hayan
de un titulo oficial de Méaster Universitario en Quimica,

en esta lengua.

M ecanismos de informacién previos ala matriculay orientacién de estudiantes de nuevoNngr
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Toda personainteresada en €l programa de doctorado en Quimica Tedricay Modelizacion Computacional
podra acceder ala nf Qrigaci on relativaa reqwstos de acceso y admision através de la pagina web oficial

http://www.emtccm.org/tccm-jd
http://www.emtccm.org/tccm-em

Desde estas paginas se ofrece también toda la ini
captacion de estudiantes de paises fuera de la

personas interesadas nacionales o internacional es, |ncI uige
y desde donde se orienta sobre los distintos plazos, recorgneaci ones de esxud|o previos y posibilidades
de financiacion.
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modelling.html
- Find aMaster:

http://www.findamasters.co
- Scholarships Position:

computational-modelling-2012/2011/09/09/
- Nature Jobs:
http://www.nature.com/naturejobs/science/j obs/Z
- Study in Europe:

http://www.study-info.eu/
- Molecular Dynamics News:
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ac.uk/cgi-bin/webadmin?A2=ind1109& L=MOLECULAR-DYNAMICS-

https.//www .j iscmail

- Dicamatica;

http://dicamati ca.b|ogspot.com/

3.2REQUISITOSDE ACCESO Y CRITERIOSDE ADMISION

Requisitos de Acceso
Para acceder al Programa de Doctorado sera pie
espanoles de Grado, o equivalentey de M4 -‘V

Ademas podran acceder al programa de doctorado quienes
supuestos:
- Estar en posesion de un titulo universitario oficial espah

didor

equivalente aladd titulo oficial espafiol de Méster Universitario y que faculta e €l pais expe
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del titulo para el acceso a estudios de doctorado. Esta admisién no implicara, en ningun caso, la

Criterios de Admisi
Estudiantes que cumplan los requisits detall ados anteriormente, podran ser admitidos en €l programa
de Doctorado. La Gomision Aca fa de rograma de Doctor ado cuya composucmn se detalla

en el apartado 5.2, en\! Quimi — €0
Computational Modelling™; ‘
meritos:
- El CV del candidato o candidata.
- Las calificaciones obtenidas en € ¢

Se recomienda que | os estudiantes que accedan a doctorado Rayan cursado un
Ciencias de los Materiales 0 &reas afines y que hayan realizadoal menos 60

grado en Quimica, Fisica,
TS en el master en
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"QuimicaTedricay M
masters en Ias areds

odelizacién Computacional”, el master "Quimica Tedricay Computaciona” o
de Quimica, Fisica, Ciencias de los Materiales con un importante contenido tedrico

ensefianzas universitarias oficiales de grado y los
hisas espanolas se reservaraun 5 por 100 de las

rsos humanos parala
estigador y el Codigo
or Researchers

Incorporating the Charter & Code).

3.3ESTUDIANTES

El Titulo esta vinculado a uno o varios titulos previos ‘ i I i

UNIVERSIDAD TITULO
Universidad Auténoma de Madrid Doctor en Programa Oficial l%sg;ade—Eu/ quimi té%ca
y modelizacién computacional
Universidad de Barcelona Programa Oficial de Doctorado en@ﬁl’mjfe/ Teéﬁga\&Computac) ona
Universidad Jaume | de Castellon Doctor en Programa Oficial de Posgrado en Theor |c
and Computational Modelling /\/
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Universidad de Murcia Doctor en Programa Oficial de Posgrado en quimicatedricay
modelizacion computacional

Universidad de Qviedo Doctor en Programa Oficial de Posgrado en quimicatedricay
modelizacion computacional

Univesitat deX/alé iw al) Doctor en Programa Oficial de Posgrado en quimicateoricay
computacional

Universi eVigo Doctor en Programa Oficial de Posgrado en quimicatedricay
modelizacion computacional

CURSO N° Total estudiantes N° Total estudiantes que provengan de otros paises

Afio 1 25.0 ) \ 7.0

| —1

Afio 2 27.0 / y\ 7.0

Afio 3 igo 7.0

Afio 4 0 / 7.0

Afio 5 15.0 \ \ 7.0

3.4 COMPLEMENTOS DE FORMACION

Lavia de acceso recomendada para
Fisicao Cienciade Materidesy la
el Master en Quimica Tedricay M
Computacional.

especificatendran, a efectos de precios publicos pecas y ayudas a estudio, la
consideracion de formacion de nivel de doctorado. El i ue/se dedique a esta formacion especifica
no se computara a efectos del limite de tres afios a contar desdeda admisi6 doctorando o doctoranda
al programa, hasta la presentacion de latesis doctoral, tal iculo 3.2 del RD

99/2011.

estara encargado de sugerir los complementos requeridos y serala Com
la que finalmente decida los complementos de formacion arealizar por
historial académico previo.
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Las asignaturas del primer afio de os masters mencionados estan centradas en:

4. ACTIVIDADESFORMATIVAS

4.1 ACTIVIDADES FORMATIVAS

ACTIVIDAD: Asistencia a seminarios de investigacion

4.1.1 DATOSBASICOS N° DE HORAS 20

DESCRIPCION

El nimero de horas por afio es indicativo.

Actividad que consiste en la asistenciaa semi . i

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

Latutora o € tutor de cada estudiante de doctorado incluiraen €l Docu
Doctorando todos los datos de asistencia a seminarios. Este documento
Académicadel programa de doctorado que incorporara los datos al registro
doctorando o de la doctoranda.
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No serd necesariau
del informe por

certificacion de los seminarios alos que se asista, siendo solo necesarialafirma
tutora, o por, ladirectora o el director, segun sea el caso.

4.1.3 ACTUACIONES DE MOVILIDAD

Esta a}sg\dad al iya;awd/e seminarios locales, no implica movilidad.

ACTIVIDAD: Asistencia a cur sos especializados

4.1.1 DATOSBASICOS N° DE HORAS | 80

DESCRIPCION

El nUmero de hora

indicativo.

CECAM, en alguno de su
en inglés.

durante el periodo de elaboracion de latesis doctoral al

asistencia a cursos especializados, asistencia a congresos o/ayeunig aw\q programa de doctorado.

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

El tutor o latutora de cada estudiante de doctorado incluivaén ocumento de Alctividades del
Doctorando todos |os datos de asistencia a cursos especiali s. Seincluira un certificado de asistencia
y €l detalle de los contenidos del curso, asi como el nimero Ivas: tfarme seremitiraa

la Comision Académicadel programa de doctorado que incorp: ' actividades
del doctorando o de la doctoranda.

4.1.3 ACTUACIONES DE MOVILIDAD

L a asistencia a estos cursos requerira en lamayoria de | os casos movilidad, M te
imparten en centros distintos ala Universidad de origen del estudiante. En g izaran en
Universidadesy centros de formacion de la Unidn Europea.

ACTIVIDAD: Presentacion de trabajos en congr esos cientificos nacionales o inter nacionales
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4.1.1 DATOSBASICOS N°DE HORAS | 50

DESCRIPCION

El numero déh

Se recor general, tanto para estudiantes atiempo parcial como atiempo completo
la pati menos dos congresos cientificos durante la realizacion de su tesis doctoral

El congr erentemente de caracter internacional y de alto prestigio en e campo

deinv ando o-de la doctoranda. Regularmente |os congresos nacionales o
internaciona |ca ComputaC| onal implican la participacion de cada eﬂudl ante

Esta actividad servird pargdesafrollay Ne temcias: CB11, CB14, CB15, CB16, CA05, CAQ6,
CEO1, CEO2, CEO5y CEOQY.

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

Latutorao € tutor de cada estudiantede o inclyirden el Documento de Actividades del
Doctorando todos |os datos de tr
titulo y fecha de celebracion del con , € titoyy caracper de la presentacién (comunicacion oral o

poster) y seincluird el resumen de lamismay el/ceqtifieado de asistencia. Este documento se remitiraa

la Comision Académicadel programa de doctofado queincorporara|os datos al registro de actividades
de ladoctoranda o del doctorando.

4.1.3 ACTUACIONES DE MOVILIDAD

La asistencia a congresos requerird en lamayoriade los S ilidad que podria ser financiada con
cargo a proyectos propios del equipo de investigacion en el cugl’ partici estudiante de doctorado o
con bolsas de vigje otorgadas por la Universidad.

ACTIVIDAD: Preparacion y presentacion de dos seminarios formales.

4.1.1 DATOSBASICOS N° DE HORAS W

DESCRIPCION

La persona candidata al doctorado, tanto atiempo parcial como compl e
dos seminarios con carécter formal.
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utilizar en su exposicion de tesis, es decir, una parte de su exposicién sera en castellano y otra en una

e soluciones; que demuestre su capacidad de concebir,
icay adoptd 41/, ocesn sustancia de investigacion con seriedad académicay

rigor cientificoy que de apacidad deomentar en contextos académicosy profesionales, el
avance tecnolégico y cien dad basada en el conocimientoy en el respeto a: a)
los derechos fundamental es d de oportunidades entre hombres y mujeres, b) los principios

de igualdad de oportunidades y accestbindad unjversal \de las personas con discapacidad y c) los valores
Cratic ompetencias CB15, CA06, CEO6 y CEQ7).

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

El tutor o latutoraincluirden el Do\@n@ d w el Doctorando todos |os datos de
presentacion de seminarios realizados por la person idgta a doctor o doctora. Este documento se

remitirdala Comision Académicadel programad 0 que incorporard los datos a registro de

actividades del doctorando o de la doctorand /\
4.1.3 ACTUACIONES DE MOVILIDAD

ACTIVIDAD: Asistencia alareunién anual del doctorado (Workshop internacional) organizado por €l programa de doctorado.

4.1.1 DATOSBASICOS

En caso de tratarse de seminarios locales no im\ﬁlﬁ m N@s as presentaciones serealizan en la
reunion anual del doctorado Ilevara asociada las correspordi Wpartici par en e mismo.

N° DE HORAS |32

DESCRIPCION

Cada afio se organizaralareunion anual del doctorado de duraci
de reunir estudiantes, directoresy tutores en un encuentro cientifico:
fundamental parala cohesion dentro del caracter interuniversitario del

este momento en su actividad investigadora. Dichas presentaciones permitirar
actividades que se han realizado hasta el momento.

L os encuentros contaran con la participacion de estudiantes de Universidades Eur
mantienen acuerdos de colaboracion (universidades implicadas en la solicitud de un Eras
Join Doctorate) y tendra consideracion de "workshop™ internacional .
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Al menos media jorpada en estos workshops estara dedicada a cursos donde se desarrollen competencias

candidato o candidata a doetor, dand
preguntas.

doctoranda.

4.1.3 ACTUACIONES DE MOVILIDAD

La asistencia alos workshops requerird movilidad, en IV fa detos casos hos\workshops se
organizarén de formarotativa en distintas sedes del do o lias de instituciones y
empresas que colaboran con e mismo.

ACTIVIDAD: Elaboracion detrabajos publicables en revistas de difusién cientifica.
4.1.1 DATOSBASICOS N° DE HORAS | 200/ / \ \
DESCRIPCION

El nimero de horas esindicativo.

una publicacion, contacto con editores, evaluadoresy revision de pruebas de imprenta.
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Esta act|V|dad serarealizada por todos Ios estudiantes, tanto a tiempo completo como parC|aI No

estudiante sea capaz de demostrar la adquisicion de las competencias
, /2/€7écQQ 04 y CEO6.

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

Latutorao € tutor incluirden el Dociimento de Actividades del Doctorando todos |os trabajos
e\ a persona candidata a doctor tenga alguin grado de

colaboracion. Seindi grado.en el que e estudiante ha estado involucrado en la
preparacion y redaccié documento se remitirdala Comision Académica del
programa de doctorado que Al registro de actividades de la doctoranda o del

doctorando.
4.1.3 ACTUACIONESDE MOVILIDAD

Esta actividad no implica movilidag/ /

ACTIVIDAD: Estancias de investigacion en centros extranjeros.

4.1.1 DATOSBASICOS N° DE HORAS | 480

DESCRIPCION

Se recomienda que cada estudiante realice dura
centro de investigacion extranjero.

Se entiende que la mayoria de estudiantes a tiempo parcia tendran
estancias, por |o que en estos casos se consideraran estancias més cortag
varios periodos.

Regularmente, para este tipo de estancias se emplea el idiomainglés como lengugje universal delaciencia

Se espera gque con esta actividad cada estudiante sea capaz de demostrar |a's
competencias CB12, CA03, CA04, CA05, CEO5 y CEO?7.

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

Durante su estancia cada estudiante trabajara en supervision de un profesor-investigador, d u
otro sexo, del centro extranjero, quien realizara un informe final sobre el trabajo hecho erylaestancia
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y €l rendimiento del es
cualquier otra agti

udiante. Dicho informe reflgjard no solo las actividades de investigacion, sino

idad\formativa realizada durante la misma (asistencia o imparticion de seminarios,

El tutor o latutor
valoracion person

Comision Académj
doctorando o de ladp

to de Actividades del Doctorando ese informe junto a una
el resultado de ancia. Toda la documentacion relevante seremitiraala
del programa de dectorado que incorporaralos datos a registro de actividades del

4.1.3 ACTUACIONES DE MOVILIDAD

Esta actividad implica m(yl/ idaﬁdé@\yenos trésknes& en un centro de investigacion extranjero.

ACTIVIDAD: Formacion Transversal

4.1.1 DATOSBASICOS

N° DE HORAS |3o

DESCRIPCION

El nUmero de horas esindicativo.

convocatorias de ayuda a lainvestigacion, entre otros.

Tanto para estudiantes a tiempo completo como parcial

4.1.2 PROCEDIMIENTO DE ADAPTACION

Latutorao & tutor incluiraen el Documento de Actividadesd

|a doctoranda o del doctorando.
4.1.3 ACTUACIONESDE MOVILIDAD

requerirdmovilidad, por € emplo, la asistencia alos workshops requerira movil
de los casos |os workshops se organizaran de forma rotativa en distintas sedes del doctoradq o.en las
dependencias de instituciones y empresas que colaboran con e mismo.

5. ORGANIZACION DEL PROGRAMA /]
|5.1 SUPERVISION DE TESIS
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Relacién de actividades previstas para fomentar la direccion de tesis doctoral es:

Relacion de 'd@mmmteﬂ la supervisidon multiple en casos justificados

académicamente (éo—& reccion de teﬁxs }sor parte de un director experimentado y un director novel,
co-tuteladetesis i[ntérdi sciplinares, en‘ C(})I aboracion, internacional, etc.) y presencia de expertos
internacionales en\a&comi siones de/sedt{ ﬁmto, informes previosy en lostribunales de tesis:

Una parte significativad
el méster en "Theoretical

internacional otorgado por el curso i
distintosy por laestancia de investig
marcado caracter internacional del

el programa de doctorado tengan lamencién |
una estancia de minimo 3 meses de duracion & s
informada previamente por dos expertos doctores, sea hg
superior o de investigacion no espafiolasy que al menos

reunion anual de directores en donde sei ntercambl arén impresiones
direccion.
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Guia de buenas précticas parala direccién de tesis doctorales:

Toda personaperterieciente al programa de doctorado cumplira el codigo de buenas practicas adoptado

5.2 SEGUIMIENTO DEL DOCTORANDO

Comision Acadénbicb del programa dé Ijoetorado en Quimica Tedricay Modelizacién Computacional/
Theoretical Chemistr WM& Mugelling

La Comision Académiea delPrograma de Doctor ado estara compuesta por un profesor o profesora
de cada una de las universitlades paitjcipantes (Coordinador o Coordinadora Locales) y redlizaralas

evaluar anualmente el documento de/actividades’y 30 de investigacion, de autorizar estudios de

doctorado atiempo parcial, bajas temporalesdel pr Ma&, codirecciones, estanciasy actividades a

los doctorandos, ademés, asignaragutores; directores y codirectores, de uno u otro sexo. La Comision
Académica se reunira presencial mete g afjo y mediante la plataforma de reuniones
virtuales disponible en el programa de doctorado adobeconnect.com/_a905201578/etccm/)
tantas veces como sea necesario. Ademas se ma a comunicacion fluida através de unalista
de correo en internet (tccm-coordinadores-| @ua S stadosy |os acuerdos obtenidos

en dichas reuniones, tanto presenciales, comd ,A A idos en |as correspondientes actas.
Las decisiones y acuerdos realizados por razon : ad gfravés de lalista de correo se veran

reflejadas en el acta de lareunion siguiente.

Coordinador/a del Programa de Doctorado y Coor dinador es oprdinadores Locales
son elegidos por acuerdo en cada Universidad, entre €l profe y/seran avalados por la
Universidad respectiva. El/la Coordinador/adel Programa deDoctorado estara désignado por acuerdo
delos Rector&s delas UnlverSI dades part|C| pantes. La Coordl na rditiador-elel Pragrama de

acttia como Coordinadora del Programa de Doctorado Interuniversitarig.En |os procedimiefitos generales
de desarrollo del Programa se siguen los acuerdos firmados en el correspondiente convenio/par 1Qs
Rectores de todas las Universidades participante.

Procedimiento utilizado por la correspondiente Comisién Académica r esponsab de

doctorado paralaasignacion del tutor y del director detesis del doctorando:
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Unavez admitido up-estudiante en el programa de doctorado, ala vista de la documentacion aportada,

L as universidades establ ecer NCI supervision de estudiantes de doctorando mediante
un compromiso documental firmado poy:
se establezca. Este compromiso ser

doctorado.

* Si doctorando o doctoranda no esté contento con lalabor realizada en la supervision. Habie
programa, quién llevarala solicitud ala Comisién Académicadel doctorado.

doctorando/a.

Procedimiento utilizado para el control del registro de activ
de sus datos:

ano.

Doctor ando/a) donde se recopilaran:

- La documentacion aportada por cada estudiante para el ingreso en el doctorado.

30/47



= | dentificador : 670838979
Tols T GOBERNOG  MINBTERIO
TRy~  DE ESPARA DE EDUCACION, CULTURA
2 2 ¥ DEPCRTE

- EI Documento de Aetividades que kecogera todos los informes emitidos por €l tutor relativos alas
actividades formativegs realizadas por gl doctorando o la doctoranda en cada periodo asi como también
los justificantes de [

titiciones del mismo o diferentes paises, el Documento

po que los estudiantes pasaron en cada unade las
instituciones.

Procedimiento paralavaloracion a
doctorando: N

definitivaen e programa.

En laevaluacion anua de las actividades realizadas por
las condiciones especiales en cuanto a disponibilidad de
actividades.

Prevision de las estancias de estudiantes en otros centros, nacionales e internaci

Menciones europeas. V

Larealizacion de estancias nacionales e internacional es deberan estar estrictamente dirigid
realizacion de latesis doctoral y se debera contar con la autorizacién del director o directgrafparala
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Las Universidad oswvinculos siguientes |os procedimientos relativos a tribunal,
defensay evaluaci :

Universidad Autonoma de M adrid

http://ww. uam es/ procedi n\ent ot ri bunatdef’edsar€si
Universidad de Barcelona

http://www.ub.edu/web/ub/ca/estudis/of ertasformativaldoctorat/nolnati va/normativa. hgmi

Universidad de Cantabria
http://www.unican.es’NR/rdonlyres
NormativadeEstudiosdeDoctoradodel

9-9B6B-97BDE14133BC/72790/

Universidad Complutense
http://www.ucm.es/cont/descargas/documentol

Universidad de Extremadura
http://www.unex.es/organi zaci on/servici 0s/sexyi )
de-procedi miento-para-el-tramite-de-tesis-doctorales

)

tercer_ciclo/normas-operativas-o-

Universidad delaslllesBalears
http://postgrau.uib.cat/doctorat/tesis/Procediments/

Universidad Jaume| de Castellén
http://www.uji.es/bin/infoest/estudis/doctorat/nts1393e. pdf

Universidad de Murcia
https://sede.um.es/sede/normativa/um/normas-academi cas/reglam-doctorado

Universidad de Oviedo
http://cei .uniovi.es/postgrado/doctorado/tesi sdoctoral

Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea
http://www.ikasketak.ehu.es/p266-shtesdct/es/conteni dos/i nformaci on/matricul
matricula_defensa tesis doctoral.html

Universidad de Sevilla
http://www.doctorado.us.es/web/guest/ct-normativa-tesis
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original de investigacion elaborado por el candidato o la
eorica o laModelizacion Computacional.

ysa que tendra lugar en sesion publicay consistiraen la
q €laborado, ante los miembros del tribunal. Latesis

puntuacion cuantitativa pero si constituira un instrumento d
laevaluacion de latesis doctoral.

El tribuna emitiraun informey la calificacion global concedida alates
«no apto/no aptax. El tribunal podra proponer que latesis obtenga la me

comprobar si procede la propuesta de la mencién “cum laude”.

Latotalidad de las personas que integran el tribunal deberan estar en posesion deltitulo de Hog
y contar con experienciainvestigadora acreditada. El tribunal estard formado por una mayofiade
miembros externos ala Universidad donde se ha desarrollado el trabgjo.
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al

Unavez aprobada latesis doctoral, la universidad se ocupara de su archivo en formato el ectronico
ablerto en un repe Sltrl g institucional y remitird, en formato electrénico, un gemplar de lamisma

delatesis, se podra
copiaremitidaala

6. RECURSOSHUMANOS |\ /)
6.1 LINEASY EQUIPOSDE INVESTIGACION

L ineas de investigacion:

NUMERO LINEA DE INVESTIGACION

01 Estructura Molecular y Reactivi da(QWa. )
02 Desarrollo de M étodos de Simulacién en Quimica. /

03 Estados Excitados y Fotoquimica. / /

04 Quimica Organometdica Computacional. / /
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05 Bioquimica Computacional .

06 Procesos Inducidos por Laseres.
07 / Solidosy Superficies.

08 \ \ Estudio de Nuevos Materiales.

Equipos de investigacion:

Descripcion de los equipos deinvestigacion y profesores, detallando la inter nacionalizacion del programa:

Ver ane)?g\/ /

6.2 MECANISMOS DE COMPUTO DE LA LABOR DE AUTORIZACION Y DIRECCION DE TESIS

M ecanismos de computo de la labor de autorizacion y direccion de tesis:

Todas las universidades participantes/en|el

programa de doctorado reconocen dentro de sus planes de

LaUniversidad Aut6
|a tutorizacion dentro del |

LaUniversidad Complutense co
son trabajos de 6 créditos ECTS, 20

a 12 estudiantes, 0 mas si asi o sefialala memgri icada, que cantabiliza como 5 horas s son de 6
créditosy como 10 horas si son de 12 o mas ¢ , Eneaalquier caso, la suma de la dedicacion a estas

LaUniversidad de Vigo contabiliza 3 créditos (30 horas) de docencia por cadatesis en doctorado dirigida. S
académicos inmediatamente anteriores al de |a presentacion de la solicitud de exencion. En el caso de que haya

instalaciones de los Departamentos y Facultades en [os que se ubican lo
mismo.

Para el desarrollo de |l as actividades del doctorado se cuenta con recursos materiales tales
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- Aulas de propdsito general dotadas con: pizarras, ordenador, video proyector y conexion fisicaa
internet.

personas con discapacidad, las universidades
Waptados, plazas de parking reservadasy red

equipadas con un amplio nimero
ighcias de la Universidad Autbnoma de

revistas en papel, 459 titulos de revistas en papel en cursy;
en microfichas. En cuanto a su infraestructura, cuenta con

primeravez alatitulacion como alos de master y doctorado.

Q

Todo estudiante del programa doctorado pararealizar su labor de investigacion o

- Un puesto de trabajo en su universidad dotadas con mobiliario, computador personal co
generalesy especificos, teléfono y conexidn ainternet.
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- ACCeso arecursos de

céculo adiferentes niveles:

amplio nimero de eventos que apoyen su formacion. La pg
realizaran siempre sin coste adicional para el estudiantado

de estudiantes que no tengan alguna beca o contrato de |os mencionados anteriorimente.
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- Programas de intercambio de estudiantes a nivel europeo. En particular se han utilizado frecuentemente
ayudas asociadasa proyectos transnacionales en los que participan los investigadores: acciones COST,
acciones integradas entre fspafia y paises europeos y ayudas de movilidad asociadas a | os centros de

politicadel programa de doctorado es que |os gas
Y NO supongan un coste para el alumnado. ’
En el caso de asistencia a cursos de formaci OResp ,
de Calculo Atémicoy Molecular (CECAM), lamovilide
CECAM.

workshops no tiene ningun coste para el alumnado.
8. REVISION, MEJORA Y RESULTADOSDEL PROGRAMK /

8.1 SISTEMA DE GARANTIA DE CALIDAD Y ESTIMACION DE VALORES CUANTITATIVOS
SISTEMA DE GARANTIA DE CALIDAD

Sistema de Garantia I nterna de Calidad.

Las Universidades participantes aceptan seguir 1os procedimientos de u
Calidad. Se seguira el Sistema de Garantia Internade Calidad (SGIC) d& | cforado de
la Facultad de Ciencias de la Universidad Auténoma de Madrid. Lainforn
siempre disponible en laweb. Actualmente se puede encontrar en el siguiente
http://www.uam.es/ss/Satel lite/ Ciencias/es/1234888218717/sinConteni do/
Sistema_de Garantia de Calidad.htm
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péginas de posgrado de las Universidades participantes.
» Dar publicidad atodas las ayudas de movilidad. '
. Gestlonar cua qwer incidenciarelaci onadas conla movmdad de estudiaive

* Dar publicidad a informe anual del programa de doctorado

TASA DE GRADUACION % TASA DE ABANDONO %

97 3 ¢ | )

TASA DE EFICIENCIA %

100 k—\

TASA |VALOR %

No existen datos \_7 \

JUSTIFICACION DE L OS INDICADORES PROPUESTOS
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Laprevision deres
Tedricay Modgh

tados se basa en |as cinco Ultimas ediciones del programa de doctorado en Quimica
iOMComputacional verificado positivamente en 2009 y con mencién de excelencia

de estudiantes de una cohorte de nuevo ingreso que debieron
ior y que no se han matriculado ni en ese afio académico ni en €l

—

8.2 PROCEDIMIENTO GENERAL PARA VALORAR EL PROCESO Y LOSRESULTADOS
El Manual del Sistema de Garantia Internade Calidad de o\sﬁ'

analizaralainformacion relativa a
- Perfil de estudiantes que acceden a estos estudios
- Desarrollo del Programa formativo: actividades formativas ofertadas

con Mencion Internacional, porcentagje de Tesis con calificacion Apto
estudios, tasa de abandono.
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- Recursos materlal x financiacion del programa, convenios especificos del programa, becas de

de las correspondientes
la gestion del programa dé& do
seguimiento de las personas egresadag
doctoral.

actualizacion anual de datos.
- Se tomarén acciones para fomentar los contactos entre
socialesy listas de distribucion de correo).

estudios de doctorado en su desarrollo profesional.
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A partir de los datos re ogidos en esa paginaweb, y empleando lainformacion de egresados con un

ispone de | os datos compl etos de seguimiento de estudiantes del programa de
namanalizado 1os datos presentados en la mencion hacia la excelencia para

4 (17%) encontraro

la Universidad pero Harea /Estigacion) y unaregresd a su pais de origen, México y no se
dispone de su informacior 3ron por realizar una estancias postdoctoral 8 siguen
realizandola, 6 se reintegrargna siste e |+D+i en diversos puestos (contratos Juan de la
Cierva, Ramon 'y Cgjal o contratos coy ) ¥ 4 seintegraron a su vuelta a Esparia a diversag

Prevision del porcentaje estudlat iguen ayudas para contratos post-
doctor ales:

Aproximadamente el 78% de egresados consig o ost-doctorales.

Datosrelativos a la empleabilidad delosest d| nt resados.

El 95% de nuestros egresados consiguen emp eo en em 50 enco tratos post-doctorales.

N

8.3 DATOSRELATIVOSA LOSRESULTADOSDE LOSULTIMOS5ANOSY PREVISION DE RESULTADOS DEL PROGRAMA

TASA DE EXITO (3 ANOS)% TASA DE EXITO (4 ANOS)%
65 20 Famny
TASA VALOR %

No existen datos / \ \

DATOSRELATIVOSA LOSRESULTADOSDE LOSULTIMOS5ARNOSY PREVISION DE RESUL TADOS DEL PROGRAMA

gue abandonaron el programa) fue inferior al 8%. Hay que tener en cuenta que ‘
contabilizados tesis realizados bajo un sistema que permitia estar 4 afios realizando latesis
los estudiantes contaban con becas de 4 afios para larealizacion de la misma. Muchos de
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gue necesitaron mas de 4 afos eran estudiantes que no trabajan atiempo completo en larealizacion dela

gue constituye en periodo formativo del programa de doctorado.
gue se matriculan y no llegan a presentar nuncalatesis) en el
ainferior a 10%.

9. PERSONAS ASOCIADASA LA SONCITUD
9.1 RESPONSABL E DEL PROGRAMA DE DOCTORADO

NIF NOMBRE PRIMER APELLIDO SEGUNDO APELLIDO
50308944D | sabel / / C\a§tr}>\ Parga

DOMICILIO CODIGO POSTAL PROVINCIA MUNICIPIO

C/ Darwin, 2. Médulo C/ 28049  \/ Madri Madrid

Despacho 210. Campus de

Cantoblanco. N

EMAIL MOVIL FAX CARGO

decana.ciencias@uam.es 914 Decana de la Facultad de Ciencias|
% delaUAM

9.2 REPRESENTANTE LEGAL

NIF NOMBRE PRIMER APELLIDO SEGUNDO APELLIDO

010828288 José Maria Sanz > Martinez

DOMICILIO CODIGO POSTAL PROVINCIA MUNICIPIO

C/Eingtein, 1. Edificio Rectorado | 28049 Maé@/ M¥drid

4° Piso. Ciudad Universitariade

Cantoblanco.

EMAIL MOVIL FAX CARGO

rector@uam.es iversidad
Autonoma rid

9.3SOLICITANTE

NIF NOMBRE PRIMER APELLIDO SEGUNDO APELLIDO
05384563X Manuel Alcami \ \ [petdo / 7
DOMICILIO CODIGO POSTAL PROVINCIA MUNICIPIO
Departamento de Quimica. 28049 Madrid Madri

Modulo 13. Facultad de

Cienicas. Ciudad Universitariade

Cantoblanco.

EMAIL MOVIL FAX CARGO
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manuel.al cami @uam.es 645837640 914975238 Catedratico de Quimica Fisica
Universidad Auténoma de
Madrid.
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Estructura Molecular y
Reactividad Quimica

Desarrollo de
Métodos de
Simulacion en Quimica

Estados Excitados y
Fotoquimica

Quimica
Organometalica
Computacional

Bioquimica
Computacional

Procesos Inducidos
por Laseres

Solidos y Superficies

Estudio de Nuevos
Materiales

Jesus Maria Ugalde Uribe-

Etxebarria
Manuel Yafiez Montero
Enrique Sanchez Marcos

Francisco Javier Luque Garriga
Ricardo A. Mosquera Castro

Ignacio José Nebot Gil

Enrique Orti Guillén

Manuela Maria Merchan Bonete

Alberto Requena Rodriguez

Ramodn Sayos Ortega

Rafael Rodriguez Pappalardo

Dimas Suarez Rodriguez

Modesto Orozco
Vicent Moliner Ibanez
Xabier Lopez Pestafia

Fernando Martin Garcia
Luis Bafares Morcillo

F. Javier Aoiz Moleres
Francesc lllas i Riera

Javier Fernandez Sanz
Victor Luaia Cabal

Juan M. Andrés Bort
Manuel Alcami Pertejo
Miguel Moreno Mas

EQUIPOS Y PROYECTOS DE INVESTIGACION

P NO NN

SN

P NO NWWNP~_OG

N W

2011

2006
2010
2007
2005
2004

2000

2011

2008

2007
2005
2011

2011
2009
2010
2008
2009
2006

2010
2009
2007

2010
2010
2006

Descripcién Molecular de Disoluciones Conteniendo lones Metalicos: de la Hidratacidn a la Complejacién en
Cationes Radioactivos y Farmacos Antitumorales

Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia e Innovacién. Referencia: CTQ2011-25932. Duracién: 01/01/2012
-31/12/2014. Instituciones Participantes: Universidad de Sevilla. Nimero de Investigadores participantes: 7
Desarrollo e Implementacion de Métodos quimicocuanticos para el estudio de sistemas grandes. Aplicaciones
al almacenamiento de hidrogeno sobre nanotubos de carbonoygrafenos. Entidad financiadora: M.E.C.-D.G.I.-
S.E.U.l. Referencia: CTQ2010-19738/BQU. Duracién: 2011— 2013. Instituciones Participantes: U. Valencia, U.
Mddena, NTNU. Numero de Investigadores participantes: 6

Molecular Astrophysics: the Herschel and ALMA era. Entidad financiadora: Direccidon General de Investigacion.
Ministerio de Ciencia e Innovacion. Referencia: Proyecto CONSOLIDER CSD2009-00038. Duracién: 2010 -
2014. Instituciones Participantes: Universidad de Valladolid, Universidad de Complutense de Madrid,
Universidad de Castilla La Mancha, Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (Madrid), Observatorio
Astronémico Nacional del Instituto Geografico Nacional, Instituto de Astrofisica de Andalucia, Universidad
Pablo de Olavide, Universidad de Murcia e Instituto de Astrofisica de Canarias. NUmero de investigadores
participantes: 15

Modelizacién computacional de la estructura y reactividad de molibdocenos implicados en reacciones
organicas acuosas benignas con el medio ambiente y procesos bioinorganicos. Entidad Financiadora: MICINN.
Referencia: CTQ2010-18231. Duracién: 2011-2013. Tipo de Convocatoria: Proyectos de Investigacion
Fundamental no Orientada. Instituciones participantes: Universidad de Oviedo. NiUmero de investigadores
participantes: 6

Advances multiscale simulation of DNA. Entidad Financiadora: ERC Adavanced Grants. Referencia: SimDNA.
Duracién: 2011-2016. Tipo de convocatoria: 7th Framework Programe. Instituciones Participantes: IRB
Barcelona. Numero de Investigadores Participantes: 23

XUV/X-ray for ultrafast electronic control in chemistry.Entidad/es financiadora/s: EC:ERC (FP7-IDEAS-Advance
Grant).Referencia: FP7-IDEAS-2011-AdG:290853. Duracién: 01/01/2012 - 31/12/2017. Tipo de convocatoria:
Europea (7PM). Instituciones participantes: Universidad auténoma de Madrid. Nimero de investigadores/as
participantes: 22

Modelizacién ab initio de materiales de importancia tecnoldgica basados en o&xidos, metales, y las
combinaciones de ambos: de la escala nanométrica al sistema extendido. Entidad Financiadora: MEDU-
Ministerio de Educacién y Ciencia. Referencia: FIS2008-02238/FIS. Duracién: Enero 2009 - Diciembre 2013.
Tipo de Convocatoria: Plan Nacional, Programa de Investigacién Basica no orientada. Instituciones
Participantes: UB. Nimero de Investigadores Participantes: 7

Moléculas y clusters como bloques de construcciéon en nanotecnologia: autoensamblado y fragmentacion.
Entidad/es financiadora/s: MICINN (Plan nacional de 1+D). Referencia: CTQ2010/17006.Duracién: 01/01/2011
- 31/12/2013. Tipo de convocatoria: Nacional. Instituciones participantes: Universidad auténoma de Madrid.
Numero de investigadores/as participantes: 7



PARTICIPACION DE EXPERTOS INTERNACIONALES EN EL PROGRAMA

Ademas de los equipos descritos anteriormente, se ha previsto la participacion de expertos internacionales en el programa de doctorado en todos
aquellos casos en los cuales el candidato a doctor desee obtener la Mencion Internacional en su Titulo de Doctor o Doctora. Esto implica la
realizacidon de una estancia de minimo 3 meses en un centro de investigacion extranjero (Actividad 07, de la presente memoria). Por lo general, los
expertos estan vinculados con alguna Universidad perteneciente al Comité Internacional del Master in Theoretical Chemistry and Computational

Modelling con los cuales hay activas colaboraciones.



TITULO

CONTRIBUCIONES CIENTIFICAS DEL PERSONAL INVESTIGADOR

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

“Charge-transfer-induced structural
rearrangements at both sides of
organic/metal interfaces”.

Tseng, TC; Urban, C ; Wang, Y; Otero, R; Tait,
SL ; Alcami, M; Ecija, D; Trelka, M ; Gallego,
JM; Lin, N ; Konuma, M; Starke, U; Nefedov,

A ; Langner, A; Woll, C; Herranz, MA ; Martin,

F ; Martin, N; Kern, K; Miranda, R.

Nature Chemistry (2010) 2, Issue 5, 374-379.
DOI: 10.1038/NCHEM.591.

indice de impacto: 17.927
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 4
Numero de revistas en el area: 147

"Crossover site-selectivity in the adsorption
of the fullerene derivative PCBM on
Au(111)".

Ecija, D; Otero, R; Sanchez, L ; Gallego, JM;
Wang, Y; Alcami, M; Martin, F ; Martin, N;
Miranda, R.

Angewandte Chemie-International Edition
(2007) Volume 46, Issue 41, 7874-7877. DOI:
10.1002/anie.200702531.

indice de impacto:12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NUmero de revistas en el area: 147

"Electron localization following attosecond
molecular photoionization".

Sansone, G; Kelkensberg, F ; Perez-Torres, JF
; Morales, F ; Kling, MF ; Siu, W ; Ghafur, O ;
Johnsson, P; Swoboda, M ; Benedetti, E;
Ferrari, F ; Lepine, F ; Sanz-Vicario, JL ;
Zherebtsov, S ; Znakovskaya, | ; L'Huillier, A;
Ivanov, MY; Nisoli, M; Martin, F ; Vrakking,
MJJ.

Nature (2010) Volume 465, Issue 7299, 763-
U3. DOI: 10.1038/nature09084.

indice de impacto: 36.104
Nombre de la categoria: MULTIDISCIPLINARY
SCIENCES
Posicion que ocupa la revista en el drea: 1
NuUmero de revistas en el area: 59

“A comparative study of the chemical
reactivity of pyridoxamine, Ac-Phe-Lys and
Ac-Cys with various glycating carbonyl
compounds".

“Tunneling splitting of Jahn-Teller ions in

Adrover M.; Vilanova B.; Frau J.; Mufoz, F.;
Donoso, J.

Amino Acids (2009) 36, 437-448.

Numero de veces citada: 6 (de Web of
Science)
indice de impacto: 4.106.
Nombre de la categoria: BIOCHEMISTRY &
MOLECULAR BIOLOGY
Posicion que ocupa la revista en el drea: 82
NuUmero de revistas en el area: 286

oxides”.

P. Garcia-Fernandez, A .Trueba, M.T.
Barriuso, , M. Moreno and J.A. Aramburu.

PhysicalReviewLetters (2010) 104,
035901(1-4).

NuUmero de veces citada: 2
indice de impacto: 7.62
Nombre de la categoria: Fisica
(Multidisciplinar)
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NuUmero de revistas en el area: 80




TITULO

AUTORES

REVISTA

“Temperature Dependence of the Kinetic
Isotope Effects in Thymidylate Synthase.A
Theoretical Study”.

Natalia Kanaan, Silvia Ferrer, Sergio Marti i ,

Mireia Garcia-Viloca, AmnonKohen, and
Vicent Moliner

Journal of the American Chemical Society
(2011) 133 (17), 6692-6702.

INDICIOS DE CALIDAD

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: Chemistry,
Multidisciplinary
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11

"Eppursimuove" (yet it moves).

"Unveiling the Chemical and Morphological

Moliner, V.

Proceedings of the National Academy of
Sciences of the United States of America
(2011) Volume: 108 Issue: 37 15013-15014
DOI: 10.1073/pnas.1112014108.

Numero de revistas en el area: 147
indice de impacto: 9.771
Nombre de la categoria: MULTIDISCIPLINARY
SCIENCES
Posicidn que ocupa la revista en el area: 3
Numero de revistas en el area: 59

Features of Sb-SnO(2) Nanocrystals by the
Combined Use of High-Resolution
Transmission Electron Microscopy and ab
Initio Surface Energy Calculations".
“Cyclization cascade of allenylazides: a dual

Stroppa, DG ; Montoro, LA ; Beltran, A; Conti,
TG ; da Silva, RO ; Andres, J; Longo, E; Leite,

ER; Ramirez, AJ

Journal of the American Chemical Society
(2009) Volume: 131 Issue: 40 14544-14548
DOI: 10.1021/ja905896u.

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: Chemistry,
Multidisciplinary
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11

mechanism”.

"Solving the Hydration Structure of the

Silva Lopez, C.; Nieto Faza, O.; Feldman, K. S.;

lyer, M. R. and Hester, D. K.,

Journal of the American Chemical Society
(2007), 129, 7638-7646

Numero de revistas en el area: 147
indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria:
Chemistrymultidisciplinary
Posicién que ocupa la revista en el area: 11
Numero de revistas en el area: 147

Heaviest Actinide Aqua lon Known: The
Californium(lll) Case".

Galbis, E ; Hernandez-Cobos, J; den Auwer, C;

Le Naour, C; Guillaumont, D Simoni, E;
Pappalardo, RR; Marcos, ES..

Angewandte Chemie-International Edition
(2010). Volume: 49 Issue: 22
3811-3815 DOI: 10.1002/anie.200906129.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 5
Numero de revistas en el area: 147
Numero de citas recibidas: 10




TITULO

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

"Discrete Supramolecular Donor-
AcceptorComplexes".

Gayathri, SS ; Wielopolski, M ; Perez, EM;
Fernandez, G ; Sanchez, L; Viruela, R; Orti, E;
Guldi, DM; Martin, N.

Angewandte Chemie-International Edition
(2009) Volume: 48 Issue: 4 Pages: 815-819
DOI: 10.1002/anie.200803984.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
Numero de revistas en el area: 147

Numero de citas recibidas: 41

"Simple, Fast, Bright, and Stable Light Sourc Tordera, D ; Meier, S ; Lenes, M ; Costa, RD ;

Orti, E ; Sarfert, W ; Bolink, HJ.

Advanced Materials (2012) Volume: 24 Issue:

7 Pages: 897-+ DOI:
10.1002/adma.201104047

indice de impacto: 10.880
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el 4rea: 8
Numero de revistas en el area: 147

"A Bis-exTTFMacrocyclic Receptor That
Associates C(60) with Micromolar Affinity".

Isla, H ; Gallego, M ; Perez, EM; Viruela, R;
Orti, E; Martin, N.

Journal of the American Chemical Society
(2010) Volume: 132 Issue: 6 Pages: 1772-+
DOI: 10.1021/ja910107m Published: FEB 17

2010

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11
Numero de revistas en el area: 147

"Importance of Polarization and Charge
Transfer Effects to Model the Infrared
Spectra of Peptides in Solution".

Ingrosso, F ; Monard, G ; Farag, MH ; Bastida,
A ; Ruiz-Lopez, MF .

Journal Of Chemical Theory And
Computation (2011).Volume: 7 Issue: 6
1840-1849 DOI: 10.1021/ct2000588 .

indice de impacto: 5.138
Nombre de la categoria: PHYSICS, ATOMIC,
MOLECULAR & CHEMICAL
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 1
Numero de revistas en el area: 33

"From Bis(N-Alkylimidazole) to Bis(NH-NHC)

in Rhenium Carbonyl Complexes ".

Huertos, MA ; Perez, J; Riera, L; Diaz, J ;
Lopez, R.

Angewandte Chemie-International Edition
(2010). Volume: 49 Issue: 36
6409-6412 DOI: 10.1002/anie.201002879

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 5
Numero de revistas en el area: 147




TITULO

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

“From the X-ray Compact Structure to the

Elongated Form of the Full-Length MMP-2

Enzyme in Solution: A Molecular Dynamics
Study”.

Diaz, N ; Suarez, D ; Valdes, H.

Journal of the American Chemical Society

(2008).Volume: 130 Issue: 43 Pages: 14070-+

DOI: 10.1021/ja806090vV .

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el drea: 11
Numero de revistas en el area: 147
Numero de citas recibidas: 3

“Sandwich Complexes of the
Metalloaromaticeta(3)-Al(3)R(3) Ligand”.

Mercero, JM; Piris, M; Matxain, JM; Lopez, X;

Ugalde, JM.

Journal of the American Chemical Society
(2009).Volume: 131 Issue: 20 Pages: 6949-+
DOI: 10.1021/ja8095043

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11
Numero de revistas en el area: 147
Numero de citas recibidas: 7

“Solvent effects on the structure and
spectroscopy of the emitting status of 1-
phenylpyrrole”

|. Fdez. Galvan, M.E. Martin, A. mufiozLosa,
M.L. Sanchez, M.A. Aguilar

Journal of Chemical Theory and
Computation, (2011), 7, 1850-1857.

indice de impacto: 5.138
Nombre de la categoria: PHYSICS, ATOMIC,
MOLECULAR & CHEMICAL
Posicidn que ocupa la revista en el area: 2
Numero de revistas en el area: 33

“Interference structures in the differential
cross-sections for inelastic scattering of
NO+Ar”.

J. Eyles, M. Brouard, C.-H. Yang, J. Klos, F. J.
Aoiz, A. Gijsbertsen, A. E. Wisekerke, and S.
Stolte.

Nature Chemistry (2011) 3, 597-602.

indice de impacto: 17.927
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 4
Numero de revistas en el area: 147

“Azafullerene-likeNanosizedClusters”.

Lopez, V ; Roman-Perez, G ; Arregui, A ;

Mateo-Marti, E; Banares, L ; Martin-Gago, JA;

Soler, JIM; Gomez-Herrero, J; Zamora, F.

ACS NANO (2009). Volume: 3 Issue: 11
3352-3357 DOI: 10.1021/nn900496e.

indice de impacto: 9.865
Nombre de la categoria: NANOSCIENCE &
NANOTECHNOLOGY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 5
Numero de revistas en el area: 64
Numero de citas recibidas: 3




TITULO

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

“Phase diagram of water under an applied
electric field”.

J. L. Aragonés, L. G. MacDowell, I. J.
Siepmann and C. Vega.

PhysicalReviewLetters, (2011) 107, 155702.

indice de impacto: 7.622
Nombre de la categoria: PHYSICS,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NuUmero de revistas en el area: 80

“Support Nanostructure Boosts Oxygen
Transfer to Catalytically Active Platinum
Nanoparticles”,

G. N. Vayssilov, Y. Lykhach, A. Migani, T.
Staudt, G. P. Petrova, N. Tsud, T. Skala, A.
Bruix, F. lllas, K. C. Prince, V. Matolin, K. M.

Neyman, J. Libuda.

Nature Materials (2011) 10, 310.

indice de impacto: 29.92
Nombre de la categoria: Physics, Condensed
Matter
Posicion que ocupa la revista en el area: 1
NUmero de revistas en el area: 68

“Dynamic Nuclear Polarization with
Polychlorotriphenylmethyl Radicals:
Supramolecular Polarization-Transfer
Effects”.

C. Gabellieri, V. Mugnaini, J. C. Paniagua, N.
Roques, M. Oliveros, M. Feliz, J. Veciana, M.
Pons.

Angew. Chem. Int. Ed. 49(2010), 3360-3362.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NuUmero de revistas en el area: 147

“Calculation of microscopic exchange
interactions and modelling of macroscopic
magnetic properties in molecule-based
magnets”.

Novoa, J. J.; Deumal, M.; and Jornet-Somoza,

J. Chem. Soc. Rev., 40 (2011), 3182.

indice de impacto: 26.585
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicién que ocupa la revista en el area: 2
Numero de revistas en el area: 147

“Real timeatomisticdescription of DNA
unfolding”.

A.Pérez and M.Orozco.

Angew. Chem. Int. Ed. Eng.49 (2010), 4805-
480.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 5
Numero de revistas en el area: 147




Photoionization of the hydrogen
molecule using attosecond laser
pulses.

Fotodisociacion molecular por
tomografia de velocidades con
imagenes de iones.

Aplicacio de la teoria del calcul de
variacions per a la resolucié de
problemesquimics.

Estudio de las propiedades
espectroscopicas y la anisotropia
magnética de impurezas de metales
de transicion en aislantes utilizando
calculos a primeros principios:
Relacién con inestabilidades Jahn-
Teller y ferroeléctricas.

Nombre del doctorado:
Jhon Fredy Pérez Torres

Director/es:
Fernando Martin

Nombre del doctorando:

Andrés Arregui
Velazquez

Director: Luis Bafiares y
Gabriel Amaral Mathon.

Nombre del doctorando:

Antoni Aguilar Mogas

Director: Josep Maria
Bofill Villay Xavier
Giménez Font.

Nombre del doctorando:

Alvaro Trueba Pérez

Directores: Pablo Garcia
Fernandez y Miguel
Moreno Mas

TESIS DOCTORALES

Sobresaliente cum
laude.

Universidad Auténoma de Madrid.

18 de Enero 2012.

Sobresaliente cum
laude.

Universidad Complutense de
Madrid.

20 de Octubre del 2011.

Sobresaliente cum
laude.

Universidad de Barcelona.

18 de enero de 2011.

Sobresaliente cum
laude.

Universidad de Cantabria.

20 de Mayo de 2011

"Attosecond Control in Photoionization of
Hydrogen Molecules".Kelkensberg, F ; Siu, W ;
Perez-Torres, JF ; Morales, F ; Gademann, G ;
Rouzee, A ; Johnsson, P; Lucchini, M ; Calegari,
F ; Sanz-Vicario, JL ; Martin, F ; Vrakking, MJJ.

PHYSICAL REVIEW LETTERS (2011) Volume:

107 Issue: 4 Article Number: 043002 DOI:

10.1103/PhysRevLett.107.043002.

“Azafullerene-like Nanosized Clusters.”. Lopez,
V ; Roman-Perez, G ; Arregui, A ; Mateo-Marti,
E; Banares, L ; Martin-Gago, JA ; Soler, JM;
Gomez-Herrero, J; Zamora, F. ACS NANO
(2009) 3, 3352-3357. DOI:
10.1021/nn90049%6e.

“Implementation of an Algorithm Based on
the Runge-Kutta-Fehlberg Technique and the
Potential Energy as a Reaction Coordinate to

Locate Intrinsic Reaction Paths”. Aguilar-
Mogas, A. ; Gimenez, X.; Bofill, J.M.J. Comput.
Chem.31(2010), 2510-2525.

"Tunneling Splitting of Jahn-Teller lons in
Oxides".Garcia-Fernandez, P; Trueba, A;
Barriuso, MT; Aramburu, JA; Moreno,
M.PHYSICAL REVIEW LETTERS(2010) Volume:
104 Issue: 3 Article Number: 035901 DOI:
10.1103/PhysRevLett.104.035901.

indice de impacto:7.622

Nombre de la categoria:
PHYSICS, MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en

el area: 5
Ndmero de revistas en el area:
80
Ndmero de veces citada: 5

indice de impacto: 9.865
Nombre de la categoria:
Chemistry, multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 10
NuUmero de revistas en el area:
147.

Ndmero de veces citada: 3.

indice de impacto: 4.050
Nombre de la categoria:
Chemistry, Multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 28
Nudmero de revistas en el area:
145.

Citas recibidas: 6

indice de impacto: 7.622
Nombre de la categoria: Physics,
multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el area: 5
Nudmero de revistas en el drea:
80
Ndmero de veces citada: 2



Estudio cinético de las reacciones

entre piridoxamina y compuestos

carbonilicos de interés biolégico y
biomédico

Estudios tedricos sobre reactividad
enzimatica. Aplicacion a la
CorismatoMutasa.

Estudio de la Relajacién Vibracional
de N-Metilacetamida en Disolucion
Acuosa

Bonding and Binding in solids.
Computational developments and
applications.

Nombre del doctorado:
Miquel Adrover Estelrich

Director/es: Josefa
Donoso Pardo y
Bartolomé Vilanova
Canet.

Nombre del doctorado:
Sergio Marti Forés

Director/es: Ifiaki Tufidn
y Vicent Moliner.

Nombre del doctorando:
Miguel Angel Soler
Bastida

Directores: Adolfo
Bastida Pascual y Alberto
Requena Rodriguez

Nombre del doctorando:
Alberto Otero de la Roza.

Director: Victor Luafia
Cabal.

Universidad de las Islas Baleares.

Septiembre 2008

Universitat Jaume | de Castelldn.

12 de Abril 2002

Universidad de Murcia.

15 de Junio de 2010

Universidad de Oviedo.

9 de Marzo del 2011.

Sobresaliente cum
laude.

Sobresaliente cum
laude.

Sobresaliente cum
laude.

Otras Menciones:

Doctorado Europeo

Sobresaliente cum
laude.

“A comparative study of the chemical
reactivity of pyridoxamine, Ac-Phe-Lys and Ac-
Cys with various glycating carbonyl
compounds”, Adrover M.; Vilanova B.; Frau J.;
Mufioz, F.; Donoso, J. AMINO ACIDS (2009) 36,
437-448.

“A hybrid potential reaction path and free
energy study of the chorismatemutase
reaction.”.AdroverN. Kanaan, S. Ferrer, S.
Marti, M. Garcia-Viloca, A. Kohen and V.
Moliner.J. Am. Chem. Soc. (2001) 123, 1709-
1712.

"Hybrid quantum/classical simulations of the
vibrational relaxation of the amide | mode of
N-methylacetamide in d(2)o solution".
Bastida, Adolfo; Soler, Miguel A; Zuniga, Jose;
Requena, Alberto; Kalstein, Adrian;
Fernandez-Alberti, Sebastian. The journal of
physical chemistry. B (2012) Volume: 116
Issue: 9 Pages: 2969-80.

“A fast and accurate algorithm for QTAIM
integration in solids”.Otero-de-la-Roza A and
Luafia V.

Journal of Computational Chemistry (2011)
32, 291-305.

Numero de veces citada: 6 (from
Web of Science)
indice de impacto: 4.106
Nombre de la categoria:
Biochemistry & Molecular
biology
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 82
NUmero de revistas en el area:
286
indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria:
Chemistry, multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 11
NUmero de revistas en el area:
147
Numero de veces citada:67
indice de impacto: 3.603
Nombre de la categoria:
Chemistry, Physical
Posicién que ocupa la revista en
el drea: 32
Ndmero de revistas en el area:
127

indice de impacto: 4.050
Nombre de la categoria:
CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en
el area: 28
NUmero de revistas en el area:
147.



Theoretical Characterization of
PentacovalentOxyphosphorane
Intermediate Structures of the
Hydrolysis of RNA Catalyzed by RNase
A

Microsolvatacion de cationes en
disolucion. Desarrollo del modelo de
ion hidratado intercambiable y su
aplicacidn a la quimica de cationes
radiactivos

Theoretical and Experimental Study of
Light-Emitting Electrochemical Cells
Based on lonic Transition-Metal
Complexes.
FromtheMoleculetotheDevice.

Application of QTAIM and other
methods of Computational Chemistry
to the study of Anthocyanidins and
their complexes.

Nombre del Doctorando:

Elena Formoso

Director: Xabier Lopez

Nombre del doctorado:
Elsa Galbis Fuster

Director/es: Rafael
Rodriguez Pappalardo y
Enrique Sanchez Marcos

Nombre del doctorado:
Rubén Dario Costa
Riguelme

Director/es: Enrique Orti
Guillén y Henk J. Bolink

Nombre del doctorado:
Laura Estévez Guiance

Director/es: Ricardo A.
Mosquera Castro

Universidad del Pais Vasco
/EuskaHerrikoUnibertsitatea.

Sobresaliente cum
laude.

Junio 2010

Universidad de Sevilla. Sobresaliente cum
laude

18 de Diciembre 2010

Universidad de Valencia. Sobresaliente cum
laude.

20 de Septiembre 2010

Universidad de Vigo. Sobresaliente cum
laude.

22 de Octubre 2009

10

"MagneticEndohedralTransition-Metal-
DopedSemiconduncting-Nanoclusters".
Matxain, JM; Formoso, E; Mercero, JM; Piris,
M; Lopez, X; Ugalde, J]M. CHEMISTRY-A
EUROPEAN JOURNAL (2008) Volume: 14
Issue: 28 Pages: 8547-8554 DOI:
10.1002/chem.200800376.

Indicios de calidad:

“Solving the Hydration Structure of the
Heaviest Actinide Aqua lon Known: The
Californium(lll) Case”

E. Galbis, J. Hernandez-Cobos, C. Den Auwer,
C. Le Naour, D. Gillaumont, E. Simoni, R.R.
Pappalardo
y E. Sanchez Marcos., Angew. Chem. Intern.
Ed.(2010) 49, 3811-3815.

“A Supramolecularly-Caged lonic Iridium(lIl)
Complex Yielding Bright and Very Stable Solid-
State Light-Emitting Electrochemical Cells”, S.
Graber, K. Doyle, M. Neuburger, C.E.
Housecroft, E.C. Constable, R.D. Costa, E. Orti,
D. Repetto, H.J. Bolink., J. Am. Chem. Soc.
(2008) 130, 14944-14945.

"A computational study on the acidity
dependence of radical-scavenging
mechanisms of anthocyanidins", L.Estévez, N.
Otero, R.A. Mosquera., J.Phys. Chem. B,
(2010) 114, 9706-9712.

indice de impacto: 5.476
Nombre de la categoria:
CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicién que ocupa la revista en
el drea: 18
Ndmero de revistas en el area:
147.

Numero de veces citada: 3.
indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria:
Chemistry, multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el area: 5
NuUmero de revistas en el area:
147

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria:
Chemistry, multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 11
NUmero de revistas en el area:
147
Numero de veces citada: 49
indice de impacto: 3.610
Nombre de la categoria:
Chemistry, Physical
Posicién que ocupa la revista en
el drea: 32
NuUmero de revistas en el area:
127



OTROS PROYECTOS DE INVESTIGACION EN ACTIVO

Materiales Foto y electroactivos para células solares organicas e
hibridas.

Estudios ab initio de estados excitados de materiales con
elementos F: de centelleo, luminiscentes y combustibles y residuos
nucleares

The role of non-enzymatic glycation on aggregation prone diabetes
related polypeptides: a multidisciplinary approach from biophysics
to cell toxicity.

Deformaciones estructurales espontaneas en sélidos aislantes y
moléculas biolégicas.

Desarrollo y aplicacion de métodos de simulacion mecano-
cuanticos en materiales complejos, nanoestructuras y superficies.

Modelizaciéon computacional en catalisis bioldgica. Aplicaciones en
biomedicina y biotecnologia
Estudios tedricos de inhibidores de enzimas quinasas: hacia un
disefio computacional de farmacos.
Estructura, estabilidad y propiedades de 6xidos metalicos mixtos
con estructura ABO;y ABO, a alta presion

Theoretical Analysis of Single Molecule Experiments in Enzymes
Through Free Energy and Kinetic Isotope Effects Calculations

Estudio computacional de complejos antocianina-
copigmento: Estructura molecular y electronica y actividad
antioxidante
Espectroscopia Raman amplificada (SERS) sobre superficies de
carbono

Manuel Yafiez Montero y
Otilia M6 Romero.

Zoila Barandiaran Piedra 'y
Luis Ignacio Seijo Loché

Josefa Donoso Pardo

Miguel Moreno Mas, Jose
Antonio Aramburu Zabala y
Maria Teresa Barriuso Pérez

Javier Junquera

Vicente Moliner Ibafiez y
Andrés Bort, Juan M.
Vicente Moliner Ibafiez

Armando Beltran Flors
Lourdes Gracia Edo

J. Javier Ruiz Pernia

Ricardo A. Mosquera Castro,
Ana M2 Grafia Rodriguez y
Marcos Mandado Alonso
Ricardo A. Mosquera Castro,
Ana M2 Grafia Rodriguez y
Marcos Mandado Alonso

Comunidad de
Madrid/CAM S2009PPQ-
1533.

Ministerio de Ciencia en
Innovacion. Secretaria de
Estado de
Investigacion/MAT2011-
24586

Diabetes UK/12/301111

Plan Nacional de
1+D+i/FIS2009-070831

Ministerio de Ciencia e
Innovacion/FIS2009-
12721-C04

MICINN/CTQ2009-
14541-C02-01/BQU
Bancaixa-UJI/
P1-1B2011-23
Bancaixa-UJI/P1-1B2009-
08

Subprograma Juan de la
Cierva (MICINN-JDC)
/JCI-2009-04726.
MICINN(Plan Nacional
de 1+D)/ CTQ2010-21500

Ministerio de Ciencia e
Innovacion/ CTQ2010-
20229

11

01/01/2010-
31/12/2013

01/01/2012-
31/12/2014

2012-2014

01/01/2010-
31/12/2012

01/01/2010-
31/12/2013

01/01/2010-
31/12/2012
01/01/2012-
31/12/2014
01/01/2010-
31/12/2012

01/01/2010 -
31/12/2012

1/01/2011-
31/12/2013

01/01/2011-
31/12/2013

Universidad auténoma de Madrid

Universidad auténoma de Madrid

Universitat de les llles Balears (UIB) y
Grupo de Investigacion de la Dra. Annalisa
Pastore (applicant). National Institute for
Medical Research-MRC. UK
Universidad de Cantabria

Centre de Investigacién en Nanociencia 'y
Nanotecnologia (CIN2-CSIC), Institut de Ciencia
de Materials de Barcelona (ICMAB-CSIC),
Universidad Auténoma de Madrid, Universidad
de Cantabria, Instituto de Ciencia de Materiales
de Madrid (ICMM-CSIC)

Universidad Jaume | de Castellén
Universidad Jaume | de Castellén

Universidad Jaume | de Castellén

Universidad Jaume | de Castellon

Universidad de Vigo

Universidad de Vigo

40
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Disefio de circuitos eléctricos unimoleculares Ricardo A. Mosquera Castro, Conselleria de 15/12/2010- Universidad de Vigo 4
Ana M2 Grafia Rodriguez y Innovacidn, Ciencia e 14/12/2013
Marcos Mandado Alonso Tecnoloxia (Xunta de
Galicia)/
10TMT314014PR
Disefio computacional de nuevas rutas sintéticas para la Carlos Silva Lopez, Olalla Ministerio de Ciencia e 01/01/2010- Universidad de Vigo 3
preparacion de Nieto Fazay Jesus R. Flores Innovacion/ CTQ2009- 31/12/2012
alcaloides con actividad bioldgica. Actividad biolégica de Rodriguez 13703
kinamicina
Modelizacidon ab initio de materiales magnéticos polinucleares: Carmen Jiménez Calzado Ministerio de Ciencia e 01/01/2010- Universidad de Sevilla 2
evaluacidn de interacciones locales y simulacion de propiedades Innovacién/CTQ2009- 31/12/2012
colectivas 07767
Funcionalizacion superficial de materiales para aplicaciones de alto Javier Fdez. Sanz MICINN/CSD2008-00023 01/01/2009 - Universidad de Sevilla 9 (US)
valor afiadido (FUNCOAT). Consolider-Ingenio 31/12/2012
Bases de la reactividad y funcién molecular en fotobiologia y Manuela Merchan Bonete, MCINN/ CTQ2010-14892 01/01/2011- Universidad de Valencia 14
nanotecnologia: Desarrollos metodolégicos quimico-cuanticos y Remedios Gonzalez Luque y 31/12/2013
aplicaciones (QCBMOL) Mercedes Rubio Mas
Estudios tedricos de catalisis biolégica. Metodologia y aplicaciones Ignacio Tufion y Maite Roca MCINN/CTQ2009- 01/01/2010- Universidad de Valencia 8
14541-C02-02 31/12/2012
Estudio Tedrico de Sistemas Electroactivos para Electrénica Enrique Orti Guillén, Pedro MCINN/CTQ2009-08790 1/01/2010- Universidad de Valencia 7
Molecular M. Viruela Martin y Rafael 31/12/2012
Viruela Martin
Cost-Efficient Lighting Devices Based on Liquid Processes and lonic Enrique Orti Guillén, Pedro Unién Europea/ FP7- 01/01/2010- Universitat de Valencia (coordinadora), 25
Organometallic Complexes (CELLO) M. Viruela Martin y Rafael 248043 31/12/2012 University of Basel (Suiza),
Viruela Martin ConsiglioNazionaledelleRicerche (CNR, Bologna,
Italia), EcolePolytechniqueFéderale de Lausanne
(Suiza), OSRAM GMBH (Alemania), SIEMENS AG
(Alemania), ValtionTeknillinenTutkimuskeskus
(VTT, Finlandia)
Dominios activos minimos de proteinas de la familia BCl, Francisco de Paula Torrens MICINN/BFU2010-19118 2011-2013 Universidad de Valencia 8
Zaragoza y Jesus Salgado
Estudios de reactividad en quimica organica Luis R. Domingo MICINN/CTQ2009- 2009-2012 Universidad de Valencia 5
11027/BQU

12



Determinacion de estados vibracionales excitados de moléculas José Zuiiga Roman Fundacidn Séneca. 01/01/2009- Universidad de Murcia 3
poliatémicas Centro de Coordinacion 31/12/2012
usando superficies de energia potencial polindmicas 6ptimas de la Investigacién de la
Regidn de
Murcia/08735/P1/08
Dinamica de Relajacién Vibracional de Péptidos en Disolucion Adolfo Bastida Pascual Direccion General de 2012 - 2014 Universidad de Murcia
Investigacion. Ministerio
de Ciencia e Innovacién/
CTQ2011-25872
Avances en Topologia Quimico Cuantica Angel Martin Pendas, Evelio  MICINN/CTQ2009-08376 2010-2012 Universidad de Oviedo
Francisco Miguélez, Aurora
Costales Castro y Victor
Luafia Cabal
Materia a alta presion J. Manuel Recio MICINN/CSD2007-00045 2007-2013 Univ. Jaume |, Univ. Complutense de Madrid,
MALTA-Consolider Univ. Auténoma de Barcelona, Univ. La Laguna,
Ingenio-2010 Univ. Politécnica de Valencia, INTA-Centro de
Astrobiologia-CSIC, Univ. de Oviedo, Univ. de
Cantabria, Instituto del Frio-CSIC, Univ. Valencia
Termodinamica y cinética de transiciones de fase en materiales M. Flérez, J. Manuel MICINN/CTQ2009- 2009-2012 Universidad de Oviedo 9
cristalinos: modelos avanzados y simulaciones computacionales Menéndez y Miriam 15498-C02-02
Marqués
Disefio de nanoparticulas magnéticas para su aplicacion en nano- Jesus M. Ugalde Gobierno Vasco 2011-2012 Universidad del Pais Vasco 12
aparatos (Departamento
Industria, Programa
SAIOTEK/S-PC11UN006
Aplicaciones de la teoria del funcional de orbitales naturales a Jesus M. Ugalde y Gobierno Vasco 2011-2012 Universidad del Pais Vasco 12
sistemas bioldgicos Xabier Lopez (Departamento
Industria, Programa
SAIOTEK)/S-PC11UNO0O3
Avances en quimica cuantica Jesus M. Ugalde y Gobierno Vasco/GIC 2007 - 2012 Universidad del Pais Vasco 12
Xabier Lopez 07/85 IT-330-07
Avances en quimica cuantica y algunas aplicaciones a problemas Xabier Lopez y Jesus M. MICINN/CTQ2011-2737 2012 Universidad del Pais Vasco 12
seleccionados de nanociencia y biofisica Ugalde
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Estudio de procesos de foto-isomerizacidn en procesos bioldgicos.

Aurora Mufioz Losa e Ignacio

antitumoral.

29285-C02-02

Catalufia y U. de Jaén.

Junta de Extremadura/ 3 afios Universidad de Extremadura 7
Fernandez Galvan PRIO8A056
Quantum chemistry and molecular modelling. José Carlos Corchado Martin- Junta de 4 afios Universidad de Extremadura 8
Entidad Financiadora: Romo y Francisco Javier extremadura/GR10048
Olivares del Valle
Estudio tedrico de la fotofisica y fotoquimica de complejos Manuel Angel Aguilar MICINN/CTQ2011-25692 1 afo Universidad de Extremadura 7
croméforo-ciclodextrina y croméforo proteinas PYP y GFP Espinosa y M2 Elena Martin
Navarro
Dinamica de procesos quimicos: Experimentos fotoiniciados con F. Javier Aoiz Moleres, Luis MICINN/CTQ2008-02578 2009-2013 UCM (personal de UCM, USAL, EHU/UPV,y 17
laseres de nanosegundo y femtosegundo y métodos tedricos. Bafares Morcillo, Pedro CsIC)
Gomez Calzada y Jesus
Fernandez Castillo
Control y observacion de estados dinamicos coherentes de Ignacio Sola Reija y Jesus MICINN/CTQ2008-06760 2009-2012 Universidad Complutense de Madrid. 5
moléculas con pulsos laser Santamaria Antonio
Simulaciones clasicas y cuanticas del agua y de su equilibrio de Carlos Vega de las Heras, MICINN/FIS2010-16159 Diciembre 2010- Universidad Complutense de Madrid. 5
fases José Luis Ferndndez Abascal Diciembre 2013
y Eva Gonzalez Noya
Modelizacion y simulacion de sistemas complejos. Carlos Vega de las Heras, Comunidad de Madrid. Enero 2010- Universidad Complutense de Madrid 5
José Luis Fernandez Abascal  Actividades entre grupos Enero 2014
y Eva Gonzalez Noya de I+D de la Comunidad
de Madrid/ P2009/ESP-
1691
Modelos fisicos para la simulacién de transitos conformacionales Antonio Rey Gayo MICINN/FIS2009-13364- 2010 - 2012 Universidad Complutense de Madrid 3
en proteinas. C02-02
Estudio tedrico de reacciones de oxidacion iniciadas por HO, 03 y Albert Solé Sabaté Ministerio de Ciencia e 2012 - 2014 Universidad Complutense de Madrid 4
NO3. Innovacion,
Subdireccién General de
Proyectos de
Investigacion
/ CTQ2011-27812
Explorando nuevas estrategias terapeuticas para el tratamiento de Francisco Javier Luque Ministerio de Economia Enero 2012- Universidad de Barcelona 7
enfermedades infecciosas y parasitarias Garriga y Competitividad Diciembre 2014
/ SAF2011-27642
Disefio asistido por ordenador y sintesis de nuevos inhibidores Jaime Rubio Martinez MICINN/ CTQ2011- 2012-2014 U. de Barcelona, U. Politécnica de 3
enzimaticos de naturaleza heterociclica con potencial actividad
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Juan J. Novoa Vide, Fernando MICINN/ MAT2011- Enero 2012-
Mota Valeri, Mercé Deumal 25972 Diciembre 2014
Sole, Jordi Ribas Arifio y Juan
Carlos Paniagua Valle

Propiedades magnéticas y transformacines de fase en cristales con
propiedades de interés tecnoldgico

Universidad de Barcelona

Estructura y Dinamica de Reacciones Quimicas, mediante modelos Josep Maria Bofill Villa Ministerio de Economia 2012-2014 Universidad de Barcelona
extendidos de Camino de Reaccidn y la Teoria de la Funcién de y Competitividad/
Onda. CTQ2011-22505
Estudio tedrico de la dinamica y cinética de reacciones quimicas. Miguel Gonzélez Pérez MICINN/CTQ2011- Enero 2012- Universidad de Barcelona y Universidad

Quimica atmosférica, procesos de combustion y aplicaciones a
sistemas enzimaticos

27857-C02-01 Diciembre 2014 de La Rioja

largo alcance.

de Fatima Lucas

18123

Simulaciones de formas inusuales o tensionadas de los acidos Modesto Orozco, Guillem MICINN/BIO2009-10964 2009-2012 IRB Barcelona

nucleicos de potencial interés biotecnolégico o biomédico. Portella, Josep Lluis Gelpi,
Agusti Emperador, Federica
Batistini, Rosana Collepardo

y Pablo Dans
Scalable Software Services for Life Science Modesto Orozco, Guillem European Commission/ 2010-2013 KTH, IRB Barcelona, BSC, BADW, UOXF.E9,
Portella, Josep Lluis Gelpi, ScalaLife SYN.
Agusti Emperador, Federica
Batistini, Rosana Collepardo
y Pablo Dans
Modelos y simulaciones cinéticas y dinamicas de reacciones Ramén Sayds Ortega y MICINN/ CTQ2009- Enero 2010 - Universidad de Barcelona
en entornos de gases disociados sobre ceramicas de interés en Pablo Gamallo 07647 Diciembre
la industria aeroespacial Belmonte 2012
Fisicoquimica de las interacciones de ligandos con Francesc Mas Pujadas, MICINN/CTM2009- 3 afios Universidad de Barcelona 4
polielectrolitos de interés ambiental y fisiologico Eudald Vilaseca Font y 14612-C02-02
Sergio Madurga Diez (subprograma TECNO)
Protein docking and beyond: improving biophysical and Juan Fernandez Recio y MICINN/BIO2010- Enero 2011- Barcelona Supercomputing Center
computational description of protein-protein and protein-rna lain Moal 22324 Diciembre
interactions 2013
QM/MM e-pathway: estudio de transferencias electronicas de Victor Guallar y Maria MICINN/CTQ2010- 2011-2013 Barcelona Supercomputing Center
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CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES AUTONOMA DE
MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA, COMPLUTENSE DE
MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE CASTELLON, MURCIA,
OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA
Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS
CONJUNTAS CONDUCENTES A LA OBTENCION DEL TiTULO OFICIAL DE DOCTOR
O DOCTORA

De una parte, el Excmo. Sr. D. José Maria Sanz Martinez, en su condicién de Rector -
Mgfco. de la Universidad Autdnoma de Madrid, y en nombre y representacién de la
misma, legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun
los estatutos de la Universidad Auténoma de Madrid, aprobados mediante Decreto
63/2009 de 2 de julio (Boletin Oficial de la Comunidad de Madrid de 3 de julio de 2009).

De una parte, el Exemo. Sr. D. Didac Ramirez i Sarri6, en su condicion de Rector Mgfco.
de la Universitat de Barcelona, y en nombre y representacion de la misma, legitimado
para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segln los estatutos de la
Universitat de Barcelona, aprobados mediante Decreto 246/2003 del 8 de octubre de
2003 (DOGC n°3993 del 22 de octubre de 2003)

De otra parte, el Excmo. Sr. D. Federico Gutiérrez-Solana Salcedo, en su condicidn de
Rector Mgfco. de la Universidad de Cantabria, y en nombre y representacién de la
misma, legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun
los estatutos de la Universidad de Cantabria, aprobados mediante Decreto 169/2003, de
25 de septiembre (Boletin Oficial de Cantabria de 10 de octubre de 2003).

De ofra parte, el Excmo. Sr. D. Carlos Berzosa Alonso-Martinez, Rector Magnifico de Ia
Universidad Complutense de Madrid, y en nombre y representacién de la misma,
legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los
estatutos de la Universidad Complutense de Madrid, aprobados mediante Decreto
26/2007 de 24 de mayo (Boletin Oficial de la Comunidad de Madrid, de 29 de mayo de
2007).

De otra parte, el Excmo. Sr. D. Segundo Piriz Durén, en su condicién de Rector Mgfco.
de la Universidad de Extremadura, y en nombre y representacion de la misma, legitimado
para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segtin los estatutos de ia
Universidad de Extremadura, aprobados mediante Decreto 65/2003, de 8 de mayo, de
2003 (DOE 23/05/2003).
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De otra parte, ila Excma. Sra. D? Montserrat Casas Ametller, en su condicién de Rectora
Mgfca. de la Universitat de les llles Balears y en nombre y representacién de la misma,
legitimada para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los
“estatutos de de la Universitat de ies Illes Balears, aprobados mediante Decreto 64/2010,
de 14 de mayo de 2010 (BOIB n. 76, de 22 de mayo)

De otra parte, el Excmo. Sr. D. Vicent Climent Jorda, en su condicion de Rector Mgfco. de
la Universitat Jaume | de Castellon, y en nombre y representacién de la misma,
legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los
estatutos de la Universitat Jaume | de Castellén, aprobados mediante Decreto 116/2010
de 27 de agosto, del Consell de la Generalitat Valenciana (DOGV 31/08/2010).

De otra parte, el Excmo. Sr. D. José Antonio Cobacho Gémez, en su condiciéon de Rector
Mgfco. de la Universidad de Murcia, y en nombre y representacion de la misma,
legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los
estatutos de la Universidad de Murcia, aprobados mediante Decreto 85/2004, de 27 de
agosto de 2004 (Boletin Oficial de la Regién de Murcia de 6 de septiembre de 2004).

De otra parte, el Excmo. Sr. D. Vicente Gotor Santamaria, en su condicidon de Rector
Mgfco. de la Universidad de Oviedo, y en nombre y representacion de la misma,
legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferida segun los
estatutos de la Universidad de Oviedo, aprobados mediante Decreto 12/2010 de 3 de
febrero de 2010 (BOPA 11/2/21010, BOE 5/4/2010)

De otra parte, el Exemo. Sr. D. Ifiaki Goirizelaia, en su condicién de Rector Mgfco. de la
Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea, y en nombre y representacién
de la misma, legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas
segun los estatutos de la Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea,
aprobados mediante Decreto 17/2011 de 15 de Febrero del 2011 (BOPV 24/02/2011).

De ofra parte, el Exemo. Sr. D. Joaquin Lugue Rodriguez, en su condicién de Rector
Mgfco. de la Universidad de Sevilla, y en nombre y representacion de la misma,
legitimado para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los
estatutos de la Universidad de Sevilla, aprobados mediante Decreto 324/2003, de 25 de
noviembre (BOJA n° 235 de 5 de diciembre de 2003) y modificado por el Decreto
16/2008, de 19 de enero (BOJA n°® 22 de 31 de enero de 2008).

De ofra parte, el Excmo. Sr. Eéteban Morcillo Sanchez, en su condicién de Rector Mgfco.

de la Universitat de Valéncia, y en nombre y representacién de la misma, legitimado para
este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los estatutos de la de la
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Universitat de Valéncia, aprobados mediante Decreto 128/2004, de 30 de julio, dei
Consell de la Generalitat Valenciana (DOGV 3-8-2004).

De otra parte, el Excmo. Sr. D. Salustiano Mato de la Iglesia, en su condicion de Rector
Mgfco. de la Universidade de Vigo, y en nombre y representacion de la misma, legitimado
para este acto en virtud de las atribuciones que tiene conferidas segun los estatutos de la
Universidade de Vigo, aprobados mediante DOGA de 2, de Febrero de 2010 (B.O.E. de
20 de Marzo de 2010).

MANIFIESTAN
Normativa aplicable

I
lLa Constitucién Espaficla de 1978 consagré en su articulo 27.10 la autonomia de las
Universidades y garantizé, con ésta, las libertades de catedra, de estudio y de
investigaciéon, asi como la autonomia de gestion y administracién de sus propios
recursos.

il
La Ley Organica 6/2001, de 21 de diciembre, de Universidades (publicada en el BOE de
24 de diciembre), modificada por la Ley 4/2007 de 12 de abril. Define en el art. 2 las
dimensiones de la autonomia universitaria, incluyendo la expedicién de los titulos de
caracter oficial y validez en todo el territorio nacional y de sus diplomas y titulos propios.

Hi ‘

El Real Decreto 1393/2007 de 29 de octubre por el que se establece la ordenacién de las
ensefianzas universitarias oficiales, establece, en su articulo 3.4, que las universidades
podran, mediante convenio con otras universidades nacionales o extranjeras, organizar
enseflanzas conjuntas conducentes a la obtencién de un unico titulo oficial de Graduado
o Graduada, Master Universitario o Doctor o Doctora. modificado por RD 861/2010 de 2
de julio (BOE de 3 de julio). A tal fin, el plan de estudios debera incluir el correspondiente
convenio en el que se especificara, al menos, qué Universidad sera responsable de la
custodia de los expedientes de los estudiantes y de la expedicion y registro del titulo asi
- como el procedimiento de modificacién o extincién de planes de estudios.

El Real Decreto 99/2011 de 28 de enero {BOE de 10 de febrero), por el que se regulan
las ensefianzas oficiales de doctorado, dispone en su articulo 8, que regula los
programas de doctorado, que “La universidad, de acuerdo con lo que establezca su
normativa, definird su estrategia en materia de investigacion y de formacién doctoral que

—3—
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se articulara a través de programas de doctorado desarrollados en Escuelas de
Doctorado o en sus otras unidades competentes en materia de investigacion, de acuerdo
con lo establecido en los estatutos de la universidad, en los respectivos convenios de
colaboracién y en este Real Decreto”.

v
El Real Decreto 1002/2010, de 5 de agosto, sobre expedicién de titulos universitarios
oficiales.

Vv
Normativas internas de posgrado de cada universidad participante.

Las partes, en la representacion que ostentan, se reconocen la mutua capacidad legal
para subscribir y obligarse en los términos del presente documento y, tras valorar la
oportunidad y conveniencia de formalizar el correspondiente convenio, acuerdan las
siguientes: :

CLAUSULAS

Primera.- Obieto

lL.as Universidades firmantes desean suscribir el presente convenio de colaboracién para
el establecimiento del Doctoradc en QUIMICA TEORICA Y MODELIZACION
COMPUTACIONAL con el fin de potenciar la calidad académica, profesional o
- investigadora desarrollada por los Departamentos y Centros de dichas Universidades y la
formacion en esta especialidad de estudiantes de areas afines. _

Segunda.- Ambito de aplicacién
El dmbito de aplicacién, referido a la delimitacién, obtencién y expedicién de dichos
titulos, coincidirad con el de las universidades signatarias del mismo.

Tercera.- Condiciones generales

En las ensefianzas objeto de este convenio, participaran en igualdad de condiciones las -
universidades firmantes, y aquéllas se ofrecen como estudios oficiales en cada una de
ellas.






UNIVERSITAT .HARCELONA

UMIVERSIDAD
DE_’. CANTAB mf{

Univarsidad  Euskal Herrlko
del Pals Vasco  Unibarsitatea

El programa de doctorado "QUIMICA TEORICA Y MODELIZACION COMPUTACIONAL"
se agjusta a la legislacién vigente y, en particular, a los Estatutos y reglamentos de
desarrollo de las universidades participanies y respeta las obligaciones gque dimanan de
los acuerdos suscritos hasta el momento por cada una de ellas,

Las modificaciones en los planes de estudio se realizaran de comin acuerdo entre las
" universidades, atendiéndose a la normativa vigente en cada momento.

Cuarta.- Admision, matricula, custodia de expedientes y expedicion de titulos

1. Los/as estudiantes interesados/as en cursar el programa de doctorado podran
preinscribirse en cualquiera de las universidades participantes segun las normas
vigentes en cada una de ellas.

2. lLas universidades aplicaran los criterios de admision y de seleccion de estudlantes
que consten en la propuesta de titulo inscrita,

3. La apertura, custodia y gestién de cada uno de los expedientes universitarios de
los/as estudiantes que se matriculen en los estudios objeto de este convenio, se
realizarg en la universidad en la que el/la estudiante haya formalizado efectivamente
su matricula. En cada una de las universidades se determinara la unidad responsable
de la tramitacion de los expedientes de acuerdo con su normativa interna.

4. Cada universidad participante asumira la responsabilidad de la expedicién y registro
de los titulos objeto de este convenio de los/as estudiantes que hayan formalizado
efectivamente su matricula en dicha universidad.

Quinta.- Universidad coordinadora

' i.a Unwers:dad Auténoma de Madrid es la responsable de la coordinacién y segulmlento
_ del programa de doctorado objeto de este convenio.

Sexta.- Organos responsables del desarrollo académico de los estudios

¢ El| Departamento de Quimica de la Universidad Auténoma de Madrid,

e El Departamento de Quimica Fisica de la Universitat de Barcelona.

» [l Departamento de Ciencias de la Tierra y Fisica de la Materia Condensada
(CITIMAC) de la Universidad de Cantabria.
El Departamento de Quimica Fisica | de la Universidad Complutense de Madrid.

o Ei Departamento de Ingenieria Quimica y Quimica Fisica de la Universidad de
Extremadura.
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El Departamento de Quimica de la Universitat de le llles Balears.

El Departamento de Quimica Fisica y Analitica de la Universitat Jaume | de Castellén,
El Departamento de Quimica Fisica de la Universidad de Murcia.

El Departamento de Quimica Fisica y Analitica de la Universidad de Oviedo,

El Departamento de Ciencia y Tecnologia de Polimeros de la Universidad del Pais
Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea. :

El Departamento de Quimica Fisica de la Universidad de Sevilla.

El Instituto de Ciencia Molecular de ia Universitat de Valéncia.

Facultad de Quimica de la Universidade de Vigo.

.serdn los responsables en cada Universidad de organizar, controlar y evaluar el
~desarrollo del programa de doctorado objeto de este convenio.

Séptima.- Comision de coordinacidén académica

A los efectos de organizacién y supervisién de las actividades del Programa, los érganos
responsables detallados en el apartado anterior nombrardn una Comisién de
Coordinacion Académica, que estara formada por representantes, que tendran que ser
profesores doctores, de las partes firmantes, y cuya composicion queda especificada en
el Anexo Ii. '

La Comisién de Coordinacién Académica se encargara de establecer las lineas de
politica comun en cuanto a la planificacién y el seguimiento del titulo, conocera de las
cuestiones relativas al desarroilo del mismo, evaluando su aplicacién y garantizando su
calidad. Ademas propondra criterics de admisién conjuntos, el plan docente y la
modificacién del programa, asi como procedimientos para evaluar y asegurar su calidad,
y todas aquellas otras cuestiones de coordinacién que se estimen necesarias. Dichas
propuestas tendran que ser aprobadas por los organos competentes de cada universidad
participante. :

Octava.- Matricula y gestion académica

1 Los estudiantes que deseen cursar el Programa, han de solicitar la admisién en
cualguiera de las universidades participantes. La Comisién de Coordinacion
Acadéemica, estudiara la solicitud y propondra a los 6rganos competentes de cada
universidad, en funcién de los criterios de admisién conjuntos y de los criterios de
valoracioén que establezca la Comisién de Coordinacién, que la solicitud sea aceptada
o denegada. La universidad en la que se haya presentiado la solicitud sera la
responsable de aceptarla o denegaria en términos de la reglamentacién de los
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estudios de cada Universidad, respetandose, en todo caso, la igualdad de criterios
para el acceso.

2. Los estudiantes seleccionados por la Comisién de Coordinacién Académica deberan,
cumplir con cuantos tramites sean precisos para su matricula y satisfacer los precios
publicos que en cada caso proceda en cualquiera de las universidades con
anterioridad al inicio del periodo lectivo.

3. Los estudiantes del Doctorado en "Quimica Tedrica y Modelizacién Computacional”
se entenderan vinculados, a efectos académicos y administrativos, a la Universidad
en que estan matriculados. =

4. Cada universidad serd la responsable de la custodia de los expedientes de los
estudiantes matriculados en ella.

5. La defensa y aprobacion de la Tesis doctoral dard derecho a la obtencién de un titulo
oficial conjunto. El Titulo se denominara Doctor/a por las universidades firmantes del
convenio, de acuerdo con el Real Decreto 1002/2010, de 5§ de agosto, sobre
expedicion de titulos universitarios oficiales, segun el modelo que consta en el Anexo
VIl del citado Real Decreto establecido para titulos de Doctor obtenidos tras la
superacién de un programa de doctorado conjunto entre universidades espafiolas.

6. La Universidad responsable de la emisién y del registro del Titulo Conjunto en el
correspondiente Registro Universitario de Titulos Universitarios Oficiales, sera aquélia
en la que el estudiante defienda su tesis doctoral.

7. Los estudiantes estaran sujetos a las normas académicas de cada universidad
mientras cursan sus estudios en cada una de ellas, lo gue también implica el
cumplimiento de las normas de permanencia que, en su caso, puedan existir.

Novena.- Intercambio de informacién y proteccién de datos

La- colaboraciéon interuniversitaria lleva consigo la transmision de datos de caracter
personal registrados en soporte fisico, ast como su posterior tratamiento, por lo que las
universidades firmantes del presente convenio se comprometen al cumplimiento de la
legislacion en vigor en materia de proteccion de datos y la adopcién de las medidas
necesarias en cada caso, para que dicha proteccién sea real y efectiva.

Décima.- Gestién econémica

1. Los precios publicos se abonaran en la universidad en la que el estudiante formalice
la matricula.

2. Lafinanciacion de los gastos ordinarios asociados a la realizacién de las ensefianzas
se llevara a cabo dentro de cada universidad.
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3. El presente Convenio de Colaboracién interuniversitario no vincuia a las
Universidades participantes a la aportacién de fondos adicionales, por lo que no cabe
interpretarlo sino como una declaracién de intenciones cuyo fin es manifestar el
compromiso mutuo de promover auténticas relaciones de beneficio mutuo en materia
academica.

Decimogrimera.- Adhesion de huevas universidades al convenio

- Al presente convenio se podran adherir otras universidades, previa aprobaciéon unénime
de todas las universidades firmantes del convenio en vigor. La adhesién supondra la
aceptacion de todas las clausulas recogidas en el convenio presente. Las universidades
que se adhieran tendran los mismos derechos y obligaciones que el resto de
universidades participantes.

Decimosequnda.- Vigencia

El presente convenio entrara en vigor en la fecha de su firma, extendiéndose su vigencia
durante 5 afios o, en su defecto, hasta la extincion del programa de doctorado,
prorrogandose automaticamente cada curso académico siempre que no exista denuncia
escrita del convenio por ninguna de las partes.

Decimotercera.- Causas de resolucién

Este convenio se extinguira por cualquiera de las siguientes causas:
- El mutuo acuerdo de las partes signatarias.
- La expiracién del plazo de duracion inicial o de la prérroga.
- La decisién de una de las universidades signatarias del presente convenio previa
denuncia expresa 'y por escrito a las otras partes con una antelacién minima de 3
meses.

En cualquier caso, las partes se comprometen a finalizar el desarrolio de las acciones ya
iniciadas en el momento de notificacion de la denuncia, durante el periodo de tiempo
especificado en la clausula decimosegunda del presente convenio.

Decimocuarta.- Finalizacion de los estudios en caso de extincion del convenio

Extinguido el convenio, se ha de asegurar a los estudiantes que se hallen cursando los
estudios del programa de doctorado la posibilidad de finalizarlos, atendiendo a la
legislacion vigente. '
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Decimogquinta.- Régimen juridico del convenio

El presente convenio de colaboracién tiene caracter administrativo y se regira por lo
establecido en las cladusulas del mismo o, en su defecto, por lo establecido por la
normativa general.

La resoluciéon de las controversias que pudieran plantearse sobre la interpretacién y
ejecucion del presente convenio deberan solventarse de mutuo acuerdo entre las partes,
- a través de la Comisién de control, interpretaciéon y coordinacién prevista en la clausula
séptima. _
Si no pudiera alcanzarse dicho acuerdo, las posibles controversias deberan ser resueltas
de conformidad con lo dispuesto en la Ley 29/1998, de 13 de julio, Reguladora de la
Jurisdiccién Contencioso-Administrativa.

Decimosexta.- Colaboracién

Las- Universidades Auténoma de Madrid (coordinadora), Barcelona, Cantabria,
Complutense de Madrid, Extremadura, llles Balears, Jaume | de Castelién, Murcia,
Oviedo, Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea, Sevilla, Valéncia y Vigo actuaran y se
relacionaran en todo momento de acuerdo con los principios de buena fe y de confianza
legitima.

Asimismo se comprometen a hacer mencién expresa de la colaboracién del resto de las
universidades firmantes del convenio en la realizacién del programa de doctorado, asi
como en todas aquellas actividades llevadas a cabo con relacién a los mismos.

Disposicion adicional

La eficacia del presente convenio queda supeditada a que la autoridad competente de la
Comunidad Auténoma en que radica cada una de las partes autorice, de acuerdo con la
normativa legal vigente, la implantacién de los correspondientes estudios.
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL  HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TiTULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidad Autdnoma de Madrid
EL RECTOR:

o) e~ W,_i/

D. José Maria Sanz Martinez

En Madrid, a IY de ‘(bt;m de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID {COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS  VASCO/EUSKAL HERRIKO
. UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
-OBTENCION DEL TiTULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformldad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el fugar-
'y fecha abajo indicados: .

Por la Universitat de Barcelona -
EL RECTOR

UNIVERSITAT DE BARCELONA

D. Didac Ramirez | Sarri¢

En Barcelona, a 6 de -junio de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TiTULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha ahajo indicados:

Por la Universidad de Cantabria
EL RECTOR

w, D). Federico G}utjérrez@olana Salcedo

En Santander, a M de H&im de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidad Complutense de Madrid,
EL RECTOR

e A
,f/ 7
D. Carlos Berzosa AEonso-Mary’ az

e}i

En Madrid, a 23 de mayo de 2011.
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FRMA DEL CONVENIDO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, WLLES BALEARS, JAUME I DE
CASTELLON, MURCIA, OVEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRKO
UNIBBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA 1A ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFKIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidad de Exiremadura
ElL RECTOR

D. Segungo Piriz Duran

En Badajoz,a__ ¢ __ de ﬁ’l’m?o de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, I[LLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VA!..ENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universitat de les llles Balears
LA RECTORA

D® Montserrat Casas Ametller

En Palma, a ff de Mtlyo de 2011





4 A Lt
UNIVERSEDAE) AUTON
LA

UucC

UNIVERSIAD
DE CARNTABRIA

"Universidad  Euskal Herriko
del Pais Vasco  Unibertsitatea

e

FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TiTULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universitat Jaume | de Castelio
EL RECTOR

D. Vicent Climent Jorda

En Castelld, a 17 de mayo de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidad de Murcia
EL RECTOR R .

D. José Antonio Cobacho Gomez

En Murcia, a 25 de mayo de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS  VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecedes, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidad de Oviedo
EL RECTOR

D. Vicente Gotor Santamaria

En Oviedo, a 17 de mayo de 2011

El presente convenio se firma “ad referendum” vy, de conformidad con el articulo 12 del
Reglamento de tramitacién y aprobacion de convenios por parte de ia Universidad de
Oviedo, aprobado en Junta de Gobierno de la Universidad de Oviedo de 19 de julio de
2001 (BOPA num. 189 de 14 de agosto de 2001) deber4 ser tramitado ulteriormente ante
los 6rganos competentes.
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, =~ PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidad del Pais Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea
EL RECTOR

Enleocia,a_R2 de MAYS de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma ef presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

D. Joaguin Lugue Rodriguez

En Sevilla, a 18 de mayo de 2011.
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universitat de Valéncia
EL RECTOR

D. Esteban Morcillo Sanchez

EnValéncia,a 7§ de /(/{L\;/‘o de 2011
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FIRMA DEL CONVENIO DE COLABORACION ENTRE LAS UNIVERSIDADES
AUTONOMA DE MADRID (COORDINADORA), BARCELONA, CANTABRIA,
COMPLUTENSE DE MADRID, EXTREMADURA, ILLES BALEARS, JAUME | DE
CASTELLON, MURCIA, OVIEDO, PAIS VASCO/EUSKAL HERRIKO
UNIBERTSITATEA, SEVILLA, VALENCIA Y VIGO PARA LA ORGANIZACION Y
DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS CONJUNTAS CONDUCENTES A LA
OBTENCION DEL TITULO OFICIAL DE DOCTOR O DOCTORA

En prueba de conformidad de cuanto antecede, firma el presente documento, en el lugar
y fecha abajo indicados:

Por la Universidade de Vigo
EL RECTOR

A

D. Salustiano Mato de la iglesia

En Vigo, a 18 de mayo de 2011
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Anexo |. Organizacion del periodo de investigacion del programa de doctorado

El Programa de Doctorado no plantea ningln requerimiento docente adicional en el

periodo de investigacion, salvo en aquellos casos de alumnos provenientes de Masteres

distintos al de Quimica Tebrica y Modelizacion Computacional / Theoretical Chemistry

and Computational Modelling y para los que se considere que deben cursar determinadas

. asignaturas de dicho master como complemento a su formacién. El numero de créditos a
“cursar en estos casos nunca podra superar los 60 créditos.

Durante el periodo de investigacion el estudiante se centrara en realizar el trabajo de
investigacion que constituira su tesis doctoral y se fomentara su participaciéon en las
siguientes actividades formativas relacionadas con su trabajo de investigacion:

- Imparticion de seminarios sobre el progreso del trabajo de investigacion.

- Asistencia a congresos y presentacion de ponencias en los mismos.

- Asistencia a seminarios de investigacion. '

- Asistencia a cursos de verano, cursos intensivos o workshops nacionales e
internacionales

Hay que destacar que existe una fuerte interrelacién entre los grupos de investigacion de
las universidades implicadas en doctorado, por lo que es frecuente que existan proyectos
de colaboracion entre distintos grupos e intercambio de estudiantes. Se fomentara, tal y
como se ha venido haciendo en los Ultimos 10 afios, la movilidad de estudiantes y
profesores entre los laboratorios para aprender técnicas y métodos complementarios a
las que se desarrollan en el grupo de origen del estudiante. '

A continuacion, y clasificadas por Universidades, se dan las lineas de investigacion que
se ofertan para la formacién investigadora y para el desarrollo de tesis doctorales. Las
tesis doctorales estaran dirigidas por personal docente e investigador que tenga titulo que
le habilite para ello y tenga acreditado al menos un sexenio de investigacién, salvo
cuando la situacion contractual del director no le haya permitido presentarse a la solicitud
de sexenios, en cuyo caso debera acreditar un curriculum investigador equivalente. Los
doctores que no cumplan este requisito solo podran codirigir con directores que si lo
cumplan. g

Universidad Autonoma de Madrid
- Reacciones idn-molécula en fase gas. Enlace, perturbaciones de enlace y
reactividad
- Quimica en superficies: reactividad y autoensamblado
- Caos cuantico y clasico en dindmica molecular






! Tﬂ@
UINIVERSIDAD AUTONDMA

.UHIV[RS D."l()-‘
DECANTABRIA

UNIVERSITAT DE BARCELONA

AN Nt

e
Univarsidad  Euskal Herriko u% 3
del Pals vasco . Unibartsitatea

- Dinamica de fragmentacion de clusters y moiéculas

- lonizacién y disociacién de moléculas por pulsos laser ultracortos

- Estructura y espectroscopia de materiales dopados con impurezas de elementos
pesados

Universidad de Barcelona
- Estudio Teérico del Magnetismo en cristales moleculares
- Estudio tecdrico de cristales y superficies
- Estudio de reacciones ién-molécula en haces de iones: experimentos y modelos
tedricos
- Modelizacion computacional y simulacién de clusters iénicos y neutros de tamafio
medic
- Estudio Mecanocuéantico tridimensional exacto de reacciones quimicas triatémicas.
- Célculo de trayectorias cuasicldsicas en sistemas poliatémicos
- Estudio teérico de biomoléculas

Universidad de Cantabria
- Inestabilidades Jahn-Teller y pseudo Jahn-Teiler de impurezas de metales de
transicién en materiales aislantes: origen de los desplazamientos "on-center" y "off-
center"”.
- Inestabilidades en materiales puros
- Origen del color en minerales con impurezas de metales de transicion
- Estudios computacionales de materiales dieléctricos, ferroeléctricos v
piezoeléctricos
- Simulaciones de interfases

Universidad Complutense de Madrid
- Dinamica Cuéntica y Cuasiclasica de reacciones quimicas y procesos de
fotodisociacion
- Control Cuantico en campos ultraintensos y Dindmica de attosegundo con pagquetes
de onda
- Calculo de superficies de energia potencial y dinamica molecular en reacciones de
interés atmosférico
- Modelizacion de propiedades termodinamicas y espectroscépicas de agregados de
van der Waals o enlace de hidrégeno
- Simulacién por ordenador de liquidos. Célculos de las propiedades del agua en fase
sélida
- Integrales de camino en materia condensada
- Campos de potencial para moléculas de interés biolégico y tecnolégico
- Modelos simplificados para el estudio de |a estructura y dinamica de proteinas
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Universidad de Extremadura
- Evolucién de estados excitados en disolucién. Blsqueda y caracterizacion de
intersecciones coénicas
- Efectos de disolvente en la cinética y termodindmica de reacciones quimicas.
- Efectos de disolvente en el espectro de moléculas de interés biolégico.

Univarsidad  Euskal Herriko
del Pals Vasco  Unibarisliatea

Universidad de las Islas Baleares
- Reactividad quimica y enzimatica de los andlogos de la vitamina B6. Modelado
molecular de enzimas que dependen del PLP y del PMP.
- Estudio de la inhibicion de [a formacién de ALE (Advanced Lipoxidation End-
products) y AGE (Advanced Glycation End-products).
- Influencia de la glicacién no enzimética de proteinas en la estructura secundaria y
terciaria de proteinas de relevancia patologica.

Universidad Jaume | de Castellén
- Estudios teédricos de reactividad quimica en medios condensados; disolucion y
proteinas.
- Desarrolios metodologicos de algoritmos hibridos QM/MM.
- Disefio de inhibidores enzimaticos y nuevos catalizadores biol6gicos.
- Estudio de la estructura cristalina, estabilidad y propiedades de éxidos metéllcos
mrxtos con estructuras ABO3 y ABO4 a alta presién.
- Estudios teéricos de nanoestructuras
- Estudio teédrico de electrones, excitones y multlexc:tones en nanocristales
semiconductores

Universidad de Murcia
- . Dinamica de estados excitados de moléculas en disolucién.
- Estudio tedrico de espectro vibracional de moléculas poliatémicas
- Laseres y procesos fotoquimicos

Universidad de Oviedo
- Interacciones intermoleculares
- Cinética quimica tedrica
- Quimica organometdlica tedrica
Simulacion de metaloproteasas de matriz
Teoria del enlace quimico en el espacio real
Simulacién de cambios de fase inducidos por presion






UNIVEPSIDAEJ
DLECAN mﬁi\m

Universidad  Euskal Herriko u e
del Pais Vasco  Unibartsiiatea

Universidad del Pais Vasco/ Euskal Herriko Unibertsitatea

Aromaticidad en compuestos metalicos.

Solidos moleculares porosos basados en clusters endo-dopados
Bases moleculares de la toxicologia del Aluminio(lll}

Simulacién computacional de sistemas biolégicos
Biocompatibilidad de clusters semiconductores pasivados.
Densidades electrdnicas de par y densidades electrénicas
Desarrollos en Teoria del Funcional de Orbitales Naturales
Efectos del apantallamiento tipo Yukawa en sistemas moleculares
Estructura electronica de puntos cuanticos

Estructura electrénica y reactividad de actinidos

Explosiones de Coulomb en clusters inducidas por puisos de laser ultraintensos

Universid'ad de Sevilla

Estudios tedricos de sélidos, superficies y catalisis
Estructura molecular y reactividad
Estudios tedricos de disoluciones ionicas

Universitat de Valéncia
- Quimica cuantica de estados excitados
- Simulacién por ordenador de procesos quimicos en disolucion y medios
enzimaticos

Estudio teérico de propiedades estructurales, 6pticas y electronicas de sistemas

policonjugados usados en electrénica molecular

Desarrollo e implementacion de métodos quimico cudnticos ab-initio para sistemas

grandes.

Determinacion teorica de propiedades moleculares en nano-sistemas y moléculas

de interés astrofisico o atmosférico

Modelado molecular, disefio y desarrollo de farmacos asistido por ordenador.

- Catalisis heterogénea: Reactividad quimica sobre catalizadores sélidos (zeolltas
clusters metalicos....)

Universidade de Vigo
- Anélisis avanzado de |a estructura electrdnica
- Estudio teérico de interacciones moleculares
- Estudio tedrico de reacciones quimicas de interés astrofisico y atmosférico
. - Quimica Cuantica de alta exactitud
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Anexo ll. Comision de Coordinacion Académica

La comisién de Coordinacién Académica estard formada por los Coordinadores - del
doctorado en cada universidad y estara presidida por el coordinador de la Universidad
Coordinadora. L.a composicién actual de la Comision es:

* & & & ¢ o ¢ @

Por la Universidad Auténoma de Madrid y Presidente de la Comisién: Prof. Manuel
Alcami Pertejo :

Por la Universitat de Barcelona: Porf. Juan José Novoa Vide

Por la Universidad de Cantabria: Prof. Maria Teresa Barriuso Pérez

Por la Universidad Complutense de Madrid: Prof. Francisco Javier Aoiz Molere
Por ia Universidad de Extremadura; Prof. Francisco J. Olivares del Valle

Por la Universitat de les llles Balears: Prof. Francisco Mufoz lzquierdo

Por la Universitat Jaume | de Castellén: Prof. Juan Andrés Bort

Por la Universidad de Murcia: Prof. Alberio Requena Rodriguez.

Por la Universidad de Oviedo: Prof. Angel Martin Pendas.

Por la Universidad del Pals Vasco/Euskal Herriko Unibertsitatea: Prof. Jesus M.
Ugalde Uribe-Etxebarria

Por 1a Universidad de Sevilla: Prof. Enrique Sanchez Marcos

Por la Universitat de Valéncia: Prof. José Sanchez Marin

Por la Universidade de Vigo: Prof. Jesus R. Flores Rodriguez
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Descripcién Molecular de Disoluciones Conteniendo lones Metalicos: de la Hidratacidn a la Complejacién en
Cationes Radioactivos y Farmacos Antitumorales

Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia e Innovacién. Referencia: CTQ2011-25932. Duracién: 01/01/2012
-31/12/2014. Instituciones Participantes: Universidad de Sevilla. Nimero de Investigadores participantes: 7
Desarrollo e Implementacion de Métodos quimicocuanticos para el estudio de sistemas grandes. Aplicaciones
al almacenamiento de hidrogeno sobre nanotubos de carbonoygrafenos. Entidad financiadora: M.E.C.-D.G.I.-
S.E.U.l. Referencia: CTQ2010-19738/BQU. Duracién: 2011— 2013. Instituciones Participantes: U. Valencia, U.
Mddena, NTNU. Numero de Investigadores participantes: 6

Molecular Astrophysics: the Herschel and ALMA era. Entidad financiadora: Direccidon General de Investigacion.
Ministerio de Ciencia e Innovacion. Referencia: Proyecto CONSOLIDER CSD2009-00038. Duracién: 2010 -
2014. Instituciones Participantes: Universidad de Valladolid, Universidad de Complutense de Madrid,
Universidad de Castilla La Mancha, Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (Madrid), Observatorio
Astronémico Nacional del Instituto Geografico Nacional, Instituto de Astrofisica de Andalucia, Universidad
Pablo de Olavide, Universidad de Murcia e Instituto de Astrofisica de Canarias. NUmero de investigadores
participantes: 15

Modelizacién computacional de la estructura y reactividad de molibdocenos implicados en reacciones
organicas acuosas benignas con el medio ambiente y procesos bioinorganicos. Entidad Financiadora: MICINN.
Referencia: CTQ2010-18231. Duracién: 2011-2013. Tipo de Convocatoria: Proyectos de Investigacion
Fundamental no Orientada. Instituciones participantes: Universidad de Oviedo. NiUmero de investigadores
participantes: 6

Advances multiscale simulation of DNA. Entidad Financiadora: ERC Adavanced Grants. Referencia: SimDNA.
Duracién: 2011-2016. Tipo de convocatoria: 7th Framework Programe. Instituciones Participantes: IRB
Barcelona. Numero de Investigadores Participantes: 23

XUV/X-ray for ultrafast electronic control in chemistry.Entidad/es financiadora/s: EC:ERC (FP7-IDEAS-Advance
Grant).Referencia: FP7-IDEAS-2011-AdG:290853. Duracién: 01/01/2012 - 31/12/2017. Tipo de convocatoria:
Europea (7PM). Instituciones participantes: Universidad auténoma de Madrid. Nimero de investigadores/as
participantes: 22

Modelizacién ab initio de materiales de importancia tecnoldgica basados en o&xidos, metales, y las
combinaciones de ambos: de la escala nanométrica al sistema extendido. Entidad Financiadora: MEDU-
Ministerio de Educacién y Ciencia. Referencia: FIS2008-02238/FIS. Duracién: Enero 2009 - Diciembre 2013.
Tipo de Convocatoria: Plan Nacional, Programa de Investigacién Basica no orientada. Instituciones
Participantes: UB. Nimero de Investigadores Participantes: 7

Moléculas y clusters como bloques de construcciéon en nanotecnologia: autoensamblado y fragmentacion.
Entidad/es financiadora/s: MICINN (Plan nacional de 1+D). Referencia: CTQ2010/17006.Duracién: 01/01/2011
- 31/12/2013. Tipo de convocatoria: Nacional. Instituciones participantes: Universidad auténoma de Madrid.
Numero de investigadores/as participantes: 7





PARTICIPACION DE EXPERTOS INTERNACIONALES EN EL PROGRAMA

Ademas de los equipos descritos anteriormente, se ha previsto la participacion de expertos internacionales en el programa de doctorado en todos
aquellos casos en los cuales el candidato a doctor desee obtener la Mencion Internacional en su Titulo de Doctor o Doctora. Esto implica la
realizacidon de una estancia de minimo 3 meses en un centro de investigacion extranjero (Actividad 07, de la presente memoria). Por lo general, los
expertos estan vinculados con alguna Universidad perteneciente al Comité Internacional del Master in Theoretical Chemistry and Computational

Modelling con los cuales hay activas colaboraciones.





TITULO

CONTRIBUCIONES CIENTIFICAS DEL PERSONAL INVESTIGADOR

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

“Charge-transfer-induced structural
rearrangements at both sides of
organic/metal interfaces”.

Tseng, TC; Urban, C ; Wang, Y; Otero, R; Tait,
SL ; Alcami, M; Ecija, D; Trelka, M ; Gallego,
JM; Lin, N ; Konuma, M; Starke, U; Nefedov,

A ; Langner, A; Woll, C; Herranz, MA ; Martin,

F ; Martin, N; Kern, K; Miranda, R.

Nature Chemistry (2010) 2, Issue 5, 374-379.
DOI: 10.1038/NCHEM.591.

indice de impacto: 17.927
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 4
Numero de revistas en el area: 147

"Crossover site-selectivity in the adsorption
of the fullerene derivative PCBM on
Au(111)".

Ecija, D; Otero, R; Sanchez, L ; Gallego, JM;
Wang, Y; Alcami, M; Martin, F ; Martin, N;
Miranda, R.

Angewandte Chemie-International Edition
(2007) Volume 46, Issue 41, 7874-7877. DOI:
10.1002/anie.200702531.

indice de impacto:12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NUmero de revistas en el area: 147

"Electron localization following attosecond
molecular photoionization".

Sansone, G; Kelkensberg, F ; Perez-Torres, JF
; Morales, F ; Kling, MF ; Siu, W ; Ghafur, O ;
Johnsson, P; Swoboda, M ; Benedetti, E;
Ferrari, F ; Lepine, F ; Sanz-Vicario, JL ;
Zherebtsov, S ; Znakovskaya, | ; L'Huillier, A;
Ivanov, MY; Nisoli, M; Martin, F ; Vrakking,
MJJ.

Nature (2010) Volume 465, Issue 7299, 763-
U3. DOI: 10.1038/nature09084.

indice de impacto: 36.104
Nombre de la categoria: MULTIDISCIPLINARY
SCIENCES
Posicion que ocupa la revista en el drea: 1
NuUmero de revistas en el area: 59

“A comparative study of the chemical
reactivity of pyridoxamine, Ac-Phe-Lys and
Ac-Cys with various glycating carbonyl
compounds".

“Tunneling splitting of Jahn-Teller ions in

Adrover M.; Vilanova B.; Frau J.; Mufoz, F.;
Donoso, J.

Amino Acids (2009) 36, 437-448.

Numero de veces citada: 6 (de Web of
Science)
indice de impacto: 4.106.
Nombre de la categoria: BIOCHEMISTRY &
MOLECULAR BIOLOGY
Posicion que ocupa la revista en el drea: 82
NuUmero de revistas en el area: 286

oxides”.

P. Garcia-Fernandez, A .Trueba, M.T.
Barriuso, , M. Moreno and J.A. Aramburu.

PhysicalReviewLetters (2010) 104,
035901(1-4).

NuUmero de veces citada: 2
indice de impacto: 7.62
Nombre de la categoria: Fisica
(Multidisciplinar)
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NuUmero de revistas en el area: 80






TITULO

AUTORES

REVISTA

“Temperature Dependence of the Kinetic
Isotope Effects in Thymidylate Synthase.A
Theoretical Study”.

Natalia Kanaan, Silvia Ferrer, Sergio Marti i ,

Mireia Garcia-Viloca, AmnonKohen, and
Vicent Moliner

Journal of the American Chemical Society
(2011) 133 (17), 6692-6702.

INDICIOS DE CALIDAD

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: Chemistry,
Multidisciplinary
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11

"Eppursimuove" (yet it moves).

"Unveiling the Chemical and Morphological

Moliner, V.

Proceedings of the National Academy of
Sciences of the United States of America
(2011) Volume: 108 Issue: 37 15013-15014
DOI: 10.1073/pnas.1112014108.

Numero de revistas en el area: 147
indice de impacto: 9.771
Nombre de la categoria: MULTIDISCIPLINARY
SCIENCES
Posicidn que ocupa la revista en el area: 3
Numero de revistas en el area: 59

Features of Sb-SnO(2) Nanocrystals by the
Combined Use of High-Resolution
Transmission Electron Microscopy and ab
Initio Surface Energy Calculations".
“Cyclization cascade of allenylazides: a dual

Stroppa, DG ; Montoro, LA ; Beltran, A; Conti,
TG ; da Silva, RO ; Andres, J; Longo, E; Leite,

ER; Ramirez, AJ

Journal of the American Chemical Society
(2009) Volume: 131 Issue: 40 14544-14548
DOI: 10.1021/ja905896u.

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: Chemistry,
Multidisciplinary
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11

mechanism”.

"Solving the Hydration Structure of the

Silva Lopez, C.; Nieto Faza, O.; Feldman, K. S.;

lyer, M. R. and Hester, D. K.,

Journal of the American Chemical Society
(2007), 129, 7638-7646

Numero de revistas en el area: 147
indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria:
Chemistrymultidisciplinary
Posicién que ocupa la revista en el area: 11
Numero de revistas en el area: 147

Heaviest Actinide Aqua lon Known: The
Californium(lll) Case".

Galbis, E ; Hernandez-Cobos, J; den Auwer, C;

Le Naour, C; Guillaumont, D Simoni, E;
Pappalardo, RR; Marcos, ES..

Angewandte Chemie-International Edition
(2010). Volume: 49 Issue: 22
3811-3815 DOI: 10.1002/anie.200906129.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 5
Numero de revistas en el area: 147
Numero de citas recibidas: 10






TITULO

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

"Discrete Supramolecular Donor-
AcceptorComplexes".

Gayathri, SS ; Wielopolski, M ; Perez, EM;
Fernandez, G ; Sanchez, L; Viruela, R; Orti, E;
Guldi, DM; Martin, N.

Angewandte Chemie-International Edition
(2009) Volume: 48 Issue: 4 Pages: 815-819
DOI: 10.1002/anie.200803984.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
Numero de revistas en el area: 147

Numero de citas recibidas: 41

"Simple, Fast, Bright, and Stable Light Sourc Tordera, D ; Meier, S ; Lenes, M ; Costa, RD ;

Orti, E ; Sarfert, W ; Bolink, HJ.

Advanced Materials (2012) Volume: 24 Issue:

7 Pages: 897-+ DOI:
10.1002/adma.201104047

indice de impacto: 10.880
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el 4rea: 8
Numero de revistas en el area: 147

"A Bis-exTTFMacrocyclic Receptor That
Associates C(60) with Micromolar Affinity".

Isla, H ; Gallego, M ; Perez, EM; Viruela, R;
Orti, E; Martin, N.

Journal of the American Chemical Society
(2010) Volume: 132 Issue: 6 Pages: 1772-+
DOI: 10.1021/ja910107m Published: FEB 17

2010

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11
Numero de revistas en el area: 147

"Importance of Polarization and Charge
Transfer Effects to Model the Infrared
Spectra of Peptides in Solution".

Ingrosso, F ; Monard, G ; Farag, MH ; Bastida,
A ; Ruiz-Lopez, MF .

Journal Of Chemical Theory And
Computation (2011).Volume: 7 Issue: 6
1840-1849 DOI: 10.1021/ct2000588 .

indice de impacto: 5.138
Nombre de la categoria: PHYSICS, ATOMIC,
MOLECULAR & CHEMICAL
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 1
Numero de revistas en el area: 33

"From Bis(N-Alkylimidazole) to Bis(NH-NHC)

in Rhenium Carbonyl Complexes ".

Huertos, MA ; Perez, J; Riera, L; Diaz, J ;
Lopez, R.

Angewandte Chemie-International Edition
(2010). Volume: 49 Issue: 36
6409-6412 DOI: 10.1002/anie.201002879

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 5
Numero de revistas en el area: 147






TITULO

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

“From the X-ray Compact Structure to the

Elongated Form of the Full-Length MMP-2

Enzyme in Solution: A Molecular Dynamics
Study”.

Diaz, N ; Suarez, D ; Valdes, H.

Journal of the American Chemical Society

(2008).Volume: 130 Issue: 43 Pages: 14070-+

DOI: 10.1021/ja806090vV .

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el drea: 11
Numero de revistas en el area: 147
Numero de citas recibidas: 3

“Sandwich Complexes of the
Metalloaromaticeta(3)-Al(3)R(3) Ligand”.

Mercero, JM; Piris, M; Matxain, JM; Lopez, X;

Ugalde, JM.

Journal of the American Chemical Society
(2009).Volume: 131 Issue: 20 Pages: 6949-+
DOI: 10.1021/ja8095043

indice de impacto: 9.023
Nombre de la categoria: CHEMISTRY
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 11
Numero de revistas en el area: 147
Numero de citas recibidas: 7

“Solvent effects on the structure and
spectroscopy of the emitting status of 1-
phenylpyrrole”

|. Fdez. Galvan, M.E. Martin, A. mufiozLosa,
M.L. Sanchez, M.A. Aguilar

Journal of Chemical Theory and
Computation, (2011), 7, 1850-1857.

indice de impacto: 5.138
Nombre de la categoria: PHYSICS, ATOMIC,
MOLECULAR & CHEMICAL
Posicidn que ocupa la revista en el area: 2
Numero de revistas en el area: 33

“Interference structures in the differential
cross-sections for inelastic scattering of
NO+Ar”.

J. Eyles, M. Brouard, C.-H. Yang, J. Klos, F. J.
Aoiz, A. Gijsbertsen, A. E. Wisekerke, and S.
Stolte.

Nature Chemistry (2011) 3, 597-602.

indice de impacto: 17.927
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 4
Numero de revistas en el area: 147

“Azafullerene-likeNanosizedClusters”.

Lopez, V ; Roman-Perez, G ; Arregui, A ;

Mateo-Marti, E; Banares, L ; Martin-Gago, JA;

Soler, JIM; Gomez-Herrero, J; Zamora, F.

ACS NANO (2009). Volume: 3 Issue: 11
3352-3357 DOI: 10.1021/nn900496e.

indice de impacto: 9.865
Nombre de la categoria: NANOSCIENCE &
NANOTECHNOLOGY
Posicidn que ocupa la revista en el area: 5
Numero de revistas en el area: 64
Numero de citas recibidas: 3






TITULO

AUTORES

REVISTA

INDICIOS DE CALIDAD

“Phase diagram of water under an applied
electric field”.

J. L. Aragonés, L. G. MacDowell, I. J.
Siepmann and C. Vega.

PhysicalReviewLetters, (2011) 107, 155702.

indice de impacto: 7.622
Nombre de la categoria: PHYSICS,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NuUmero de revistas en el area: 80

“Support Nanostructure Boosts Oxygen
Transfer to Catalytically Active Platinum
Nanoparticles”,

G. N. Vayssilov, Y. Lykhach, A. Migani, T.
Staudt, G. P. Petrova, N. Tsud, T. Skala, A.
Bruix, F. lllas, K. C. Prince, V. Matolin, K. M.

Neyman, J. Libuda.

Nature Materials (2011) 10, 310.

indice de impacto: 29.92
Nombre de la categoria: Physics, Condensed
Matter
Posicion que ocupa la revista en el area: 1
NUmero de revistas en el area: 68

“Dynamic Nuclear Polarization with
Polychlorotriphenylmethyl Radicals:
Supramolecular Polarization-Transfer
Effects”.

C. Gabellieri, V. Mugnaini, J. C. Paniagua, N.
Roques, M. Oliveros, M. Feliz, J. Veciana, M.
Pons.

Angew. Chem. Int. Ed. 49(2010), 3360-3362.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en el area: 5
NuUmero de revistas en el area: 147

“Calculation of microscopic exchange
interactions and modelling of macroscopic
magnetic properties in molecule-based
magnets”.

Novoa, J. J.; Deumal, M.; and Jornet-Somoza,

J. Chem. Soc. Rev., 40 (2011), 3182.

indice de impacto: 26.585
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicién que ocupa la revista en el area: 2
Numero de revistas en el area: 147

“Real timeatomisticdescription of DNA
unfolding”.

A.Pérez and M.Orozco.

Angew. Chem. Int. Ed. Eng.49 (2010), 4805-
480.

indice de impacto: 12.730
Nombre de la categoria: CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicidn que ocupa la revista en el drea: 5
Numero de revistas en el area: 147






Photoionization of the hydrogen
molecule using attosecond laser
pulses.

Fotodisociacion molecular por
tomografia de velocidades con
imagenes de iones.

Aplicacio de la teoria del calcul de
variacions per a la resolucié de
problemesquimics.

Estudio de las propiedades
espectroscopicas y la anisotropia
magnética de impurezas de metales
de transicion en aislantes utilizando
calculos a primeros principios:
Relacién con inestabilidades Jahn-
Teller y ferroeléctricas.

Nombre del doctorado:
Jhon Fredy Pérez Torres

Director/es:
Fernando Martin

Nombre del doctorando:

Andrés Arregui
Velazquez

Director: Luis Bafiares y
Gabriel Amaral Mathon.

Nombre del doctorando:

Antoni Aguilar Mogas

Director: Josep Maria
Bofill Villay Xavier
Giménez Font.

Nombre del doctorando:

Alvaro Trueba Pérez

Directores: Pablo Garcia
Fernandez y Miguel
Moreno Mas

TESIS DOCTORALES

Sobresaliente cum
laude.

Universidad Auténoma de Madrid.

18 de Enero 2012.

Sobresaliente cum
laude.

Universidad Complutense de
Madrid.

20 de Octubre del 2011.

Sobresaliente cum
laude.

Universidad de Barcelona.

18 de enero de 2011.

Sobresaliente cum
laude.

Universidad de Cantabria.

20 de Mayo de 2011

"Attosecond Control in Photoionization of
Hydrogen Molecules".Kelkensberg, F ; Siu, W ;
Perez-Torres, JF ; Morales, F ; Gademann, G ;
Rouzee, A ; Johnsson, P; Lucchini, M ; Calegari,
F ; Sanz-Vicario, JL ; Martin, F ; Vrakking, MJJ.

PHYSICAL REVIEW LETTERS (2011) Volume:

107 Issue: 4 Article Number: 043002 DOI:

10.1103/PhysRevLett.107.043002.

“Azafullerene-like Nanosized Clusters.”. Lopez,
V ; Roman-Perez, G ; Arregui, A ; Mateo-Marti,
E; Banares, L ; Martin-Gago, JA ; Soler, JM;
Gomez-Herrero, J; Zamora, F. ACS NANO
(2009) 3, 3352-3357. DOI:
10.1021/nn90049%6e.

“Implementation of an Algorithm Based on
the Runge-Kutta-Fehlberg Technique and the
Potential Energy as a Reaction Coordinate to

Locate Intrinsic Reaction Paths”. Aguilar-
Mogas, A. ; Gimenez, X.; Bofill, J.M.J. Comput.
Chem.31(2010), 2510-2525.

"Tunneling Splitting of Jahn-Teller lons in
Oxides".Garcia-Fernandez, P; Trueba, A;
Barriuso, MT; Aramburu, JA; Moreno,
M.PHYSICAL REVIEW LETTERS(2010) Volume:
104 Issue: 3 Article Number: 035901 DOI:
10.1103/PhysRevLett.104.035901.

indice de impacto:7.622

Nombre de la categoria:
PHYSICS, MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en

el area: 5
Ndmero de revistas en el area:
80
Ndmero de veces citada: 5

indice de impacto: 9.865
Nombre de la categoria:
Chemistry, multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 10
NuUmero de revistas en el area:
147.

Ndmero de veces citada: 3.

indice de impacto: 4.050
Nombre de la categoria:
Chemistry, Multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el drea: 28
Nudmero de revistas en el area:
145.

Citas recibidas: 6

indice de impacto: 7.622
Nombre de la categoria: Physics,
multidisciplinary
Posicion que ocupa la revista en
el area: 5
Nudmero de revistas en el drea:
80
Ndmero de veces citada: 2





Estudio cinético de las reacciones

entre piridoxamina y compuestos

carbonilicos de interés biolégico y
biomédico

Estudios tedricos sobre reactividad
enzimatica. Aplicacion a la
CorismatoMutasa.

Estudio de la Relajacién Vibracional
de N-Metilacetamida en Disolucion
Acuosa

Bonding and Binding in solids.
Computational developments and
applications.

Nombre del doctorado:
Miquel Adrover Estelrich

Director/es: Josefa
Donoso Pardo y
Bartolomé Vilanova
Canet.

Nombre del doctorado:
Sergio Marti Forés

Director/es: Ifiaki Tufidn
y Vicent Moliner.

Nombre del doctorando:
Miguel Angel Soler
Bastida

Directores: Adolfo
Bastida Pascual y Alberto
Requena Rodriguez

Nombre del doctorando:
Alberto Otero de la Roza.

Director: Victor Luafia
Cabal.

Universidad de las Islas Baleares.

Septiembre 2008

Universitat Jaume | de Castelldn.

12 de Abril 2002

Universidad de Murcia.

15 de Junio de 2010

Universidad de Oviedo.

9 de Marzo del 2011.

Sobresaliente cum
laude.

Sobresaliente cum
laude.

Sobresaliente cum
laude.

Otras Menciones:

Doctorado Europeo

Sobresaliente cum
laude.

“A comparative study of the chemical
reactivity of pyridoxamine, Ac-Phe-Lys and Ac-
Cys with various glycating carbonyl
compounds”, Adrover M.; Vilanova B.; Frau J.;
Mufioz, F.; Donoso, J. AMINO ACIDS (2009) 36,
437-448.

“A hybrid potential reaction path and free
energy study of the chorismatemutase
reaction.”.AdroverN. Kanaan, S. Ferrer, S.
Marti, M. Garcia-Viloca, A. Kohen and V.
Moliner.J. Am. Chem. Soc. (2001) 123, 1709-
1712.

"Hybrid quantum/classical simulations of the
vibrational relaxation of the amide | mode of
N-methylacetamide in d(2)o solution".
Bastida, Adolfo; Soler, Miguel A; Zuniga, Jose;
Requena, Alberto; Kalstein, Adrian;
Fernandez-Alberti, Sebastian. The journal of
physical chemistry. B (2012) Volume: 116
Issue: 9 Pages: 2969-80.

“A fast and accurate algorithm for QTAIM
integration in solids”.Otero-de-la-Roza A and
Luafia V.

Journal of Computational Chemistry (2011)
32, 291-305.
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CHEMISTRY,
MULTIDISCIPLINARY
Posicion que ocupa la revista en
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Theoretical Characterization of
PentacovalentOxyphosphorane
Intermediate Structures of the
Hydrolysis of RNA Catalyzed by RNase
A

Microsolvatacion de cationes en
disolucion. Desarrollo del modelo de
ion hidratado intercambiable y su
aplicacidn a la quimica de cationes
radiactivos

Theoretical and Experimental Study of
Light-Emitting Electrochemical Cells
Based on lonic Transition-Metal
Complexes.
FromtheMoleculetotheDevice.

Application of QTAIM and other
methods of Computational Chemistry
to the study of Anthocyanidins and
their complexes.
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laude.
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C. Le Naour, D. Gillaumont, E. Simoni, R.R.
Pappalardo
y E. Sanchez Marcos., Angew. Chem. Intern.
Ed.(2010) 49, 3811-3815.

“A Supramolecularly-Caged lonic Iridium(lIl)
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State Light-Emitting Electrochemical Cells”, S.
Graber, K. Doyle, M. Neuburger, C.E.
Housecroft, E.C. Constable, R.D. Costa, E. Orti,
D. Repetto, H.J. Bolink., J. Am. Chem. Soc.
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"A computational study on the acidity
dependence of radical-scavenging
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Otero, R.A. Mosquera., J.Phys. Chem. B,
(2010) 114, 9706-9712.
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Materiales Foto y electroactivos para células solares organicas e
hibridas.

Estudios ab initio de estados excitados de materiales con
elementos F: de centelleo, luminiscentes y combustibles y residuos
nucleares

The role of non-enzymatic glycation on aggregation prone diabetes
related polypeptides: a multidisciplinary approach from biophysics
to cell toxicity.

Deformaciones estructurales espontaneas en sélidos aislantes y
moléculas biolégicas.

Desarrollo y aplicacion de métodos de simulacion mecano-
cuanticos en materiales complejos, nanoestructuras y superficies.

Modelizaciéon computacional en catalisis bioldgica. Aplicaciones en
biomedicina y biotecnologia
Estudios tedricos de inhibidores de enzimas quinasas: hacia un
disefio computacional de farmacos.
Estructura, estabilidad y propiedades de 6xidos metalicos mixtos
con estructura ABO;y ABO, a alta presion

Theoretical Analysis of Single Molecule Experiments in Enzymes
Through Free Energy and Kinetic Isotope Effects Calculations

Estudio computacional de complejos antocianina-
copigmento: Estructura molecular y electronica y actividad
antioxidante
Espectroscopia Raman amplificada (SERS) sobre superficies de
carbono

Manuel Yafiez Montero y
Otilia M6 Romero.

Zoila Barandiaran Piedra 'y
Luis Ignacio Seijo Loché

Josefa Donoso Pardo

Miguel Moreno Mas, Jose
Antonio Aramburu Zabala y
Maria Teresa Barriuso Pérez

Javier Junquera

Vicente Moliner Ibafiez y
Andrés Bort, Juan M.
Vicente Moliner Ibafiez

Armando Beltran Flors
Lourdes Gracia Edo

J. Javier Ruiz Pernia

Ricardo A. Mosquera Castro,
Ana M2 Grafia Rodriguez y
Marcos Mandado Alonso
Ricardo A. Mosquera Castro,
Ana M2 Grafia Rodriguez y
Marcos Mandado Alonso

Comunidad de
Madrid/CAM S2009PPQ-
1533.

Ministerio de Ciencia en
Innovacion. Secretaria de
Estado de
Investigacion/MAT2011-
24586

Diabetes UK/12/301111

Plan Nacional de
1+D+i/FIS2009-070831

Ministerio de Ciencia e
Innovacion/FIS2009-
12721-C04

MICINN/CTQ2009-
14541-C02-01/BQU
Bancaixa-UJI/
P1-1B2011-23
Bancaixa-UJI/P1-1B2009-
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Subprograma Juan de la
Cierva (MICINN-JDC)
/JCI-2009-04726.
MICINN(Plan Nacional
de 1+D)/ CTQ2010-21500

Ministerio de Ciencia e
Innovacion/ CTQ2010-
20229
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Centre de Investigacién en Nanociencia 'y
Nanotecnologia (CIN2-CSIC), Institut de Ciencia
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de Madrid (ICMM-CSIC)

Universidad Jaume | de Castellén
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Universidad de Vigo
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Disefio de circuitos eléctricos unimoleculares Ricardo A. Mosquera Castro, Conselleria de 15/12/2010- Universidad de Vigo 4
Ana M2 Grafia Rodriguez y Innovacidn, Ciencia e 14/12/2013
Marcos Mandado Alonso Tecnoloxia (Xunta de
Galicia)/
10TMT314014PR
Disefio computacional de nuevas rutas sintéticas para la Carlos Silva Lopez, Olalla Ministerio de Ciencia e 01/01/2010- Universidad de Vigo 3
preparacion de Nieto Fazay Jesus R. Flores Innovacion/ CTQ2009- 31/12/2012
alcaloides con actividad bioldgica. Actividad biolégica de Rodriguez 13703
kinamicina
Modelizacidon ab initio de materiales magnéticos polinucleares: Carmen Jiménez Calzado Ministerio de Ciencia e 01/01/2010- Universidad de Sevilla 2
evaluacidn de interacciones locales y simulacion de propiedades Innovacién/CTQ2009- 31/12/2012
colectivas 07767
Funcionalizacion superficial de materiales para aplicaciones de alto Javier Fdez. Sanz MICINN/CSD2008-00023 01/01/2009 - Universidad de Sevilla 9 (US)
valor afiadido (FUNCOAT). Consolider-Ingenio 31/12/2012
Bases de la reactividad y funcién molecular en fotobiologia y Manuela Merchan Bonete, MCINN/ CTQ2010-14892 01/01/2011- Universidad de Valencia 14
nanotecnologia: Desarrollos metodolégicos quimico-cuanticos y Remedios Gonzalez Luque y 31/12/2013
aplicaciones (QCBMOL) Mercedes Rubio Mas
Estudios tedricos de catalisis biolégica. Metodologia y aplicaciones Ignacio Tufion y Maite Roca MCINN/CTQ2009- 01/01/2010- Universidad de Valencia 8
14541-C02-02 31/12/2012
Estudio Tedrico de Sistemas Electroactivos para Electrénica Enrique Orti Guillén, Pedro MCINN/CTQ2009-08790 1/01/2010- Universidad de Valencia 7
Molecular M. Viruela Martin y Rafael 31/12/2012
Viruela Martin
Cost-Efficient Lighting Devices Based on Liquid Processes and lonic Enrique Orti Guillén, Pedro Unién Europea/ FP7- 01/01/2010- Universitat de Valencia (coordinadora), 25
Organometallic Complexes (CELLO) M. Viruela Martin y Rafael 248043 31/12/2012 University of Basel (Suiza),
Viruela Martin ConsiglioNazionaledelleRicerche (CNR, Bologna,
Italia), EcolePolytechniqueFéderale de Lausanne
(Suiza), OSRAM GMBH (Alemania), SIEMENS AG
(Alemania), ValtionTeknillinenTutkimuskeskus
(VTT, Finlandia)
Dominios activos minimos de proteinas de la familia BCl, Francisco de Paula Torrens MICINN/BFU2010-19118 2011-2013 Universidad de Valencia 8
Zaragoza y Jesus Salgado
Estudios de reactividad en quimica organica Luis R. Domingo MICINN/CTQ2009- 2009-2012 Universidad de Valencia 5
11027/BQU
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Determinacion de estados vibracionales excitados de moléculas José Zuiiga Roman Fundacidn Séneca. 01/01/2009- Universidad de Murcia 3
poliatémicas Centro de Coordinacion 31/12/2012
usando superficies de energia potencial polindmicas 6ptimas de la Investigacién de la
Regidn de
Murcia/08735/P1/08
Dinamica de Relajacién Vibracional de Péptidos en Disolucion Adolfo Bastida Pascual Direccion General de 2012 - 2014 Universidad de Murcia
Investigacion. Ministerio
de Ciencia e Innovacién/
CTQ2011-25872
Avances en Topologia Quimico Cuantica Angel Martin Pendas, Evelio  MICINN/CTQ2009-08376 2010-2012 Universidad de Oviedo
Francisco Miguélez, Aurora
Costales Castro y Victor
Luafia Cabal
Materia a alta presion J. Manuel Recio MICINN/CSD2007-00045 2007-2013 Univ. Jaume |, Univ. Complutense de Madrid,
MALTA-Consolider Univ. Auténoma de Barcelona, Univ. La Laguna,
Ingenio-2010 Univ. Politécnica de Valencia, INTA-Centro de
Astrobiologia-CSIC, Univ. de Oviedo, Univ. de
Cantabria, Instituto del Frio-CSIC, Univ. Valencia
Termodinamica y cinética de transiciones de fase en materiales M. Flérez, J. Manuel MICINN/CTQ2009- 2009-2012 Universidad de Oviedo 9
cristalinos: modelos avanzados y simulaciones computacionales Menéndez y Miriam 15498-C02-02
Marqués
Disefio de nanoparticulas magnéticas para su aplicacion en nano- Jesus M. Ugalde Gobierno Vasco 2011-2012 Universidad del Pais Vasco 12
aparatos (Departamento
Industria, Programa
SAIOTEK/S-PC11UN006
Aplicaciones de la teoria del funcional de orbitales naturales a Jesus M. Ugalde y Gobierno Vasco 2011-2012 Universidad del Pais Vasco 12
sistemas bioldgicos Xabier Lopez (Departamento
Industria, Programa
SAIOTEK)/S-PC11UNO0O3
Avances en quimica cuantica Jesus M. Ugalde y Gobierno Vasco/GIC 2007 - 2012 Universidad del Pais Vasco 12
Xabier Lopez 07/85 IT-330-07
Avances en quimica cuantica y algunas aplicaciones a problemas Xabier Lopez y Jesus M. MICINN/CTQ2011-2737 2012 Universidad del Pais Vasco 12
seleccionados de nanociencia y biofisica Ugalde

13






Estudio de procesos de foto-isomerizacidn en procesos bioldgicos.

Aurora Mufioz Losa e Ignacio

antitumoral.

29285-C02-02

Catalufia y U. de Jaén.

Junta de Extremadura/ 3 afios Universidad de Extremadura 7
Fernandez Galvan PRIO8A056
Quantum chemistry and molecular modelling. José Carlos Corchado Martin- Junta de 4 afios Universidad de Extremadura 8
Entidad Financiadora: Romo y Francisco Javier extremadura/GR10048
Olivares del Valle
Estudio tedrico de la fotofisica y fotoquimica de complejos Manuel Angel Aguilar MICINN/CTQ2011-25692 1 afo Universidad de Extremadura 7
croméforo-ciclodextrina y croméforo proteinas PYP y GFP Espinosa y M2 Elena Martin
Navarro
Dinamica de procesos quimicos: Experimentos fotoiniciados con F. Javier Aoiz Moleres, Luis MICINN/CTQ2008-02578 2009-2013 UCM (personal de UCM, USAL, EHU/UPV,y 17
laseres de nanosegundo y femtosegundo y métodos tedricos. Bafares Morcillo, Pedro CsIC)
Gomez Calzada y Jesus
Fernandez Castillo
Control y observacion de estados dinamicos coherentes de Ignacio Sola Reija y Jesus MICINN/CTQ2008-06760 2009-2012 Universidad Complutense de Madrid. 5
moléculas con pulsos laser Santamaria Antonio
Simulaciones clasicas y cuanticas del agua y de su equilibrio de Carlos Vega de las Heras, MICINN/FIS2010-16159 Diciembre 2010- Universidad Complutense de Madrid. 5
fases José Luis Ferndndez Abascal Diciembre 2013
y Eva Gonzalez Noya
Modelizacion y simulacion de sistemas complejos. Carlos Vega de las Heras, Comunidad de Madrid. Enero 2010- Universidad Complutense de Madrid 5
José Luis Fernandez Abascal  Actividades entre grupos Enero 2014
y Eva Gonzalez Noya de I+D de la Comunidad
de Madrid/ P2009/ESP-
1691
Modelos fisicos para la simulacién de transitos conformacionales Antonio Rey Gayo MICINN/FIS2009-13364- 2010 - 2012 Universidad Complutense de Madrid 3
en proteinas. C02-02
Estudio tedrico de reacciones de oxidacion iniciadas por HO, 03 y Albert Solé Sabaté Ministerio de Ciencia e 2012 - 2014 Universidad Complutense de Madrid 4
NO3. Innovacion,
Subdireccién General de
Proyectos de
Investigacion
/ CTQ2011-27812
Explorando nuevas estrategias terapeuticas para el tratamiento de Francisco Javier Luque Ministerio de Economia Enero 2012- Universidad de Barcelona 7
enfermedades infecciosas y parasitarias Garriga y Competitividad Diciembre 2014
/ SAF2011-27642
Disefio asistido por ordenador y sintesis de nuevos inhibidores Jaime Rubio Martinez MICINN/ CTQ2011- 2012-2014 U. de Barcelona, U. Politécnica de 3
enzimaticos de naturaleza heterociclica con potencial actividad
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Juan J. Novoa Vide, Fernando MICINN/ MAT2011- Enero 2012-
Mota Valeri, Mercé Deumal 25972 Diciembre 2014
Sole, Jordi Ribas Arifio y Juan
Carlos Paniagua Valle

Propiedades magnéticas y transformacines de fase en cristales con
propiedades de interés tecnoldgico

Universidad de Barcelona

Estructura y Dinamica de Reacciones Quimicas, mediante modelos Josep Maria Bofill Villa Ministerio de Economia 2012-2014 Universidad de Barcelona
extendidos de Camino de Reaccidn y la Teoria de la Funcién de y Competitividad/
Onda. CTQ2011-22505
Estudio tedrico de la dinamica y cinética de reacciones quimicas. Miguel Gonzélez Pérez MICINN/CTQ2011- Enero 2012- Universidad de Barcelona y Universidad

Quimica atmosférica, procesos de combustion y aplicaciones a
sistemas enzimaticos

27857-C02-01 Diciembre 2014 de La Rioja

largo alcance.

de Fatima Lucas

18123

Simulaciones de formas inusuales o tensionadas de los acidos Modesto Orozco, Guillem MICINN/BIO2009-10964 2009-2012 IRB Barcelona

nucleicos de potencial interés biotecnolégico o biomédico. Portella, Josep Lluis Gelpi,
Agusti Emperador, Federica
Batistini, Rosana Collepardo

y Pablo Dans
Scalable Software Services for Life Science Modesto Orozco, Guillem European Commission/ 2010-2013 KTH, IRB Barcelona, BSC, BADW, UOXF.E9,
Portella, Josep Lluis Gelpi, ScalaLife SYN.
Agusti Emperador, Federica
Batistini, Rosana Collepardo
y Pablo Dans
Modelos y simulaciones cinéticas y dinamicas de reacciones Ramén Sayds Ortega y MICINN/ CTQ2009- Enero 2010 - Universidad de Barcelona
en entornos de gases disociados sobre ceramicas de interés en Pablo Gamallo 07647 Diciembre
la industria aeroespacial Belmonte 2012
Fisicoquimica de las interacciones de ligandos con Francesc Mas Pujadas, MICINN/CTM2009- 3 afios Universidad de Barcelona 4
polielectrolitos de interés ambiental y fisiologico Eudald Vilaseca Font y 14612-C02-02
Sergio Madurga Diez (subprograma TECNO)
Protein docking and beyond: improving biophysical and Juan Fernandez Recio y MICINN/BIO2010- Enero 2011- Barcelona Supercomputing Center
computational description of protein-protein and protein-rna lain Moal 22324 Diciembre
interactions 2013
QM/MM e-pathway: estudio de transferencias electronicas de Victor Guallar y Maria MICINN/CTQ2010- 2011-2013 Barcelona Supercomputing Center
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