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MEMORIA DE INVESTIGACION 2016

La presente Memoria de Investigacidon 2016, elaborada por la Biblioteca de Ciencias,
viene a dar cuenta de los resultados de la investigacion que se realiza en el
Departamento de Quimica de la Facultad de Ciencias.

La informacidn procede del Portal de Produccion Cientifica (Imarina), de distintas bases
de datos asi como de la informacién suministrada por el personal docente e investigador
del Departamento.

Contiene informacion relativa a:

e PUBLICACIONES: 70, de las que 64 son articulos y 6 otro tipo de publicaciones.

@)

Cuadro con informacidn relativa a los distintos tipos de publicaciones. En
relaciéon con los articulos incluimos ratio: nimero de publicaciones / PDI de la
Facultad, asi como informacion sobre Indicadores de calidad: articulos
editados en revistas del primer cuartil - Q1 de JCR (Journal Citation Reports) o
de SJR (Scimago Journal Rank) 2016; informacién sobre articulos sin factor de
impacto

Relacién completa de Articulos ordenados alfabéticamente

Relacion completa de otras publicaciones [Libros, Capitulos de Libros,
Conferencia publicada, Editoriales, Notas, Letters, Working Papers, Erratum,
Libro de Actas, Meeting-Abstracts ordenadas alfabéticamente

e PROYECTOS DE INVESTIGACION: 22
e AYUDAS INDIVIDUALES: 5
e TESIS DOCTORALES: 2

O

Cuadro con informacién de las Tesis Doctorales leidas en 2016 en el
Departamento y de la Facultad de Ciencias, con informacién de las dirigidas,
tutorizadas y codirigidas en otras instituciones.

Relacién de completa de Tesis Doctorales ordenadas por programa de
Doctorado y titulo.
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PUBLICACIONES

Indicadores de Calidad
Ratio
Otras % Publicaciones
Total | Articulos | publicaciones | art./total /PDI Ql % SIN FI %
QUIMICA 70 64 6| 4,56% 1,32 57| 89,06% 0 0,00%
TOTAL FACULTAD
CIENCIAS 1.598 1.403 195 1,86 1025 | 73,06% 81 5,77%

Indicadores de calidad:
Q1: articulos publicados en revistas del primer cuartil
SIN Fl: articulos publicados en revistas sin factor de impacto (sin indicador de calidad)

ARTIiCULOS

1) Ares Garcia, Pablo; Aguilar Galindo, Fernando; Rodriguez San Miguel, David; A. Aldave, Diego;
Diaz-Tendero, Sergio; Alcami, Manuel; Martin, Fernando; Gomez-Herrero, Julio; Zamora, Félix
(2016). Mechanical Isolation of Highly Stable Antimonene under Ambient Conditions.
ADVANCED MATERIALS, 28(23)
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2) Argenti, L; Moccia, R (2016). Autoionizing states of atomic boron. PHYSICAL REVIEW A, 93(4),
042503
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3) Arpa, EM; Frias, M; Alvarado, C; Aleman, J; Diaz-Tendero, S (2016). Weakly bounded
intermediates as a previous step towards highly-enantioselective iminium type additions of B-
keto-sulfoxides and -sulfones. JOURNAL OF MOLECULAR CATALYSIS A: CHEMICAL, 423, 308-318
https://doi.org/10.1016/j.molcata.2016.03.013

4) Borondo, F; Benito, R; Hernandez, R; Garcia-Muller, P; Bartsch, T; Revuelta, F (2016).
Transition state theory for solvated reactions beyond recrossing-free dividing surfaces.
PHYSICAL REVIEW E - STATISTICAL, NONLINEAR, AND SOFT MATTER PHYSICS, 93(6)
https://doi.org/10.1103/PhysRevE.93.062304

5) Borondo, F; Benito, R; Losada, J; Lopez-Pina, A (2016). Frequency analysis of the laser driven
nonlinear dynamics of HCN. JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS, 145(24)
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Production of Radicals through Beryllium Bonds. ANGEWANDTE CHEMIE - INTERNATIONAL
EDITION, 55(30), 8736-8739

https://doi.org/10.1002/anie.201603690

7) Brea, O; Corral Pérez, I; M9, O; Yaiez, M; Alkorta, |; Elguero, J (2016). Beryllium-based Anion
sponges. Close relatives of proton sponges. CHEMISTRY - A EUROPEAN JOURNAL, 22(51), 18322-
18325
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8) Brea, O; El Khatib, M; Bendazzoli, GL; Evangelisti, S; Leininger, T; Angeli, C (2016). The Spin-
Partitioned Total-Position Spread Tensor: An Application To Diatomic Molecules. JOURNAL OF
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10) Brufia, S; Garrido-Castro, AF; Perles, J; Montero-Campillo, MM; Mé, O; Kaifer, AE; Cuadrado,
| (2016). Multi-Ferrocene-Containing Silanols as Redox-Active Anion Receptors.
ORGANOMETALLICS, 35(20), 3507-3519
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11) Calegari, F; Trabattoni, A; Palacios, A; Ayuso, D; Castrovilli, MC; Greenwood, JB; Decleva, P;
Martin, F; Nisoli, M (2016). Charge migration induced by attosecond pulses in bio-relevant
molecules. JOURNAL OF PHYSICS B: ATOMIC, MOLECULAR AND OPTICAL PHYSICS, 49(14)
https://doi.org/10.1088/0953-4075/49/14/142001

12) Carlo, GG; Benito, RM; Borondo, F (2016). Theory of short periodic orbits for partially open
guantum maps. PHYSICAL REVIEW E, 94(1)
https://doi.org/10.1103/PhysRevE.94.012222

13) Cheng, Y; Chini, M; Wang, X; Gonzalez-Castrillo, A; Palacios, A; Argenti, L; Martin, F; Chang,
Z (2016). Reconstruction of an excited-state molecular wave packet with attosecond transient
absorption spectroscopy. PHYSICAL REVIEW A, 94(2), 023403
https://doi.org/10.1103/PhysRevA.94.023403

14) Cohen, AJ; Mori-Sanchez, P (2016). Landscape of an exact energy functional. PHYSICAL
REVIEW A, 93(4)
https://doi.org/10.1103/PhysRevA.93.042511

15) de Jong, M; Biner, D; Kramer, KW; Barandiaran, Z; Seijo, L; Meijerink, A (2016). New Insights
in 4f(12)5d(1) Excited States of Tm(2+) through Excited State Excitation Spectroscopy. JOURNAL
OF PHYSICAL CHEMISTRY LETTERS, 7(14), 2730-2734
https://doi.org/10.1021/acs.jpclett.6b00924

16) Decleva, P.; Orr-Ewing, A.J.; Kowalewski, M.; Kornilov, O.; Marangos, J.P.; Worner, H.J,;
Johnson, A.S.; Forbes, R.; Rolles, D.; Townsend, D.; Schalk, O.; Mai, S.; Penfold, T.J.; Miller, R.J.D.;
Centurion, M.; Ueda, K.; Domcke, W.; Weber, P.M.; Baeck, K.K.; Travnikova, O.; Liekhus-
Schmaltz, C.; Figueira Nunes, J.P.; Neumark, D.M.; Gessner, O.; Stolow, A.; Rudenko, A.; Mishra,
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Structural dynamics: General discussion. FARADAY DISCUSSIONS, 194, 583-620
https://doi.org/10.1039/c6fd90072k

17) del Cueto, M.; Muzas, A.; Fichsel, G.; Gatti, F.; Martin, F.; Diaz, C. (2016). Role of van der
Waals forces in the diffraction of noble gases from metal surfaces. PHYSICAL REVIEW B -
CONDENSED MATTER AND MATERIALS PHYSICS, 93(6), 060301
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.93.060301
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18) Faginas-Lago, N; Yeni, D; Huarte, F; Wang, Y; Alcami, M; Martin, F (2016). Adsorption of
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62) Wang, Y; Diaz-Tendero, S; Martin, F; Alcami, M (2016). Key Structural Motifs To Predict the
Cage Topology in Endohedral Metallofullerenes. JOURNAL OF THE AMERICAN CHEMICAL
SOCIETY, 138(5), 1551-1560

https://doi.org/10.1021/jacs.5b10591
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63) Yainez, M; MJ, O; Montero-Campillo, M (2016). Beryllium subphthalocyanines self-
assembling properties. CANADIAN JOURNAL OF CHEMISTRY, 94(12), 1015-1021
https://doi.org/10.1139/cjc-2016-0283

64) Yafiez, M; Montero-Campillo, MM; Md&, O; Benidar, A; Rouxel, C; Kerisit, N; Trolez, Y;
Guillemin, JC (2016). Gas Phase Infrared Spectroscopy of Substituted Cyanobutadiynes. The Role
Played by Bromine Atom and Methyl Group as Substituents. CHEMPHYSCHEM, 17(7), 1018-1024
https://doi.org/10.1002/cphc.201501153

OTRAS PUBLICACIONES

Se incluyen monografias, capitulos de libros, conferencias publicadas, correcciones, editoriales,
letters, notas, libro de actas, meeting-abstracts y working papers

Capitulos de libro

1) Mykolayivna-Lemishko, Kateryna; Bistoni, Giovanni; Belpassi, Leonardo; Tarantelli, Francesco;
Montero Campillo, M. Merced and Yafiez, Manuel (2016). Charge Transfer in Beryllium Bonds
and Cooperativity of Beryllium and Halogen Bonds. A New Perspective. EN: APPLICATIONS OF
TOPOLOGICAL METHODS IN MOLECULAR CHEMISTRY, Pages 461-489, ISBN: 978-3-3-319-29022-
5

2) Seijo, L., Barandiaran, Z. Ab Initio Calculations on Excited States of Lanthanide Containing
Materials. HANDBOOK ON THE PHYSICS AND CHEMISTRY OF RARE EARTHS, Vol. 50, 2016, pp.
65- 89

3) Sindona, Antonello; Pisarra, Michele; Mencarelli, Davide; Pierantoni, Luca; Bellucci, Stefano
(2016). Plasmon Modes in Extrinsic Graphene: Ab initio Simulations vs Semi-classical Models.
FUNDAMENTAL AND APPLIED NANO-ELECTROMAGNETICS, 125-144
https://doi.org/10.1007/978-94-017-7478-9 7

Editoriales, Notas, Letters

4) Ares, P; Aguilar-Galindo, F; Rodriguez-San-Miguel, D; Aldave, DA; Diaz-Tendero, S; Alcami, M;
Martin, F; Gomez-Herrero, J; Zamora, F (2016). Antimonene: Mechanical Isolation of Highly
Stable Antimonene under Ambient Conditions (Adv. Mater. 30/2016). ADVANCED MATERIALS,
28(30), 6515

https://doi.org/10.1002/adma.201670209

5) Jorge, A.; Errea, LF.; lllescas, C.; Méndez, L. (2016). Comment on Classical description of H(15s)
and H*(n=2) for cross-section calculations relevant to charge-exchange diagnostics. PHYSICAL
REVIEW A, 93(6), 066701

https://doi.org/10.1103/PhysRevA.93.066701

Meeting-Abstract

6) Nisoli, M; Martin, F; Greenwood, J; Decleva, P; Palacios, A; Poletto, L; Frassetto, F; de Camillis,
S; Ayuso, D; Trabattoni, A; Mansson, E; Galli, M; Castrovilli, M; Calegari, F (2016). Ultrafast charge
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dynamics induced by XUV attosecond pulses in bio-relevant molecules. OPTICS INFOBASE
CONFERENCE PAPERS, Part F20-UP 2016
https://doi.org/10.1364/UP.2016.UM1A.1

PROYECTOS DE INVESTIGACION

Proyectos en | En

ejecucion colaboracién
QUIMICA 22 1
TOTAL FACULTAD CIENCIAS | 399 80

1) Calculo de datos atémicos y moleculares fundamentales para la modelizacion del borde del
plasma en iter

Referencia: ENE2014-52432-R

A desarrollar entre: 2015 - 2017

Investigadores UAM: Méndez Ambrosio, Luis / Luis F. Errea Ruiz, Ismanuel Rabadan Romero,
Clara lllescas Rojas, Alba M2 Jorge Palacios, Jaime Suarez Corujo

2) Caos cuantico y clasico en sistemas dinamicos y complejidad
Referencia: MTM2015-

A desarrollar entre: 2016 - 2018

Investigadores UAM: Borondo Rodriguez, Florentino

3) Catedra UAM-FUJITSU en Computacion Cientifica y Big Data
Referencia: FUAM 120600

A desarrollar entre: 2014 - 2018

Investigadores UAM: Martin Garcia, Fernando

4) Computacion en Ciencia de Attosegundos y de materiales: afrontando los nuevos retos de
la fisica y la quimica actuales

Referencia: FIS2016-77889-R

A desarrollar entre: 2016 - 2020

Investigadores UAM: Diaz Blanco, Cristina / Gonzalez Vazquez, Jesus / Wang, Yang/ Palacios
Cafias, Alicia / Corral Pérez, Inés / Martin Garcia, Fernando

5) Computacion en ciencia de attosegundos y de materiales: derribando la frontera entre la
fisica y la quimica

Referencia: FIS2013-42002-R

A desarrollar entre: 2014 - 2017

Investigadores UAM: Gonzalez Vazquez, Jesus; Martin Garcia, Fernando; Riviere Herrera, Paula;
Luca Argenti ; Diaz Blanco, Cristina ; Corral Pérez, Inés ; Palacios Caiias, Alicia

6) Dinamicas a diferentes escalas: desde moléculas pequenas aisladas a nanodispositivos
complejos

Referencia: CTQ2013-43698-P

A desarrollar entre: 2014 - 2017

Investigadores UAM: M6 Romero, Otilia / Diaz-Tendero Victoria, Sergio / Alcami Pertejo, Manuel
/ Luna Fernandez, Alberto
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7) Diseno de nuevos compuestos por medio de métodos tedricos
Referencia: 900T002684

A desarrollar entre: 2014 - 2016

Investigadores UAM: Alcami Pertejo, Manuel

8) Disociacion homolitica de enlaces O-H: Aplicaciones praccticas e implicaciones en Quimica,
Fisica y Bioquimica

Referencia: FQM790

A desarrollar entre: 2014 - 2019

Investigadores UAM: Marcos Laguna, M2 Luisa

9) Eramus+ Master “Theoretical Chemistry and Computational Modelling”
Referencia: H2020-MSCA-ITN-2014

A desarrollar entre: 2015 - 2019

Investigadores UAM: Yafiez Montero, Manuel

10) Estudio tedrico y computacional de procesos atdmicos en plasmas
Referencia: Proyecto de Cooperacion Interuniversitaria UAM-Santander con Asia
A desarrollar entre: 2015 - 2016

Investigadores UAM: Rabadan Romero, Ismanuel / Méndez Ambrosio, Luis

11) European Joint Doctorate “Theoretical Chemistry and Computational Modelling”
Referencia: ITN-EJD GA 642294-TCCM

A desarrollar entre: 2015 - 2018

Investigadores UAM: Yariez Montero, Manuel / Alcami Pertejo, Manuel / Corral Pérez, Inés

12) Interacciones no covalentes y quiralidad en nuevos materiales

Referencia: CTQ2012-35513-02-01

A desarrollar entre: 2013 - 2016

Investigadores UAM: Yafiez Montero, Manuel / Lamsabhi, Al Mokhtar / Montero Campillo, M.
de La Merced / M6 Romero, Otilia / Hurtado Ocampo, Sandra Marcela / Martin Sémer, Ana /
Martinez Fernandez, Lara / Brea Noriega, Oriana / Pablo Sanz Mercado / Inés Corral Pérez

13) Laboratorio Internacional Asociado. (LIA) Fragmentation DYNAmics of complex Molecular
systems - DYNAMICS

Referencia: LIA-DYNAMICS

A desarrollar entre: 2013 - 2016

Investigadores UAM: Fernando Martin Garcia, Manuel Alcami Pertejo, Sergio Diaz-Tendero
Victoria, Yang Wang

14) Luminiscencia y transferencia de energia en materiales fosforescentes y de centelleo con
lantanidos, utiles en iluminacidn e imagenes médicas. Estudios ab initio

Referencia: MAT2014-54395-P

A desarrollar entre: 2015 - 2017

Investigadores UAM: Barandiardn Piedra, Zoila /Luis Seijo Loché

15) Materiales avanzados de carbono para fotovoltaica molecular (FOTOCARBON)
Referencia: S2013/MIT-2841

A desarrollar entre: 2014 - 2018

Investigadores UAM: Trukhina, Olga / Martinez Diaz, Victoria / Torre Ponce, Gema De La /
Bottari, Giovanni / Pardo Rodriguez, Virtudes / Vazquez Bueno, Purificacion / Urbani, Maxence
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Raphael / Garcia Iglesias, Miguel / Caballero Calvo, Maria Esmeralda / Rodriguez Morgade, M /
Yafiez,M / M6, O / Lamsabhi, A.M / Corral, | / Montero-Campillo, MM

En colaboracion: Departamento de Quimica Orgdnica de la Universidad Complutense. Instituto
de Ciencia Médica

16) Modificacion de la reactividad y disefio de nuevos materiales mediante enlaces de Berilio
y otras interacciones no-covalentes

Referencia: CTQ2015-63997-C2-1-P

A desarrollar entre: 2016 - 2018

Investigadores UAM: Manuel Yanez Montero, Otilia Mé Romero, Al Mokhtar Lamsabhi, Inés
Corral Pérez, Oriana Brea Noriega, Serra Arlanscan

17) Nuevas fronteras del nanomagnetismo fundamental y aplicado (NANOFRONTMAG-CM,
Grupo Tedrico de la UAM)

Referencia: S2013/MIT-2850

A desarrollar entre: 2014 - 2018

Investigadores UAM: Aliev Kazanski, Farkhad / Martin Garcia, Fernando / Ramos Ruiz, Miguel
Angel / Suderow, Hermann Jesus / Agrait De La Puente, Mario Nicolas / Miranda Soriano,
Rodolfo / Alcami Pertejo, Manuel / Diaz-Tendero, Sergio / Wang, Yang

Departamento de Fisica de la Materia Condensada

18) Simulaciones atomicas de primeros principios metodologia y aplicaciones sistemas
complejos.

Referencia: FIS2012-37549-C05-03

A desarrollar entre: 2013 - 2016

Investigadores UAM: Soler Torroja, Jose Maria / Yndurain Munoz, Felix / Gomez Santos,
Guillermo / Alvarez Carrera, Jose Vicente / Mori Sanchez, Paula / Fritz, Michelle Marie /
Fernandez Serra, Maria Victoria / Silva Alexandre, Simone

Departamento de Fisica de la Materia Condensada

19) Sistemas moleculares complejos en condiciones atipicas: ionizacion y excitacion de
moléculas, agregados y materiales hibridos

Referencia: CTQ2016-76061-P

A desarrollar entre: 2016 - 2019

Investigadores UAM: Alcami Pertejo, Manuel

20) Transgrediendo la aproximacion Born-Oppenheimer en colisiones molécula-superficie en
tiempo real

Referencia: CTQ2013-50150-EXP

A desarrollar entre: 2014 - 2016

Investigadores UAM: Diaz Blanco, Cristina / Gonzalez Vazquez, Jesis / Corral Pérez, Inés

21) XUV/X ray lasers for ultrafast electronic control in chemistry - XCHEM

Referencia: ERC-AdG-2011-GA 290853-XCHEM

A desarrollar entre: 2012 - 2017

Investigadores UAM: Martin Garcia, Fernando / Cristina Diaz Blanco, Jesus Gonzalez Vazquez,
Luca Argenti, Alicia Palacios Cafias, Paula Riviere, Inés Corral Pérez, Manuel Alcami Pertejo,
Sergio Diaz-Tendero Victoria

22) XUV/X-ray light and fast ions for ultrafast chemistry (XLIC)

Referencia: COST Action CM1204
A desarrollar entre: 2013 - 2017
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Investigadores UAM: Manuel Alcami Pertejo, Manuel Yaiiez Montero, Otilia Mé Romero, Sergio
Diaz-Tendero Victoria, Fernando Martin Garcia, Inés Corral Pérez, Cristina Diaz Blanco, Jesus
Gonzalez Vazquez, Clara lllescas Rojas, Luis Mendez Ambrosio, Alicia Palacios Cafias,

AYUDAS INDIVIDUALES

Contratos |Juan de la|Ramén vy

Predoc Cierva Cajal Otras TOTAL
QUIMICA 3 0 2 0 5
TOTAL FACULTAD CIENCIAS |64 8 19 7 98

Dotacion adicional Ayudas para Contratos Predoctorales para la formacién de Doctores
AGUILAR-GALINDO RODRIGUEZ, FERNANDO. Referencia: BES-2014-069545 (2015-2018).
ARSLANCAN, SERRA. Referencia: BES-2013-065420 (2014-2017).

CUETO CORDONES, MARCOS DEL. Referencia: BES-2014-069544 (2015-2018).

Dotacion Adicional Ramoén y Cajal

DIAZ-TENDERO VICTORIA, SERGIO. Referencia: RYC-2010-07019 (2011-2017)

MORI SANCHEZ, PAULA. Referencia RYC-2009-04762 (2010-2016)

DIAZ BLANCO, CRISTINA. Referencia: RYC-2013-14586 (2014-2018).

PALACIOS CANAS, ALICIA. Referencia: RYC-2014-16706 (2015-2019)

TESIS DOCTORALES 2016

Tesis leidas Dirigidas
2 2

Programa de Doctorado: Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2)

Scattering of atoms and diatomic molecules from non-metal surfaces / Sdnchez Muzas, Alberto
Pablo
Dirigida por: Martin Garcia, Fernando; Diaz Blanco, Cristina

Study of diatomic molecules under short intense laser pulses / Ferreira Da Silva, Rui Enmanuel
Dirigida por: Riviere Herrera, Paula; Martin Garcia, Fernando
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