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Procesos quimicos, estados excitados, materiales moleculares

Unidad de Investigacion en Quimica Teorica, UIQT

La Quimica Tedrica y la Modelizacion Computacional juegan un papel fundamental en el
desarrollo de la quimica moderna, la bioquimica, la quimica biolégica, la fisica y la ciencia
de materiales.

GRUPO DE I+D

La Unidad de Investigacién en Quimica
Teodrica (UIQT) coordinada por el Profesor José
_ » : = Séanchez-Marin, es un grupo de investigacion
- et Usailize g B % ) del Instituto de Ciencia Molecular de la
¢ Quimica Cuantica k- N Universitat de Valéncia, centrado en la

—Q g elaboracion y aplicacion de métodos quimico-
cuanticos para la interpretacion teorica del
comportamiento quimico fisico de la materia.

Area de conocimiento

e Quimica Molecular

Colaboracion

i Lineas de investigacion:
e Proyectos en colaboracion

— Caracterizacion de sistemas moleculares y
bioquimicos en estado excitado mediante el
estudio teérico de la espectroscopia y de los

e Formacion especializada procesos fotoquimicos desde el punto de vista

computacional.

Estudio tedrico de sistemas moleculares
utiizados como componentes electroactivos
(semiconductores) o fotoactivos (colorantes,
electroluminiscencia) en dispositivos de electronica molecular — electronica organica.

Estudio tedrico de la reactividad quimica sobre catalizadores sélidos (zeolitas y
clusters metalicos).

Desarrollo de métodos de quimica cuéntica de alta precisién para el tratamiento de
sistemas moleculares de gran dimension, y su aplicacién en el calculo de propiedades
moleculares y energias de interaccion.

Simulaciones moleculares y modelizacion aplicados al disefio de farmacos asistido
por ordenador: asociacion de biomembranas modelo, clasificacion de farmacos y
antioxidantes, y dominios activos minimos de proteinas de la familia Bcl2, apoptosis y
cancer.

e Asesoramiento y consultoria

e Proyectos de I+D bajo demanda

Campos de aplicacién: Los resultados de investigacion y capacidades de la UIQT son
aplicables a multitud de sectores relacionados con la quimica, como pueden ser la
industria farmacéutica y bioquimica, industria quimica de procesos, quimica verde, industria
electronica, etc.

Servicios a empresas y otras entidades:
Asesoramiento técnico y consultoria sobre
- Métodos de simulacién de procesos quimicos (célculo de propiedades) a nivel
molecular.

Disefio y desarrollo de farmacos asistidos por ordenador: pre-seleccién (cribado
virtual) de las cabezas de serie candidatas a mayor actividad farmacologica.

Disefio y caracterizacion asistida por ordenador de nuevos semiconductores
organicos, colorantes organicos y sistemas moleculares emisores de luz utilizados
en dispositivos de electronica molecular (OLEDs, LECs, células fotovoltaicas).

Disefio de catalizadores sdlidos selectivos (acido-base y redox) para procesos
guimicos sostenibles y generacién de combustibles limpios.

O | oficina de transferéncia Recursos singulares: El UIQT cuenta con los recursos de computacion adecuados para

de resultats d'investigacio

sus lineas de trabajo, destacando:

Avda. Blasco Ibafiez. 13 - Computer cluster Xedn y Opterén: Cluster Hibrido de supercomputacién con
46010 Valencia (Espafia) servidores de calculo Intel Xeon 14 y AMD Opteron 4.

Tel. +34 96 3864044 Computer cluster PC: Cluster computacion de 30 computadores con servidores de
otri@uv.es célculo Intel 17 y Quadcore 7.

Www.uv.es/otri
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Informacién adicional

OTRA INFORMACION DE INTERES

La UIQT, ademas de desarrollar regularmente proyectos competitivos en el marco del Plan Nacional de 1+D, colabora activamente
con otros grupos y redes de investigacion internacionales. Destacan especialmente los siguientes proyectos coordinados con
diversos grupos nacionales e internacionales:

CELLO es un proyecto financiado por el 7FP cuyo objetivo es el desarrollo de
fuentes luminicas muy eficientes, de bajo costo, y flexibles, empleando los
llamados LEC (Light Emitting Electrochemical Cells) basados en complejos

i6nicos de iridio. RESEARCH FOR LOW COST
FLEXIBLE LIGHTING SOLUTIONS

El programa Consolider Nanociencia Molecular, tiene por objeto sintetizar

3 =wr~o Y caracterizar moléculas y materiales supramoleculares y nanoparticulados
5 .0 ‘ con funcionalidades electrénicas, magnéticas o bioldgicas. Asimismo, se
X' com"def 20]0 contempla explorar su uso como dispositivos nanomecanicos, en electrénica

3 o molecular (como OLEDs, laseres y células solares), en quimica (como
Nanoclencla Molecular sensores moleculares) y en medicina (como agentes de contraste en

imagineria de resonancia magnética o como bio-sensores en terapias
antitumorales por hipertermia).

Composicion fotogréafica, en perspectiva, de la Sala de Computacion (STC).

La UIQT participa en el Master Europeo “Theoretical Chemistry and Computational Modelling” (TCCM) constituido por un
consorcio de siete universidades europeas, el cual ha recibido la distincion de Master Erasmus Mundus de la Unién Europea.
Este master pretende preparar expertos en el uso y desarrollo de técnicas computacionales en las ciencias moleculares que
puedan trabajar en empresas innovadoras de sectores tales como el farmacéutico, petroquimico, nuevos materiales o
nanotecnologia. Actualmente se esta promoviendo un Joint Doctoral Program entre las universidades participantes en el méaster. El
siguiente portal web da acceso a informacién adicional sobre ambos programas: http://www.emtccm.org/

Contacto

Unidad de Investigacién en Quimica Tedrica, UIQT

Instituto de Ciencia Molecular (ICMol). Universitat de Valéncia
José Sanchez Marin

Tel: 96 354 44 44

E-mail: Jose.Sanchez@uv.es

Homepage: http://www.icmol.es/
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