Memoria definitiva en procés d'avaluacié 2011
QUIMICA FiSICA

Tesls Dirigides, Treballs d'Investigaci6, Treballs de Master o de Tercer Cicle Dirigits

1- Codi: 017951 Clau: Tesi Doctoral (CELDA MUNOZ, BERNARDO)}
Any: 2011 Tito}: Andlisis molecular integral del glioblastoma maktiforme, Caracterizacion gendmica, transcriptémica y
metabolémica con tecnologfas masivas de alto rendimeinto molecular
Autor: Ruben Ferrer Luna Director: Bernardo Celda Mufioz, Coneepeidn Lépez Ginés, Migue! Cerdd Nicolds Qualificacid:
Excellent cum laude
Classificaci: Tesis doctoral Excelent Cum Laude

3 Codi: 016250 Claw: Tesi Doctoral (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Any: 2011 Tito): Estudio tedrico de Ta hidrélisis de ésteres fosfato catalizada por la superfamilia de I Fosfatasa Alcalina.
Andlisis de la promiscuidad enzimdtica
Autor! Violeta L6pez Canut Director: Hiaki ‘Fuiién y Vicente Moliner Qualificacié: Excellent cum laude
Classificacié: Tesis doctoral Excelent Cum Laude
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- Articles en Revistes

gz;l;[ )062£24 Claw: Atticle (AULLO I REVERTE, JOSEP MARIA; PIQUERAS GARCIA, CARMEN; CRESPQ CRESPO,

Any: 2011 Auters: R. CRESPO, M.C. PIQUERAS, J. M. AULLO, 0. TAPIA

Tito): A Theoretical study of semiclassic

models: toward a quantum mechanical

representation of chemical processes

Revista: 900829 - International Journal of Quantum Chemistry

Informacié addicional; Velum: 111 Némero: 2 Pigina inicial: 263 Pagina final: 271Data de publicacié: 2011
Classificacié: Article ISI al Zon quartil

Codi: 077078 Clau: Arlicle (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011 Autors: Marfnez-Granados B, Morales JM, Rodrigo IM, Del Olmo I, Serra MA, Ferrandez A, Celda B, Monledn D.

Titol: Metabolic profile of chronic liver disease by NMR spectroscopy of human biospies

Revista: 909960 - International Journal of Molecular Medicine

informacié addicional; Volum: 27(1) Nimero: Phgina inicial: [11 Pagina final: 1 17Data de publicacid: 2011
Classificacié: Article ISI al 3er quartil

Cadi: 077079 Clan; Article (CELDA MUNOZ, BERNARDO)
Any: 2011 Autors: Ferrer-Luna R, Nafez L, Piquer ], Arias B, Das{ F, Cervio A, Arakaki N, Sevlever G, Celda B, Martinetto
H.

Titol; Whole-genomic survey of oligodendroglial tumers: correlation between allelic imbalances and gene expression profiles

Revista: 303603 - Journal of Neurooncology
Informacié addicional; Volum: 103(Iy Néimero: Pdgina iniclal: 71 Piagina final; §5Data de publicacid: 05/2011

Classificacid: Article Ambit Internacional

Codi; 077080 Clau: Article (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011 Autors: Croitor Sava A, Martinez-Bisbal MC, Van Huffel S, Cerda JM, Sima DM, Celda B.

Titol: Ex vivo high resolution magic angle spinning metabolic profiles describe intratumoral histopathological tissue properties
in atult human gliomas.

Revista: 905567 - Magnetic Resonance in Medicine

Informaci addicional: Volum; 65(2) Nimere: Pagina inicial; 320 Phgina final: 328Data de publicacif: 02/2011

Classificaclé: Article ISIal ter quartil

Codi: 074544 Clau: Article (CELDA MUNOZ, BERNARDO; MARTINEZ BISBAL, MARIA CARMEN)
Any: 2011 Autors: S. Tortajada; E. Fuster-Garcia; 1. Vicente; P. Wesseling; F.A, Howe; M. Julia-Sapé; A.P. Candiota; D.

Monledn; A. Moreno-Torres; J. Pujol; JR. Griffiths; A. Wright; A.C. Peet; M.C. Martinez-Bisbal; B. Celda; C. Ards: M. Robles;

J M. Garcia-Gémez

Titol: Incremental Gaussian Discriminant Analysis based on Graybill and Deal weighted combination of estimators for brain
tumour diagnosis

Revista: 910887 - Journal of Biomedical fnformatics

Informtacié addicional: Volum: 44 Nfmere: 4 Pagina inicial; 677 Pagina final: 687Data de publicacié: 04/03/2011

Classificacié: Article IS al 20n quartil

Codi: 074545 Clau: Article (CELDA MUNOZ, BERNARDO; MARTINEZ BISBAL, MARIA CARMEN)
Any: 2011 Autors: AR Croitor-Sava; M C Martinez-Bisbal; T Laudadio; J Piquer; B Celda; A Heerschap; D M Sima; 8 Van

Huffel
Titel: Fusing in vivo and ex vivo NMR sources of information for brain tumor classification

Revista: 905922 - Measurement Science & Technology
Informacié addictonal: Volum: Nimero: Pagina infcial: Pagina final: Data de publicacié: 01/01/2011

Classificacié: Article ISLal ler quartil
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11-

12-

Codi: 074540 Clau; Article (CELDA MUNOZ, BERNARDO; MARTINEZ BISBAL, MARIA CARMEN; MARTINEZ
GRANADOS, M. BEATRIZ)

Any: 20F1 Autors: M.C. Martinez-Bisbal, B. Martinez-Granados; AL Catald-Gregori; J. Sénchez; B, Celda; L. Mart{-Bonmat{

Titol: Complementariedad de la espectroscopfa univéxel y la imagen de espectroscopia multivéxel obtenidas mediante bobina de
cuadratura para la deteccién del carcinoma de prostata

Revista; 302244 - Radiologfa
Informacié addicional: Volum: 53 Niimero: 1 Pagina iniciak 47 Pagina final; 55Data de publicacié: 01/01/2011
Classificacié: Article Ambit interacional

Codi: 074541 Claut Article (CELDA MUNQZ, BERNARDOQ; MARTINEZ BISBAL, MARIA CARMEN; MARTINEZ
GRANADOS, M. BEATRIZ)

Any: 2011 Aufors: M.C, Martinez-Bisbal; V. Esteve; B. Martinez-Granzdos; B. Celda

Titol: Magnetic resonance microscopy contribution to interpret High-Resolution Magic Angle Spinning Metabolomic Data of
Human Tumor Tissue

Revista: 913197 - Journal Of Biomedicine And Biotechnology
Informacié addicional: Volum: Nimero: Piginainicial: Pagina final: Data de publicacié: 01/01/201]
Classificacié: Adticle 1S al 3er quartil

Codi: 074543 Clau: Article (CELDA MUNOZ, BERNARDO; MARTINEZ BISBAL, MARIA CARMEN; MARTINEZ
GRANADOS, M. BEATRIZ)
Any: 2011 Auters: E. Fuster-Garcia; C, Navarro; J.V, Salvador Tortajada; J.M, Garcfa-Gémez; C. Sdez; J. Calvar; J, Griffiths;
M. Julia-Sapé; F.A. Howe; J. Pujol; A.C. Pect; A Heerschap; A. Moreno-Torres; M.C. Martinez-Bisbal; B, Martinez-Granados;
P. Wesseling; W, Semmler; J. Capeliades; C. Majés; A. Alberich-Bayarri; A. Capdevila; D. Monledn; L. Mart{-Bonmatf; C. Ards;
B, Celda; M. Robles

Titol; Compatibility between 3T IH SV-MRS data and automatic brais tumour diagnosis support systems based on databases of
15T TH SV-MRS spectra

Revista: 910085 - Magnetic Resonance Materials in Physics Bielogy and Medicine

Informacid addicional: Volum: 2i Ninero: 1 Pagina infcial: 35 Pagina final: 42Data de publicacié: 01/02/2011

Classificacié: Article ISI al 2on quartil

Codi: 071017 Clau: Articte (GALVEZ ALVAREZ, JORGE)

Any: 2011 Autors: Jorge Gilvez;Vicent M. Villar;Mar(a Gélvez-Llompart;Jose Marfa Amigo.

T{tol: Chemistry explained by topology: an alternative approach.

Revista: 910326 - Combinatorial Chemistry & High Throughput Screcning

Informacit addicional: Volum: 14 Ndmero: 4 Pagina inicial: 279 Pagina final: 283Data de publicacié: 05/2011
Classificaci6: Article 1STal ler quartil

Codi: 061819 Clau: Article (GALVEZ ALVAREZ, JORGE; GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: Jorge Gilvez; Miriam Parreiio; Jordi Pla; Jaime Sanchez; Maria Gdtvez-Llompart; Sergio Navarro; Ramén
Garcfa-Domenech

Titol: Application of molecular topology to the prediction of water quality indices of alkylphenol pollutants

Revista: 310590 - International Journat of Chemoinformatics and Chemical Engineering

Informacié addicional: Volum:  Némero: | Pagina inicial: | PAgina final: 11Data de publicacié: 2011

Classificacl6: Articte Ambit Internacional

Codi: 070265 Claw: Article (GALVEZ ALVAREZ, JORGE: GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: Jordi Pla-Franco; Marfa Gélvez-Llompart; Jorge Gélvez; Ramén Garcfa-Domenech

Titol: Application of molecular topology for the prediction of reaction yields and anti-inflammatory activity of heterocyclic
amidine derivatives

Revista: 913186 - International Journal Of Molecular Sciences

Informacié addicional: Volum: 12 Ntmero: Pagina inicial: 1281 Pagina final: 1292Data de publicacié: 2011

Classificacié: Article [SIal Zon quartil
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14-

15-

16-

18-

Codi: (0770266 Clau: Article (GALVEZ ALVAREZ, JORGE; GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: R. Garcfa-Domenech; [sabel Dense Manhenje; Yamileth Monje; Adassa Lépez-Gonzalez; Rafael Marco;
Catalina Tacho; Jorge Gélvez

Titol: Search of QSAR models for predicting the antiprotozoal activity and cytotoxicity in vitro of a group of pentamidine
analogous compounds

Revista: 913841 - Lewters In Drug Design & Discovery
Informacié addicional: Volum: 8 Ntimero: Pagina inicial: 172 Pagina final: 180Data de publicacidé: 2011
Classificaciés Article IST al 4et quartil

Codi: 061818 Claw: Anticle (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: Y. Marrero-Fonce; E. R. Martfez; G. M. Casatiola-Mart{n; B, Pérez-Giménez; Y. Echeverfa-Dfaz; R.
Garcefa-Domenech; 1.E. Rodriguez Borges

Titel: Bond-Extended Stochastic and Nonstochastic Bilinear Indices. [. QSPR/QSAR Applications to the Description of
Properties/Activities of Small-Medium Size Organic Compounds

Revista: 900829 - International Journal of Quantum Chemistry

Informacié addicienal; Volum: {11 Nimero: Pigina inicial: 8 PAgina final: 34Data e publicacié: 2011
Classificacié: Article IST al 2on quartil

Codi: 070267 Clan: Adticle (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Auters: Marfa Gélvez-Liompart; M.C. Recio; R, Garcfa-Domenech

Titol: Topological virtual screening: a way to find new compounds active in ulcerative colitis by inhibiting NF-&#954;B
Revista: 909338 - Molecular Diversity

Informacié addicional: Volum: 15 Ndmero: Phgina infcial: 917 Pagina final: 926Data de publicacié: 2011
Classificacté; Article ISIal Ter quartil

Codis 070268 Clan: Adicle (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: Yovani Marrero-Ponce; Dany Siverio-Mota; Marfa Gélvez-Liompart; Marfa C. Recio; Rosa M. Giner;
Ramén Garcfa-Domanech; Francisco Tomens; Vicente J. Ardn; Marfa Lorena Cordero-Maldonado; Camifa V. Esguera; Peter
AM. de Witte; Alexander D. Crawford

Tito): Discovery of novel anti-inflammatory drug-like compounds by aligning in silico and in vive screening: The
nitroindazolinone chemotype

Revista: 904356 - European Journal of Medicinal Chemistry

Informacié addicional: Volum: 46 Namero: Phgina inicial: 5736 Phgina final: 5753Data de publicacié: 2051
Classificacit: Article 181 af ler quartil

Codi: 070269 Clau: Article (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: Maria Gélvez-Llompart; Riccardo Zanni; Ramén Garefa-Domenech

Titol; Modeling natural anti-inflanimatory compounds by molecular topology

Revista: 913186 - International Journal Of Molecular Sciences

Informacié addicional; Volum: 12 Niimero: Pagina inicial: 9481 Phgina final: 9503Data de publicacié: 2011
Classifieacté: Article 1ST at 2on quartil

Codi: 078201 Clau? Article (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Autors: Juan A. Castillo-Garit; Ramén Garcia-Domenech; Yovany Marrero-Ponce; Francisco Torrens; Concepcion
Abad

Tito): Atont-based 3D-chiral quadratic indices. Past 3: prediction of the binding affinity of the stercoisomers of fenoterol to the
&#946;2 adrencrgic receptor

Revista; 904383 - Afinidad

Informacié addicional: Volum: LXVIH Niamero: 555 Phgina inlcial: 334 Pigina final: 340Data de publicacig: 2011

Classificacio: Article ISI af 4ri quartil
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20-

21-

22-

23-

25-

VRIVELSIT:

!?’F&'“ _E\.\

T2

o

Codl: 061549 Claw; Article (LOPEZ CANUT, VIOLETA)

Any: 2011 Autors: V. Lopez-Canut, M. Roca, J, Bertrdn, V. Moliner, I, Tuiién

Titol: Promiscuity in Alkaline Phosphatase Superfamily, Unraveling Evolution through Molecular Simulations.
Revista: 900665 - Journal of the American Chemicat Society

Informacié addicional: Enviado Volum: Nimero: Pagina inicial; Phgina final: Data de publicacié: 2011

Classificacié: Articte ISI al ler quartii vol, 139 ‘P;{c; . 12050 - [ZQG '

Codi: 061550 Claw: Article (LOPEZ CANUT, VIOLETA)

Any; 2011 Autors: S.Martf, V. Motiner, 1. Andrés, M. Roca, V. Lépez-Canut, E. Siila, I Tui6n, J. Bertrdn

Titol: Diseiio Computactonat de Catalizadores Biolégicos

Revista: 900623 - Anales de Quimica

Informaci6 addicional: Aceptado y pendiente de publicacion Volum: Nimero! Phgina inicial: Pagina final: Data de

publicacié: 2011 VOL., O PAG , \MY - 153

Classificacié: Altres

Codi: 077054 Clau: Article (PEREZ GIMENEZ, FACUNDO)

Any: 2011 Autors: 1. A, Castillo-Ganit, M. C. Vega, M. Rolén, Y. Marrero-Ponce, A. (Goémez-Barrio, J. A, Bscario, A, Alvarez
Bello, A. Montero, . Torrens, P Pérez-Giménez, V. L. Arén and C. Abad,

Titol; Ligand-based discovery of novel trypanosomicidal drug-like compounds; In silico identification and experimental support
Revista: 904356 - European Journal of Medicinal Chemistry

Informacié addicional; Eur.J, Med, Chem, Volum: 46 Ndmere: Pagina inicial; 3324 Pagina final: 3330Data de
publicacid: 2011

Classificacié: Article ISTal ler quartil

Codi: 077522 Clau: Article (PEREZ GIMENEZ, FACUNDOY

Any: 2011 Autors: Y. Marrero-Ponce, E.R. Martfuez, G.M. Casaiiola-Martin, F¥, Pérez-Giménez, Y .E. Dfaz, R. Garcia-
Domenech, J.E. Rodriguez Brogues

‘Fitol: Bond-extended stochastic and nonstochastic bitinear indiccs. I QSPR/QSAR applications to the description of
properties/activities of small-medium size organic compounds.

Revista: 000829 - International Journat of Quantum Chemistry

Informacié addicional: Volmm: [11 Niimero: 1 Pagina inicial: 8 Phgina final; 34Data de publicacids 2011
Classificacié: Asticle IS al Zon quaril

Codi: 067156 Clau: Articte (TOMAS VERT, FRANCISCO)

Any; 2011 Awutors! Vega-Hissi, E. G. ; Andrada, M. F.; Zamarbide, (. ; Bstrada, M. R, ; Tomds-Vert, F

“Titol: Theoretical studies on sulfanilamide and derivatives with antibacterial activity: conformational and electronic analysis
Revista: 909303 - Journal of Molecular Modeling

Informacié addicional: Volum: 17 Nfimero: 6 Pagina inicial: 1317 Tagina final: 1323Data de publicacié: 2011
Classifieaci6: Article ISI at ler quartil

Codi: 067058 Clau: Article (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Auny: 2011 Autors: L Tufién, J. T. Hynes
Tilok: A simple model for barrier frequencies for enzymatic reactions

Revista: 910825 - Chemphyschem
Informacié addicional; Volum: 12 Niimero: FPagina inicial: 184 Phgina final: 190Data de publicacié: 2011

Classificacié: Article ISI al fer quartil

Codi: 067059 Clau: Aricle (TUNON GARCIA DE, VICUNA, IGNACIO NILO}

Any: 2011 Aufors: J, Lameira, C. N. Alves, L. Tuii6n, S. Manf, V. Moliner

Titel: Enzyme molecular mechanism as a Starting Point to design new inhibitors: A theoretical study of O-GleNAcase
Revista: 909613 - Journal of Physical Chemistry B

Informiacté addiclonal; Volum: 115 Nimero: Phgina inicial: 6764 Pagina final: 6775Data de publicacid: 2011
Classificaci6: Article IS al ler quartil

=
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Codi: 067061 Clau: Article (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)

Any: 2011 Aufors: S. Ferrer. S, Mantf. J. Andrés, V. Moliner, I. Tuiién, J. Bertrdn

TFitol: Molecular mechanism of chorismate mutase activity of promiscuous Mbtl

Revista: 909714 - Theoretical Chemistry Accounts

Informacid addiclonal: Volum: 128 Némero: Pagina infcial: 601 Phgina final; 607Data de publicacié: 2011
Classificacid: Article IS af 20n quartil

27 Codi: 070245 Clau: Article (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NiLO)
Any: 2011 Autors: Tan H. Williams; J. Javier Ruiz Pernfa; Iiiaki Tufién
Titol: Does glycosyl transfer involve an oxacarbenium intermediate? Computational simulation of the lifetime of the
methoxymethyl cation in water
Revista: 900676 - Pure and Applied Chemistry
Informacié addicional; Volum: 83 Neimero: Pagina iniciak: 1507 Pagina final: 1514Data de publicacié: 01/08/2011
Classificaciés Aricle ISI al 2on quartil
28- Codl: 070246 Clau: Atticle (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Any: 2011 Autors: Jeronimo T.ameira; CFaudio Nahum Alves; Ifiaki Tuii"on; Sergio Martf; and Vicent Maliner
Tito): Enzyme Molecular Mechanisnt as a Starting Point to Design New Inhibitors: A Theoretical Study of O-GlcNAcase
Revista; 909613 - Journal of Physical Chemistry B
Informacig addicional: Volum: 115 Némero: Pagina inicial: 6764 Pagina final: 6775Data de pubticacié: 04/05/2011
% Classificacié: Article IS al ler quartii
o
4 29 Codi: 062107 Clau: Article (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO; ROCA MOLINER, MARIA TERESA)
U Any: 2011 Autors: S, Marif; V. Moliner: J, Andrés; M. Roca; V. Lopez-Canut; E. Silla; I, Tufién; I. Bertrin
:) Tital: Disefio Computacional de Catalizadores Biol6gicos
. Revista: 900623 - Anales de Quimica
-3 Informacié addicional: Volum: 107 Nomero: Pagina inicial: 144 Pagina final: 153Data de publicacid: 2011
A Classificacid: Altres
30- Codiz 069957 Clau! Article (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO; ROCA MOLINER, MARIA TERESA)
Any: 2011 Autors: V, Lépez-Canut; M. Roca; J. Bertrdn; V. Moliner; L Tufién
Tftol; Promiscuity in Alkaling Phosphatase Superfamily. Unraveling Evolution throught Molecular Simulations
Revista: 900665 - Journal of the American Chemical Socicty
Informacié addicional: Velum: 133 Némero: Piginainicial: 12050 Pagina final: 12062Data de publicacié: 2011
Classificacié: Article ISIal ler quartil
31 Codi: 067237 Clau: Article (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE JUAN)
Any: 2011 Autors! Agrisuelas, Jeronimo; Gabrietli, Claude; Garcia-Jarefio, Jose Juan; Pemot, Hubert; Vicente, Francisco
Titol: Tonic and Free Solvent Motion in Poly(azure A) Studied by ac-Electrogravimetey
Revista: 914198 - Journal Of Physical Chemistry C
Informacié addicional; Velum: 115 Nemere: 22 Phgina intcial; 11132 Pagina final; 11139Data de publicacid: 2011
Classificacié: Article ISIal ter quartil
32 Codis 073942 Clau: Article (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE JUAN}

Any: 2011 Autors: J. Aprisuclas, C. Gabnieili, 1. J. Garcia-Jarefio, H. Perrot, F. Vicente
Titol: lonic Exchanges Of Poly-(Azure A) Studied By Ac-Electrogravimetry

Revista: 002506 - ECS Transactions
Informacié addicional: Volum: 35 Némero: 10 Pagina inicial: 43 Phgina final; 51Patade publicacid: 2011

Classificacié; Article Ambit Internacional
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33- Codi: 073943 Clau: Article (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENQ, JOSE JUAN)
Any: 2011 Autors: I. Agrisuelas, C. Delgado, C. Gabrielli, J.J. Garcfa-Jarefio, H, Perrot, F. Vicente
Titol: Electrochemical stabilization of Prussian Blue films in NH4Cl aqueous medium
Revista: (02506 - ECS Transactions
Informacié addicional: Volum: 35 Nomero: 10 Pigina inicial: 53 Phgina final: 61Data de publicacié: 2011
Classificacié: Article Ambit Tnternacional

M- Codi: 074535 Clau: Aricle (VILA BUSO, MARIA AMPARQ OFEL)
Any; 2011 Autors: MManconi, C.Sinicio, C.Caddeo, A.Q.Vila, D.Valenti, A M.Fadda
Titol: Penctration enhancer containing vesicles as carriers for dermal delivery of tretinoin
Revista: 903132 - International Journal of Pharmaceutics
Informacié addiclonal: Volum: 412 Nimere: Pagina inicial: 37 Pagina final: 46Data de publicacié: 16/04/2011
Classificacid: Article 18I al ler quartil
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[
"

Codi; 037723 Clau: Capitol de llibre (GARCIA DOMENECH, RAMON)
Any: 2011 Titol: Capftulos 8-13
Autors: José Luis Moreno Frigols; Ramén Garefa Doménech; Gerardo M, Antén Fos

Llibre: Intreduccion a la Fisicoquimica
ISBN: 978-84-370-7966-0
Classificacié: Capftot en Ilibre nacional

TALTA
NSTIF\CAN TS

2. Codi 043350 Claw: Capitol de llibre (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Any: 2011 Titol: Hybrid Schemes Based on Quantum Moechanics/Molecular Mechanics Simulations: Goals to Success,
Problems, and Perspectives
Autors: Silvia Ferrer, ], Javier Ruiz-Pernfa, Sergio Martf, Vicent Moliner, Ifiaki Tufién, Juan Bertrdn, Juan Andrés
Lhbre: Advances in protein chemistry and structural biology. Volume 85
ISBN: 978-0-12-386485.7
Classificacit: Capitol en ifibre internacional
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Llibres de CC i Publicacions Multimedia

1-  Codi: 043486 Clau: Llibre de contingut cientific (TOMAS VERT, FRANCISCO)
Any: 2011 Titol: La Quimica en el segle XX Descobrir i condixer
Autors: Francisco Tomés Vert
ISBN: 978-84-370-78%6-0
Editorial; 000030 - Servei de Publicacions de la Universitat de Valencia - 5
Classificacié: Llibre en Editorial de Prestigi

2-  Codi: 043487 Claw: Llibre de contingut cientific (TOMAS VERT, FRANCISCO}
Any: 2011 Titol: LaQufmica en el ssiglo XXI. Descubrir i conocer
Autors: Francisco Tomds Vert
ISBN: 978-84-370-7897-7
Editorial: 000030 - Servei de Publicacions de la Universitat de Valgncia - 3
Classificacié: Llibre en Editorial de Prestigi

s
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Participaci6 en Congressos i Reunions Clentifiques

Cadi; 089464 Tipus de participacié: Pondacia (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011 Titol; Resonancia Magnetica Nuclear, una aproximacién molecular (genémica y metabolémica) al diagndstico y
pronSstico de tumores cercbrales

Autors: Bemardo Celda Caracter: Nacional

Congrés: ler ENCUENTRO MULTIDISCIPLINAR DE INVESTIGACION EN CANCER DE LA COMUNIDAD
VALENCIANA

Publicacio:
Classificacié: Pondncia en Congrés Nacional sense Proceedings

Codi: 089465 Tipus de participacié: Comunicaci6 (CELDA MUNOZ, BERNARDO)
Any: 2011 Titol: Valor prondstica de los subtipos moleculares del Glioblastoma Multiforme

Autors: Bemnardo Celda, Rubén Ferrer-Luna, José Piquer, José Luis Lldcer, Vicente Rovira, Pedro Riesgo. Caracter: Nacional

Congrés: XVI Congreso de Ia Sociedad Espafiola de Neurocirugia. SENEC 2011
Publicacid:
Classificacié: Comunicacié Nacional sense Proceedings

Codi; 089466 Tipus de participacié: Poster (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011 Tito): Correlation between clinical Jata and metabolic abnormalities in inferior colliculus for schizophrenic paticnts

with auditory hallucinations

Autors: Bemardo Celda, Beatriz Martinez-Granados, M.Carmen Martinez-Bisbal, Vicente Beltoch. Caracter: Internacionat
Congrés: 19th Annual Meeting of ISMRM (International Society for Magnetic Resonance in Medicine

Publicacid:

Classificacié: Poster a Congrés Internacional sense Procecdings

Codi: 089467 Tipus de participacid: Pondncia (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011 Tito): In vivo and ex vivo metabolic profiles as a clinicat supporting molecular diagnosis tool

Autors: Bemardo Celda, MCarmen Mariinez-Bisbal, Vicente Esteve, MBeatriz Martinez-Granados, Enrique Moll4 and José
Piquer Caracter: Internacional

Congrés: Imagenano

Publicacié:

Classificacié: Pontncia a Congrés Internacionals sense Proceedings

Cogi: 089468 Tipus de participacié: Comunicaci6 (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011 Titol; Magnetic resonance microscopy on excised intact human tuinour tissues
Autors: Bemardo Celda, MCarmen Martinez Bisbal, Vicente Esteve Carlcter: Internacional
Congrés: ESMRMB

Publicaci6:

Classificacié: Comunicaci6é a Congrés Internacional sense Proceedings

Codi: 089469 Tipus de participacié: Poster (CELDA MURNOZ, BERNARDO)
Any: 2041 Titol: Morphological and molecular analysis of the interactions among bone, cartitage and biomaterials by

microscopy NMR ]
Autors: Bemardo Celda, MCarmen Martinez-Bisbal, Vicente Esteve, MBeatriz Martinez-Granados, Enrigue Molld and José

Piquer Caracter: Internacional

Congrés; ESMRMB

Publicacid:

Classificacié: Pdster a Congnés Internacional sense Proceedings
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Codi; 089470 Tipus de participacté: Poster (CELDA MUNOZ, BERNARDO)

Any: 2011'T itol: Molecular subtyping of GBM by combined use by high-throughput OMICS techniques, genomic,
transcriptomic and metabolomic

Autors: Bernardo Celda, Ruben Ferrer-Luna Carlcter: Internacional
Congrés: ESMRMB

Publicacié:

Classificacié; Paster a Congrés Internacional sense Proceedings

Codi: 089471 Tipus de participacié: Ponéncia invitada (CELDA MUNQZ, BERNARDG)

Any: 2011 Titol: Metabolic profiles in biomedicine and clinical research

Autors: Bernardo Celda, MCarmen Martfaoz-Bisbal, MBeatriz Martinez-Granados, Vicent Esteve Cardcter; Internacional
Congrés: XXV MRS Workshop: from basic processing to advances in clinical applicaiions.

Publicaci6:

Classificacié: Pongncia Invitada

Codit 091204 Tipus de participacié: Comunicacié (GALVEZ ALVAREZ, JORGE)

Auny: 2011 Titol; Molecular topology asa novel approach in Alzheimer's disease drug discovery
Autors: J. Wang, D, Land, J. Galvez, G. Pasinetti Caracter: Internacional

Congrés: 63rd Annual Meeting of the American Academy of Neurology

Publieacié:

Classificaclé: Comunicacid a Congrés Internacional sense Proceedings

Codi: 084858 Tipus de parficipacid: Poster (GALVEZ AILVAREZ, JORGE; GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Titol: Sclection of new compounds active inflammatory bowel disease by application of molecular topology.
Autors: M. Galvez-Liompart, R, Garcia-Domenech, J. Gilvez Cariicter! Nacional

Congrés: ICongrés D Estudiants de Farmacia UV

Publicacié:

Classificaci¢: Poster Nacional sense Proceedings

Codi: 084855 Tipus de participacié: Poster {GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Titol: Aplicacién de 12 topologfa molecular en prediccidn do la actividad leishmanicida y chalconas.
Autors: E.Madrid, C. Lenis, L. Magraner, E. Gonzdlez, R. Garcia-Domenech Caricter! Nacional

Congrés: XII Congreso Ibérico Parasitologia

Publicacié:

Classificaci6; Pdster Nacional sense Proceedings

Codi: 084856 Tipus de participacid: Poster (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Titol: Discovering novel anti-inflammatory Drug-like compounds by aligning in silico and in vive screening: the
nitro-indazolinone chemotype.

Autors: R.M. Giner, Y. Marreo-Ponce, D. Siverio, M. Galvez-Liompart, M.C. REcio, R. Garcia-Domencch, F. Torrens, v.J.
Arn, AD. Crawford, P.AM, de Witte Caracter: Nacional

Congrés: Congreso Nacional de la Sociedad Espafiola de Farmacologia

Publicacid:

Classificacié: Poster Nacional sense Procecdings

Codi: 084857 Tipus de participacié: Poster (GARCIA DOMENECH, RAMON)

Any: 2011 Titol: New inhibitors of TL.-6 production in Caco-2 cells through molecular topology methodology.
Autors: Maria Galvez-Llompart Riccardo Zanni and Ramon Garcia-Domenech Caricier: Nacional
Congrés: XXXHI Congresa Nacionat de la Sociedad Espafiola de Farmacologfa

Publicacid:

Classificacié: Poster Nacional sense Proceedings

0,
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Codl: 077460 Tipus de particlpacié: Poster (MONZO MANSANET, ISIDRO)

Any: 2011 Titel: Estudio termodindmico de separacién de fases de mezclas resina epoxi-termopléstico
Autors: Mario Culebras, Isidro Monz6é, Clara M Gomez Caracter: Nacional

Congrés: XXX Reunién bienal de la RSEQ

Publicacié: PLE

Classificacié: Pdster a Congrés Nacional amb Proceedings

Codi: 077461 Tipus de participacié: Poster (MONZO MANSANET, ISIDRO}

Any: 2011 Titok: Influence of different nanaofitlers on the phase behaviour of epoxy/polystyrene blends
Autors: Mario Culebras, Isidro Monzé, Clara M Gomez Caricter;s Internacional

Congrés: European Polymer Congress 2011

Publicacié: PLE

Classificacid: Pdster a Congrés Internacional amb Proceedings

Codi: 080143 Tipus de participacid: Poster (TEJERO TOQUERQ, ROBERTO)
Any: 2011 Titol: Metal Interaction in Polytopic Receptors.

Autors: 7. Gonzdlez, S Blasco, M. Inclin, J Pitarch, RBelda,) B. Verdejo, C. E. Castillo, M. A Mafiez, ] M. Llinares, H. R.
Jiménez, R. Tejero, M.G. Basallote, C. Soriano, B.Garcfa-Bspaiiz. Caracter; Interntacional

Congrés: 1SMEC 2011
Publicacié:
Classiiicacid: Poster a Congrés Internacional sense Praceedings

Codi: 081301 Tipus de participacié: Poster (TEJERO TOQUERQ, ROBERTO)

Any: 2011 Titol: Metal interaction in polytopic receptors.

Autors: 1. Gonzélez, S. Blasco, M. Inclan, J. Pitarch, R. Belda, B. Verdejo, C.E. Castiflo, M.A. Maiiez, J.M. Llinares, HR.
Jimenez, R. Tejero, M.G. Basallote, C. Soriano, E. Garcfa-Bsparia. Carhcter: Internacional

Congrés: XX International Symposium on Metal Complexes. ISMEC 2011.

Publicacié: PLE

Classificacié: Poster a Congrés Tnternacional amb Proceedings

Codi: 020181 Tipus de participacié: Ponncia (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Any: 2011 Titol: Kinetic isotope effects on the hyghly promiscuous MUTI

Autors: Silvia Ferrer; Sargio Martf; Vicent Moliner; Iiiaki Tuiién; Juan Bertrin Caracter: Intemacional
Congrés: Isotopes 2011

Publicacid:

Classificacié: Ponéncia a Congrés Intemacionals sense Proceedings

Codi: 080182 Tipus de participacié: Pontncla invitada (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)Y

Any: 2011 Titol: Ensemble-averaged QM/MM kinetic isotope effccts for enzymatic reactions: The case of phosphiotriesterase
Autors: 1. Javier Ruiz-Pernia; Violeta Lépez-Canut; Raguel Castillo; Vicent Moliner; fan H. Williams; Ifiaki Tuiién Caracter:
Internacional

Congrés: Isotopes 2011

Publicacid:

Classificacié: Pongncla Invitada

Codi: 080183 Tipus de participacié: Pontncia invitada (TUNON GARCIA DE VICURA, IGNACIO NILOY

Any: 2011 Titol: Unraveling evolution through molecular simulations. Catalysis in the Alkaline Phosphatase superfamity
Autors: Ifaki Tuiién Caricter: Internacionat

Congrés: Watoc 2011

Publicacié:

Classificacié: Pon@ncia Invitada
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Codi: 080184 Tipus de participaclé: Pondncia (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Any: 2011 Titol: ;Qué puede decimos I Quimica Comnputacional sobre la evolucion?

Autors: Liiaki Tufién Cardcter: Internacional

Congrés: XXIX Jornadas Chilenas de Quimica

Publicaci6:

Classificacié: Pon2ncia a Congrés Intemacionals sense Proceedings

Codi: 081528 Tipus de participacié: Poster (TUNON GARCIA DE, VICUNA, IGNACIO NILG)Y

Any: 2011 Titol: QM/MM Study of the hydrogen bond and cation-pi cooperativities in some protein{receptor)-ligand systems
Autors: L. Alzate-Morales; I. Caballere; L Araya; E. Adasme; C. Mufioz; [. Tufién Caracter: Internacional

Congrés: XXTX Jonadas Chilenas de Quimica

Publicacid:

Classificaci¢: Paster a Congrés Internacional sense Praceedings

Codi: 081529 Tipus de participaci6: Pondncia (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)
Any: 2011 Titol: Molecular simulations of promiscuous activitics: The Mbtl case

Autors: S. Ferrer: §. marif; V., Moliner; L. Tufién; J. Bertrén Caracter: Intemacional

Congrés: World Association of Thearetical and Computational Chemmists (WATOC-201 1}
Publicacié:

Classificaciét Pondneia a Congrés Internacionals sense Proceedings

Codi: 081530 Tipus de participacié: Poster (T UNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO)

Any: 2011 Titol: Beyond the distin guished reaction coordinate. A new collective coordinate for the study of reactions in
condensed phases.

Autors: 1. J. Ruiz-Pernfa; S. marf; V. Moliner; L. Tuiidn Caracter: Internacionat

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC-2011)

Publicacid:

Classificaci6: Pdster a Congrés Internacional sense Proceedings

Codi: 081531 Tipus de participacid: Poster (TUNON GARCIA DE VICURA, IGNACIO NILO}

Any: 2011 Titol: Applicatioon of collective coordinates for the study of the haloalkane dehalogenase reaction
Autors: R.Garcfa-Meseguer; I Tuiién; 3. J. Ruiz-Pernfa Cardcter; Internacional

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC-2011)

Publicacid:

Classificacié: Poster a Congrés Internacional sense Praceedings

Codi: 081532 Tipus de participacid: Poster (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILOY}
Any: 2011 Titol: Metallo beta-lactamases. A theoretical study of hydrolysis of beta-lactam antibiotics
Autors: €, Melig; S. Ferrer; V. Moliner; 1. Tufién; 1. Bertrdn Cardcter: Internacicnal

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC-2011)
Publicacib:

Classificacié: Poster a Congrés Tntermacional sense Proceedings

Codi: 081533 Tipus de participacié: Poster (TUNON GARCIA DE VICURNA, IGNACIO NILO}

Any: 2011 Titok: Exploring the use of QM/MM hybzid methods in the prediction of protein-ligand binding affinities
Autors: J. Alzate-Morales; 1. Tuiién; J. Cabaltero; F. Adasme; C. Mufioz Caracter: Internacionat

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC-2011)

Publicacié:

Classificacié; Poster a Congrés Internacional sense Proceedings
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Codi: 079828 Tipus de participacié: Poster (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO; ARANDA MORATAL
JUAN: ROCA MOLINER, MARIA TERESA) ; ORATALLA,

Any: 2011 Titol: Theoretical study of the reaction mechanism of Adenine N6-methyliransferase M. Taql
Autors: 1. Aranda; M. Sanchez-Tarin; M. Roca; 1. Tufién Caracter: Interpacional

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC-2011)

Pablicacié:

Classificacid: Poster a Congrés Internacional sense Proceedings

Codi: 079829 Tipus de participacié: Poster (TUNON GARCIADE VICURA, IGNACIO NILO; ARANDA MORATALLA,
JUAN: ROCA MOLINER, MARIA TERESA}

Any: 2011 Titol: QM/MM study of Adenosine Deaminase reaction mechanisim

Autors: K. Zinovjev,J. Aranda, M. Roca, L Tufion Caracter: Internacional

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC-2011)
Publicacio:

Classificaci¢: Poster a Congrés Internacional sense Proceedings

%%glas %‘9827 Tipus de participacid: Poster (TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO; ROCA MOLINER, MARIA
Any: 2011 Titel: In search of dynamical recrossings to study the reversibility of a decarboxylation reaction

Autors: M. Roca; V. Moliner; I. Tufién Carhcter: Internacionat

Congrés: World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATQC-2011)

Publicacid:

Classificacid: Poster a Congrés Internacional sense Proceedings

Codi: 080180 Tipus de participacld: Ponzncia invitada (TUNON GARCIA DE VICURA, IGNACIO NILO; ROCA MOLINER,
MARIA TERESA)

Any: 2011 Titol: Transition structures and reaction mechanism of phosphodiester alkaling hydrolysis: Implications for the
evolution of the AP superfamily

Autors: Violeta Lopez-Canut; Maite Roca; Tfiaki Tufion; Juan Bertan; Yicent Moliner Caracter; Internacional

Congrés: Isotopes 2011

Publicacit:

Classificacié: Pongncia Invitada

grfgdi: GE);1264 ‘Tipus de participacié; Poster (T URON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO; ROCA MOLINER, MARIA
FRESA

Any: 2011 Titel: Promiscuity in Alkaline Phosphatase superfamily. What can computational chemistry TU! us about evolution?
Autors: Violeta Lopez-Canut, Maite Roca, Tiiaki Tuiién, Juan Berteén, Vicente Moliner Carhcter: Nacionat

Congrés; XXXII Reunidn Bienal de Ia RSEQ

Publicaclé:

Classificacié: Poster Nacional sense Proceedings

Codi: 084688 Tipus de participacios Ponéncia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARERO, JOSE JUAN)
Any: 2011 Titol: Tonic Exchanges of Poly-(Azure A) Studied by ac- Electrogravimetry.

Autors: J. Agrisuelas, C, Gabrielhi, J. 1. Garcla-Jareiio, H. Perrot, F. Vicente. Caracter: Internacional

Congrés: 219th ECS Meeting

Publicacié: PLE

Classificacié: Pondncia a Congrés Tnternacional amb Proccedings

Cedi: 084639 Tipus de participacié: Pontncia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE J UAN)
Any: 2011 Titol: Simultaneous Viscoelastic and Colour Reflectance Changes Turing the Prussian Blue Electrochemical
Reduction.

Autors: J. Agrisuclas, C. Gabrielli, J.J. Garcfa-Jarefio, D. Giménez-Romero, H. Perrot, F. Vicente. Caracter; Internacional
Congrés: 219th ECS Mecting

Publicacié: PLI

Classificacié: Pondncia a Congrés Internacional amb Proceedings
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35 Codi: 084690 Tipus de participacié: Pondncia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE JUAN)
Any: 2011 Titol: Afgunas aplicaciones de la microbalanza electroguimica de cuarzo.
Autors: J. Agrisuelas, I.J. Garcia-Jarefio, F. Vicente. Cardcter: Nacional

Congrés; XXXII Reunién de! Grupo de Blectroquimica de la Real Sociedad Espafiola de Quimica, X[ Encontro Toérico de
Rlectroguimica

Publicacié: PLE
Classificaci6: Pondncia a Congrés Nacional amb Proceedings

36+ Codl: 084691 Tipus de participacié: Ponéncia {VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE JUAN)
Any: 2011 Titol: Caracterizaci6n de fllms electrodepositados de azul de Prusia mediante espectroscopias simultineas de
impedancia eléctrica, de masa y de color
Autors: . Agrisuelas, J.J. Garcfa-Jareilo, F. Vicente. Caricter: Nacional
Congrés: XXXIT Reunitn del Grupo de Electroquimica de Ia Reat Sociedad Espaifola de Quimica, XTI Encontro Ibérico de
Biectroquimica
Publicacié: PLE
Classificaci6: Pondncia a Congrés Nacional amb Proceedings

3 Codi: 084692 Tipus de participacié: Pondncia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENG, JOSE JUAN)
Any: 2011 Titol: Electrogravimetria de corriente alterna de poli-(Azure A)
Autors; J. Agrisuelas, C. Gabrielli, 1.J. Garefa-Jareiio, H. Perrot, F. Vicente, Cavicter: Nacional
Congrés: XXXII Reunién del Grupo de Electroquimica de [a Real Sociedad Espafiola de Quimica, XTI Encontro Ibérico de
Electroquimica
Publicacié: PLE
Classificacié: Pondncia a Congrés Nacional amb Proceedings

38 Codi: 084693 Tipus de participacié: Ponéncia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARERQ, JOSE JUAN)
31\3{; 2011 Titol: Seguimiento espectroelectroquimico y ediante EQCM del efecto del NH4CH en [a estabilizacién del azul de
rusia,
Autorst J. Agrisuelas, C, Delgado, .1 Garefa-Jarefio, F. Vicente, Caricler: Nacional
Congrés; XXXII Reunidn del Grupo de Eleciroguimica de 1a Real Sociedad Espafiola de Quimica, X1 Encontro Thérico de
Electroquimica
Publicacid: PLE
Classificacié: Pondneia a Congrés Nacional amb Proceedings

39 Codi: 084694 Tipus de participacié: Pondncia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE JUAN)
Any: 2011 Titol: Etude par ac-Blectrogravimétrie du Transfert ionique et du solvant lors de Foxydation des films de Poly-(o-
tolnidine) en milicu acide.
Auntors: J. Agrisvelas, C. Gabriclli, J.J. Garcfa-Jareiio, H. Perrot, F. Vicente. Caracter: Internacional
Congrés: 23eme Forum sur les Impedances Electrochimigues.
Publicacié: PLE
Classificacté: Pondacia a Congrés Internacional amb Proceedings

40-  Codi: 084695 Tipus de participacié: Pondacia (VICENTE PEDROS, FRANCISCO; GARCIA JARENO, JOSE JUAN)
Any: 2011 Titol: Une Application du Module de Iimpédance du Circuit BVD.
Autors: C. Delgado, I, Agrisuelas, 1.1 Garcfa-Jarefio, F. Vicente. Carcter: Internacionat
Congrés: 23eme Forum sur les Impedances Electrochimiques.
Publicaci6é: PLE
Classificacié: Pondncia a Congrés Internacional amb Proceedings

VNIVERSITAT I VALENCIA Servei d'Investigacié. Memoria d'Tnvestigacio 2011 Pag.15




