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L ’Institut de Quimica Teodrica i Computacional de la Universitat de
Barcelona (IQTCUB) és un dels instituts de recerca propis d’aquesta
universitat; va ser creat per decisié del Consell de Govern en sessio
ordinaria el dia 21 de novembre de 2007 i agrupa professors i
investigadors de diferents departaments que tenen com a
denominador comu en la seva recerca la utilitzacié de métodes de la
quimica quantica, de la fisica d’estat solid o d’altres métodes de la
Quimica o la Fisica computacional per a resoldre problemes
relacionats amb la seva recerca. Aquesta, si bé es mou
majoritariament dins I'ambit de la quimica, es distingeix doncs del
que hom espera d’'un quimic tradicional, ja que els instruments emprats pels investigadors de
IQTCUB no es troben en un laboratori tipic sind potser en un “laboratori” de calcul que sovint
només és el punt d’entrada a un centre de supercomputacié que disposi de centenars sin6 milers
de processadors com es el cas del Marenostrum, ordinador del Barcelona Supercomputing
Center, 6 els superordinadors de la Red Espariola de Supercomputacion (RES) i del CSUC
(abans CESCA) que molts equips de I' IQTCUB empren quasi bé diariament. L'objectiu
fonamental de la quimica teorica i computacional és arribar a entendre els processos quimics per
a poder fer prediccions comprovables experimentalment, interpretar resultats experimentals i,
aixi, construir conceptes que permetin dissenyar nous materials amb propietats fetes a mida,
nous medicaments, noves reaccions per obtenir productes necessaris amb millors eficiéncia i
selectivitat, millorar processos fent-los més eficients i més respectuosos amb el medi ambient i
aportar solucions als problemes de la societat millorant i proposant noves fonts d’energia
sostenible. Es clar que aquest és també un objectiu compartit per altres disciplines cientifiques i
és per aquesta interdisciplinarietat precisament que un coneixement a nivell tedric €s fonamental.

Un any més hem viscut una situacié economica dificil i complicada i per aquest motiu el
suport institucional de la Universitat de Barcelona a través del Vicerectorat de Recerca, mereix
I'agraiment de tots els investigadors i professors de I'NQTCUB. Mantenir la infraestructura de
calcul on es du a terme una recerca competitiva i de qualitat no hagués estat possible sense
aquest suport i el d’'un equip de técnics, sovint invisibles, que fan que tot funcioni adequadament.
La memoria de recerca que segueix mostra la vitalitat de 'IQTCUB, la considerable productivitat
cientifica i la qualitat dels treballs publicats en linies de recerca tan diverses com el disseny de
farmacs, la catalisi heterogenia, I'estudi de nanoestructures o la quimica atmosferica i evidencia
un impacte creixent de I'activitat cientifica d'aquest institut de recerca. L'any 2014 representa
també un nou cicle ja comenga el meu segon i ultim mandat com a Director de I'Institut. En els
propers anys esperem mostrar que el projecte mereix seguir tenint la confianga de la institucid i
mantenir el nivell cientific, ben palés a I'avaluacié externa de 2013 i que podeu consultar a la
nostra renovada pagina web.

Francesc lllas
Director de 'lQTCUB
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|. DESCRIPCIO DE L'IQTCUB

L'Institut de Quimica Tedrica i Computacional de la Universitat de Barcelona (IQTCUB),
va ser aprovat pel Consell de Govern del 27 de novembre del 2007, i t¢ com a objectius
principals potenciar la recerca en els ambits de la Quimica Teorica i Computacional al si de la UB
mitjangant la vertebracid de l'activitat cientifica en quatre grans linies de recerca, tot afavorint,
aixi mateix, les activitats interdisciplinaries que permetin abordar nous reptes en aquesta

disciplina.

|.1 EQUIP DIRECTIU

Prof. Francesc lllas Riera Director
Prof. Ramén Sayés Ortega Tresorer i Secretari
Prof. Carme Rovira Virgili Vocal
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|.2 LINIES DE RECERCA DEL IQTCUB

La recerca que es desenvolupa en |'actualitat al IQTCUB s'encabeix dins de quatre grans

linies de recerca, que es detallen a continuacio.

1. Desenvolupament de métodes, algoritmes i eines computacionals

Aqui ens centrem en les teories i algoritmes dedicats a considerar la correlacio
electronica, el moviment nuclear, les relacions estructura-activitat quantiques, les mesures de
simetria continua, la modelitzacio molecular, la teoria variacional de I'estat de transicié i la
ressonancia magnetica. També es consideren aspectes com un desenvolupament més avancat

del métode Monte Carlo, i les dinamiques molecular i Browniana.

2. Ciéncia dels materials computacional

En aquesta area de recerca utilitzem metodes computacionals, abordant des de la
quimica quantica d'alt nivell d’exactitud i dinamica molecular ab initio fins a métodes de simulaci6
classica, per investigar el bulk, la superficie i propietats d’escala nanometrica d’'una amplia
diversitat de classes de materials solids, aixi com compostos inorganics complexes, cristalls

moleculars i catalitzadors heterogenis.

3. Bioquimica computacional i soft matter

Emprant la bateria de metodes computacionals disponibles, des de métodes basats en
I'estructura electronica fins a simulacions classiques, ens centrem en sistemes d'interés biologic.
En particular investiguem I'estructura i la reactivitat de proteines i enzims, el disseny de farmacs,
els processos en membranes cel-lulars, les reaccions enzimatiques en medi congestionat i les

nanoparticules soft en solucid.

4. Reactivitat i dinamica de reaccions

La recerca en aquesta area utilitza metodes quantics, classics i de mecanica estadistica
per tal d’analitzar la dinamica de reaccions elementals, estats electronics excitats i reaccions
atmosfériques i de combustid. També s'utilitzen métodes continus per investigar reaccions de

complexacié molecular en medi aquos.
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|.3 MEMBRES DE L'lQTCUB

L'QTCUB esta constituit per un total de 76 docents/investigadors. A continuacié es
mostra la llista completa de membres indicant la seva categoria academica i el departament de la
UB al qual pertanyen.

Cognoms Nom Departament/Unitat

Catedratics
Aguilar Navarro Antonio Quimica Fisica
Alemany i Cahner Pere Quimica Fisica
Alvarez Reverter Santiago Quimica Inorganica
Bofill Villa Josep Maria Quimica Organica
Gonzélez Pérez Miguel Quimica Fisica
lllas Riera Francesc Quimica Fisica
Mas Pujadas Francesc Quimica Fisica
Novoa Vide Juan José Quimica Fisica
Rubio Martinez Jaime Quimica Fisica
Ruiz Sabin Eliseo Quimica Inorganica
Sayos Ortega Ramadn Quimica Fisica

Professors Titulars
Alberti Wirsing Margarita Quimica Fisica
Costa Sala Ramon Quimica Inorganica
De Andrés Llopis Jaime Quimica Fisica
De Pinho Ribeiro Moreira  Ibério Quimica Fisica
Giménez Font Xavier Quimica Fisica
Huarte Larrafiaga Fermin Quimica Fisica
Lucas Alcorta Josep Maria Quimica Fisica
Llunell Mari Miquel Quimica Fisica
Mota Valeri Fernando Quimica Fisica
Paniagua Valle Juan Carlos Quimica Fisica
Solé Sabaté Albert Quimica Fisica
Sousa Romero Carme Quimica Fisica
Vilaseca Font Eudald Quimica Fisica
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Professors Agregats i Lectors

Aullon Lopez
Deumal Solé
Gamallo Belmonte
Madurga Diez
Reigada Sanz

Professors Associats

Gomez Coca
Prats Garcia
Tercero Mohedano

Gabriel
Merce
Pablo
Sergio
Ramon

Silvia
Héctor
Javier

Professors d’Investigacié ICREA

Bromley
Neyman
Rovira Virgili

Investigadors Postdoctorals
Juan de la Cierva
Jover Modrego

Beatriu de Pinds-Marie Curie
Cirera Fernandez
Beatriu de Pinos
Albareda Piquer
Jornet Somoza
Ramon y Cajal
Ribas Arifio
Vifies Solana

Altres

Alvarez Falcon
Chul Ko

Kovacs

Pastor del Campo

Stefan T.
Konstantin M.
Carme

JesUs

Jordi

Guillem
Joaquim

Jordi
Francesc

Leny
Kyoung
Gabor
Isabel

Quimica Inorganica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica

Quimica Inorganica
Quimica Fisica
Quimica Inorganica

Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Organica

Quimica Inorganica

Quimica Inorganica

IQTCUB
Quimica Fisica

Quimica Fisica
Quimica Fisica

Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
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Investigadors Predoctorals

Beca FPI

Aguilar Fargas
Alcon Rovira
Alonso Gil
Climent Biescas
Falceto Palacin
Jurado Saez
Posada Pérez
Vela Llausi

Vila Casanova

Beca FPU

Capdevila Cortada
Kozlov

Mondelo Martell
Rojas Cervellera

Beca UB

Fumanal Quintana
Lamiel Garcia
Raich Armendariz

Beca Fl
Lopez Marne

Altres

Alonso Benito
Amoza Davila
Balcells Nadal
Blancafort Jorquera
Demiroglu
Figueroba Sanchez
lglesias Fernandez
Martin Rodriguez
Maxwell Villacorta
Morales Martinez
Notario Estévez
Pueyo Bellafont
Reta Mafieru
Sopena Moros

Javier
Isaac
Santiago
Claudia
Andrés
Manuel
Sergio
Sergi
Arnau

Marcal
Sergey M.
Manel
Victor

Maria
J. Oriol
Lluis

Estefania

Gerard
Martin
Cristina
Miquel
lIker
Alberto
Javier
Alejandro
Lindley
Roser
Almudena
Noelia
Daniel
Arturo

Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Organica
Quimica Fisica
Quimica Inorganica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica

Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Organica

Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Organica

Quimica Fisica

Quimica Fisica
Quimica Inorganica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Organica
Quimica Inorganica
Quimica Inorganica
Quimica Inorganica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
Quimica Fisica
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H Catedratics

M Titulars

M Agregats i Lectors
i Associats

K Inv. ICREA

H1nv. Postdoctorals

HInv. Predoctorals

Distribucié de membres docents/investigadors de IlQTCUB segons categoria académica.

|.4 EQUIP TECNIC

A part del personal académic involucrat en la recerca delsenvolupada a IlQTCUB, el
manteniment de la infraestructura de calcul de linstitut precisa d'un equip técnic format

actualment per les tres persones segients:

Jordi Inglés Camats Responsable de sistemes
Raul Porcel Martinez Técnic informatic
Teresa Arenal Porcel Técnic informatic

|.5 EQUIPAMENTS

Actualment, el gruix principal dels equipaments computacionals dels que disposa
'IQTCUB esta format per set clusters de calcul disposats en dues sales condicionades dins la
facultat de Fisica i Quimica. L'espai destinat a tots els cluster de calcul es troba refrigerat per
dues maquines d'aire condicionat de 44.000 i 66.000 frigories respectivament. En el cas de
iqtc06 es troba a un altre espai refrigerat per una maquina d'aire condicionat de 30.000 frigories i

dos de 9000 frigories.
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CLUSTERS DE CALCUL

cerqt2 (valor aproximat 400.000 €)

Tipus de maquina Cluster SUN (4 armaris).
Sistema Operatiu  SLES10.

Serveis

Estructura
Comentaris

Especificacions

Cluster de calcul i servidor de discos (raid amb master fent un total de 2.5TB).
Servidor DHCP intern.

Master + 111 nodes en cluster.

Accessible des del exterior. Conté tant processadors Xeon (32 bits) com
Opterons (64 bits), aixo implica instal-lar aplicacions per 32 i 64 bits. Cada
grup és propietari d'alguns nodes en concret. Conté una pantalla+teclat
integrada a l'armari per gestionar totes les maquines.

Master

CPU: Opteron Dual a 1.80GHZ (64bits)

RAM: 8GB

HD: 1 disc de 146GB + cabina discos amb 2.5TB

Xarxa: 2 targetes de xarxa. Una 10/100 que comunica amb l'exterior i una
100/1000 que permet interconnectar master i nodes (xarxa interna).

7 nodes 32 bits a 3.06GHZ Sun Fire V60X

CPU: Xeon Dual a 3.06GHZ (32 bits)

RAM: 3GB

HD: 2 discos de 36GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) + 2 targetes lom 100
(administracio interna entre nodes).

92 nodes 32 bits a 2.80GHZ Sun Fire V60X

CPU: Xeon Dual a 2.80GHZ (32 bits)

RAM: 6 nodes a 4GB, 86 nodes a 3GB

HD: 2 discos de 36GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) + 2 targetes lom 100
(administracio interna entre nodes).

11 nodes 64 bits a 1.80GHZ Sun Fire V20Z

CPU: Opteron Dual a 1.80GHZ (64 bits)

RAM: 10 nodes a 8GB, 2 nodes a 16GB

HD: 10 nodes de 2 discos de 73GB, 2 nodes de 2 discos de 73GB i 300GB
respectivament.

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) + 2 targetes lom 100
(administracio interna entre nodes)

1 node 64 bits a 2.20GHZ Sun Fire V20Z
CPU: Opteron Dual a 2.20GHZ (64 bits)

9
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RAM: 16GB

HD: 2 discos de 146GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) + 2 targetes lom 100
(administracio interna entre nodes).

iqtc01 (valor aproximat 250.000 €)

Tipus de maquina Cluster HP
Sistema Operatiu  Debian Stable.

Serveis Cluster de calcul.

Estructura 80 nodes en cluster

Comentaris Tots els processadors son de 64 bits
Especificacions

80 nodes AMD HP ProLiant DL145 G2

CPU: 2 AMD Opteron 275 Dualcore a 2.2GHZ
RAM: 8GB

HD: 2 discos de 80GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracio ILO

iqtc02 (valor aproximat 78.000 €)

Tipus de maquina Cluster HP
Sistema Operatiu  SLES10.

Serveis Cluster de calcul.

Estructura 26 nodes en cluster

Comentaris Tots els processadors son de 64 bits
Especificacions

17 nodes INTEL HP ProLiant DL160 G5
CPU: 2 Xeon QuadCore 2,66GHZ

RAM: 16GB

HD: 2 discos de 250GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracio ILO

5 nodes INTEL HP ProLiant DL160 G5
CPU: 2 Xeon QuadCore 2,66GHZ

RAM: 16GB

HD: 4 discos de 250GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracio ILO

1 node INTEL HP ProLiant DL160 G5
CPU: 2 Xeon QuadCore 2,66GHZ

10
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RAM: 16GB

HD: 2 discos de 500GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracio ILO

3 INTEL HP ProLiant DL160 G5 nodes
CPU: 2 Xeon QuadCore 2,66GHZ

RAM: 32GB

HD: 2 discos de 250GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracio ILO

iqtc03 (valor aproximat 33.000 €)

Tipus de maquina Cluster HP
Sistema Operatiu  SLES10.

Serveis Cluster de calcul.

Estructura 11 nodes en cluster

Comentaris Tots els processadors son de 64 bits. Forma part del cluster iqtc02.
Especificacions

11 nodes INTEL HP ProLiant DL140 G3
CPU:2 Xeon QuadCore 2,33GHZ
RAM:16-32GB

HD: 2 discos de 80GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracio ILO

iqtc04 (valor aproximat 460.000 €)

Tipus de maquina Cluster HP
Sistema Operatiu  SLES11.

Serveis Cluster de calcul.

Estructura 101 nodes en cluster

Comentaris Tots els processadors son de 64 bits. Xarxa Infiniband
Especificacions:

95 INTEL HP ProLiant DL160 G6 nodes
CPU: 2 Xeon SixCore 2,66GHZ

RAM: 48GB

HD: 1 disc de 1TB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa: 2 targetes Infiniband (xarxa calcul)
Xarxa d'administracio ILO

4 INTEL HP ProLiant DL160 G6 nodes

11
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CPU: 2 Xeon SixCore 2,66GHZ

RAM: 48GB

HD: 4 discos de 500GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa: 2 targetes Infiniband (xarxa calcul)
Xarxa d'administracio ILO

2 INTEL HP ProLiant DL160 G6 nodes
CPU: 2 Xeon SixCore 2,66GHZ

RAM: 48GB

HD: 1 disc de 500GB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa: 2 targetes Infiniband (xarxa calcul)
Xarxa d'administracio ILO

iqtc05 (valor aproximat 32.000 €)

Tipus de maquina Cluster SGI
Sistema Operatiu  SLES11.

Serveis
Estructura
Comentaris
Especificacions:

Cluster de calcul.
4 nodes en cluster
Tots els processadors son de 64 bits

4 nodes AMD SGI H2106-G7

CPU: 4 Opteron 6276 16-core 2,3GHZ
RAM: 256GB

HD: 2 discos de 1TB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administraci6 IPMI

iqtc06 (valor aproximat 360.000 €)

Tipus de maquina Cluster heterogeni
Sistema Operatiu  SLES11.

Serveis
Estructura
Comentaris
Especificacions:

Cluster de calcul.
28 nodes en cluster
Tots els processadors son de 64 bits

23 nodes INTEL HP ProLiant DL560 Gen8
CPU: 4 2.2GHZ Xeon OctoCore

RAM: 512GB

HD: 2 discos de 300GB

Xarxa: 4 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa: 2 targetes 10GB (xarxa calcul)

Xarxa d'administracio ILO

12
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5 nodes INTEL Supermicro SuperServer 8017R-TF+
CPU: 4 2.3GHZ Xeon OctoCore

RAM: 512GB

HD: 3 discos de 1TB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)

Xarxa: 2 targetes 10GB (xarxa calcul)

Xarxa d’administraci6 IPMI

Cluster GPU (valor aproximat 30.000 €)

Tipus de maquina Cluster heterogeni
Sistema Operatiu  SLES11.

Serveis
Estructura
Comentaris
Especificacions:

Cluster de calcul amb GPU
23 nodes en cluster
Tots els processadors son de 64 bits

Node

CPU: 1 Intel Core i7 950 3,06GHZ

RAM: 16GB

HD: 1 disc de 1TB (Sistema operatiu)
Xarxa: 1 targeta 100/1000 xarxa interna
GPU: 1 NVIDIA GTX580, 1 NVIDIA GTX480

Node INTEL Tyan FT72B7015

CPU: 2 Xeon SixCore 2,66GHZ

RAM: 48GB

HD: 1 disc dur de 500GB

Xarxa: 4 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administraci6 IPMI

GPU: 8 NVIDIA GTX580

Node

CPU: 1 AMD FX-4100 QuadCore 3,30GHZ
RAM: 16GB

HD: 1 disc dur de 1TB

Xarxa: 1 targeta 100/1000 (xarxa interna)
GPU: 1 NVIDIA GTX770

Node INTEL ASUS ESC4000 G2

CPU: 2 Xeon SixCore 2GHZ

RAM: 32GB

HD: 1 disc dur de 2TB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administraci6 IPMI

GPU: 4 NVIDIA GTX TITAN

13
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SERVIDORS

Node INTEL ASUS ESC4000 G2

CPU: 2 Xeon SixCore 2.4GHZ

RAM: 32GB

HD: 1 disc dur de 1TB

Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna)
Xarxa d’administracié IPMI

GPU: 4 NVIDIA GTX TITAN BLACK

Servidors de discos glusterfs (valor aproximat: 30.000 €)

Tipus de maquina
Sistema Operatiu
Serveis

Estructura
Comentaris
Especificacions:

Tipus de maquina
Sistema Operatiu
Serveis

Estructura
Comentaris
Especificacions:

Cluster DELL

SLES 11

Cluster de discos formant 8TB de disc per exportar mitjangant GlusterFS les
aplicacions i el directori de treball en xarxa a tots els clusters.

2 nodes en cluster

Servei critic amb un sai dedicat i fonts redundants.

Node INTEL DELL PowerEdge 2950 IlI

CPU: 2 Xeon QuadCore E5420

RAM: 8GB

HD: 1 disc 80GB (Sistema operatiu) + 4 discs 1TB (raid 5)
Xarxa: 2 targetes 100/1000 xarxa interna

Cluster HP

SLES 11

Cluster de discos formant 32TB de disc per exportar mitjangant GlusterFS les
dades d'usuari a tots els clusters.

2 nodes

Servei critic amb un sai dedicat i fonts redundants.

Node INTEL HP ProLiant DL180 G6
CPU: 2 Xeon QuadCore E5520

RAM: 56GB

HD: 12 discs 2TB (raid 5)

Xarxa: 4 targetes 100/1000 xarxa interna
Xarxa d’administracio ILO

Node INTEL HP ProLiant DL380e Gen8

CPU: 2 Xeon QuadCore E5-2407
RAM: 48GB

14
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HD: 12 discs 2TB (raid 5)
Xarxa: 4 targetes 100/1000 xarxa interna
Xarxa d’administracio ILO

Servidors d'entrada portals (valor aproximat 2.300 €)

Tipus de maquina 2 maquines redundants HP ProLiant DL120 G5
Sistema Operatiu  Debian stable

Serveis
Estructura
Comentaris
Especificacions:

SGE Execution Host, Heartbeat, ssh server
2 nodes redundants
Portals d'entrada dels usuaris per enviar calculs i accedir a les dades.

Node HP ProLiant DL120 G5

CPU: 1 Xeon Dual Core 2.33GHZ.

RAM: 8GB.

HD: 1 disc de 160GB (Sistema operatiu).
Xarxa: 2 targetes 100/1000 xarxa interna
Xarxa d’administracio ILO.

Servidors de virtualitzacié (valor aproximat 18.300 €)

Tipus de maquina 4 maquines redundants
Sistema Operatiu Debian stable

Serveis
Estructura
Comentaris

Especificacions:

Xenha i tots els serveis virtuals ofertats al IQTCUB

4 nodes redundants

Maquina que encabeix les maquines virtuals del IQTCUB (SGE, dhcp,
servidor llicencies etc.). Suportada per un SAl conjuntament amb portals.

2 Nodes INTEL DELL PowerEdge 2950 Il

CPU: 2 Xeon QuadCore E5420

RAM: 8GB

HD: 1 disc 80GB (Sistema operatiu) + 4 discs 1TB (raid 5)
Xarxa: 2 targetes 100/1000 xarxa interna

Xarxa d’administracio ILO

2 Nodes HP ProLiant DL120 G5

CPU: 1 Xeon Dual Core 2.33GHZ

RAM: 8GB

HD: 2 discos de 160GB (Sistema operatiu)
Xarxa: 2 targetes 100/1000 xarxa interna

Servidor de visualitzacié (valor aproximat 3.000 €)

15
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Tipus de maquina 1 maquina HP ProLiant DL385
Sistema Operatiu  SLES10

Serveis Maquina per utilitzacié d'aplicacions grafiques
Estructura 1 maquina
Comentaris Suportada per un SAl.
Especificacions
Master HP ProLiant DL385
CPU : 2 AMD Opteron 275 Dualcore a 2.2GHZ
RAM: 4GB

HD: 6 discos formant un raid de 734 GB
Xarxa: 2 targetes de xarxa. Una 10/100 que comunica amb l'exterior i una
100/1000 que permet interconnectar master i nodes (xarxa interna).

ALTRES

e Maquina Backup DELL R515 (maquina de backup amb 4TB de disc i un SAl de
suport).

e Maquina cintes HP MSL4048 (maquina de cintes amb 48 cintes amb capacitat
aproximada de 1TB/cinta).

e Maquina d’administracid (pc amb 3 targes de xarxa per suport a incidéncies
critiques).

e Maquina proxy (servidor que dona sortida a la xarxa publica des de la xarxa del
igtcub).

e Switch Layer 3 HP Procurve de 24 ports (dona cobertura a tota la infraestructura dels
CPD del IQTCUB).

e 8 Switchs Layer 2 Dlink de 48 ports (xarxa interna clusters cerqt2, iqtc01, iqtc02,
iqtc03).

e 4 Switchs Layer 2 HP de 48 ports (xarxa interna cluster iqtc04, iqtc05 i iqtc06).

e 3 Switchs Infiniband Voltaire de 36 ports (xarxa calcul iqtc04).

e Switch modulable HP (8 moduls per xarxa interna cluster iqtc01,iqtc02,iqtc03).

e 2 Switchs modulables HP 10GB (xarxa interna cluster iqtc06 i servidors de fitxers)

El valor de [lequipament/maquinari addicional del que disposa I'lQTCUB és

d’aproximadament 50.000 €
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|. DESCRIPCIO DE L'IQTCUB

RESUM DEL POTENCIAL DE CALCUL

Processadors...............ccccccooiii, 3230 CPU's
Memoria ..., 21688 GB RAM
Discs de Caleul ..., 174 TB
Discs d’Usuari...........c.ccooiiioiiinn, 32TB

El valor aproximat total, tenint en compte també el material consumible com cablejat de
xarxa i d'altres és de
2.100.000 €

*Aquesta xifra no contempla els costos d'aire condicionat ni els corresponents als quadres eléctrics de les

sales.

AP F TP FFFIT

-

Un dels clusters de calcul intensiu de 'IQTCUB
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Il. ACTIVITATS DE L'IQTCUB

1.1 ACTIVITATS DE TIPUS GENERAL

A continuacié es detallen les accions i activitats de tipus general dutes a terme per
'IQTCUB al llarg de I'any 2014.

a. 5 Jornada de I'IQTCUB. El dia 30 de Maig del 2014 tingué lloc la cinquena edici6
d’aquesta Jornada de divulgacié cientifica. En aquesta jornada els membres de I'lQTCUB i
altres conferenciants de reconegut prestigi internacional exposaren els seus treballs més
recents. En l'edicié d’enguany destaca la participacié del Prof. Denis Jacquemin de la
Université de Nantes, el Prof. Feliu Maseras de I'ICIQ, el Prof. Victor Guallar del BSC-IRB, el
Dr. Xavier Lopez de la Universitat Rovira i Virgili, i el Dr. Francesc Vifies i Dr. Sergi Vela de la
Universitat de Barcelona. Les despeses totals de la Jornada es corresponen al cost de
I'estada del Prof. Jacquemin, juntament amb el servei de catering per als assistents.

Despesa pressupostada: 1300 €

iqtc

o' n'a'n's n'a'n's'n'as

b. Promoci6 i incentivacié a la recerca. Enguany I'IQTCUB ha concedit un total de
quatre Ajuts d'iniciacio a la recerca consistents en beques personals per valor de 2.000 €.
Aquests ajuts estan destinats a estudiants que estiguin acabant o que hagin finalitzat els
seus estudis de grau o llicenciatura i tenen una durada de 6 mesos, amb l'objectiu de facilitar
la realitzacié d’'un master oficial de la UB i la col-laboracio en les tasques de recerca dels
grups de I'QTCUB. Aquestes beques han estat concedides al senyor Alejandro Martin
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Rodriguez, i a les senyores Alba Nin Hill i Mireia Via Nadal. Despesa associada: 6140 €

= Aluts tl’mlclacm a Ia ntemcn

NOUS CURS
CIIITIIGT!S L'Institut de Quimica 2014-1015

Tebrica i Computacional

MASTER OFICIAL de la UB als
. Estudiants interessats en col-labarar
Amb linies de recerca de I'institut,

c. Curs d’Introduccio a la Quimica Computacional. L'objectiu principal del curs és
ampliar els coneixements d'informatica aplicada a la quimica computacional. El curs, que
té una durada d'una setmana, esta adregat als alumnes dels graus de Quimica i
d’Enginyeria Quimica de la Universitat de Barcelona. Aquest any se n’ha celebrat la quarta
edici6 amb un gran éxit de participacid, rebent més de 30 sol-licituds d'inscripcié. En
I'edicid d’enguany, celebrada del 25 de Juny a I'1 de Juliol, hi participaren 27 alumnes.

- Institut de quimica tedrica
e . i computacional de la UB

/?wrzs D'INTRODUCCIO A LA
QUIMICA COMPUTACIONAL

|t ®25/06 al 1/07 matins de 9:00

®aprofondiment en Linux,
programacio, eines de la QC

info & inscripcié: http://www.iqtc.ub.es/Curs_IQC

d. Curs Avangat de Quimica Computacional. Donat I'éxit de les edicions anteriors
d'aquest curs i la gran satisfaccio mostrada pels alumnes participants, aquest any ['Institut
ha endegat un nou curs avangat amb l'objectiu d’ampliar els coneixements d'informatica
aplicada a la quimica computacional adquirits previament. El curs s’ha celebrat del 2 al 8
de Juliol i ha estat adregat principalment als alumnes que ja haguessin assistit préviament
al curs d'introduccié a la Quimica Computacional 0 a estudiants que haguessin assistit a
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un curs de Quimica Quantica. L'assisténcia d’'aquest curs va ser de 16 estudiants.

L’lQTCUB ha destinat un total de 670 € a despeses de catéring per a la realitzacio dels

dos cursos de Quimica Computacional.

Fotografia feta durant el Curs d’Introduccié a la Quimica Computacional realitzat a la Facultat de
Quimica de la Universitat de Barcelona.

Fotografia feta durant el Curs Avangat de Quimica Computacional realitzat a la Facultat de Quimica de la
Universitat de Barcelona.
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1.2 SEMINARIS | CONFERENCIES DE L'IQTCUB

L'lQTCUB ha organitzat un total de tretze seminaris i/o conferéncies durant 2014.

1. Prof. Roy Johnston (Universitat de Birmingham) Regne Unit
Combining Theory and Experiment to Determine the Structures of Gas Phase
Metal Clusters
25 de Febrer, 2014

2. Dr. Marcos Fernandez-Garcia (Consejo Superior de Investigaciones Cientificas)
Espanya
Multitechnique approach to Heterogeneous Catalysis: from preparation to reaction
27 de Febrer, 2014

3. Dr. Joaquim Jornet-Somoza (Universitat de Montepellier) Franca
The role of pyramidalisations, torsion and stretching in the V€N and R(3s) €N
photodynamics of ethylene
28 de Febrer, 2014

4. Prof. Jaakko Akola (Universitat de Tampere) Finlandia
Au nanoclusters as superatoms: DFT and MD simulations
7 de Marg, 2014

5. Dr. Martijn Zwijnenburg (University College London) Regne Unit
A Computational Perspective on the Photochemistry of Materials
31 de Marg, 2014

6. Prof. Juan E. Peralta (Universitat de Michigan) Estats Units
Magnetic Exchange Couplings in Transition Metal Complexes from First-Principles
Calculations
2 de Juny, 2014

7. Federico Brivio (Universitat de Bath) Regne Unit
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10.

1.

12.

13.

DFT calculations for Perovskites Solar Cells
13 de Juny, 2014

Dr. Nisanth N. Nair (Indian Institute of Technology Kanpur) India
QM/MM Modelling of Catalytic Reactions: Developments and Applications
3 de Juliol, 2014

Prof. Dr. Hans-Peter Steinriick (Friedrich-Alexander University Erlangen-Nuremberg)
Alemanya
Surface Chemistry of Hydrocarbons - from Small Molecules to Graphene and
Liquid Organic Hydrogen Carriers
17 de Juliol, 2014

Prof. Carmen Domene (Kings College London) Regne Unit
Studies of ion conduction through cell membranes using free energy methods
18 de Setembre, 2014

Dr. David Balcells (Universitat d’'Olso) Noruega
DFT Studies on the Dark Side of Catalysis: Active Species Generation and
Catalyst Degradation
3 de Desembre, 2014

Dr. Jon M. Maxtain (Universitat del Pais Basc) Espanya
Novel Solid Phases by Self-Assembling of Nanoclusters
12 de Desembre, 2014

Dr. Sergi Ruiz-Barragan (Institute for Molecular Science) Japo
Photophysics of fulvene under the non-resonant Stark effect. Shaping the conical
intersection seam
16 de Desembre, 2014
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I1.3 INVESTIGADORS CONVIDATS PER L'IQTCUB

Durant el 2014, 'IQTCUB ha acollit un total de sis visites temporals d’investigadors

externs.

1. Miroslava Nedyalkova (visitant convidat)
Universitat de Sofia, Bulgaria
Febrer, 2014

2. Ichraf Queslati (visitant convidat)
Université Pierre et Marie Curie, Paris, Franga
Marg-Juliol, 2014

3. Alexander S Mikhailov (visitant convidat)
Institut Fritz Haber, Alemanya
Juny, 2014

4. Laura Pitulice (visitant convidat)
West University of Timisoara, Romania
Setembre, 2014

5. Mikhail Polynski (visitant convidat)
Institute of Organic Chemistry, Russian Academy of Sciences, Moscu, Russia
Setembre-Octubre, 2014

6. David Balcells (visitant convidat)

Universitat d'Oslo, Finlandia
Novembre-Desembre, 2014
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III. ACTIVITAT CIENTIFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB

I1l. ACTIVITAT CIENTIFICA DELS MEMBRES DE L'IQTCUB
[11.1 RESULTATS MES RELLEVANTS

En aquesta seccid es descriuen alguns dels resultats més rellevants obtinguts per cada
linia de recerca de I'NQTCUB.

LiNIA 1. DESENVOLUPAMENT DE METODES, ALGORITMES | EINES COMPUTACIONALS

Locating saddle points of any index on potential energy surfaces by the
generalized gentlest ascent dynamics

W. Quapp, J. M. Bofill

Theor. Chem. Acc., 133 (2014) 1510.
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Perfil energetic d’una trajectoria GAD d'index 4 que comenga en un punt estacionari d'index 3 i acaba en
un punt estacionari d'index 4 de la superficie de potencial LJ7. R és una ‘coordenada de reacci6’ abstracta.

S’ha derivat el sistema d'equacions diferencials ordinaries per al métode de la dinamica
d'ascens suau ( GAD ) que havia sigut proposat anteriorment [ W. E i X. Zhou , Nonlinearity 24,
1831 (2011 ) ] . Per a aixo utilitzem diversos operadors de projeccié a una direccio inicialment
donada. A través d'exemples moleculars senzills expliguem les dues possibilitats que té una
corba GAD: la que pot trobar directament I'estat de transici a través d’'un ascens suau, o la que
pot anar pel cami que passa per un punt d'inflexié i a partir d’aquest punt al llarg de la cresta,
costa avall troba l'estat de transicio. Finalment es generalitza el model per poder localitzar estats
de transici6 d'index més gran d'u.
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LiNIA 2. CIENCIA DELS MATERIALS COMPUTACIONAL

Origin of slow magnetic relaxation in Kramers ions with non-uniaxial anisotropy
S. Gomez-Coca, A. Urtizbarea, E. Cremades, P. J. Alonso, A. Camon, E. Ruiz, F. Luis
Nature Commun., 5 (2014) 4300.

Calculs quantitatius de primers-principis per a li6 de Kramers Co! al complex
[Co(acac)2(H20)2] mostren que la relaxacio magnética lenta en aquest i altres sistemes
semblants és una consequéncia general de la simetria d'inversio del temps que impedeix
processos directes espin-fond. Aquesta conclusio és independent del signe del parametre de
desdoblament a camp nul associat a les dues formes d'anisotropia magnética, amb un eix de
magnetitzacié facil o un pla de magnetitzacio facil. La interaccid hiperfina entre els espins
electronic i nuclear obre camins per a la relaxacié magnetica que d'altra manera seria prohibit per
la simetria d'inversi6 del temps, i descobreix una estrategia prometedora per al disseny i

I'assoliment de memories magnétiques de mida atomica.
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The key role of vibrational entropy in the phase transitions of dithiazolyl-based
bistable magnetic materials

S. Vela, F. Mota, M. Deumal, R. Suizu, Y. Shuku, A. Mizuno, K. Awaga, M. Shiga, J. J.
Novoa, J. Ribas-Arino

Nature Commun., 5 (2014) 4411.
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Pair-exchange dynamics en el material de TTTA

El radical 1,3,5-trithia-2,4,6-triazapentalenyl neutral (TTTA) és un prototipus de material
biestable molecular. Els cristalls de TTTA presenten una transici6 de fase de primer ordre entre
les seves fases diamagnética a baixa temperatura i paramagnética a alta temperatura, amb un
gran cicle d'histéresi que abasta la temperatura ambient. En base a simulacions ab initio de
dinamica molecular i a noves mesures de raigs X, s'ha descobert que el motiu d'apilament
regular en columnes del polimorf d'alta temperatura és el resultat d'una rapida dinamica de
bescanvi de parells de radicals dins d'una mateixa columna (fast intra-stack pair-exchange
dynamics). Aixi doncs, un radical de TTTA donat pot formar dos possibles dimers eclipsats
depenent del vei de TTTA adjacent (superior o inferior) amb el qual s'acopla magneticament, i el
qual bescanvia continuament. Aquesta dinamica, observada en la fase paramagnética dins de tot
el cicle d'histéresi, és unica i és l'origen d'un guany entropica vibratori significatiu en la transicio
de baixa temperatura a alta temperatura. Per tant, és d'esperar que exerceix un paper clau en la
direccié de la transicié de fase. Aquesta troballa proporciona un nou concepte clau per al disseny
racional de materials magnétics biestables moleculars, que necessita ser estudiat amb més

profunditat.
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Charge Polarization at a Au-TiC Interface and the Generation of Highly Active and
Selective Catalysts for the Low-Temperature Water-Gas Shift Reaction

J.A. Rodriguez, P.J. Ramirez, G.G. Asara, F. Vifies, J. Evans, P. Liu, J.M. Ricart, F. lllas

Angew. Chem. Int. Ed., 53 (2014) 11270.
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Energies derivades de calculs DFT per la reaccié de WGS sobre la superficie neta de TiC(001) i
Aug/TiC(001). TS = Estat de transicio.

Els atoms de or en contacte amb el TiC(001) sofreixen una polaritzacié de la seva
carrega. Les fortes interaccions metall-suport fan que el Au/TiC(001) sigui un catalitzador
excel-lent per la transformacié de aigua en gas (water-gas shift, WGS) a baixes temperatures,
amb unes frequéncies de reaccié diversos ordres de magnitud més grans que els observats per
catalitzadors convencionals metall/oxid, com ara el Cu/ZnO. Els calculs DFT indiquen que la
reacci6 WGS segueix un mecanisme associatiu amb del HOCO com a intermedi clau, tot
mostrant com la sinérgia del Au/TiC(001) i la polaritzaci6 de carrega es troba al bell mig de la
activitat catalitica potenciada del Au/TiC(001) comparada amb el TiC(001).
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Challenges in modelling the reaction chemistry of interstellar dust
S. T. Bromley, T. P. M. Goumans, E. Herbst, A. P. Jones and B. Slater
Phys. Chem. Chem. Phys. (Perspective), 74 (2014) 58.

¥
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Els reptes en el modelatge de la quimica de la reacci6 de pols interestel-lar son revisats

de forma concisa.
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How absorbed hydrogen affects catalytic activity of transition metals
H.A. Aleksandrov, S.M. Kozlov, S. Schauermann, G.N. Vayssilov, K.M. Neyman
Angew. Chem. Int. Ed., 53 (2014) 13371.

>

ethyl hydrogenation rate, s™

Y

Hydrogen content

Entenent la hidrogenacid en metalls de transici6: L'hidrogen subsuperficial, Hsub,
influencia significativament la estabilitat i la reactivitat de I'hidrogen adsorbit en metalls de
transicio de dues formes diferents. Molt sorprenentment, els calculs del funcional de la densitat
en una reaccio representativa, la hidrogenacio de I'etil, mostren que aquesta s'accelera en Pd i

en Pt, pero es frena en Ni i en Rh en preséncia de Hsuw.
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A Fullerene-Carbene Adduct as a Crystalline Molecular Rotor: Remarkable
Behavior of a Spherically-Shaped Rotator

E. Lorbach, E. Maverick, A. Carreras, P. Alemany, G. Wu, M.A. Garcia-Garibay, G.C.
Bazan

Phys. Chem. Chem. Phys., 16 (2014) 12980.
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Els el lipsoides de desplagament térmic a 80 i 280 K mostren clarament la preséncia d’una rotacié rapida
del fragment Ceo al voltant de I'eix C-C que I'uneix al carbé a altes temperatures. El codi de colors indica la distancia
dels diferents atoms del ful-leré a I'eix de rotacié.

Recentment s’ha sintetitzat un nou derivat del ful-lere fent reaccionar un carbé N-
heterociclic amb el Ceo. Les principals caracteristiques de I'adducte zwitterionic son les d’'un rotor
molecular amb I'esfera del ful-leré girant al voltant de 'eix determinat per I'enllag C-C que l'uneix
a I'heterocicle d'imidazole. Els experiments de difraccié de raig-X a temperatura variable (80 K <
T < 480 K) realitzats per estudiar la dinamica de rotacio del grup ful-lere mostren uns parametres
de desplagcament atomic compatibles amb una dinamica rapida del ful-leré altament simétric a
I'estat solid mentre que el fragment heterociclic resta practicament immobil. Per a la interpretacio
d’aquests resultats s’han realitzat calculs DFT i semiempirics del potencial de rotacio del ful-lere,
tant per al compost aillat com envoltat pel seu entorn més proper al cristall. Aquests calculs
indiquen que I'entorn cristal-li fa aparéixer un pou de minima energia en el perfil del potencial de
rotacio, connectat a set minims addicionals que es troben a energies lleugerament superiors. Les

barreres per saltar d'un minim a I'altre sén totes elles dins el rang de les 1.5 — 2.5 kcal mol-".

30



III. ACTIVITAT CIENTIFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB

LiniA 3. BioQuiMiCA COMPUTACIONAL | SOFT MATTER

Coupling of conformational and ionizatin equilibria in linear poly(ethylenimine): a
study based on site binding/rotational isomeric state (SBRIS) model

J.L. Garceés, S. Madurga, M. Borkovec

Phys. Chem. Chem. Phys., 16 (2014) 4626.
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Possible ionitzacié i estat conformacional del oligdmer lineal polietilenimina (LPEI) amb quatre grups amina. La
conformacid i la distribucié de carrega del polielectrolit es tracta a diferents nivells.

Les propietats conformacionals de la molecula de polietilenimina s'han estudiat
combinant el model d'equilibri quimic SB amb el model conformacional RIS, desenvolupat per
Flory. La metodologia resultant (el model SBRIS) s'utilitza per racionalitzar les corbes de
valoracié experimentals de la polietilenimina. S'han obtingut els parametres d'enllag quimic i
conformacionals a partir de I'ajust a les macroconstants experimentals. Els valors obtinguts son
consistents amb la informacié conformacional i sobre reactivitat disponible. Per tal de tenir en
compte |'efecte del volum exclos i de les interaccions electrostatiques a llarg abast, s'han realitzat
simulacions Monte Carlo del mateix sistema. Els resultats indiquen que a altes forces ioniques,
les interaccions de llarg abast tenen un impacte molt limitat en les corbes de valoracié. En canvi,
la seva influéncia és significativa per tal d'obtenir una descripcié acurada del radi de gir.
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Theoretical study of the free energy surface and kinetics of the hepatitis C virus
NS3/NS4A serine protease reaction with the NS5A/5B substrate. Does the generally
accepted tetrahedral intermediate really exist?

J. A. Martinez-Gonzélez, M. Gonzélez, L. Masgrau, R. Martinez

ACS Catal. in press (dx.doi.org/10.1021/cs5011162).
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Mecanisme d'acilacié concertat obtingut per la reaccio de la serin-proteasa NS3/NS4A i el substrat
NS5A/5B, comparat amb el mecanisme de dues etapes generalment acceptat. També es mostra una representacid
molecular del estat de transici6 caracteritzat.

Intermediate

Tetrahedral
Formation

Els métodes teorics SCC-DFTB/MM i EA-VTST/MT es van utilitzar per analitzar el
mecanisme i calcular la constant de velocitat de la reacci6 d’acilacio entre la proteasa NS3/NS4A
i el substrat NS5A/5B (molt important en el cicle vital del VHC). S’ha obtingut un mecanisme
concertat amb un Unic estat de transicid (TS), en contrast amb el mecanisme de dues etapes
generalment acceptat per les serin-proteases. Aixo esta relacionat amb el fet que I'enzim és molt
eficag pel substrat NS5A/5B. EI TS pot ser una bona estructura inicial en la recerca d'inhibidors
de la proteasa basats en ‘TS analogs’. D'altra banda, les barreres d'energia lliure
fenomenologiques calculada i experimental només difereixen en 2.3 kcal mol (tot i que aixd
condueix a una diferéncia significativa entre ambdos tipus de constants de velocitat), i els valors
de l'efecte isotopic cinétic (H/D), efecte tunel i re-creuament estan d'acord amb el que s’espera
per la reacci6 estudiada.
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Design of an interface peptide as new inhibitor of humanglucose-6-phosphate
dehydrogenase

C. Obiol-Pardo, G. Alcarraz-Vizanb, S. Diaz-Moralli, M. Cascante, J. Rubio-Martinez

Journal of Molecular Graphics and Modelling, 49 (2014) 110

Protein-Protein

pepw
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Protein-Peptide

Disseny de péptids d'interfase

La glucosa -6 - fosfat ( GGPDH ) deshidrogenasa és un enzim essencial que intervé en
la primera reaccié de la branca oxidativa de la ruta de la pentosa fosfat ( PPP ) . Recentment ,
G6PDH es va suggerir com una nova diana per a la terapia del cancer ja que un dels productes
finals de la PPP , la ribosa -5 - fosfat , és necessaria per a la sintesi d'acids nucleics i la
progressio del tumor . Després d'analitzar la interficie proteina - proteina de l'estructura
cristal-lina de la GGPDH humana per mitja de simulacions de dinamica molecular , hem dissenyat
6 peptids d'interficie basats en la sequencia natural de la proteina . Els tres péptids més
prometedors , com es va predir mitjangant calculs d'energia lliure , es van sintetitzar i un d'ells es
va confirmar com un nou inhibidor de G6PDH humana en assaigs experimentals . Junts , el
peptid actiu que es troba i la seva manera de fixacio suggerida proposa una nova estrategia per
a la inhibicié d'aquest enzim i hauria d'ajudar al disseny addicional de nous inhibidors de la
G6PDH , potents i no peptidics.
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An ionizable triptophane residue imparts catalase activity to a peroxidase core
P. C. Loewen, X. Carpena, P. Vidossich, I. Fita, C. Rovira
J. Am. Chem. Soc., 136 (2014) 7249. JACS Spotlight.

2H,0,

0, +2H,0

Intermedi de la reaccié enzimatica determinat per simulacions de mecanica quantica/mecanica molecular (QM/MM)

Si parlem d'enzims i peroxid d’hidrogen (H202), ens trobem amb les catalases i les
peroxidases. Les primeres degraden el peroxid d’hidrogen; les segones l'utilitzen per a oxidar
altres molécules. Els hemo enzims anomenats catalasa-peroxidasa (KatG) fan ambdues
funcions, tot i tenir un centre actiu molt semblant al de les peroxidases (les quals tenen una
activitat catalasa menyspreable). Per aquesta rad, mai ha estat clar com les KatG funcionen a
nivell molecular. El seu centre actiu es caracteritza per la presencia d’'un “aducte covalent” Unic,
format per tres residus de metionina, triptofa i tirosina (MYW) prop del grup hemo, aixi com un
residu critic d’arginina que alterna entre les orientacions “dins” i “fora". Mitjangant simulacions
QM/MM i cristal-lografia de raigs X, hem demostrat que el triptofa de I'aducte es desprotona
durant el cicle catalitic. A més, proposem un mecanisme on I'aducte MYW i I'arginina mobil
actuen com un “switch” electronic que governa la conversion de peroxid d’hidrogen a aigua i

oxigen molecular.
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Effects of Dimethyl Sulfoxide on Lipid Membrane Electroporation
M.L. Fernéndez, R. Reigada
J. Phys. Chem. B, 118 (2014) 9306.

El DMSO (groc) facilita la formacié d’electroporus a la membrana i el pas d’aigua (cian). Aquest efecte déna lloc a
una reduccié del potencial minim d’electroporacio.

La formacié de porus en membranes lipidiques pot estar motivada per I'aplicacié d'un
camp electric extern o be per I'addici6 de determinats compostos com el dimetil sulfoxid (DMSO).
La dinamica molecular (DM) ha sigut una tecnica numerica molt utilitzada per investigar molts
aspectes de la formacio de porus en membranes en ambdues situacions. Mitjangant simulacions
de DM, hem analitzat la formacié d’electroporus en membranes lipidiques que contenen
colesterol i eren afectades per diferents quantitats de DMSO. Demostrem com la combinaci6 dels
mecanismes fisics i quimics donen lloc a condicions més favorables per la formacié de porus, i
en particular, com l'addici6 de DMSO en el medi redueix significativament el potencial eléctric
minim requerit per electroporar una membrana lipidica. La forta modificacié de les propietats
transversals de la membrana, aixi com l'estabilitzacié energética dels porus en la seva etapa

hidrofobica deguda al DMSO ens donen les claus fisicoquimiques d’aquest efecte.
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LiNIA 4. REACTIVITAT I DINAMICA DE REACCIONS

ReaxFF molecular dynamics simulations of CO collisions on an O-preadsorbed
silica surface

P. Gamallo, H.Prats, R.Sayds

J. Mol. Model. 20 (2014) 2160.
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Molécula CO interaccionant amb O preadsorbit sobre una superficie de B-cristobalita (001)

S’ha realitzat un estudi dinamic mitjangant trajectories classiques per a les col-lisions de
monoxid de carboni sobre oxigen preadsorbit en una superficie de B-cristobalita (001). Va ser
utilitzat un camp de forces reactiu (ReaxFF) per modelar la superficie d'energia potencial. Les
col-lisions es van dur a terme fixant diverses condicions inicials: estats rovibracional CO (v=0-51i
j =0, 20, 35), energies de collisi6 (0,05 < Ecol < 2,5 eV), angles d'incidéncia (8, =0 °, 45 °) i
temperatures de la superficie (Tsur = 300 K, 900 K). Els principals processos elementals va ser la
reflexié molecular i 'adsorcié molecular no dissociativa. També es van formar molécules de CO;
pero en menor extensio, a través d'una reaccid Eley-Rideal encara que algunes d'elles van
quedar retingudes per la superficie. Les molécules de CO dispersades tendeixen a ser més
fredes translacionalment i més calentes internament (rotacionalment i vibracionalment) que les
inicials. Aquest estudi dona suport a que la reaccié CO + Oaq hauria de ser menys important que
la reaccio d'O + Oaq sobre silice per a condicions inicials similars dels reactius, d’acord amb les

dades experimentals.
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Unexpected Reactivity of Amidogen Radical in the Gas Phase Degradation of Nitric
Acid

J.M. Anglada, S. Olivella, A. Solé

J. Am. Chem. Soc., 136 (2014) 6834.

NH,
NO, OH
HNO, H,0
NH,
k=1.81-10"/ k=1.587-10"/
cm*molecule s’ cm-molecule s’

Cicle catalitic que implica la oxidacié del NHs per part del radical OH i la reacci6 entre el radical amidogen i I'acid
nitric

S'ha investigat la reaccid en fase gasosa entre I'acid nitric i el radical aminil emprant
métodes de calcul de I'estructura electronica de tipus mecanic-quantic d'alt nivell i calculs cinétics
segons la teoria variacional de I'estat de transicio. Els nostres resultats mostren que la reaccio té
lloc mitjangant un mecanisme de transferéncia de prot6 acoblada a la transferencia d'un electrd

amb una constant de velocitat de 1.81 x 10~13 cm3-molécula="-s=1 a 298 K. Aquest valor és
similar al de les constants de velocitat de les reaccions del radical hidroxil, ja sigui amb amoniac
0 amb acid nitric. Una analisi d'aquestes dades en el context de la quimica de |'atmosfera
suggereix que el radical aminil, format en la oxidacio de I'amoniac pel radical hidroxil, reacciona
amb l'acid nitric regenerant amoniac. Sobre la base d'aquests resultats, proposem un possible
nou cicle catalitic que acobla I'oxidacio de I'amoniac pel radical hidroxil i la reaccié d'acid nitric

amb el radical aminil en I'atmosfera de la Terra.

37



III. ACTIVITAT CIENTIFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB

Experimental guided ion beam and ab initio studies of the reactive processes in
gas phase i-C3H;Br and i-C3H7OH collisions with potassium ions

E. Lopez, J.M. Lucas, J. de Andrés, M. Alberti, .M. Bofill, D. Bassiand A. Aguilar.

J. Chem. Phys., 141 (2014) 164310.

Cross-section / A

Cross-section / A”
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Dependéncies de les seccions eficaces amb I'energia CM a les col-lisions K* + i-C3HBr :(a) formacié de I'adducte
[K-i-C3H7Br]* (e); (b) reaccié de deshidrohalogenacio (m); (c) reaccio de descomposicié de I'adducte. Linia
discontinua: Model LGS (energies en el sistema CM )

Les col-lisions entre ions potassi i i-CsH7Br i i-C3H7OH, en els respectius estats
electronics fonamentals, s'estudien experimentalment a l'interval 0.10-10.00 eV d’energies de
col-lisi6 en el centre de masses (CM) emprant un aparell de feixos de ions guiats per un camp de
radio frequéncia. Per al sistema K* + j-C3H/Br s’ha observat la formacié de KHBr* pero la
formacié del compost analeg KH20* en el cas del i-C3H;OH ha estat dificil de detectar. A més,
s’ha observat la formacié del adductes [K-i-CsH7Br]* i [K-i-C3H7OHJ* aixi com la seva
descomposicio en C3H7* i KBr o KOH, respectivament. Les seccions eficaces de reaccio s’han
mesurat en unitats absolutes i s’ha obtingut la constant de velocitat termica a 303 K per a la
formaci6 de KHBr*. Els calculs ab inito a nivell MP2 han proporcionat informacio important sobre
les caracteristiques de les superficies de potencial en les quals les reaccions tenen lloc de forma
adiabatica, tot permetent una interpretacié qualitativa de les dades experimentals.
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Benzene-Hydrogen Bond (CeéHe-HX) Interactions: The Influence of the X Nature on
their Strength and Anisotropy

M. Alberti, A. Aguilar, F. Huarte-Larrafiaga, J.M. Lucas, F. Pirani

J. Phys. Chem. A, 118(2014) 1651

5.0
H — NH3'C6H6
- 404 H\;L[/H H g H HgH Hel'  po-con,
g 304\ .- H — SH,-C¢H;
E L L T (U — CHY-CoHg
3 204
-
= 1.0+
= 0.0
-1.0 T T T T T T
3 4 5 6 7 8 9 10
RX-CGHG/ A

Potencials d'interacci6 intermolecular per a H20-CsHe, SH2-CeHs, NH3-CeHs, i CH4-CsHs segons I'apropament indicat
a la figura.

L'energia potencial intermolecular dels dimers CeHe-SH2 i CeHe=NH3 s'ha formulat
combinant contribucions electrostatiques i no electrostatiques. Els parametres rellevants del
potencial, calculats a partir de components de les polaritzabilitats molecular, permeten descriure
de manera consistent, tant les forces de dispersié atractives com la repulsié. Les prediccions
que fa el model de potencial de les caracteristiques de les configuracions més estables s’han
comparat amb els resultats de calculs ab initio. A més, la magnitud fe la interaccié CeHe= HX
s'ha analitzat i els resultats obtinguts s'han comparat amb els corresponents als sistemes
CeHs=H20 i CeHe=CHs, estudiats anteriorment aplicant la mateixa metodologia. S'ha obtingut
informaci6 sobre 'orientacié relativa, consequeéncia de I'anisotropia de la interacci6 intermolecular
a diferents distancies intermoleculars. Aquesta informacié és crucial per avaluar els efectes

d'estereodinamica en col-lisions bimoleculars.
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Species for the Creation of Functional Molecules
Osaka University, Osaka (Japo)

The key role of second order phase transitions in dithiazolyl-based switchable magnetic
materials
J. Ribas

AIAA Science and Technology Forum and Exposition 2014: 52"d Aerospace Sciences
Meeting
National Harbor, Maryland (Estats Units)

Phys4EntryDB: a database for state-to-state kinetics of planetary atmospheres

A. Laricchiuta, I. Armenise, M. Cacciatore, R. Celiberto, F. Esposito, P. Gamallo, A.
Lagana, V. Laporta, A. Lombardi, S. Orlandini, F. Pirani, M. Rutigliano, R.Sayos,
J.Tennyson, M. Capitelli

9th Congress on Electronic Structure: Principles and Applications. ESPA2014
Badajoz (Espanya)

Kinetic Monte Carlo simulation of water-gas shift reaction on Cu(111)
H. Prats, L. Alvarez, F. lllas, R. Sayds

Spin Crossover in Fe(ll) Materials
C. Sousa

Triplet-Singlet Gap Engineering in High Spin Ground State Alternant Hydrocarbon
Diradicals
D. Reta-Mafieru, I.d.P.R. Moreira, F. lllas

The chemistry of the Titan’s atmosphere
E. Lopez, D. Ascenzi, J.M. Bofill and A. Aguilar
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International Symposium Frontiers in surface and materials science: Theory and Practice
Universitat de Barcelona (Espanya)

Organizing Committee
F. Vifies

C. Sousa

K.M. Neyman

Kinetic Monte Carlo study of water-gas shift reaction on copper (111) surface
H. Prats, L. Alvarez, F. lllas, R. Sayds

Electronic Structure-Based Chemical Descriptors: (In)dependence on Self-Interaction and
Hartree-Fock Exchange
A. Notario-Estévez, S.M. Kozlov, F. Vifies, F. lllas

Absorption Spectrum of [Fe(bpy)s]?*: Beyond the Static Approach
A. Domingo, C. Sousa, C. de Graaf

5th international meeting on Atomic and Molecular Physics and Chemistry (IMAMPC 2014)
Salamanca (Espanya)

Quantum dynamic effects of O + Hs* = OH* + H, OH + H*. Influence of nonadiabatic
effects.
P. Gamallo, C. Petrongolo, M. Paniagua, M. Gonzélez.

Photodissociation quantum dynamics of diatomic molecules in a quantum solvent (*He
nanodroplets)
A. Vila, M. Gonzélez, R. Mayol

Oxidation of atmospheric mercury by the OH radical. Ab initio and quasiclassical
trajectory study
M. Paniagua, R. Martinez, M. Gonzélez

8th international meeting on photodynamics and related aspects (Photodynamics)
Oaxaca (Mexic)

Adiabatic and nonadiabatic dynamics of CH(X?P) + H(2S) and deuterated reactions.
C. Petrongolo, P. Gamallo, P. Defazio, S. Akpinar.

Il Reunién de jovenes investigadores en coloides e interfases (JICI-Il).
Granada (Espanya)

Efecto del crowding macromolecular en reacciones enzimaticas

C. Balcells, I. Pastor, L. Pitulice, E. Vilaseca, S. Madurga, A. Isvoran, M. Cascante, F.
Mas
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Master Quimica X
Barcelona (Espanya)

Efecte del crowding macromolecular en reaccions enzimatiques
C. Balcells, I. Pastor, E. Vilaseca, S. Madurga, M. Cascante, F. Mas

V Jornada de I'Institut de Quimica Teorica i Computacional de la Universitat de Barcelona
(IQTCUB)
Barcelona (Espanya)

Effect enzyme size as a modulator of macromolecular crowding in enzyme kinetics
M. Via, C. Balcells, I. Pastor, E. Vilaseca, S. Madurga, M. Cascante, F. Mas

Cost-Effective Catalysis on Early Transition Metal Carbides Surfaces
F. Vifies

Quantitative study of the eigenstates of a Hydrogen molecule confined inside Single
Walled Carbon Nanotubes
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrafiaga

XXX Reunié de la xarxa de Referencia en Quimica Teorica i Computacional de Catalunys
(XrQTC)
Barcelona (Espanya)

Enzyme size as a modulator of macromolecular crowding effect in enzyme kinetics
|. Pastor, M. Via, C. Balcells, S. Madurga, E. Vilaseca, M. Cascante, F. Mas

Simple chemical reactions in “He nanodroplets
M. Gonzalez, R. Mayol, A. Vila

Nitrile compounds in Titan’s atmosphere
J.M. Lucas, A. Aguilar, D. Ascenzi, J.M. Bofill and E. Lopez

Quantitative study of the eigenstates of a Hydrogen molecule confined inside Single
Walled Carbon Nanotubes
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrafiaga

VIl Congreso de la Federacion Espaiola de Biotecnélogos/Biotech Annual Congress 2014
(BAC-2014)
Barcelona (Espanya)

The effect of enzyme size as a modulator of macromolecular crowding effect in enzyme
kinetics
C. Balcells, I. Pastor, E. Vilaseca, S. Madurga, M. Cascante, F. Mas

Frontiers in Surface and Materials Science: Theory and Practice
Barcelona (Espanya)

Enzyme size as a modulator of macromolecular crowding in enzyme kinetics
|. Pastor, M. Via, C. Balcells, S. Madurga, E. Vilaseca, M. Cascante, F. Mas
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Emergent Colloidal Dynamics Far From Equilibrium
Lausanne (Suissa)

Molecular dynamic study of thin film rupture due to external electric field
M. Nedyalkova, S. Madurga, N. Panchev, S. Pisov

Deustche Physikalische Gesellschaft - DPG Spring Meeting
Technische Universitat Dresden, Dresden (Alemanya)

Cost-Effective Catalysis on Early Transition Metal Carbides Surfaces
F. Vifies

International Congress of Theoretical Aspects in Catalysis - ICTAC15
University College London, London (Regne Unit)

Cost-Effective Catalysis on Transition Metal Carbides Surfaces
F. Vifies

3rd General Meeting of the European COST Action CM1104
Universitat de Barcelona, Barcelona (Espanya)

Chairman
K.M. Neyman

Surface Contact Engineering in Photoactive ZnO Nanostructures
O. Lamiel-Garcia, F. Vifies, A. Iglésias-Juez, M. Fernandez-Garcia, F. lllas

Theoretical study of the CO interactions with mononuclear platinum species supported on
nanoparticulate ceria
H.A. Aleksandrov, K.M. Neyman, G.N. Vayssilov

Atomically dispersed M species (M = Pd, Ni, Cu) in ceria nanoparticles: Stability and red-
0X processes
A. Figueroba, K.M. Neyman

Origin, stability, and effect of atomically dispersed Pt on nanostructured catalytic Pt-CeO2
materials with maximum noble-metal efficiency

A. Bruix, A. Figueroba, Y. Lykhach, |. Matolinova, A. Neitzel, T. Skala, N. Tsud, M.
Vorokhta, V. Stetsovych, K. Sevikova, J. Myslivecek, K.C. Prince, F. lllas, V. Matolin, J.
Libuda, K.M. Neyman

| Encuentro de Jovenes Investigadores de la SECAT
Universitat de Malaga, Malaga (Espanya)

Superficies de Carburo de Molibdeno: Activacion y Ruptura de la Molécula de CO:
S. Posada-Pérez, F. Vifies, P.J. Ramirez, A.B. Vidal, J.A. Rodriguez, F. lllas
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Physics@FOM Conference
FOM, Veldhoven (Holanda)

Theoretical study of the high spin_low Spin relaxation in iron based spin crossover
compounds: beyond single mode approximation
A. Rudavskyi, G. Lof, C. Sousa, J. Tatchen, C. Marian, C. de Graaf, R. Broer

VIl European Workshop on Molecular Magnetism- Jujols VII
Max Planck Institute for Chemical Energy Conversion, Milheim an der Ruhr (Alemanya)

Temperature dependent high spin - low spin relaxation on spin crossover materials
A. Rudavskyi, C. Sousa, C. de Graaf, R. Broer

The Triplet-Singlet Gap in the m-Xylylene Radical: A Not So Simple One
D. Reta-Mafieru

Remarks on the exact energy functional for fermions: a wave-function theories using the
Léwdin partitioning technique
l.d.P.R. Moreira

American Chemical Society National Meeting, Physical Chemistry Division
American Chemical Society, Texas (Estats Units)

Analysis of the spin-crossover mechanism in Fe(ll) complexes
R. Broer, M. Etinski, C. de Graaf, R.W.A. Havenith, C. Marian, A. Rudavskyi, C. Sousa, J.
Tatchen

Theoretical Studies of Au/TiC and Cu/TiC based catalysts for CO; activation and
hydrogenation
F. lllas, J.A. Rodriguez

Promoting Female Excellence in Theoretical and Computational Chemistry II
University of Tromsg, Oslo (Noruega)

Analysis of the spin-crossover mechanism in Fe(ll)
R. Broer, M. Etinski, C. De Graaf, R.W.A. Havenith, C.M. Marian, A. Rudavskyi, C.
Sousa, J. Tatchen

11t International Conference on Relativistic Effects in Heavy-Element Chemistry and
Physics
Comenius University, Smolenice Castle (Republica Txeca)

Mechanisms of spin crossover in Fe(ll) complexes

A. Rudavskyi, R. Broer, M. Etinski, C. de Graaf, R.W.A. Havenith, C.M. Marian, C.
Sousa, J. Tatchen
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10t Congress of the World Association of Theoretical and Computational Chemists,
WATOC 2014
Pontificia Universidad Catdlica de Chile, Santiago de Chile (Xile)

Spin Crossover in Fe(ll) Metal-Organic Complexes
A. Rudavskyi, R. Broer, M. Etinski, C. de Graaf, R.W.A. Havenith, C.M. Marian, C.
Sousa, J. Tatchen

Analyzing the electronic structure of molecules using Continuous Symmetry Measures
P. Alemany

Solvatochromic effects on a D-1-A type organic dye with a quinoidal thiophene m-bridge
C. Climent, D. Casanova, P. Alemany

Advances in Computational Spectroscopy 2014, COST CODECS
Matej Bel University, Bratislava (Esolvaquia)

Absorption Spectrum of [Fe(bpy)s]?*: Beyond the Static Approach
A. Domingo, C. Sousa, C. de Graaf

Xl Simposio de Investigadores Jovenes RSEQ-Sigma Aldrich
Universidad del Pais Vasco, Bilbao (Espanya)

Synthesis and Study of an Organic Molecule with Paramagnetic Response
D. Reta-Mafieru, C. Heras, |.d.P.R. Moreira, J.M. Bofill, A. Lépez-Calahorra

50" Syposium on Theoretical Chemistry 2014 (STC2014)
Universitét Wien, Vienna (Austria)

Remarks on the exact energy functional for fermions: a wave-function theories using the
Léwdin partitioning technique
|.d.P.R. Moreira, M. Caballero, J.M. Bofill

Locating Saddle Points of any Index on Potential Energy Surfaces by the Generalized
Gentlest Asecnt Dynamics
J. M. Bofill, W. Quapp

RCTF2014 14éme Recontre des Chimistes Théoriciens Francophones
Université Pierre et Marie Curie, Paris (Franga)

Towards theoretical modeling of realistic systems in heterogeneous catalysis form first
principles
F. lllas

XL Congreso Internacional de Quimicos Teéricos de Expresion Latina - QUITEL
Universidad San Francisco de Quito, Galapagos (Equador)

New Catalysts for CO; activation and hydrogenation based on Au/TiC and Cu/TiC:

Theoretical modeling and experiments
F. lllas
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DFG-out kinase inhibitors: Understanding their binding mechanism
L. Coronel, E. Yurci, J. Mayans, J.M. Granadino-Roldan, M.S. Tomés, M.D. Pujol, J.
Rubio-Martinez

Steered molecular dynamics and umbrella sampling ~ approaches to the binding
mechanism of DFG-out p38cx kinase inhibitors
J. Clark, J.M. Granadino-Roldan, M.S. Tomas, M.D. Pujol, J. Rubio-Martinez

XXV Congresso Nazionale Della Societa Chimica Italiana (SCI)
Universita della Calabria, Cozenza (ltalia)

First principles modeling of realistic systems in heterogenous catalysis
F. lllas

Symposium on clusters, Cluster Assemblies and Nano-scale Materials - llI
Harish-Chandra Research Institute, Allahabad (India)

lonicity, Covalency and the Cluster-to-Bulk Transition in Nano-Oxides
S. T. Bromley

European Materials Research Society (EMRS) - Fall Meeting 2014, Symposium D:
Transparent Conducting Oxides and Related Materials
Warsaw University of Technology, Warsaw (Polonia)

Bandgap Engineering via Nanoporosity
S. T. Bromley

Cosmic Dust VII
Osaka Sangyo University, Osaka (Japo)

A Bottom-up Computational Modelling Approach to the Formation and Properties Silicate
Dust
S. T. Bromley

COST Action CM1104 meeting - Reducible oxide chemistry, structure and functions
Zaragoza Scientific Center for Advanced Modeling (ZCAM), Zaragoza (Espanya)

Approaching the nanocluster-to-bulk structural transition in CeO,, TiO2 and SiO>
S. T. Bromley

Symposium on Clusters, Nanoparticles and Nanostructures in Catalysis and Beyond
Universitat de Barcelona, Barcelona (Espanya)

Organizing Committee
K.M. Neyman

From supported oxide nanoclusters to nanoporous oxide polymorphs
S. T. Bromley
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Studies of nanostructuring effects on model catalysts
S.M. Kozlov, K.M. Neyman

SFB “Functional Oxide Surfaces and Interfaces” i
Institute of Materials Chemistry, Vienna University of Technology, Vienna (Austria)

Towards more realistic density functional modelling of nanostructures relevant to
heterogeneous catalysis
K.M. Neyman

International Conference “Molecular Complexity in Modern Chemistry”
Moscow (Russia)

Towards realistic first-principles modelling of complexity in heterogeneous catalysis
K.M. Neyman

Xl Girona Seminar on Carbon, Metal, and Carbon-Metal Clusters: From Theory to
Applications
Girona (Espanya)

First-principles studies of metal particles in catalysis
K.M. Neyman

CIC energiGUNE ,
Parque Tecnoldgico de Alava, Mifiano (Espanya)

First-principles modelling of complex nanostructures: From catalysis to energy
technologies
K.M. Neyman

247th National Meeting of the American Chemical Society, Symposium “Clusters in
Catalysis”
Dallas (Estats Units)

Density-functional ~ studies in heterogeneous catalysis: Extended surfaces or
nanoparticles?
K.M. Neyman

248th National Meeting of the American Chemical Society
San Francisco (Estats Units)

CO adsorption on mononuclear platinum species supported on nanoparticulate ceria
H.A. Aleksandrov, K.M. Neyman, G.N. Vayssilov

Clusters 2014: Workshop on reactivity and catalysis of metallic nanoclusters
Esbo (Finlandia)

Density-functional modelling of metal nanopatrticles relevant for catalysis
K.M. Neyman
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Theoretical investigations of metal particles as potential PEMFC electrocatalysts
P. Jennings, R.L. Johnston, H.A. Aleksandrov, K.M. Neyman

VI Conference in Education and Modeling in Basic Sciences
Universidad de Medellin, Medellin (Colombia)

Modelling the effect of metal-support interactions in nanostructured heterogeneous
catalysts based on Pt and CeQ;
A. Bruix, K.M. Neyman, F. lllas

WG3 Meeting of the COST Action CM1104 “Reducible oxide chemistry, structure and
functions”
Charles University in Prague (Republica Txeca)

Progress in modelling of ionic metal species in CeO2-based catalytic nanomaterials

K.M. Neyman, A. Bruix, A. Figueroba, F. lllas, J. Libuda, V. MatolinRelative stability of
mononuclear platinum species supported on nanoparticulate ceria and adsorption of CO
on them

H.A. Aleksandrov, K.M. Neyman, G.N. Vayssilov

Substrate effects on Pt nanoparticles. Electronic and structural differences induced by
Ce0y(111) and MgO(100) on ~1 nm Pt clusters

S.M. Kozlov, K.M. Neyman, S. Fabris

4th International Symposium of Intermetallic Compounds in Catalysis
Santa Margherita de Ligure (ltalia)

Geometric and electronic structure of Pd-based intermetallic nanoparticles
S.M. Kozlov, K.M. Neyman

General Meeting of COST-MP0903 Action “Nanoalloys as Advanced Materials”
Santa Margherita de Ligure (ltalia)

Modeling of bimetallic and intermetallic nanoparticles containing Pd
S.M. Kozlov, K.M. Neyman

Evaluation Meeting of COST-MP0903 Action “Nanoalloys as Advanced Materials” (April 9)
Santa Margherita de Ligure (ltalia)

Report on the activities of the Working Group 3 “Catalysis”
K.M. Neyman

4t Workshop Quantum Days in Bilbao
Centro Vasco de Matematicas Aplicadas, Bilbao (Espanya)

Quantum reaction dynamics in gas phase and in a quantum solvent (*He nanodroplets)
M. Gonzalez, A. Vila, R. Mayol, P. Gamallo, M. Paniagua, C. Petrongolo

Helium-mediated Synthesis, Soft-landing and Spectroscopy of Metal Nanoparticles on
Surfaces (HeSSSMe 2014)
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Consejo Superior de Investigaciones Cientificas, Madrid (Espanya)

Molecular photodissociation processes in helium nanodroplets. A theoretical quantum
dynamics approach
A. Vila, M. Gonzélez, R. Mayol

Il Jornada de Bioinformatica i Biologia Computacional
Barcelona (Espanya)

Development of new drugs against tuberculosis. Computer-aided identification of
inhibitors of the enzyme CDP-methylerythritol synthase
C. Obiol-Pardo, C. Garcia Sabaté, E. Schreiber, J. Rubio-Martinez. S. Imperial

14t Fock meeting of Quantum and Computational Chemistry
Samara (Russia)

Continuous Shape and Symmetry Measures: a useful tool in structural chemistry
P. Alemany

Optical properties of 4-bromobenzaldehyde derivatives in chloroform solution
C. Climent, D. Casanova, P. Alemany

6t Time-Dependent Density-Functional Theory: Prospects and Applications.
Benasque (Espanya)

Non-Adiabatic Dynamics with Conditional Wave Functions
G. Albareda

78. Jahrestagung der Deutsche Physikalische Gesellschaft und DPG-Friihjahrstagung.
Berlin (Alemanya)

Non-Adiabatic Molecular Dynamics with Conditional Wave Functions

G. Albareda, H. Appel, I. Franco, A. Abedi, A. Rubio

CECAM Workshop. Recent progress in adiabatic and non-adiabatic methods in quantum
dynamics.
Lausanne (Suissa)

A Correlated Electron-Nuclear Dynamics with Conditional Wave Functions
G. Albareda, H. Appel, I. Franco, A. Abedi, A. Rubio

Jornada d’'Investigadors Predoctorals Interdisciplinaria (2nd JIPI)
Universitat de Barcelona, Barcelona (Espanya)

Astrochemistry & Nitrile compounds
E.Lépez

4th Workshop on High Dimensional Quantum Dynamics: Challenges and Opportunities
Universitat de Strasbourg, Mittelwihr (Franca)
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MCTDH Study of the eigenstates of a H> molecule confined inside a SWCNT
F. Huarte-Larrafiaga, M. Mondelo-Martell

SPECMO 2014 : "New experimental and theoretical developments in molecular
spectroscopy : pushing the limits"
Université Franco-Allemande, CNRS, Corsica (Franga)

Quantum Dynamics study of the eigenvalue spectrum of a Hydrogen molecule confined
inside a Single Walled Carbon Nanotube
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrafiaga

Xl Carbohydrate symposium
Universitat de Logrofio, Logrofio (Espanya)

Molecular mechanisms of retaining glycosyltransferases. QM/MM metadynamics
investigations
C. Rovira

Minisymposium on structural biology
Universitat d’Oslo, Oslo (Suecia)

The catalytic mechanism of catalase-peroxidases (KatGs)
C. Rovira

International workshop on Biomembranes: from fundamentals to applicationss
CSC - IT Center for Science, Espoo, Helsinki (Finlandia)

The effects of chloroform in bilayer interleaflet coupling
R. Reigada
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ESTADES EN CENTRES EXTERNS

M. Alberti

D. Reta-Maferu

J. Ribas

M. Fumanal

S.M. Kozlov

P. Gamallo

X. Giménez

P. Alemany

C. Sousa

C. Climent

Univerista di Perugia, Dipartimento di Chimica (ltalia)
Professora en any sabatic. Gener-Juliol 2014

Indian Institute of Technology Bombay, Mumbai (india)
Estada de recerca predoctoral. Gener-Febrer 2014

Japan Atomic Energy Agency, Center for Computational Science and E-
systems (Japd)

Investigador visitant invitat. Gener 2014

Trinity College Dublin, Computational Spintronics Group (Irlanda)
Estada de recerca predoctoral. Abril-Maig 2014

Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste (ltalia)
Estada de recerca predoctoral. Marg-Maig 2014

MATGAS, Barcelona (Espanya)
Professor visitant invitat. Maig-Juliol 2014

MATGAS, Barcelona (Espanya)
Professor visitant invitat. Maig-Juliol 2014

Donostia International Physics Center, Donostia (Espanya)
Investigador visitant invitat. Juny 2014

Universitat de Groningen, Groningen (Holanda)
Professor visitant invitat. Juliol 2014

Donostia International Physics Center, Donostia (Espanya)
Estada de recerca predoctoral. Juliol 2014
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K.M. Neyman

A. Falceto

D. Reta-Maferu

P. Alemany

M. Llunell

Friedrich-Alexander-Universitat Erlangen-Niirnberg, Erlangen
(Alemanya)

Investigador visitant invitat. Juliol-Agost 2014

Cornell University, Department of Chemistry and Chemical Biology
(Estats Units)

Estada de recerca predoctoral. Juliol-Octubre 2014

University of Strasbourg, Strasbourg (Franga)
Estada de recerca predoctoral. Setembre-Novembre 2014

Departamento de Quimica, Universidad Catdlica del Norte, Antofagasta
(Xile)

Investigador visitant invitat. Octubre 2014

Donostia International Physics Center, Donostia (Espanya)
Investigador visitant invitat. Novembre 2014
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PARTICIPACIO EN PROJECTES D’INVESTIGACIO

Grup d'Estructura Electronica.

Santiago Alvarez Reverter, Universitat de Barcelona
2009SGR1459, 2012-2014

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Grup d'Estructura Electronica.

Santiago Alvarez Reverter, Universitat de Barcelona
2014SGR662, 2014-2016

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Simulacio molecular aplicada (MOLSIMAP)

Lourdes Vega Fernandez, MATGAS

2014SGR1582, 2014-2016

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Grup de Bioquimica Integrativa

Marta Cascante Serratosa, Universitat de Barcelona
2014SGR1017, 2014-2016

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Grup de Dinamica de Reaccions Quimiques

Antonio Aguilar Navarro, Universitat de Barcelona
2014SGR0025, 2014-2016

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Quimica Organica Experimental, Teorica i Computacional
Josep Maria Bofill Vila, Universitat de Barcelona
2014SGR139, 2014-2016

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Laboratori de Ciéncia de Materials Computacional

Francesc lllas Riera, Universitat de Barcelona

2014SGR97, 2014-2016

Agéncia de Gestio d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Estructura i funcié en macromolécules

Carme Rovira Virgili, Universitat de Barcelona

2014SGR-987, 2014-2016

Agéncia de Gestio d'Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR)

Fisicoquimica de las interacciones y fenomenos de transporte a nivel coloidal entre iones,
macromoléculas y nanoparticulas de interés ambiental

Francesc Mas Pujadas, Universitat de Barcelona

CTM2012-39183-C02-02, 2013-2015

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)
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Estructura electronica y propiedades de moléculas y sélidos inorganicos.
Eliseo Ruiz Sabin and Pere Alemany Cahner, Universitat de Barcelona
CTQ2011-23862-C02, 2009-2014

Direccidn General de Investigacion

Estudio tedrico de la dinamica y cinética de reacciones quimicas. Quimica atmosférica, procesos
de combustion y aplicaciones a sistemas enzimaticos.

Miguel Gonzélez Pérez, Universitat de Barcelona

CTQ2011-27857-C02-01, 2012-2014

Direccidn General de Investigacion (DGI)

Dindmica de procesos quimicos mediante haces moleculares y métodos teoricos.
Antonio Aguilar Navarro (IP1), Universitat de Barcelona

CTQ2010-16709, 2011-2014

Ministerio de Ciencia e Innovacion (MICIIN)

Experimentacion y modelizacion computacional de dinamica de reacciones quimicas.
Antonio Aguilar navarro (IP1), Fermin Huarte Larrafiaga (IP2), Universitat de Barcelona
CTQ2013-41307-P, 2014-2016

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)

Estructura y dinamica de reacciones quimicas, mediante modelos extendidos de camino de
reaccion y la teoria de la funcion de onda.

Josep Maria Bofill Villa, Universitat de Barcelona

CTQ2011-22505, 2012-2014

Direccidn General de Investigacion (DGI)

Propiedades magnéticas y transformaciones de fase en cristales con propiedades de interés
tecnologico.

Juan J. Novoa Vide, Universitat de Barcelona

MAT2011-25972.2012, 2012-2014

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)

Quantum-chemical study and computational design of advanced materials
Francesc lllas Riera, Universitat de Barcelona

CTQ2012-30751, 2013-2015

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)

Theoretical modeling of the reactivity of nanostructures relevant to catalysis and to energy
technologies

Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona

CTQ2012-34969, 2013-2015

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)

Estudio tedrico de reacciones de oxidacion iniciadas por HO, O3 y NO3

Josep Maria Anglada Rull, CSIC

CTQ2011-27812, 2012-2014

Direccion General de Investigacion y Gestion del Plan nacional de 1+D+| (MICINN)
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Simulation of reactive processes in heme enzymes, glycoside hydrolases/transferases and
peptide-bound nanoparticles by means of ab initio molecular dynamics-based methods

Carme Rovira Virgili, Universitat de Barcelona

CTQ2011-25871, 2012-2014

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)

Diserio asistido por ordenador y sintesis de nuevos inhibidores enzimaticos de naturaleza
heterociclica con potencial actividad antitumoral.

Jaime Rubio Martinez . Universidad de Barcelona.

CTQ2011-29285-C02-02 , 2012-2014

Ministerio de Ciencia e Innovacion. Proyectos de Investigacion fundamental no orientada.

Estructura, Redes y Motivos Celulares.

Ramon Reigada Sanz, Universitat de Barcelona

BFU2010-21847-C02-0 (subprograma BMC), 2011-2013 (Extended until 2014)
Ministerio de Ciencia e Innovacion (MICINN)

Modelizacion de materiales formados por mezclas de oxidos con relevancia tecnologica y
medioambiental

Stefan Bromley, Universitat de Barcelona

MAT2012-30924, 2013-2015

Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO)

India-Spain bilateral Project on Theoretical and computational investigation of molecular magnets
and extended systems as candidates of exotic nanomaterials with useful properties

Francesc lllas Riera, Universitat de Barcelona

PRI-PIBIN-2011-1028, 2012-2014

Ministerio de Economia y Competitividad

Knowledge led structure prediction for nanostructures

Scott Woodley, University College London

EP/K038958/1, 2013-2018

Engineering and Physical Science Research Council (EPSRC), United Kingdom

Theoretical Chemistry and Computational Modelling

Manuel Yafez, Universidad Autbnoma de Madrid

TCCM-EJD, 2014-2018

Horizon 2020 — Research and Innovation Framework Programme

Planetary entry integrated models (Phys4Entry).
Ramon Sayos Ortega, Universitat de Barcelona
Referencia, FP7-SPACE-2009-1, 242311

7th Framework Programme of the European Union

Design of thin-film nanocatalysts for on-chip fuel cell technology

Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona

FP7-NMP.2012.1.1-1, Ref. N0.310191, 2012-2016

European FP7 'Cooperation' - Research theme: 'Nanosciences, nanotechnologies, materials and
new production technologies'
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Metabolic Flux Analysis and Cancer (METAFLUX)

Jaime Rubio Martinez . Marta Cascante Serratosa. Universitat de Barcelona.
PITN-GA-2010-264780, 2010-2014

FP7-PEOPLE. European Commission.

Reducible oxide chemistry, structure and functions

Francesc lllas Riera, (representant d’Espanya), Konstantin Neyman (representant adjunt),
Universitat de Barcelona

CM1104, 2012-2016

European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST)

Explicit Control Over Spin-states in Technology and Biochemistry (ECOSTBio)
Marcel Swart, Universitat de Girona, Carme Sousa, Universitat de Barcelona
CM1305, 2013-2017

European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST)

Network for intermetallic compounds as catalysts for steam reforming of methanol

Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona (Spanish representative in the Management
Committee)

CMO0904, 2010-2014

European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST)

Nanoalloys as advanced materials: from structure to properties and applications

Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona (Spanish representative in the Management
Committee; lider of the Workgroup “Catalysis”)

MP0903, 2010-2014

European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST)

Nanostructured materials for solid-state hydrogen storage

Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona (member)

MP1103, 2011-2015

European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST)

Reducible oxide chemistry, structure and functions

Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona (deputy Spanish representative in the Management
Committee)

CM1104, 2012-2016

European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST)

Device simulation (RF), NannoMechanics and Spintronics Entidad financiadora: Graphene
Flagship.

David Jiménez Jiménez, Universitat Autonoma de Barcelona

604391 Graphene Flagship, 2013-2016

FET. European Union
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Dynamical processes in open quantum systems: pushing the frontiers of theoretical
spectroscopy.

Angel Rubio Secades, Universidad del Pais Vasco and Fritz Haber Institute of the Max Planck
Society

ERCDYNAMO, 2011-2016

European Research Council. Advanced Grant.

Simulacion de sistemas cuanticos nanostructurados fuera del equilibrio.
Angel Rubio Secades, Universidad del Pais Vasco

IT578-13, 2013-2018

Grupos Consolidados. Gobierno del Pais Vasco.

Xarxa de Referencia d’R+D+I en Quimica Teorica i Computacional (XRQTC)
Francesc lllas Riera, Universitat de Barcelona

2014

Departament d’Innovacid, Universitats i Empresa. Generalitat de Catalunya

Premi ICREA Academia

E. Ruiz, Universitat de Barcelona

2014-2018

Institucio Catalana de Recerca i Estudis Avancats (ICREA)
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