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La creació de l’Institut de Química Teòrica i Computacional de la 
Universitat de Barcelona (IQTCUB) va ser aprovada per decisió del 
Consell de Govern en sessió ordinària el 21 de novembre de 2007. 
L’IQTCUB agrupa professors i investigadors de diferents 
departaments que tenen com a denominador comú l’ús de mètodes 
de la Química Quàntica, de la Física d’Estat Sòlid o d’altres mètodes 
de la Química o la Física Computacional per a resoldre problemes 
relacionats amb la seva recerca. Aquesta, si bé es mou 
majoritàriament dins l’àmbit de la Química, es distingeix doncs del 
que hom espera d’un químic tradicional, ja que els instruments 

emprats pels investigadors de l’IQTCUB no es troben en un laboratori típic sinó en un “laboratori 
virtual” de càlcul que sovint només és el punt d’entrada a un centre de supercomputació que 
disposi de centenars o milers de processadors. Els objectius fonamentals de la Química Teòrica i 
Computacional són arribar a assolir una comprensió detallada a nivell molecular de processos 
químics, suggerir nous experiments a partir de prediccions que hauran de ser comprovades 
experimentalment, interpretar resultats experimentals, i introduir nous conceptes i eines. La 
recerca duta a terme a l’IQTCUB està orientada a dissenyar nous fàrmacs i nous materials amb 
propietats fetes a mida, a proposar nous processos químics per obtenir productes amb una 
selectivitat i eficiències més grans, a millorar processos existents per fer-los més eficients i 
sostenibles, i a proposar noves fonts d’energia sostenibles. Malgrat que aquests objectius són 
comuns a altres disciplines científiques, la visió que aporta la Química Teòrica i Computacional 
és única i no pot ser obtinguda mitjançant altres mètodes. En conseqüència, les eines 
desenvolupades i emprades a l’IQTCUB són essencials per resoldre molts dels desafiaments de 
la societat actual.    

Aquest any hem tornat a viure una situació econòmica difícil. Per aquest motiu, el suport 
institucional de la Universitat de Barcelona a través del Vicerectorat de Recerca, mereix 
l’agraïment de tots els investigadors i professors de l’IQTCUB. Mantenir la infraestructura de 
càlcul on es du a terme una recerca competitiva i de qualitat no hagués estat possible sense 
aquest suport i el d’un equip de tècnics, sovint invisibles, que fan que tot funcioni adequadament. 
Aquesta memòria de recerca mostra la vitalitat de l’IQTCUB, la considerable productivitat 
científica i la qualitat dels treballs publicats en línies de recerca tan diverses com el disseny de 
fàrmacs i materials, la catàlisi heterogènia, l’estudi de nanoestructures o la química atmosfèrica i 
evidencia un impacte creixent de l’activitat científica d’aquest institut de recerca. Esperem que el 
projecte de l’IQCTUB continuï rebent el suport de la nostra universitat en els propers anys, atès 
que aquest suport serà necessari per tal de mantenir el nivell científic de l’IQTCUB, un nivell 
científic elevat que va ser reconegut en una avaluació externa el 2013.  

 
 
 
 
 

 Francesc Illas 
 Director de l’IQTCUB 
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I. DESCRIPCIÓ DE L’IQTCUB 

 
 
L'Institut de Química Teòrica i Computacional de la Universitat de Barcelona (IQTCUB), 

va ser aprovat pel Consell de Govern del 27 de novembre del 2007, i té com a objectius 
principals potenciar la recerca en els àmbits de la Química Teòrica i Computacional al sí de la UB 
mitjançant la vertebració de l'activitat científica en quatre grans línies de recerca, tot afavorint, 
així mateix, les activitats interdisciplinàries que permetin abordar nous reptes en aquesta 
disciplina.  

 
 

I.1 EQUIP DIRECTIU 

 
 Prof. Francesc Illas Riera Director 

 Prof. Ramón Sayós Ortega  Tresorer i Secretari 

 Prof. Carme Rovira Virgili  Vocal 
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I.2 LÍNIES DE RECERCA DEL IQTCUB 

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

línies de recerca, que es detallen a continuació.  
 
1. Desenvolupament de mètodes, algoritmes i eines computacionals 

Aquí ens centrem en les teories i algoritmes dedicats a considerar la correlació 
electrònica, el moviment nuclear, les relacions estructura-activitat quàntiques, les mesures de 
simetria contínua, la modelització molecular, la teoria variacional de l’estat de transició i la 
ressonància magnètica. També es consideren aspectes com un desenvolupament més avançat 
del mètode Monte Carlo, i les dinàmiques molecular i Browniana. 

 
2. Ciència dels materials computacional 

En aquesta àrea de recerca utilitzem mètodes computacionals, abordant des de la 
química quàntica d’alt nivell d’exactitud i dinàmica molecular ab initio fins a mètodes de simulació 
clàssica, per investigar el bulk, la superfície i propietats d’escala nanomètrica d’una amplia 
diversitat de classes de materials sòlids, així com compostos inorgànics complexes, cristalls 
moleculars i catalitzadors heterogenis. 

 
3. Bioquímica computacional i soft matter 

Emprant la bateria de mètodes computacionals disponibles, des de mètodes basats en 
l’estructura electrònica fins a simulacions clàssiques, ens centrem en sistemes d’interès biològic. 
En particular investiguem l’estructura i la reactivitat de proteïnes i enzims, el disseny de fàrmacs, 
els processos en membranes cel·lulars, les reaccions enzimàtiques en medi congestionat i les 
nanopartícules soft en solució. 

 
4. Reactivitat i dinàmica de reaccions 

La recerca en aquesta àrea utilitza mètodes quàntics, clàssics i de mecànica estadística 
per tal d’analitzar la dinàmica de reaccions elementals, estats electrònics excitats i reaccions 
atmosfèriques i de combustió. També s’utilitzen mètodes continus per investigar reaccions de 
complexació molecular en medi aquós. 
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I.3 MEMBRES DE L'IQTCUB 

L'IQTCUB està constituït per un total de 83 docents/investigadors. A continuació es 
mostra la llista completa de membres indicant la seva categoria acadèmica i el departament de la 
UB al qual pertanyen. 

 

Cognoms Nom  Departament/Unitat 

 
Catedràtics 

Aguilar Navarro Antonio Química Física 
Alemany i Cahner Pere Química Física 
Alvarez Reverter Santiago Química Inorgànica 
Bofill Villà Josep Maria Química Orgànica 
González Pérez Miguel Química Física 
Illas Riera Francesc Química Física 
Mas Pujadas Francesc Química Física 
Novoa Vide Juan José Química Física 
Rubio Martínez Jaime Química Física 
Ruiz Sabin Eliseo Química Inorgànica 
Sayós Ortega Ramón Química Física 

 
Professors Titulars 

Albertí Wirsing Margarita Química Física 
Costa Sala Ramón Química Inorgànica 
De Andrés Llopis Jaime Química Física 
De Pinho Ribeiro Moreira  Ibério Química Física 
Giménez Font Xavier Química Física 
Huarte Larrañaga Fermín Química Física 
Lucas Alcorta Josep Maria Química Física 
Llunell Marí Miquel Química Física 
Mota Valeri Fernando Química Física 
Paniagua Valle Juan Carlos Química Física 
Solé Sabaté Albert Química Física 
Sousa Romero Carme Química Física 
Vilaseca Font Eudald Química Física 
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Professors Agregats i Lectors 
Aullón López Gabriel Química Inorgànica 
Deumal Solé Mercè Química Física 
Gamallo Belmonte Pablo Química Física 
Madurga Díez Sergio Química Física 
Ribas Ariño Jordi Química Física 
Reigada Sanz Ramón Química Física 

 
Professors Associats  

Gómez Coca Silvia Química Inorgànica 
Jover Modrego Jesús Química Inorgànica 
Tercero Mohedano Javier Química Inorgànica 

 
Professors d’Investigació ICREA 

Bromley Stefan T. Química Física 
Neyman Konstantin M. Química Física 
Rovira Virgili Carme Química Orgànica 

 
Investigadors Postdoctorals 

 
Beatriu de Pinós-Marie Curie 

Cirera Fernández Jordi Química Inorgànica 
Echeverría López Jorge Química Inorgànica 

Beatriu de Pinós 

Albareda Piquer Guillem IQTCUB 
Jornet Somoza Joaquim Química Física 

Ramón y Cajal  

Viñes Solana Francesc Química Física 
 

Altres 

Alfonso Prieto Mercedes Química Orgànica 
Álvarez Falcón Leny Química Física 
Chul Ko Kyoung Química Física 
Kovács Gábor Química Física 
Kozlov Sergey M. Química Física 
Valero Rosendo Química Física 
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Investigadors Predoctorals 
Beca FPI  

Alonso Gil Santiago Química Orgànica 
Climent Biescas Clàudia Química Física 
Falceto Palacín Andrés Química Orgànica 
Jurado Sáez Manuel Química Física 
Posada Pérez Sergio Química Física 
Vilà Casanova Arnau Química Física 

Beca FPU 

Alcon Rovira Isaac Química Física 
Amoza Dávila Martín Química Inorgànica 
Garrido Sagargazu Eduardo  Química Física 
Mondelo Martell Manel Química Física 
Rojas Cervellera Victor Química Orgànica 

Beca UB 

Blancafort Jorquera Miquel Química Física 
Fumanal Quintana Maria Química Física 
Lamiel Garcia J. Oriol Química Física 
Raich Armendáriz Lluís Química Orgànica 

Beca FI 

López Marne Estefanía Química Física 
Prats García Hèctor Química Física 

Altres 

Alonso Benito Gerard Química Física 
Balcells Nadal Cristina Química Física 
Cebrián Prats Anna Química Física 
Cuko Andi Química Física 
Figueroba Sánchez Alberto Química Física 
Francese Tommaso Química Física 
Jiménez Grávalos Fernando Química Física 
Macià Escatllar Antoni Química Física 
Manadé Company Montserrat Química Física 
Martín Rodríguez Alejandro Química Inorgànica 
Maxwell Villacorta Lindley Química Inorgànica 
Millán Alvares Maria Angeles Química Física 
Muñoz Galán Helena Química Física 
Notario Estévez Almudena Química Física 
Omidvar Akbar Química Física 
Pueyo Bellafont Noelia Química Física 
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Reta Mañeru Daniel Química Física 
Roncero Barrero Cristina Química Física 
Sopena Moros Arturo Química Física 
 

 
 

 
 

Distribució de membres docents/investigadors de l’IQTCUB segons categoria acadèmica. 

 

I.4 EQUIP TÈCNIC 

A part del personal acadèmic involucrat en la recerca delsenvolupada a l'IQTCUB, el 
manteniment de la infraestructura de càlcul de l'institut precisa d'un equip tècnic format 
actualment per les dues persones següents: 

 
 Jordi Inglés Camats Responsable de sistemes 

 Teresa Arenal Porcel  Tècnic informàtic 
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I.5 EQUIPAMENTS 
 

Actualment, el gruix principal dels equipaments computacionals dels que disposa 
l’IQTCUB està format per set clústers de càlcul disposats en dues sales condicionades dins la 
facultat de Física i Química. L’espai destinat a tots els clústers de càlcul es troba refrigerat per 
dues màquines 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 màquina d’aire condicionat de 30.000 frigories i 
dues de 9000 frigories. 

 
 

CLÚSTERS DE CÀLCUL ______________________________________  
 
cerqt2 (valor aproximat 400.000 €) 

Tipus de màquina Clúster SUN (4 armaris). 
Sistema Operatiu SLES10. 
Serveis Clúster de càlcul i servidor de discos (raid amb màster fent un total de 2.5TB). 

Servidor DHCP intern. 
Estructura Màster + 111 nodes en clúster. 
Comentaris Accessible des de l’exterior. Conté tant processadors Xeon (32 bits) com 

Opterons (64 bits), això 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 màquines. 

Especificacions 
 Màster 
 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 

(administració 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 
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 HD: 2 discos de 36GB 
 Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) + 2 targetes lom 100 

(administració 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 

(administració interna entre nodes) 
 

 1 node 64 bits a 2.20GHZ Sun Fire V20Z 
 CPU: Opteron Dual a 2.20GHZ (64 bits) 
 RAM: 16GB 
 HD: 2 discos de 146GB 
 Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) + 2 targetes lom 100 

(administració interna entre nodes). 
 
iqtc01 (valor aproximat 250.000 €) 

Tipus de màquina Clúster HP 
Sistema Operatiu Debian Stable. 
Serveis Clúster de càlcul. 
Estructura 80 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són 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’administració ILO 

 
iqtc02 (valor aproximat 78.000 €) 

Tipus de màquina Clúster HP 
Sistema Operatiu SLES10. 
Serveis Clúster de càlcul. 
Estructura 26 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són de 64 bits 
Especificacions 

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



I. DESCRIPCIÓ DE L’IQTCUB 

 11 

                         RAM: 16GB 
                         HD: 2 discos de 250GB 
 Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) 
 Xarxa d’administració 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’administració ILO 

                        1 node INTEL HP ProLiant DL160 G5 
                        CPU: 2 Xeon QuadCore 2,66GHZ 
                        RAM: 16GB 
                        HD: 2 discos de 500GB 
                               Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) 
 Xarxa d’administració 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’administració ILO 

 
iqtc03 (valor aproximat 33.000 €) 

Tipus de màquina Clúster HP 
Sistema Operatiu SLES10. 
Serveis Clúster de càlcul. 
Estructura 11 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són 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’administració ILO 

 
iqtc04 (valor aproximat 460.000 €) 

Tipus de màquina Clúster HP 
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Sistema Operatiu SLES11. 
Serveis Clúster de càlcul. 
Estructura 101 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són 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’administració ILO 

                               4 INTEL HP ProLiant DL160 G6 nodes 
                  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’administració 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’administració ILO 
 
iqtc05 (valor aproximat 32.000 €) 

Tipus de màquina Clúster SGI 
Sistema Operatiu SLES11. 
Serveis Clúster de càlcul. 
Estructura 4 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són de 64 bits  
Especificacions: 
 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’administració IPMI 
  
iqtc06 (valor aproximat 400.000 €) 
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Tipus de màquina Clúster heterogeni 
Sistema Operatiu SLES11. 
Serveis Clúster de càlcul. 
Estructura 28 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són de 64 bits  
Especificacions: 

                         25 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’administració ILO 

                         6 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’administració IPMI 
 
 
Clúster GPU (valor aproximat 35.000 €) 

Tipus de màquina Clúster heterogeni 
Sistema Operatiu SLES11. 
Serveis Clúster de càlcul amb GPU 
Estructura 23 nodes en clúster 
Comentaris Tots els processadors són de 64 bits  
Especificacions: 
 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’administració IPMI 
 GPU: 8 NVIDIA GTX580 
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                               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’administració IPMI 
 GPU: 4 NVIDIA GTX TITAN 
 
 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’administració IPMI 
 GPU: 4 NVIDIA GTX TITAN BLACK 
 

Node AZServer 4G3S 
CPU: 2 Xeon E5-2620v3 2’4Ghz 
RAM: 32GB 
HD: 1 disc dur de 1TB 
Xarxa: 2 targetes 100/1000 (xarxa interna) 

 Xarxa d’administració IPMI 
GPU: 4 NVIDIA GTX 980  

 
 
SERVIDORS ______________________________________________  
Servidors de discos glusterfs (valor aproximat: 30.000 €) 

Tipus de màquina Clúster DELL 
Sistema Operatiu SLES 11 
Serveis Clúster de discos formant 8TB de disc per exportar mitjançant GlusterFS les 

aplicacions i el directori de treball en xarxa a tots els clústers. 
Estructura 2 nodes en clúster 
Comentaris Servei crític amb un sai dedicat i fonts redundants. 
Especificacions: 
 Node INTEL DELL PowerEdge 2950 III 
 CPU: 2 Xeon QuadCore E5420 
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 RAM: 8GB 
 HD: 1 disc 80GB (Sistema operatiu) + 4 discs 1TB (raid 5) 
 Xarxa: 2 targetes 100/1000 xarxa interna 
 
Tipus de màquina Clúster HP 
Sistema Operatiu SLES 11 
Serveis Clúster de discos formant 32TB de disc per exportar mitjançant GlusterFS les 

dades d'usuari a tots els clústers. 
Estructura 2 nodes 
Comentaris Servei crític amb un sai dedicat i fonts redundants. 
Especificacions: 
 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 
 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 màquina 2 maquines redundants HP ProLiant DL120 G5 
Sistema Operatiu Debian stable 
Serveis SGE Execution Host, Heartbeat, ssh server 
Estructura 2 nodes redundants 
Comentaris Portals d'entrada dels usuaris per enviar càlculs i accedir a les dades. 
Especificacions: 
                               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 virtualització (valor aproximat 18.300 €) 

Tipus de màquina 4 maquines redundants 
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Sistema Operatiu Debian stable 
Serveis Xenha i tots els serveis virtuals ofertats al IQTCUB 
Estructura 4 nodes redundants 
Comentaris Màquina que encabeix les maquines virtuals del IQTCUB (SGE, dhcp, 

servidor llicencies etc.). Suportada per un SAI conjuntament amb portals. 
Especificacions: 
 2 Nodes INTEL DELL PowerEdge 2950 III 
 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 visualització (valor aproximat 3.000 €) 

Tipus de màquina 1 màquina HP ProLiant DL385 
Sistema Operatiu SLES10 
Serveis Màquina per utilització d'aplicacions gràfiques 
Estructura 1 màquina 
Comentaris Suportada per un SAI. 
Especificacions 
 Màster 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 màster i nodes (xarxa interna). 
 

ALTRES _________________________________________________  
 
A part dels serveis anteriors tenim altres màquines (pc's a mode de servidors temporals) 

i maquinari de computació per donar servei de xarxa a tot el conjunt dels serveis de l’IQTCUB.  
 

• Màquina Backup DELL R515 (màquina de backup amb 4TB de disc i un SAI de 
suport). 
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• Màquina cintes HP MSL4048 (màquina de cintes amb 48 cintes amb capacitat 
aproximada de 1TB/cinta). 

• Màquina d’administració (pc amb 3 targes de xarxa per suport a incidències 
critiques). 

• Màquina proxy (servidor que dona sortida a la xarxa publica des de la xarxa del 
iqtcub). 

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

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

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

• 3 Switchs Infiniband Voltaire de 36 ports (xarxa càlcul iqtc04). 

• Switch modulable HP (8 mòduls per xarxa interna clúster iqtc01,iqtc02,iqtc03). 

• 2 Switchs modulables HP 10GB (xarxa interna clúster iqtc06 i servidors de fitxers) 
 
El valor de l’equipament/maquinari addicional del que disposa l’IQTCUB és 

d’aproximadament 50.000 € 
 
 

RESUM DEL POTENCIAL DE CÀLCUL _____________________________  
 

Processador (Cores) ................... 3326 CPU's 

Memòria ................................ 23224 GB RAM 

Discs de Càlcul .................................. 176 TB 

Discs d’Usuari ....................................... 32 TB 

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

 2.145.000 €* 

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

sales. 
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Un dels clústers de càlcul intensiu de l’IQTCUB 
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II. ACTIVITATS DE L’IQTCUB 
 

II.1 ACTIVITATS DE TIPUS GENERAL 

 
A continuació es detallen les accions i activitats de tipus general dutes a terme per 

l’IQTCUB al llarg de l’any 2015. 
 

a. 6a Jornada de l’IQTCUB. El 3 de Juliol de 2015 tingué lloc la sisena edició d’aquesta 
Jornada de divulgació científica. En aquesta jornada els membres de l’IQTCUB i altres 
conferenciants de reconegut prestigi internacional exposaren els seus treballs més recents. 
En l’edició d’enguany destacà la participació de la Prof. Leticia González de la Universitat de 
Viena, i el Dr. Guillem Albareda, Dr. Pablo Gamallo, Dr. Xavier Barril, Dr. Jordi Cirera, i 
Daniel Reta de la Universitat de Barcelona. Les despeses totals de la Jornada es 
corresponen al cost de l’estada de la Prof. González, juntament amb el servei de càtering per 
als assistents.  
Despesa pressupostada: 1040 € 
 

VI Jornada iqtcUB!

Química Teòrica i Computacional!

Auditori Enric Casassas, 3 de juliol,  9.30h!

Vine a conèixer-nos!!
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b. Promoció i incentivació a la recerca. Enguany l’IQTCUB ha concedit un Ajut d’iniciació 

a la recerca consistent en un contracte personal per valor de 2000 €. Aquest tipus d’ajuts 
estan destinats a estudiants que estiguin acabant o que hagin finalitzat els seus estudis de 
grau o llicenciatura i té una durada de 6 mesos, amb l’objectiu de facilitar la realització d’un 
màster oficial de la UB i la col·laboració en les tasques de recerca dels grups de l’IQTCUB. 
L’ajut ha estat concedit al senyor Pablo Miguel Blanco Andrés Despesa associada: 2000 € 

NOUS 
CONTRACTES 

CURS 
2015-2016 

Ajuts d’iniciació a la RECERCA 
L’Ins&tut)de)Química))

Teòrica)i)Computacional)
de)la)Universitat)de)Barcelona,))
oferta)CONTRACTES)per)ajudar)a)

realitzar)un)MASTER)OFICIAL)de)la)UB)
als)estudiants)interessats)en)colHlaborar))

amb)línies)de)recerca)de)l’ins&tut)

Institut de Química Teòrica i Computacional de la Universitat de Barcelona 

www.iqtc.ub.es/AjutsMaster 
 

c. Curs d’Introducció a la Química Computacional. L’objectiu principal del curs és 
ampliar els coneixements d’informàtica aplicada a la química computacional. El curs, que  
té una durada d’una setmana, està adreçat als alumnes dels graus de Química i 
d’Enginyeria Química de la Universitat de Barcelona. Aquest any se n’ha celebrat la 
cinquena edició amb un gran èxit de participació, rebent més de 30 sol·licituds d’inscripció. 
Una diferència respecte dels anys anteriors és que en aquesta edició s’ha inclòs una 
sessió orientada a la visualització de biomolècules. Els diferents temes que s’han cobert 
són: 

• Ciència de materials 
• Processos de difusió 
• Representació molecular 
• Visualització de biomolecules 
• Programació avançada 
• Linux avançat 

En l’edició d’enguany, celebrada del 25 de Juny a l’1 de Juliol, hi participaren 25 alumnes. 
Despesa pressupostada: 250 € 
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d. Curs Avançat de Química Computacional. Donat l’èxit de les edicions anteriors 
d’aquest curs i la gran satisfacció mostrada pels alumnes participants, aquest any l’Institut 
ha endegat un nou curs avançat amb l’objectiu d’ampliar els coneixements d'informàtica 
aplicada a la química computacional adquirits prèviament. El curs s’ha celebrat del 2 al 9 
de Juliol i ha estat adreçat principalment als alumnes que ja haguessin assistit prèviament 
al curs d'introducció a la Química Computacional o a estudiants que haguessin assistit a 
un curs de Química Quàntica. L’assistència d’aquest curs va ser de 11 estudiants. 
Despesa pressupostada: 240 € 

 

Fotografia feta durant el Curs d’Introducció a la Química Computacional durant la visita al 
Barcelona Supercomputing Center 
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e. Curs intensiu del màster interuniversitari i europeu de Química Teòrica i 

Modelització Computacional. Aquest curs tingué lloc a la Facultat de Química de la Universitat de 
Barcelona des de l’11 de Gener fins el 6 de Febrer.  Aquest curs, al qual van assistir 30 alumnes, 
fou coordinat per Ramón Sayós, membre de l’IQTCUB. També han col·laborat altres membres 
de l’Institut en les classes i també en algunes tasques d’organització. 
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II.2 SEMINARIS I CONFERÈNCIES DE L’IQTCUB  

 
L’IQTCUB ha organitzat un total de nou seminaris i/o conferències durant 2015.  

 
1. Prof. Luca Gavioli (Universita Cattolica del Sacro Cuoro) Itàlia 

Synthesis of nanoparticles by non-thermal laser ablation and supersonic cluster 

beam deposition 

4 de Març, 2015 
 

2. Prof. Frank Hagelberg (East Tennessee State University) Estats Units  
Novel Materials Based on Carbon Nanostructures 

9 de Març, 2015 
 

3. Prof. Isabelle André (Université de Toulouse) França 
The contribution of structural computational biology to the engineering of enzymes 

and the development of novel synthetic reactions 

27 de Març, 2015 
 

4. Prof. Vladimír Sychrovský (Institute of Organic Chemistry and Biochemistry) República 
Txeca 

The catalytic mechanism of hOGG1 base-excision repair enzyme; the theoretical 

modeling of reaction channels and substrate activation 
27 de Maig, 2015 

 
5. Prof. Jen-Shiang K. Yu (National Chio Tung University) Taiwan 

Electronic Structure of Open-Shell Tetrahedral {Fe(NO)2}9 Complexes 

30 de Juny, 2015 
 

6. Prof. Markus Wilde (University of Tokyo) Japó 
Hydrogen transportation across palladium surfaces: Mechanism, structure 

sensitivity, and control 

2 de Juliol, 2015 
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7. Prof. Olga Lopez-Acevedo (Aalto University) Finlàndia 
DNA Base Pairing by Noble Metals: Structure and Electronic Properties from 

Density Functional Theory 

16 de Juliol, 2015 
 

8. Prof. Peter J. Reilly (Iowa State University) Estats Units 
The Wonderful Enzyme Zoo 

16 d’Octubre, 2015 
 

9. Prof. Vladimiro Mujica (Arizona State University) Estats Units 
Influence of Molecular Chirality in STM junctions and long-distance ET 

in biological systems 

30 de Novembre, 2015 
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II.3 INVESTIGADORS CONVIDATS PER L’IQTCUB 

 
Durant el 2015, l’IQTCUB ha acollit un total de nou visites temporals d’investigadors 

externs. 
 

1. Prof. Boutheina Kerkeni (visitant COST) 
Sungkyunkwan University, Corea del Sud 
Març-Juny, 2015 
 

2. MsC. Daeheum Cho (visitant convidat) 
Sungkyunkwan University, Corea del Sud 
Març-Juny, 2015 
 

3. David Mora Fonz (visitant COST)  
University College London, Regne Unit 
Juny-Juliol, 2015 
 

4. MsC. Sunkyong Kim (visitant convidat) 
Sungkyunkwan University, Corea del Sud 
Juny-Setembre, 2015 

 
5. Prof. José Manuel Granadino Rodán (visitant convidat) 

Universitat de Jaén, Espanya 
Juliol-Setembre, 2015 

 
6. Mr. Christian Kunkel (visitant convidat) 

University of Wurzburg, Alemanya 
Juliol-Setembre, 2015 
 

7. Prof. Hristiyan Aleksandrov (visitant convidat) 
University of Sofia, Bulgaria 
Setembre, 2015 
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8. Dr. Ali Abedi (visitant convidat) 
University of the Basque Country, Espanya 
Octubre, 2015 
 

9. Dr. Fatma Benyettou (visitant convidat) 
Centre Universitaire de Ain Témouchent, Algèria 
Novembre, 2015 
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III. ACTIVITAT CIENTÍFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB 

III.1 RESULTATS MÉS RELLEVANTS 

 
En aquesta secció es descriuen alguns dels resultats més rellevants obtinguts per cada 

línia de recerca de l'IQTCUB. 
 

LÍNIA 1. DESENVOLUPAMENT DE MÈTODES, ALGORITMES I EINES COMPUTACIONALS  
 

Conditional Born-Oppenheimer Dynamics: Quantum Dynamics Simulations for the 
Model Porphine 

G. Albareda, J. M. Bofill, I. Tavernelli, F. Huarte-Larrañaga, F. Illas, A. Rubio. 
J. Chem. Phys. Lett., 6 (2015) 1529. 
 

 

 
 

Representació esquemàtica del concepte de funció d'ona condicional per al model 2D de Porfina. 
 
Amb l'objectiu de millorar l'eficiència dels mètodes existents per a simular la dinàmica 

molecular quàntica, en aquest treball es descriu un nou formalisme teòric a mig camí entre els 
mètodes basats en la funció d'ona i els basats en trajectòries. L'evolució de la funció d'ona d'N 
nuclis sobre una superfície de Born-Oppenheimer 3N-dimensional es reescriu en termes de 
funcions d'ona d'un sol nucli que evolucionen de manera no unitària sobre superfícies 3-
dimensionals que depenen paramètricament d'un conjunt de trajectòries. L'esquema de 
propagació és exacte i, amb l'ús de tècniques estadístiques de generació de trajectòries, permet 



III. ACTIVITAT CIENTÍFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB 

 28 

evitar el càlcul i emmagatzematge de quantitats (funció d'ona i superfícies de potencial) la mida 
de les quals escala de manera exponencial amb el número de graus de llibertat. El potencial del 
mètode es demostra per mitjà de simulacions de la dinàmica d'un model 2-dimensional per a la 
Porfina, on l'alternança entre transferència seqüencial i concertada de dos protons té lloc degut a 
efectes quàntics.  

 
5D quantum dynamics of the H2@SWNT system: Quantitative study of the 

rotational- translational coupling 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga. 
J. Chem. Phys., 142 (2015) 084304. 
 

 
Estat fonamental del H2 encapsulated en nanotub (8,0). Funció translacional  

(a dalt) i rotacional (avall). 
 
La dinàmica de la molècula de dihidrogen confinat en nanotubs de carboni amb diferents 

quiralitats i diàmetres s’ha estudiat mitjançant l'ús d'un model 5-dimensional, considerant els 
graus de llibertat més rellevants del sistema. Els estats propis nuclears es calculen per a 
l’hidrògen confinat en un nanotubs de carboni (8,0) i (5,0) emprant el mètode “State-Average 

Multiconfigurational Time-dependent Hartree”. A continuació, aquests estats es van estudiar 
mitjançant eines qualitatives (projecció de les funcions d'ona total en subespais determinats) i 
l’anàlisi més rigorosa (diferents tipus de solapaments amb funcions de referència). Es va 
concloure que l'anàlisi qualitativa evidencia algunes deficiències a causa d'un fort acoblament 
entre els graus de llibertat interns i els de translació. L'ús d'eines més precises ens permet tenir 
una visió més profunda del comportament de les espècies confinades . 
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Self-assembled trityl radical capsules – implications for dynamic nuclear 

polarization.  
I. Marin-Montesinos, J. C. Paniagua, M. Vilaseca, A. Urtizberea, F. Luis, M. Feliz, F. Lin, 

S. Van Doorslaerg and M. Pons. 
Phys. Chem. Chem. Phys., 17 (2015) 5785. 
 
 

 
Càpsules supramoleculars radicalàries basades en un tritil soluble en aigua. 

 
 
El OX63 és un radical orgànic estable i soluble en aigua molt utilitzat en la tècnica de 

polarització nuclear dinàmica (DNP). Càlculs DFT han posat de manifest que la molècula 
presenta una conformació molt estable amb forma de cúpula, i que dues d’aquestes cúpules es 
poden acoblar mitjançant tres ponts d’hidrogen per formar una mena de càpsula, que pot allotjar 
molècules tan grans com ara el tetrametilamoni. Aquest fets tenen una gran impacte en el 
comportament del OX63 en DNP, i han permès explicar diverses peculiaritats observades 
experimentalment. 
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LÍNIA 2. CIÈNCIA DELS MATERIALS COMPUTACIONAL 
 

Distortion Pathways of Transition Metal Coordination Polyhedra Induced by 
Chelating  Topology 

S. Alvarez. 
Chem. Rev., published ASAP (2015). Doi: 10.1021/acs.chemrev.5b00537 
 

 
 
L'anàlisi de mides contínues de forma de poliedres de coordinació de complexos de 

metalls de transició amb lligands bi- i multidentats ha permés establir el camí de distorsió 
associat a cada topologia dels anells quelat.  Donat que el grau de distorsió dins d'una família de 
complexos depén del tamany atòmic, sobre el qual  l'estat de spin alt o baix té una forta 
influència, l'anàlisi presentada és especialment interessant per a identificar distorsions que 
acompanyen una transició de spin per efecte de la temperatura, la llum o la pressió.  S'ha 
mostrat que les desviacions dels camins de distorsió esperats en complexos de spin alt són 
degudes a l'establiment d'interaccions intermoleculars tals com coordinació secundària de 
contraions o de molècules de dissolvent.  També s'ha vist que es poden produir desplaçaments 
significatius de contraions a l'estat sòlid degut a que les distorsions afecten als enllaços 
d'hidrogen intermolecuars. 
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Dynamical effects on the magnetic properties of dithiazolyl bistable materials 
S. Vela, M. Deumal, M. Shiga, J.J. Novoa, J. Ribas-Arino 
Chem. Sci. 6 (2015) 2371. 
 

 
 

Les propietats magnètiques d'imants moleculars normalment es racionalitzen fent servir 
només una única configuració nuclear del sistema que s'estigui estudiant (en general una 
estructura cristal·lina de raigs X). En aquest treball, amb l'ajuda d'un estudi computacional, 
comparem els resultats obtinguts fent servir l'aproximació estàtica descrita anteriorment amb 
resultats obtinguts tenint explícitament en compte les fluctuacions tèrmiques. Amb aquest estudi 
descobrim les tremendes limitacions de la perpectiva estàtica quan es treballa amb materials 
magnètics els quals estan formats per radicals que presenten moviments de gran amplitud a 
nivell d'empaquetament cristal·lí. Com a prova de concepte, aquestes limitacions s'il·lustren per 
al material magnèticament biestable 1,3,5-trithia-2,4,6-triazapentalenyl (TTTA). Per a la seva fase 
d'alta temperatura a 300 K, es mostra que la dinàmica nuclear indueix grans fluctuacions en les 
interaccions de bescanvi magnètiques (JAB) entre spins (fins a 1000% del valor mitjà). Aquestes 
desviacions donen lloc a una diferència de ~20% entre la susceptibilitat magnètica calculada a 
300 K considerant explícitament la dinàmica nuclear o bé utilitzant l'estructura de raigs X, essent 
el valor dinàmic el que presenta una millor concordança amb les dades experimentals. El fort 
acoblament existent entre les interaccions magnètiques JAB i les vibracions intermoleculars revela 
que considerar que JAB és un valor constant a una temperatura donada (com sempre es fa en el 
magnetisme molecular) condueix a una descripció errònia del magnetisme de TTTA. En aquest 
cas, el concepte físicament rellevant és la distribució estadística dels valors de JAB. És d'esperar 
que el descobriment que una única estructura de raigs X no és suficientment adecuada per tal 
d'interpretar les propietats magnètiques del TTTA sigui decisiu en d'altres imants orgànics amb 
interaccions magnètiques propagant-se a través de xarxes π-π làbils. 
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Spin Adapted Versus Broken Symmetry Approaches in the Description of Magnetic 
Coupling in Heterodinuclear Complexes 

R. Costa, R. Valero, D. Reta-Mañeru, I. de P.R. Moreira, F. Illas. 
J. Chem. Theo. Comput. 11 (2015) 1006. 
 
 

 
 
Hem estudiat el comportament d’un conjunt de mètodes basats tant en funcions d’ona 

multireferencials com en la teoria del funcional de la densitat a l’hora de predir les constants 
d’acoblament magnètic de complexos de coordinació heterodinuclears. El rendiment dels primers 
és similar al trobat als casos més simple de complexos homodinuclears de coure(II), on la 
precisió ve limitada per la quantitat de correlació dinàmica que es pot incorporar. Els mètodes 
DFT obliguen a recórrer a les funcions de simetria trencada, malgrat que les tècniques de 
projecció d'espín no permeten obtenir les solucions pròpies d'espín. Proposem que un 
procediment de correlació basat en els valors esperats del Hamiltonià d'Heisenberg aplicat sobre 
determinants BS curosament escollits proporciona un protocol per obtenir els valors de J d'una 
manera consistent. Hem observant també que en aplicar a aquests sistemes la metodologia spin-
flip s’obtenen resultats sense sentit físic. 
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Kondo Effect in a Neutral and Stable All Organic Radical Single Molecule Break 

Junction 
R. Frisenda, R. Gaudenzi, C. Franco, M. Mas-Torrent, C. Rovira, J. Veciana, I. Alcon, S. 
T. Bromley, E. Burzurí, H. S. J. van der Zant  
Nano Letters 15 (2015) 310. 
 

 

 
Efecte Kondo en una unió molecular radical orgànic 

 
 
Els experiments i modelatge computacional confirmen l'existència de l'efecte Kondo en 

un radical orgànic en una unió simple molècula. 
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How to determine accurate chemical ordering in several nanometer large bimetallic 
crystallites from electronic structure calculations  

S.M. Kozlov, G. Kovács, R. Ferrando, K.M. Neyman 
Chem. Sci., 6 (2015) 3868. 

 
 

 
 

 
Els nanoaliatges presenten un nou grau de llibertat en comparació a les partícules 

nanometàl·liques – l’ordenament químic (COR) – el patró amb el qual els diferents àtoms es 
localitzen a la partícula. El COR defineix la reactivitat superficial dels nanoaliatges. La 
determinació experimental del COR en partícules bimetàl·liques és molt laboriosa. A més, el 
càlcul del COR és un gran repte degut a l’immens nombre de possibles posicions atòmiques 
mútues a les nanopartícules. Proposem un mètode innovador per determinar acuradament el 
COR fent servir només uns quants resultats de càlculs del funcional de la densitat. Aquest 
mètode revela immediatament per què un cert COR és preferit. Desentranyem el COR i la natura 
de l’enllaç en nanopartícules de Pd70Au70, Pd70Ag70, Pd70Cu70 i Pd70Zn70. El poder d’aquest 
mètode s’il·lustra també optimitzant el COR en partícules de Pd732Au731, Pd732Ag731, Pd732Cu731 i 
Pd732Zn731 més grans, la mida de les quals ~4.4 nm és comuna en aplicacions catalítiques.  
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Links between the crystal and electronic structure in the new family of 
unconventional superconductors A2Cr3As3 (A = K, Rb, Cs)  

P. Alemany, E. Canadell 
Inorg. Chem. 54 (2015) 8029. 
 

 
Estructura d’una cadena [Cr3As3]- (esquerra) i superfície de Fermi (dreta) del nou superconductor de baixa 

dimensionalitat K2Cr3As3. 
 
 
En aquest treball s’estudia l’estructura electrònica d’una nova família de superconductors 

mitjançant càlculs basats en la teoria del funcional de la densitat. En contrast amb altres 
superconductors quasi-1D, aquestes fases presenten una estructura electrònica relativament 
complexa i la superfície de Fermi presenta tant components 1D com 3D. L’estudi mostra que els 
cations no tenen cap influència remarcable en l’estructura electrònica. En el treball es discuteixen 
també els motius per els quals no s’observa una modulació estructural de tipus Peierls per a 
aquesta fase, remarcant les diferències amb els superconductors M2Mo6Se6 (M = Tl, In, ...) amb 
estructures cristal·lines molt semblants. La gran renormalització de la massa electrònica i la 
manca de correlació entre la densitat electrònica al nivell de Fermi, N(eF), i la temperatura crítica 
de superconductivitat, Tc, suggereixen la presència de correlacions electròniques fortes i un 
origen no convencional de la superconductivitat. 
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LÍNIA 3. BIOQUÍMICA COMPUTACIONAL I SOFT MATTER 
 

Absence of a Stable Secondary Structure Is Not a Limitation for Photoswitchable 
Inhibitors of βArrestin/ βAdaptin 2 ProteinProtein Interaction 

A. Martín-Quirós, L. Nevola, K. Eckelt, S. Madurga, P. Gorostiza, E. Giralt. 
Chemistry & Biology, 22 (2015) 31. 
 

 
Diseny d'un inhibidor flexible fotoregulat. 

 
Moltes interaccions proteïna-proteïna estan mediades per pèptids curts i freqüentment 

helicoïdals. Recentment, s'han desenvolupat moduladors de l'endocitosi mediada per clatrina 
amb pèptids fotoregulats amb poca estructura secundària. En aquest estudi, s'analitza de forma 
sistemàtica una sèrie de pèptids entrecreuats amb derivats d'azobenzè per investigar el paper de 

l'estructura secundària en la interacció amb β-adaptina 2 i per tal d'identificar els possibles 

inhibidors fotoregulats. Observem que els pèptids flexibles tenen una gran capacitat inhibitòria i 
una millorada capacitat fotoreguladora. L'absència d'estructura no és cap limitant de la seva 
potència. Per tant, aquests inhibidors expandeixen el camp d'inhibidors de superfícies proteiques 
al grup de pèptids flexibles, i argumentem que l'estructura secundària rígida no ha de ser l'únic 
criteri pel disseny d'inhibidors peptídics de superfícies proteiques.  
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Insight into the Binding of DFG-out Allosteric Inhibitors to B-Raf Kinase Using 

Molecular Dynamics and Free Energy Calculations  
L. Coronel, JM, Granadino-Roldán,  M. Pinto, MS. Tomas, MD. Pujol, J. Rubio-Martinez. 
Current Computer-Aided Drug Design. 11 (2015) 124. 
 

 

 
Interacció de B-Raf amb alguns inhibidors 

 
En aquest treball, s’ha estudiat l'energètica i les claus estructurals de la unió de cinc 

inhibidors de la proteïna oncogènica V600EB-Raf en la seva conformació DFG-out utilitzant MD i 
càlculs d'energia lliure. Els resultats obtinguts mostren que l'energia lliure d'unió d'aquests 
complexos és la contribució individual de molts residus distribuïts per tot el lloc d'unió de la 
proteïna..  
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Reaction mechanisms in carbohydrate-active enzymes: glycoside hydrolases and 

glycosyltransferases. Insights from ab initio QM/MM dynamic simulations 
A. Ardèvol, C. Rovira 
J. Am. Chem. Soc., 137 (2015) 7528 (Perspective). Editor’s choice & JACS Spotlight. 

 

 
 

 
Els carbohidrats son macromolècules que juguen un paper crucial en la bioquímica i la 

biologia molecular, principalment pel que fa a la comunicació intercel·lular. Els enzims que 
faciliten la formació, degradació i modificació d’aquests sucres constitueixen atractives dianes en 
el desenvolupament de nous fàrmacs, alhora que tenen important aplicacions en la biotecnologia 
industrial. Tanmateix, els carbohidrats són estructures molt flexibles i complexes, difícils de 
sintetitzar, per la qual cosa estudiar la seva química és moltes vegades un repte. En aquesta 
Perspectiva, revisem els avenços en aquest camp que s’han fet en la darrera dècada mitjançant 
tècniques de mecànica quàntica/mecànica molecular (QM/MM), especialment pel que fa a 
mecanismes enzimàtics i canvis conformacionals, en dos tipus importants d’enzims actius en 
carbohidrats: les glicosil hidrolases i les glicosiltransferases. Els dos tipus d’enzims catalitzen la 
hidròlisi i síntesi, respectivament, dels enllaços glicosídics en els carbohidrats. Els resultats d 
eles simulacions QM/MM han ajudat a desxifrar els principals mecanismes d’acció d’aquests 
importants enzims. 
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 Chloroform alters interleaflet coupling in lipid bilayers: an entropic mechanism 
R. Reigada, F. Sagués. 
J. R. Soc. Interface, 12 (2015) 20150197. 

 

 
Il·lustració del mecanisme entròpic de connexió que explica l’efecte d’acoblament entre les capes de la bicapa degut 

al cloroform (verd) en membranes subjectes a segregació de fases lipídiques. Es mostren esquemàticament els 
lipids de doble cua i els colesterols (gris), i es dibuixa en vermell els dominis ordenats i en blau els desordenats. 

 
 
El mecanisme molecular que dóna lloc a l’anestesia general es encara desconegut. 

Algunes propostes suggereixen que l’agent anestèsic modifica l’estat fàsic de la membrana 
cel·lular. Mitjançant simulacions de dinàmica molecular hem descobert que el compost cloroform 
incrementa la interacció entre les capes d’una bicapa lipídica i promou simetria de fases entre 
elles. Aquest efecte es degut a un mecanisme entròpic que impedeix el confinament del 
cloroform en una de les dues capes de la membrana. L’efecte reportat i les seves conseqüències 
en la distribució de lípids a través de la membrana, bescanvi de colesterol, curvatura d ela 
membrana i les seves propietats mecàniques són d’interès per tal de conèixer els efectes del 
cloroform en les funcions cel·lulars i el seu efecte anestèsic. 
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LÍNIA 4. REACTIVITAT I  DINÀMICA DE REACCIONS 
 

Kinetic Monte Carlo simulations of the water gas shift reaction on Cu(111) from 
density functional theory based calculations  

H.Prats, L. Álvarez, F. Illas, R.Sayós 
Journal of Catalysis  (2015)  (In press) 
 

 
 

S’ha realitzat un estudi sistemàtic cinètic Monte Carlo des de primers principis de la 
reacció water gas shift sobre la superfície (111) de Cu, incloent adsorció/desorció, difusió i altres 
reaccions químiques elementals, amb un total de 34 passos elementals amb totes les velocitats 
de reacció obtingudes a partir de càlculs periòdics mitjançant la teoria del funcional de la 
densitat. Les simulacions cinètiques de Monte Carlo es van dur a terme a diferents pressions 
parcials i temperatures. Els resultats mostren que els processos de difusió no són negligibles i 
que la reacció procedeix predominantment mitjançant un mecanisme associatiu a través d'un 
intermedi carboxil. L'anàlisi de la dependència amb la temperatura mostra un comportament 
Arrhenià amb una energia d'activació aparent de 0.5 – 0.8 eV, d'acord amb els experiments i 
estudis microcinètics anteriors. L'efecte de la relació d'H2O/CO en aquesta reacció mostra que 
les barreges amb major proporció de CO potencien la reactivitat, també d'acord amb els estudis 
anteriors. El present treball permet esbrinar la importància relativa dels diferents passos en el 
mecanisme de la reacció water gas shift sobre Cu (111) en diverses condicions, així com veure 
l'evolució del recobriment de la superfície. 

 
 



III. ACTIVITAT CIENTÍFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB 

 41 

 Morphology Effects in Photoactive ZnO Nanostructures: Photooxidative Activity of 
Polar Surfaces.  

A. Iglesias-Juez, F. Viñes, O. Lamiel-Garcia, M. Fernández-García, F. Illas. 
J. Mater. Chem. A 3 (2015) 8782. 
 

 
 

 
S’han preparat nanoestructures de ZnO per microemulsió i s’han investigat les seves 

propietats estructurals, morfològiques i electròniques mitjançant càlculs i experiments emprant 
microscòpia (difracció de raigs X, Raman, UV-visible) junt amb càlculs dins de la teoria del 
funcional de la densitat. Els resultats proporcionen detalls de la relació entre les propietats 
fisicoquímiques relacionades amb les superfícies exposades i la resposta fotoquímica de les 
nanoestructures de ZnO, com ara que la activitat fotoquímica de les nanoestructures de ZnO es 
relaciona amb la dominància de superfícies (polars) altament actives, en particular, amb la 
quantitat de superfície (0001) acabada en Zn, i no amb el espai entre bandes, les mobilitats de 
transportadors de càrrega, o altres variables típicament mencionades a la literatura. Els resultats 
computacionals destaquen la capacitat oxidativa de les superfícies polars, independentment del 
grau de hidratació.  
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Photodissociation dynamics of homonuclear diatomic molecules in helium 

nanodroplets. The case of Cl2@(4He)N. 
A. Vilà, M. González, R. Mayol. 
J. Chem. Theory Comput., 11 (2015) 899. 

 

 
Instantània que mostra la densitat d'heli (pla xz) prop del final del procés de fotodissociació de [Cl2(B)@(4He)500]*. 

 
S’ha desenvolupat un mètode híbrid basat en TDDFT (heli) i dinàmica quàntica 

(molècula) per investigar la fotodissociació de molècules diatòmiques homonuclears en 
nanogotes d’heli (4He) superfluid (ND), T=0.37 K, que ha permès estudiar aquests processos per 

primera vegada. A la primera aplicació s’ha considerat la fotodissociació Cl2(B←X) per 

nanogotes Cl2(v=0,X)@(4He)N amb N=50-500. S’ha obtingut una escala de temps d'uns pocs ps i 
a les altes velocitats implicades té lloc un eficient intercanvi d'energia entre els àtoms de Cl i la 
ND, alliberant fins al 91% de l'energia molecular (N=500). A més, la distribució de velocitat final 
dels àtoms de Cl és fortament oscil·lant i s’ha determinat que és deguda a l'existència 
d'interferències quàntiques de confinament. Pel que sabem aquesta és la primera vegada que 
aquest tipus d'interferències es descriu en dinàmica de reaccions. Esperem que aquests 
resultats animin els experimentadors a explorar aquests sistemes tan interessants. 
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A molecular dynamics study of the evolution from the formation of the C6F6–(H2O)n 
small aggregates to the C6F6 solvation 

M. Albertí, A. Amat, A. Aguilar, F. Huarte-Larrañaga, J.M. Lucas, F. Pirani  and A.  
Aguilar. 

Theor. Chem. Acc., 134 (2015) 61. 

 

 
Isosuperfície (valor de 0.5) de la densitat de probabilitat de l'H2O en els agregats C6F6-(H2O)9 (a l'esquerra) and the 
C6F6-(H2O)18 (a la dreta). Els resultats provenen de simulacions de Dinàmica Molecular a la temperatura de 20 K. 

 
En aquest estudi s'ha investigat, mitjançant simulacions de Dinàmica Molecular, 

l'evolució que va de la formació de petits clústers a la solvatació de l'hexafluorobenzè. Amb 
aquest objectiu, hem formulat la contribució a la interacció deguda als efectes no permanents de 
la distribució de càrregues per mitja de funcions de Lennard-Jones millorades (ILJ) que s'han 
combinat amb l'energia electrostàtica, calculada d'acord amb el  moment quadrupol i dipolar 
elèctrics permanents  de C6F6  i H2O, respectivament. S'ha fet un test de la funció d'energia 
potencial duent a terme càlculs ab initio, a nivell CCSD(T)/aug-cc-pVTZ i corregint els valors de 
l'energia deguts a la superposició de base (BSSE), per a tres apropaments diferents de la 
molècula d'H2O a la de C6F6. Amb el potencial d'interacció construït s'han estudiat les energies i 
geometries d'alguns petits agregats, C6F6-(H2O)n (n = 1–6 ), la formació de la primera esfera de 
solvatació, C6F6-(H2O)n (n = 9–36 ), i la solvatació de C6F6 amb 400 molècules d'H2O. Tant els 
petits agregats com la primera esfera de solvatació s'han simulat considerant el col·lectiu 
microcanònic, NVE, mentre que per a la solvatació de C6F6 s'ha considerat un col·lectiu isotèrmic 
i isobàric (NpT). Per tal d'aproximar el sistema format per una molècula de C6F6 i 400 molècules 
d'H2O a un sistema més gran (infinit), s'han imposat condicions de contorn.  S'ha trobat que la 
primera esfera de solvatació només es forma completament quan el número de molècules d'H2O 
que rodeja a C6F6 excedeix al número necessari per formar-la. Aquest fet evidencia la gran 
competència existent entre les interaccions C6F6-H2O i H2O-H2O. 
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PARTICIPACIÓ A CONGRESSOS 2015 ____________________________  
 

Journées de la Division Chimie de Coordination (JCC) de la Société Chimique de France  
Talence  (França) 

Analyse de forme des composées de coordination (conferencia plenària). 
S. Alvarez.   

ACS National Meeting 
Boston (Estats Units) 

Reaction pathway prediction and differentiation in the TBP geometries found in 
vanadium-phoshpatase protein complexes using shape analysis. 
I. Sánchez-Lombardo, S. Alvarez, C. McLauchlan, D. C. Crans. 
 
Computational modeling of nanostructured ceria for the rational design of catalytic 
materials 
A. Bruix, A. Figueroba, F. Illas, K.M. Neyman 
 

Pacifichem 2015, 
Honolulu (Estats Units) 

Distortions in decavanadates and how that may impact interactions with biological 
interfaces. (comunicació oral). 
D. C. Crans, I. Sánchez-Lombardo, S. Alvarez, N. Levinger.  
  

European Workshop on Theoretical approaches of Molecular Magnetism: Jujols VIII 
Bages (França) 

Spin Crossover-induced Changes in the Coordination Sphere. 
S. Alvarez.   
Room temperature magnetoresistance in single-molecule devices. 
E. Ruiz.   
Modeling the ligand tuning effect over the transition temperature in Spin-Crossover 
systems using Density Functional Methods. 
J. Cirera.   

 
Workshop aportando valor al CO2, organized by The Spanish Technological Platform for 
CO2 (PTECO2) and the Spanish Technological Platform for Sustainable Chemistry 
(SusChem) 
Madrid (Espanya)   

Influence of impurities in CO2 capture over a zeolitic material 
A. Díaz-Márquez, P. Gamallo, D. Bahamón, L. F. Vega 
 

6th Iberian Meeting on Colloids and Interfaces (RICI6) 
Gimerães (Portugal)   
 

CO2 separation from multicomponent mixtures by adsorption in MOF Cu-BTC and  
zeolite 13X 
D. Bahamon, A. Diaz-Marquez, P. Gamallo, L. F. Vega 
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In-vivo-like study of the excluded volume effects on the kinetics of enzymatic reactions 
C. Balcells, C. Hernández, M. Via, I. Pastor, C. Rey-Castro, J.L. Garcés, S. Madurga, E. 
Vilaseca, M. Cascante, F. Mas 
 
Crowding effects on oligomeric enzymes: kinetic analysis of the ALKP-catalyzed 
hydrolysis 
C. Hernández, C. Balcells, M. Via, I. Pastor, J.L. Garcés, S. Madurga, M. Cascante, F. 
Mas 
 
Dissolution of nanomaterals in the context of safety assessment studies. Relevance of 
dynamic and equilibrium speciation techniques 
C. Rey-Castro, C.A. David, S. Cruz-González, J. Salvador, F. Mas, J. Galceran, J. Puy 
 
Coupling of conformational and ionization equilibria in a linear polymer. The site 
binding/rotational state (SBRIS) modelling 
 S. Madurga, J.L. Garcés, M. Borkovec 
 

 
Masterquímica XI 
Barcelona (Espanya)   

 
Estudi teòric de l’adsorció de O2, N2 i CO2 sobre faujasites amb diferents distribucions  
de Na+ preadsorbit 
G. Alonso, R. Sayós, X. Giménez, P. Gamallo 
 
Efecte de l'aglomeració macromolecular en enzims oligomèrics; anàlisi cinètica de la 
hidròlisi de fosfat catalitzada per ALKP 
C. Hernández, C. Balcells, M. Via, I. Pastor, J.L. Garcés, S. Madurga, M. Cascante, F. 
Mas 
 
Simulació per Dinàmica Browniana de processos de reacció-difusió de proteïnes en 
medis intracel·lulars 
M. Via, P.M. Blanco, S. Madurga, E. Vilaseca, F. Mas 

 
 

XXXI Annual meeting of the reference network of R+D+I on Theoretical and Computational 
Chemistry 
Girona (Espanya)   

 
Effect of Na+ addition of O2, N2 and CO2 on Faujasite frameworks: a DFT study 
G. Alonso, R. Sayós, X. Giménez, L. F. Vega, P. Gamallo 
 
Effects of reaction conditions on copper-catalyzed water-gas shift reaction: 
 a kinetic Monte Carlo study 
H. Prats, L. Álvarez, F. Illas, R. Sayós 
 
Ionization mechanism of citric acid in water. An ab initio study and statistical-mechanics 
treatment of NMR titration data. 
S. Madurga, J.L. Garcés, M. Nedyalkova, F. Mas 
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Fundamentals of Methanol Synthesis on Molybdenum Carbide Based Catalysts 
S. Posada-Pérez, F. Viñes, P.J. Ramírez, J.A. Rodríguez, F. Illas 
 
Magnetic Coupling in Heterodinuclear Complexes 
D. Reta-Mañeru, R. Costa, R. Valero, I.P.R. Moreira, F. Illas 
 
Triarylmethyl Radicals: Tunneable Building Blocks for Molecular Spintronics 
I. Alcón, S.T. Bromley 
 
Effects of Reaction Conditions on Copper-Catalyzed Water-Gas-Shift Reaction: A Kinetic 
Monte Carlo Study 
H. Prats, L. Álvarez-Falcón, F. Illas, R. Sayós 
 
 

VI IQTCUB Symposium 
Barcelona (Espanya)   

 
Theoretical study of O2, N2 and CO2 adsorption over faujasites with different  
preadsorbed Na+ distributions 
G. Alonso, R. Sayós, X. Giménez, L. F. Vega, P. Gamallo 
 
Crowding effects on oligomeric enzymes: kinetic analysis of the ALKP-catalyzed 
hydrolysis 
C. Hernández, C. Balcells, M. Via, I. Pastor, J.L. Garcés, S. Madurga, M. Cascante, F. 
Mas 
 
Brownian motion simulations of reaction-diffusion processes of proteins in intraacellular 
media 
P.M. Blanco, M. Via, S. Madurga, J.L. Garcés, E. Vilaseca, F. Mas 
 
Coupling of conformational and ionization equilibria in a linear polymer. The site 
binding/rotational state (SBRIS) modelling 
S. Madurga, J.L. Garcés, M. Borkovec 
 
Stabilization of Open-Shell States in Purely Organic Molecules 
D. Reta 
 
Effects of Reaction Conditions on Copper-Catalyzed Water-Gas-Shift Reaction: A Kinetic 
Monte Carlo Study 
H. Prats, L. Álvarez-Falcón, F. Illas, R. Sayós 
 
Accurate determination of chemical ordering in several nm large bimetallic nanoparticles 
G. Kovács, S. M. Kozlov, R. Ferrando, K. M. Neyman 
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10th European Conference on Computational Chemistry 
Fulda (Alemanya)   

 
Water gas shift reaction on Cu(111) surface: A first-principles based kinetic  
Monte Carlo study 
R. Sayós, H. Prats, L. Álvarez, F. Illas 

 
QM/MM study of a viral serine protease reaction mechanism: Importance of the active 
centre description 
J. A. Martínez, M. González, A. Skelton 

 
European Conference on Surface Science (ECOSS 31) 
Barcelona (Espanya)   

 
DFT study of the Si/Al ratio in the adsorption of O2, N2 and CO2 on faujasite. 
G. Alonso, R. Sayós, X. Giménez, L. F. Vega, P. Gamallo 
 
Influence of step sites in the water-gas shift reaction on copper surfaces 
 H. Prats, L. Alvarez, P. Gamallo, F. Illas, R. Sayós 

 
IV New trends in Computational Chemistry for Industry Applications 
Barcelona (Espanya)   

 
Impact of van der Waals interactions on the water gas shift reaction over copper surfaces 
H. Prats, L. Álvarez, P. Gamallo, F. Illas, R. Sayós 
 
The importance of framework cations in the selective adsorption of CO2 compared to O2  
and N2 in faujasite structures. 
G. Alonso, R. Sayós, X. Giménez, P. Gamallo 
 
In-vivo-like study of the excluded volume effects on the kinetics of enzymatic reactions 
C. Balcells, C. Hernández, M. Via, I. Pastor, C. Rey-Castro, J.L. Garcés, S. Madurga, E. 
Vilaseca, M. Cascante, F. Mas 
 
Brownian motion simulations of reaction-diffusion processes of proteins in intraacellular 
media 
P.M. Blanco, M. Via, S. Madurga, J.L. Garcés, E. Vilaseca, F. Mas 
 
Triarylmethyl Radicals: Potential Building Blocks for Molecular Spintronics 
I. Alcón, D. Reta, I.P.R. Moreira, S.T. Bromley 
 
Impact of van der Waals Interactions on the Water Gas Shift Reaction over Copper 
Surfaces 
H. Prats, L. Álvarez-Falcón, P. Gamallo, F. Illas, R. Sayós 
 
Surface Contact Engineering in Photoactive ZnO Nanostructures 
O. Lamiel-García, F. Viñes, A. Iglesias-Juez, M. Fernández-García, F. Illas 
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Electronic-Structure-Based Chemical Descriptors: (In)Dependence on Self-Iteraction and 
Hartree-Fock Exchange 
A. Notario-Estévez, S.M. Kozlov, F. Viñes, F. Illas 

 
Performance of Density Functional Theory Based Methods in Predicting Core-Level 
Binding Energies and the Physical Meaning of Kohn-Sham Orbital Energies 
N. Pueyo-Bellafont, P.S. Bagus, F. Illas 
 
Effect of charge transfer between CeO2(111) support and Pt nanoparticles on their 
properties 
S.M. Kozlov, K.M. Neyman 
 
Accurate determination of chemical ordering in several nm large bimetallic nanoparticles  
G. Kovács, S. M. Kozlov, R. Ferrando, K. M. Neyman 
 
First approach to the diffusion of hydrogen confined in single-walled carbon nanotubes 
using 6D quantum dynamics 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga 
 
 

4th workshop on Theoretical Chemistry and Computational Modeling 
Madrid (Espanya)   

 
Studying the CO2 capture problem in dry air through DFT calculations applied  
of faujasite frameworks 
G. Alonso, R. Sayós, X. Giménez, P. Gamallo 
 
Kinetic Monte Carlo simulations of the water-gas shift reaction on copper catalysts  
from DFT calculations.  
H. Prats, L. Álvarez. P. Gamallo, F. Ilas, R. Sayós 

 
XV Congress of the Spanish Biophysical Society (SBE 2015) 
Granada (Espanya) 
  

In-vivo-like study of the excluded volume effects on the kinetics of enzymatic reactions 
 C. Balcells, C. Hernández, M. Via, I. Pastor, J.L. Garcés, S. Madurga, E. Vilaseca, M. 

Cascante, F. Mas 
 
 Brownian motion simulations of reaction-diffusion processes of proteins in intraacellular 

media 
 M. Via, P.M. Blanco, S. Madurga, J.L. Garcés, E. Vilaseca, F. Mas 
  
 Crowding effects on oligomeric enzymes: kinetic analysis of the ALKP-catalyzed 

hydrolysis 
 C. Hernández, C. Balcells, M. Via, I. Pastor, J.L. Garcés, S. Madurga, M. Cascante, F. 

Mas 
 
 
 
 



III. ACTIVITAT CIENTÍFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB 

 66 

Congress of Theoretical Chemists of Latin Expression – Chitel 2015  
Torino (Itàlia)   
 

Performance of Exchange-Correlation Functionals on Transition Metals  
F. Viñes 

 
Computational Approaches to Materials Design – CAMD 2105  
Aveiro (Portugal)   
 

Performance of Exchange-Correlation Functionals on Transition Metals 
F. Viñes 

 
Sociedad Española de Catálisis – SECAT 2015  
Barcelona (Espanya)   
 

Catalizadores de Carburo de Molibdeno para la Síntesis de MEtanol  
S. Posada-Pérez, F. Viñes, J.A. Rodríguez, F. Illas 

 
9th RES Users’ Conference & 4th Annual HPC Advisory Council Spain Conference  
Barcelona (Espanya)   
 

Supercomputation and Realistic Models of Photocatalysts Nanoparticles 
F. Illas 

 
CECAM workshop: Emergent structural and electronic phenomena at interfaces of 
nanoscale oxides 
EPFL, Lausanne (Suïssa)   
 

A plethora of polymorphs: oxide nanofilms and nanoporous oxide phases from structure 
prediction  
S.T. Bromley 
Nanostructured metal oxides and transition metal nanoparticles interacting with oxide 
surfaces from density-functional modelling 
S.M. Kozlov, K.M. Neyman 
 
 

ELECSPIN 2015 – International Workshop on Organic and Graphene ELECtronics and 
SPINtronics 
UAB centro de congreses, Barcelona (Espanya)   
 

Controlling Spin Localisation in Tryarylmethyl Radicals  
S. T. Bromley 

 
FOXES (Formation of Oxides around Evolved Stars) kick-off meeting 
Bildungszentrum Hotel, Basel (Suïssa)   
 

Structures of Oxide Clusters Entering Dust Formation  
S. T. Bromley 
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Gordon Research Conference: Clusters & Nanostructures  
Melia Golf Vichy Catalan Business and Convention Center, Girona (Espanya)   
 

Metal Oxides and their Alloys: Clusters versus Bulk  
S. T. Bromley 

 
British Association for Crystal Growth 46th Annual Conference 
Queen Mary University of London, London (Regne Unit)   

Nanocrystals versus nanoclusters: limits on crystallinity and small size 
S. T. Bromley 

 
Workshop: Silicates in Space 2015 
University of Heidelberg, Heidelberg (Alemanya)   
 

Nucleation of SiO and Silicates from the Bottom-up 
S. T. Bromley 

 
Workshop “Catalysis Meets Sensing”  
Karlsruhe Institute of Technology, Karlsruhe (Alemanya) 
 

Density-functional modelling of metal-metaloxide nanostructures for catalysis and energy 
technologies 
K.M. Neyman 

 
International FOXSI Symposium, SFB “Functional Oxide Surfaces and Interfaces (FOXSI)” 
(May 11-13, invited lecture) 
Institute of Materials Chemistry, Vienna University of Technology, Vienna (Austria) 
 

Metal-metaloxide nanostructures in catalysis and energy technologies from a viewpoint of 
density functional modelling 
K.M. Neyman 

 
 
International Symposium on Frontiers in Computational Catalysis  
Tsinghua University, Beijing (Xina) 
 

Theoretical modelling in heterogeneous catalysis: As simple as possible, but not simpler 
K.M. Neyman 

 
11th International Conference on Diffusion in Solids and Liquids  
Munich (Alemanya) 
 

Interactions of hydrogen with transition metal nanoparticles from first principles 
K.M. Neyman 
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CECAM Workshop “Modeling metal-based nanoparticles: toward realistic environments”  
CEMES, Tolouse (França) 
 

As simple as possible, but not simpler: Density-functional modelling of metal 
nanoparticles in catalysis 
K.M. Neyman 

 
XII European Congress on Catalysis (EuropaCat) “Catalysis: Balancing the use of fossil 
and renewable resources” (August 30-September 4, keynote lecture) 
Kazan (Rússia) 
 

Approaching complexity in heterogeneous catalysis by density-functional modelling 
K.M. Neyman 

 
A GGA+U DFT investigation of silver atom, trimer and tetramer supported by a nanosized 
particle Ce21O42  
V.A. Nasluzov, S. Laletina, E.I. Ivanova Shor, A.M. Shor, K.M. Neyman 

 
 
Thomas Young Centre, The London Centre for the theory and Simulation of Materials 
London (Regne Unit) 
 

As simple as possible, but not simpler: DFT modelling of nanostructures in catalysis and 
energy technologies 
K.M. Neyman 

 
Chemical Reactions at Surfaces (Gordon Research Seminar), Surface Science Techniques 

for Addressing Contemporary Issues  
Ventura (Estats Units)  

 
Combining theory and experiment for the rational design of nanostructured Pt-CeO2 
catalytic materials with maximum noble-metal efficiency 
A. Bruix, A. Figueroba, Y. Lykhach, I. Matolínová, A. Neitzel, T. Skála, N. Tsud, M. 
Vorokhta, V. Stetsovych, K. Ševčiková, J. Mysliveček, K.C. Prince, F. Illas, V. Matolín, J. 
Libuda, K.M. Neyman 

 
3S15 28th Symposium on Surface Science (3S15)  
Les Arcs 1800 (França) 

 
Atomically dispersed and oxide-supported platinum in fuel cell catalysis: from surface 
science to in-situ spectroelectrochemistry 
J. Libuda, O. Brummel, A. Bruix, Y. Lykhach, I. Matolínová, A. Neitzel, F. Faisal, T. Skála, 
N. Tsud, M. Vorokhta, V. Stetsovych, K. Ševčiková, J. Mysliveček, I. Khalakhan, R. Fiala, 
M. Václavů, K.C. Prince, F. Illas, V. Matolín, K.M. Neyman 
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International Workshop “Low-precious-metal-content catalysts for PEM fuel cells”  
Dijon (França) 
 

Computational studies of nanoparticulate models of catalysts in the ChipCAT project  
K.M. Neyman  

 
Tuning Pt catalysts for fuel cells by metal-oxide interactions  
S.M. Kozlov, K.M. Neyman 

 
Modeling interactions of transition metal species with ceria nanoparticles for applications 
in fuel cell catalysts  
A. Figueroba, G. Kovács, A. Bruix, K.M. Neyman 

 
Surface composition of magnetron sputtered Pt-Co thin film catalyst for proton exchange 
membrane fuel cells  
M. Vorokhta, M. Václavů, I. Khalakhan, R. Fiala, P. Kúš, T. Skála, N. Tsud, J. Lavková, 
V. Potin, I. Matolínová, G. Kovács, S.M. Kozlov, K.M. Neyman, V. Matolín 

 
WG3 Meeting of the COST Action CM1104 “Reducible oxide chemistry, structure and 
functions”  
Poznan (Polònia) 
 

Recent progress in density functional studies of ceria-based nanostructures: Inspiration 
by experimentalists from Erlangen and Prague 
A. Figueroba, S.M. Kozlov, K.M. Neyman 

 
XXVI International Symposium on Molecular Beams (ISMB 2015) 
Parador of Segovia, Segovia (Espanya) 
 

Dynamics and kinetics of the X + H2+ → XH2+ (X=He, Ne, Ar) capture processes as a 
function of temperature 
P. A. Enríquez, M. P. Puyuelo, R. Martínez, P. Gamallo, M. González 

 
Dynamics and kinetics of O + H2+ → OH+ + H, OH + H+ on the two lowest potential 
energy surfaces 
R. Martínez, M. Paniagua, C. Petrongolo, P. Gamallo, J. Mayneris-Perxachs, M. 
González 

 
Stereodynamics and reaction mode of the O(3P) + CH4, CD4 → OH + CH3, OD + CD3 
combustion reactions on the ground PES 
R. Martínez, P. A. Enríquez, M. P. Puyuelo, M. González 
 
Guided ion beam and ab initio studies of the Na+ + i-C3H7Br and Na+ + i-C3H7OH gas 
phase reactive collisions 
E. López, J. M. Lucas, J. de Andrés, M. Albertí, J. M. Bofill, D. Basi, A. Aguilar. 
 
Ion-molecule collisions: Crossed-beams and guided-ion-beams and computational 
studies of reactive processes 
E. López, J.M. Lucas, J. De Andrés, M. Albertí and  A. Aguilar   
 
 



III. ACTIVITAT CIENTÍFICA DELS MEMBRES DE L’IQTCUB 

 70 

Quantum Dynamics Study of the H2 molecule confined in Single-walled Carbon 
Nanotubes 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga 
 

 
XIII International Workshop on Quantum Reactive Scattering (QRS 2015) 
University of Salamanca, Salamanca (Espanya) 
 

Quantum dynamics of chemical and physical processes involving superfluid helium 
nanodroplets 
A. Vilà, M. González, R. Mayol 

 
Born-Oppenheimer and Renner-Teller coupled-channel quantum reaction dynamics of O 
+ H2+ collisions 
P. Gamallo, P. Defazio, C. Petrongolo, M. Paniagua, M. González 

 
The 5th Workshop Quantum Days in Bilbao Quantum Days in Bilbao: Mathematical 
Methods in Atomic and Molecular Physics 
BCAM - Basque Center for Applied Mathematics, Bilbao (Espanya) 

Quantum dynamics of physicochemical processes involving atoms or molecules and 
superfluid 4He nanodroplets 
A. Vilà, M. González, R. Mayol 

 
24th International Symposium on Ion Atom Collisions (ISIAC 2015) 
Sant Jordi College, University of Barcelona, Barcelona (Espanya) 
Symposium organitzat per members de l’IQTCUB: A. Aguilar (Chairman), M. Albertí, J. de 
Andrés, J.M. Lucas, F. Huarte (Secretari) 
 

Born-Oppenheimer and Renner-Teller coupled-channel quantum reaction dynamics of O 
+ H2+ → OH+ + H, OH + H+ 
M. González, P. Gamallo, P. Defazio, M. Paniagua, C. Petrongolo 
 
An environmentally relevant process: Collisions between ground state Na ions and N2O 
molecules in the 0.1-5 KeV 
J. de Andrés, J. M. Lucas, A. Aguilar, J. M. Bofill, M. Albertí, E. López. 
 
Experimental and computational study of the Li+ + i-C3H7Br and Li+ + i-C3H7OH gas 
phase reactive collisions 
A. Aguilar, E. López, J. M. Lucas, J. de Andrés, M. Albertí, J. M. Bofill. 
 
Ion-molecule collisions in Titan´s atmosphere: A prebiotic mechanism 
E. López, D. Ascenzi, J. M. Bofill, A. Aguilar. 
 
Quantum dynamics of the hydrogen molecule diffusion along a single-walled carbon 
nanotube 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga 
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Spanish-Italian Medicinal Chemistry Congress (SIMMC 2015),(PRBB) 
PRBB, Barcelona (Espanya)   
 

Design, Synthesis, cell growth inhibition and antitumor screening of New 6,9-disubstituted 
Purines by inhibition of CDK4/6 
A. Vinuesa, O. Abián, J. Rubio, MD. Pujol. 

 
Design, Synthesis and Biological Activity of new K-ras inhibidors  
L. Grau, R. Soucek, J. Rubio, MD. Pujol 

 
 
II Simposio de Jóvenes Investigadores de la Sociedad Española de Química Terapéutica. 
Barcelona (Espanya)   

 
Studies of CDK4/6 inhibitors such as antitumor agents: Design, Synthesis and cell growth 
inhibition  
A.Vinuesa, O. Abián, J. Rubio, MD. Pujol 

 
Preparation of new pyrazolidin-3-ones. Evaluation of their antitumor activity by K-ras 
inhibition  
L. Grau, R. Soucek, J. Rubio, MD. Pujol 

 
 
15-th V.A. Fock Meeting on Quantum and Computational Chemistry 
Federal Far East University, Vladivostok (Rússia)   
 

Analyzing the Interplay Between Local and Global Symmetries in Molecular Chemistry 
P. Alemany 

 
 
3rd International Conference on Materials Science 
Universidad Austral de Chile, Valdivia (Xile)   
 

Continuous Shape and Symmetry Measures: a new Tool for Structural Characterization 
P. Alemany 

 
 
Molecular Quantum Dynamics: Benchmarks and State of the Art 
CECAM, Lausanne (Suïssa)   
 

Nonadiabatic Molecular Dynamics with Conditional Wave Functions 
G. Albareda, J. M. Bofill, A. Abedi, I. Tavernelli, A. Rubio. 

 
Psi-k 2015 Conference 
Kursaal, San Sebastià (Espanya)   

 
Adiabatic and Nonadiabatic Molecular Dynamics with Conditional Wave Functions 
G. Albareda, J. M. Bofill, A. Abedi, I. Tavernelli, A. Rubio.  
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International Conference on Unsolved Problems on Noise 
Casa de la Convalescència, Barcelona (Espanya)   
 

Role of Current-Voltage Correlations on the Electric Power of Nanoscale Devices 
G. Albareda, F. L. Traversa, and X. Oriols. 

 
Current Fluctuations Originating from Non-Metallic (Physical) Leads 
G. Albareda, L. Chen, X. Oriols, I. Franco. 

 
XXIX International Conference on Photonic, Electronic and Atomic Collisions (ICPEAC 
2015) 
Toledo (Espanya) 
 

Crossed-beams and ab initio study of the gas phase charge transfer with excitation in 
N2O and Li+ collisions of environmental interest 
J. de Andrés, J. M. Lucas, M. Albertí, J. M. Bofill, A. Aguilar. 
 
Quantum dynamics of the hydrogen molecule confined in single-walled carbon nanotubes 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga 

 
ICIQ-FIFC Spain-Japan Symposium on Theoretical and Computational Chemistry of 
Complex Systems 
Tarragona (Espanya) 
 

Exploring Potential Energy Surfaces of Complex Molecular Systems using Zermelo’s 
Navigation Variational Model 
J. M. Bofill, W. Quapp, I. de P. R. Moreira. 
 
How Does Nature Make Glycosidic Bonds. Ab initio QM/MM Metadynamics 

 Investigations  
C. Rovira 
 

 
CECAM School: Quantum dynamics in molecular systems: theory, modelling, simulation. 
IDRIS (Institut du développement des ressources informatiques et scientifiques), Orsay (França)   
 

Diffusion of hydrogen along SWCNT: a first approach using quantum dynamics methods 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga 

 
 
2nd BSC International Doctoral Symposium 
Universitat Politècnica de Catalunya, Barcelona (Espanya)   
 

Quantum dynamics study of the hydrogen molecule confined in single-walled carbon 
nanotubes 
M. Mondelo-Martell, F. Huarte-Larrañaga 
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Virtual Environments and detailed simulations of molecular processes, Symposium in 
honor of Prof. A. Laganà 
MonteLino, Bettona, Perugia (Itàlia) 
 

Experimental and computational studies of ion-molecule reactions  
 A. Aguilar    
 
Explicit control over spin states  in technology and biochemistry (ECOSTBIO) workshop  
University of Marseille, Marseille (França)   
 

An ionizable triptophan residue imparts catalase activity to a peroxidase core. Insights 
from QM/MM simulations  
C. Rovira 

 
Carbohydrate active enzymes in medicine and biotechnology  
University of St. Andrews, St. Andrews (Regne Unit)   
 

Sugar conformational changes and reactivity of carbohydrate-active enzymes. Ab initio 
QM/MM metadynamics investigations  
C. Rovira 

 
Future trends in protein science. 13th workshop in Protein.DTU  
Technical University of Denmark, Lyngby (Dinamarca)   
 

How Does Nature Make Glycosidic Bonds  
C. Rovira 

 
Glycosyl cation day 
University of Poitiers, Poitiers (França)   
 

Sugar conformational changes and reactivity of carbohydrate-active enzymes. Ab initio 
QM/MM metadynamics investigations  
C. Rovira 
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ESTADES EN CENTRES EXTERNS _______________________________  
 

P. Gamallo MATGAS, Barcelona (Espanya) 
Professor visitant invitat. Gener-Febrer 2015 

 
G. Alonso MATGAS, Barcelona (Espanya) 

Professor visitant invitat. Gener-Juny 2015 
 
M. Albertí Univeristà di Perugia, Perugia (Itàlia) 

Estada de recerca. Febrer-Juliol 2015 
 
M. Mondelo Martell  University of Bielefeld, Bielefeld (Alemanya) 

Estada de recerca predoctoral. Març-Abril 2015 
 
J. Jornet Somoza  University of the Basque Country, San Sebastián (Espanya) 

Estada de recerca. Abril-Juliol 2015 

 
R. Reigada Max Planck Institute, Berlin (Alemanya) 

 Professor visitant invitat. Maig 2015 
 
G. Albareda Max Planck for the Structure and Dynamics of Matter, Hamburg 

(Alemanya) 
 Investigador visitant invitat. Juliol 2015 

 
J. Ribas University of Wroclaw, Wroclaw (Polònia) 

Investigador visitant invitat. Juliol 2015 
 
K.M. Neyman Friedrich-Alexander-Universität Erlangen-Nürnberg, Erlangen 

(Alemanya) 
Investigador visitant invitat. Juliol-Agost 2015 
 

C. Climent Donostia International Physics Center, Donostia (Espanya) 
Estada de recerca predoctoral. Juliol i Setembre 2015 
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P. Alemany Departamento de Química, Universidad Católica del Norte, Antofagasta 

(Xile) 
Investigador visitant invitat. Octubre 2015 

 
S. Posada-Pérez Brookhaven National Laboratory, Upton (Estats Units) 

 Estada de recerca predoctoral. Octubre-Desembre 2015 
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PARTICIPACIÓ EN PROJECTES D’INVESTIGACIÓ _____________________  
 

Xarxa de Referència d’R+D+I en Química Teòrica i Computacional (XRQTC) 
Francesc Illas Riera, Universitat de Barcelona 
2014 
Departament d’Innovació, Universitats i Empresa. Generalitat de Catalunya 
 
Grup d'Estructura Electrònica. 
Santiago Alvarez Reverter, Universitat de Barcelona 
2014SGR662, 2014-2016 
Agència de Gestió d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR) 
 
Grup de Bioquímica Integrativa   
Marta Cascante Serratosa, Universitat de Barcelona 
2014SGR1017, 2014-2016 
Agència de Gestió d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR) 
 
Simulació molecular aplicada (MOLSIMAP) 
Lourdes Vega Fernández, MATGAS 
2014SGR1582, 2014-2016  
Agència de Gestió d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR) 
 
Grup de Recerca Reconegut i Finançat per la Generalitat de Catalunya   
Francesc Illas Riera  
Universitat de Barcelona 
2014SGR97, 2014-2016 
Agència de Gestió d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR), Generalitat de Catalunya 
 
Grup de Dinàmica de Reaccions Químiques 
Antonio Aguilar Navarro, Universitat de Barcelona 
2014SGR0025, 2014-2016 
Agència de Gestió d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR) 
 
Química Orgànica Experimental, Teòrica i Computacional 
Josep Maria Bofill Vilà, Universitat de Barcelona 
2014SGR139, 2014-2016 
Agència de Gestió d’Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR) 
 
Estructura i funció en macromolècules  
Carme Rovira Virgili, Universitat de Barcelona 
2014SGR-987, 2014-2016 
Agència de Gestió d'Ajuts Universitaris i de Recerca (AGAUR) 
 
ICREA Acadèmia   
Eliseo Ruiz, Universitat de Barcelona 
2014-2018, 
ICREA (Generalitat de Catalunya) 
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Simulación de sistemas cuánticos nanostructurados fuera equilibrio. 
Angel Rubio Secades, Universitat del País Basc 
IT578-13, 2013-2018 
Comunidad Autónoma del País Basco 
 
 
Estructura electrónica y propiedades de moléculas y sólidos inorgánicos. 
Eliseo Ruiz Sabín, Universitat de Barcelona 
CTQ2011-23862-C02, 2012-2014, extended until 6/2015. 
MICINN 
 
Mecanismo de transición de fase e interacción magnética en cristales moleculares magnéticos 
que presentan transición de espín  
Juan J. Novoa Vide and Mercè Deumal, Universitat de Barcelona 
MAT2014-54025-P, 2015-2017  
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Captura y separación de gases y contaminantes en procesos Industriales sostenibles 
Ramón Sayós Ortega / Pablo Gamallo Belmonte, Universitat de Barcelona 
CTQ2014-53987-R, 2015-2017   
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Fisicoquímica de las interacciones y fenómenos de transporte a nivel coloidal entre iones, 
macromoléculas y nanopartículas de interés ambiental  
Francesc Mas Pujadas, Universitat de Barcelona 
CTM2012-39183-C02-02, 2013-2015 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Quantum-chemical study and computational design of advanced materials 
Francesc Illas Riera, Universitat de Barcelona 
CTQ2012-30751, 2013-2015 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Modelizacion de Materiales Formados por Mezclas de Oxidos con Relavancia Tecnologica y 
Medioambiental. 
Stefan Bromley, Universitat de Barcelona 
MAT2012-30924, 2012-2015 
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 Economía y Competitividad (MINECO)  
 
Estudio teórico de la dinámica y cinética de reacciones químicas. Química atmosférica, procesos 
de combustión y aplicaciones a sistemas enzimáticos. 
Miguel González Pérez, Universitat de Barcelona 
CTQ2011-27857-C02-01, 2012-2015 
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Dirección General de Investigación (DGI) 
 
Dispositivos Electrónicos de baja Dimensionalidad para Aplicaciones de Radiofrecuencia y 
Digitales: Simulación y Desarrollo de Software. 
Xavier Oriols Pladevall, Universitat Autònoma de Barcelona 
TEC2012-31330, 2013-2015 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Experimentación y modelización computacional de dinámica de reacciones químicas. 
Antonio Aguilar Navarro (IP1), Fermín Huarte Larrañaga (IP2), Universitat de Barcelona  
CTQ2013-41307-P, 2014-2016 
Ministerio de Economía y Competitividad (MINECO) 
 
Moduladores fotoconmutables sintéticos para manipular remotamente proteínas endógenas: 
fotocontrol in vivo de canales iónicos pentaméricos. 
Carme Rovira Virgili, Universitat de Barcelona 
PCIN-2015-163-C02-01, 2015-2017 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Simulation of reactive processes in proteins and enzymes by means of ab initio molecular 
dynamics and QM/MM techniques. 
Carme Rovira Virgili, Universitat de Barcelona 
CTQ2014-55174-P, 2015-2017 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Materia blanda forzada, activa y viva. 
Jaume Casademunt Viader and Francesc Sagués Mestre, Universitat de Barcelona 
FIS2013-41144P, 2014-2016 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
El dominio único de c-Src: dominios proteicos desordenados en la superficie de la membrana 
celular . 
Miquel Pons Vallès, Universitat de Barcelona 
BIO2013-45793-R, 2014-2016 
Ministerio de Economia y Competitividad (MINECO) 
 
Knowledge Led Structure Prediction for Nanostructures 
Scott Woodley, University College London 
EP/K038958/1, 2013-2018 
Engineering and Physical Sciences Research Council (UK) 
 
Computational modelling and molecular dynamics simulations of oil/water wettability on 
carbonate rocks and clays 
Ramón Sayós Ortega / Pablo Gamallo Belmonte, Universitat de Barcelona 
Referència, 308465   
Contracto de arrendamientos y servicios de I+D con REPSOL, S.A. 
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COMPHOTOCAT: - Computational design of TiO2 based nanoparticles for improved 
photocatalytic activity towards water splitting under visible sunlight  
Francesc Illas Riera  
Universitat de Barcelona 
PRACE - 2014112608, 2015-2016 
Partnership for Advanced Computing in Europe (PRACE) 
 
Reducible oxide chemistry, structure and functions  
Francesc Illas Riera, (representative in Spain), Konstantin Neyman (deputy representative in 
Spain), 
Universitat de Barcelona 
CM1104, 2012-2016 
European Framework for Cooperation in Science and Technology (COST) 
 
Explicit Control Over Spin-States in Technology and Biochemistry 
Marcel Swart (University of Girona), Carme Sousa Romero (participant of the Universitat of 
Barcelona) 
Universitat de Barcelona 
CM1305, 2014-2018 
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) 
 
Design of thin-film nanocatalysts for on-chip fuel cell technology  
Konstantin Neyman, Universitat de Barcelona  
FP7-NMP.2012.1.1-1, Ref. No.310191, 2012-2016 
European FP7 'Cooperation' - Research theme: 'Nanosciences, nanotechnologies, materials and 
new production technologies' 
 
Theoretical Chemistry and Computational Modelling 
Juan Novoa Vide, Universitat de Barcelona 
H2020-MSCA-ITN-2014-642294 
Horizon 2020, Innovative Training Networks 
 
A comprehensive and standardised e-infrastructure for analysing medical metabolic phenotype 
data (PhenoMeNal) 
Marta Cascante Serratosa 
8P1MCA - HORIZON 2020, 2015-2018. 
Unió Europea. 
 
PhenoMeNal: A comprehensive and standardised e-infrastructure for analysing medical 
metabolic phenotype data (PhenoMeNal). 
Marta Cascante Serratosa, Universitat de Barcelona 
654241, 2015-2018 
Unió Europea 
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Deciphering the Metabolism of Haematological Cancers (HaemMetabolome) 
Marta Cascante Serratosa, Universitat de Barcelona 
675790, 01/10/2015- 30/09/2019 
Unió Europea 
 
NOMAD – Novel Materials Discovery 
Matthias Scheffler, Fritz-Haber-Institut der Max-Planck-Gesellschaft, Berlin 
NoMaD - 676580, 2015-2018 
Horizon 2020-EINFRA-5-2015, Centers of Excellence for Computing applications 
 
Device simulation (RF), NannoMechanics and Spintronics. 
David Jiménez Jiménez, Universitat Autònoma de Barcelona 
604391 Graphene, 2013-2016 
European Commission (FET Flagship) 
 
Dynamical processes in open quantum systems: pushing the frontiers of theoretical spectroscopy 
(DYNAMO). 
Angel Rubio Secades, Universitat del País Basc 
ERC-2010-AdG_20100224, 2011-2016 
European Research Council (ERC) 
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