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D. JOAQUIN ESPINOSA GARCIA
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D. SANTIAGO TOLOSA ARROYO

1.2. Personal: No Doctores

D. IGNACIO FERNANDEZ GALVAN
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1.3. Personal de Administracion y Servicios
Dna. MARIA DOLORES FEIJOO BLANCO
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II. LINEAS DE INVESTIGACION

Titulo Clase de Investigacién Campo Cientifico

* Espectroscopla molecular Investigacidn Baslca CIENTIFICO
* |nteracciones moleculares Investigacidn Bésica CIENTIFICO
* Propledades conformacionales de macromalésulas Investigecidn Basica CIENTIFICO
* Propiedades hidrodindmicas de macromoléculas Investigacion Basica CIENTIFICO
* Quimica Cuantica Investigacidn Basica CIENTIFICO
* Reactividad Quimlca Tedrica Investigacidn Basica CIENTIFICO
*  Simulacion de macromaléculas Investigacion Bésica CIENTIFICO
* Simulacidn del puente de hidrégeno y procesos asoclados Investigacién Basica CIENTIFICO
* Solvatacion Investigacién Basica CIENTIFICO
* Termoguimica Tedrica Investigacién Basica CIENTIFICO
01/12/2004 DEPARTAMENTO DE QUIMICA FlsIca
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lil. PROYECTOS, CONTRATOS Y CONVENIQOS DE INVESTIGACION

TITULO

INVESTIGADOR PRINGIPAL
MIEMBROS EQUIPO INVESTIGADOR

ENTIDAD FINANCIADORA
CAMPO CIENTIFICO (C. Unesca)
CLAVE REF.

PRESUPUESTO TOTAL
ANUALIDAD DE 2003

TiTuLo

INVESTIGADOR PRINCIPAL
MIEMBROS EQUIPO INVESTIGADOR

ENTIDAD FINANCIADORA
CAMPO CIENTIFICO (C. Unesco)
CLAVE REF.

‘PRESUPUESTO TOTAL
ANUALIDAD DE 2003

TiTULO

INVESTIGADOR PRINCIPAL
MIEMBROS EQUIPO INVESTIGADOR

ENTIDAD FINANCIADORA
CAMPO CIENTIFICO (C. Unasco)
CLAVE REF.

PRESUPUESTO TOTAL
ANUALIDAD DE 2003

TiTULO

INVESTIGADOR PRINCIPAL
MIEMBROS EQUIPO INVESTIGADOR

Detsrminacion de puntos estacionarios sobre superficies de energia potencial para sistemas en
disolucion: Obtencidon de geometrias optimas, estados de transicion y caminos de reaceion
AGUILAR ESPINOSA, MANUEL ANGEL

SANCHEZ, M.L, y FDEZ. GALVAN, |

Total Investigadores: 3
DGICYT

CIENTIFICO; 2307
2PR0O1AD10
15.750,00 €
5.250,00 €

Estrategias tedrico-computacionales para el estudio cinético y termoquimico de sistemas
quimicos relacionados con la contaminacion atmosférica

ESPINGSA GARCIA, JoAQUIN

CORCHADO, J.C.; GARCIA , J. C.; FERNANDEZ, A. y CABELLO, A.

Total Investigadores: &

Junta de Extremadura

CIENTIFICO; 2307

2PRO1A010

" 18.000,00 €

4.500,00 €

Estudio de la influencia del disolvente en las propiedades dpticas no lineales de solutos polares
OLIVARES DEL VALLE, FCO. JAVIER

LOPEZ PINEIRO, A.; AGUILAR, M.A; SANCHEZ, M.L.; CORCHADO, J.C. y MARTIN DELGADO,
Total Investigadores; 6

DEICYT

CIENTIFICQ; 2307
BQU2000-0243
18.030,36 €
8.113,66 €

Estudio guimico cuantico de preesos de absorcion y emision de radiacion electromagnética en
fase liquida., Refinamiento del método CASEP-QMIMM para la obtancidén de propiedades
dinamicas an el disolvents

OLIVARES DEL VALLE, FCO. JAVIER

LOPEZ PINEIRO, A.; CORCHADO, J.C. y MARTIN, E,

Total Investigadores: 4

ENTIDAD FINANCIADORA DGICYT

GAMPO CIENTIFICO (C. Unesco) CIENTIFICO; 2307

CLAVE REF. 2PRO1A006

PRESUPUESTO TOTAL 16.350,00 €

ANUALIDAD DE 2003 5.450,00 €
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TiTuLO Estudios de procesos en disolucion ligados al puente de Hidréneno: Asociacion y transferencia
protonica
INVESTIGADOR PRINCIPAL TOLOSA ARROYOQ, SANTIAGOD

MIEMBROS EQUIPO INVESTIGADOR  HIDALGO, A.: OJALVO, E.A.; TIRADC, M.M. y SANSON, J.A,
Total Investigadores: 5

ENTIDAD FINANGIADORA DGICYT
CAMPO CIENTIFICO (C. Unesco) CIENTIFICO; 2307
CLAVE REF. BQU2001-0750
PRESUPUESTO TOTAL 28.683,29 €
ANUALIDAD DE 2003 3.606,07 €
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IV. PUBLICACIONES

V.1, Artfeulos en Revistas

AUTORES

TITULO

Revista pericdica

Ref.: Vol{r°), pg ini-pg fin (afio)

AUTORES
HTULO

Revista periodica

Ref.: Vol{n®), pg ini-pg fin {afio)

AUTORES
TiTuLo

Revista periodica

Ref.: Vol(n®), pg ini-pg fin (afio)

AUTORES
TITULO

Revista periédica

Ref.: Vol(n®), pg ini-pg fin {afio)

AUTORES
TITULO

Revista periddica
Ref.: Vol{n®), pg ini-py fin (afio)

AUTORES
TiTULO

Revista periodica
Ref.: Vol{n®), pg ini-pg fin {(afio)

V.2, Libros o Capltulos de Libros

AUTORES

TITULO DEL LIBRO

Titulo del Capitule
EDITORES

[.8.B.N.; pg ini-pg fin {(afo)

ESPINOSA-GARCIA, J, y GUTIERREZ MERING, C.

The trapping of the OH radical by Cosnzyme Q. A theoretical and experimental study
JPHYS CHEM A. J.C.R.: 2,63.

107, 9712-9723 {2003)

FDEZ. GALVAN, I; SANCHEZ, M.L.; MARTIN, E.; OLIVARES DEL VALLE, F.J. y AGUILAR, M.A.
Geometry optimization of molecules in seclution: Joint use of the mean field approximation and the
free-energy gradient method

J CHEM PHYS, J.C.R.: 3,147.
118, 255- (2003)

FDEZ. GALVAN, |.; SANCHEZ, M.L.; MARTIN, E.; OLIVARES DEL VALLE, F.J. y AGUILAR, M.A.
ASEP/MD: a program for the caloulation of solvent effects that combines QMMM methods and the
mean field approximation )

COMPUT PHYS COMMUN, J.C.R.: 1,082.

155, 244- (2003)

MUNQZ LOSA, A.; FDEZ. GALVAN, |.; MARTIN, E. y AGUILAR, M.A.
An averaged solvent efectrastiatic potentialfmolecular dynamics study of the Influence of the electron
correlation on the properties of liquid hydrogen fluoride

J MOL STRUG-THEOCHEM. J.C.R.: ,919.
632, 227- (2003)

MUNOZ LOSA, A.; FDEZ, GALVAN, [.; MARTIN, E. v AGUILAR, M.A.
Theoretical study of liquid hydrogen fluoride.  Applicaiionof  the
electrostaticpotential/molecular dynamics method

J PHYS CHEM B. J.C.R.: 3,379,
107, 5043- (2003)

averaged  solvent

TOLOSA, S.; SANSON, J.A. y HIDALGO, A.
Thermedynamic and dielectric properties of agueous solutio using ESIE charges to describe small
solutes

CHEM PHYS. J.C.R.; 1,957.
293, 193-202 (2003)

TOLOSA, S.; SANSON, J.A. y HIDALGO, A,

Recent Research Developments in Chemical Physics

Simulation of Chemical Processes in Solution using ab inftio energies
Transworld Research Network

81-7895-066-9; 201-314 (2003)
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V. PONENCIAS Y COMUNICACIONES A CONGRESOS

V.2. Comunicaciones a Congresos publicadas como resumen

AUTORES AGUILAR, MA. y FDEZ. GALVAN, |.
TiTULO Aplicacion de la aproximacién campe medio a la blsqueda de estados de transicion
CONGRESO CHIIEL
Publicado en Libre de Resitmenes, 117-117.
Ciudad (PAIS) Marraquech (Marruecos)
Fecha de celebracion 7-12 Septiembre, 2003
TIPO de participacion Péster o Panel
AUTORES FDEZ. GALVAN, 1.; OLIVARES DEL VALLE, F.J.; MARTIN, E. y AGUILAR, M.A.
TiTuLo Estudio del equilibrio anomérico de la d-xilosa en disclusidn acuosa
CONGRESO CHITEL
Publicado en Libro de Resiimenes, 72-72.
Ciudad (PAIS) Marraquech (Marruecos)
Fecha de celebracion 7-12 Sepliembre, 2003
TIPO de participacion Paster o Panel
AUTORES MUNOZ LOSA, A.; FDEZ. GALVAN, |.; MARTIN, M.E. y AGUILAR, M.A.
TITULO Optimizacion de geometrias en disoluclén: Estudio del fluorure de hidrdgeno
CONGRESO CHIERL
Publicado en Libro de Resiimenes, 75-75.
Giudad {PAIS) Marraguech (Marruecos)
Fecha de celebracién 7-12 Septiembre, 2003
TIPO de participacién Paster o Panel
AUTORES OLIVARES DEL VALLE, F.J.; CORCHADO, J.C.; SANCHEZ, M.L. y AGUILAR, M.A.
TiTULO D-glucopiranosa en disolucion acuosa. Influencia del disolvente
GONGRESO CHIlEL
Publicado en { ibro de Resimenas, 77-77.
Ciudad {PAIS) Marraquech (Marruecos)
Fecha de celebracion 7-12 Septiernbrs, 2003
TIPO de participacion Péster o Panel
0111272004 DEPARTAMENTCQ DE QUIMICA FISICA
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VI. TESIS DOCTORALES, TRABAJOS DE GRADO Y PROYECTOS FIN DE CARRERA

Vi.2. Trabajo de Grado

AUTOR CIPRIANO RANGEL DELGADO

TiTULO Contribucion al estudio tedrico de reacciones de interés atmosférico. La reacclén BrCH2CH2CHS3 + OH
DIRECTORES Dr. D. JOAQUIN ESPINOSA GARCGIA y Dr. D. JOSE CARLOS CORCHADO MARTIN-ROMO.
Fechade Lectura 19/12/2003

Calificacion Calificacion obtenida: SOBRESALIENTE. Defendido el 19/12/2003.

0171272004 DEPARTAMENTO DE QUIMICA FISICA
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VIl. ESTANCIAS

Vil.1. Estancias de Investigadores del Departamento en ofros Ceniros

INVESTIGADOR M® ELENA MARTIN NAVARRO

CENTRO RECEPTOR Université degli Studi di Siena

Ciudad (PAIS) Stena (Italta)

Duracion Del 01/03/2002 al 30/03/2003

INVESTIGADOR JORGE ANTONIO SANSON MARTIN

CENTRO RECEPTOR Departement de Physigue et Modelisation - Unlversité d'Evry-Val-D'Essonne
Giudad (PAIS) Evry (Francia)

Duracién Del 01/02/2003 al 31/12/2003

0272004 DEPARTAMENTO DE QUIMICA FISICA
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