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Deskribapena (gehienez 800 karaktere) 
Kimika Teoriko Taldea 28 ikertzaile eta 19 PhD ikasle baino gehiagok osatzen duten talde 
anitza da.  Sede nagusia Kimika Fafultatean du, naiz eta ikerlariak Fakultate eta Ikerketa 
zentro desberdinetakoak izan (Kimika Fakultatea, Farmazia Fakultatea, Donostia International 
Physics Centre, Materialen Fisika Zentroa, Polymat …) 
Kimika Teoriko Taldearen  barruan hainbat talde txikiago aurkitzen dira, hala nola BioKimika 
Teorikoa Lab (BioKT lab), Inorganic Photochemistry Lab (IPL) eta Quantum Chemistry 
Development Group. 
Era zabal batean taldearen lana ikuspegi kimiko fisikoa erabiliz hainbat esparru desberdin 
ikertzea da: biokimika,  kimika bioezorganikoa, fotokimika, polimeroak, likido-ionikoak … 

Research lines (maximum 800 characters) 
1:  Biophysical Chemistry:  BioKT Lab group https://sites.google.com/view/biokt/home  
Quantum mechanics of protein-ligand interactions, Simulations of protein conformational 
transitions, Kinetic models of metastable states, Pharmacological activity and drug design 
2: (Bio)nanotechnology:   
Upconverting materials, Metallic and semiconducting nanoparticles 
Inorganic Photochemistry Lab (IPL)  https://lucasalassa.wixsite.com/salassa  
3: Method Development:   
Natural Orbital Functional Theory 
Quantum Chemistry Development Group https://quantchemdev.github.io/index.html  
4: Noncovalent interactions:  
5: Coulomb Explosions:   
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