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	Contacto en la Facultad de Farmacia:  Elena Formoso Estensoro (elena.formoso@ehu.eus)

	Enlace página web:  http://www.ehu.eus/chemistry/theory/

	Área(s) de la ciencia:  Química Física



	Palabras Clave:
	Cuántica, MD, DFT, Ab-initio, Líquidos Iónicos (IL), materiales, nanotecnología, teoría, magnetismo, polímeros, NOF, estructura electrónica

	Descripción:
El Grupo de Química Teórica fue creado en 1990 por el profesor Jesús M. Ugalde. Actualmente, es un grupo de investigación diverso formado por más de 32 investigadores y 20 estudiantes de doctorado. Su sede principal se encuentra en la Facultad de Química, aunque sus investigadores pertenecen a diferentes facultades y centros de investigación, entre ellos la Facultad de Química, la Facultad de Farmacia, el Donostia International Physics Center (DIPC), el Centro de Física de Materiales (CFM) y POLYMAT.
Kimika Teorikoa es un grupo de investigación reconocido por el Gobierno Vasco dentro del Sistema Universitario Vasco (IT2067-26). En el seno del grupo se integran diversos grupos de investigación más pequeños, entre ellos el Ionic Soft Matter Lab (ISoM-KT), Theoretical Biochemistry Lab (BioKT Lab), Materials Properties and Catalysis Group (MatCat-KT), Polymer Modeling Group (Pol-KT), Molecular Magnetism Lab (MoMag-KT), Quantum Chemistry Development Group (QCD-KT), Molecular Electronic Structure (MolEleS-KT) y Natural Orbital Functional Theory (NOFT).
En términos generales, la actividad investigadora del grupo se centra en el estudio de diversos ámbitos científicos desde una perspectiva de química física, entre ellos la bioquímica, la química bioinorgánica, la fotoquímica, los polímeros y los líquidos iónicos.


	Líneas de Investigación:
1: Ionic Soft Matter Lab (ISoM-KT): Estructura y propiedades dinámicas de los líquidos iónicos (IL) y los disolventes eutécticos profundos (DES). https://www.ehu.eus/chemistry/theory/isom/ 
2: Theoretical Biochemistry Lab (BioKT lab): Mecánica cuántica de las interacciones proteína-ligando; simulación de transiciones conformacionales de proteínas; modelos cinéticos de estados metaestables; actividad farmacológica y diseño de fármacos. https://sites.google.com/view/biokt/home?authuser=0
3: Materials Properties and Catalysis Group (MatCat-KT): Nanoclústeres metálicos sobre superficies; catálisis heterogénea y electrocatalisis; materia exótica. https://www.ehu.eus/chemistry/theory/matcat/
4: Polymer Modeling Group (Pol-KT): Ingeniería y simulación de la polimerización. 
5: Molecular Magnetism Lab (MoMag-KT):  Magnetismo Molecular. https://www.danielreta.com/
6: Quantum Chemistry Development Group (QCD-KT): Aromaticidad y enlace químico; desarrollo de DFT y RDMFT; correlación electrónica; propiedades moleculares. https://quantchemdev.github.io/research.html
7: Molecular Electronic Structure (MolEleS-KT): Nuevos modelos de estructura electrónica y nuevas aplicaciones en optoelectrónica. https://molecular-electronic-structure-group.github.io/
8: Natural Orbital Functional Theory (NOFT): https://www.ehu.eus/chemistry/theory/5_kt-seminars/natural-orbital-functional-theory/




	Componentes del grupo
https://www.ehu.eus/chemistry/theory/group-members/
	Departamento
	Centro
	Sección

	IP
	Xabier Lopez
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Prof. Catedrático
	Jesus M. Ugalde Uribe-Etxebarria
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Ikerbasque Research Professor
	Mario Piris
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Ikerbasque Research Associate
	David Casanova
	
	Donostia International Physics Centre
	

	Ikerbasque Research Associate
	Eduard Matito
	
	Donostia International Physics Centre
	

	Ikerbasque Research Associate
	Daniel Reta
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Ikerbasque Research Fellow
	Claire Tonnelé
	
	Donostia International Physics Centre
	

	Ikerbasque Research Fellow
	Roberto Alvarez-Boto
	
	Donostia International Physics Centre
	

	Prof. Titular
	Elixabete Rezabal
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Prof. Titular
	Fernando Ruipérez
	Química Física
	Facultad de Farmacia
	

	Prof. Pleno
	Jon M. Matxain
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Prof. Agregado
	Jose M. Mercero
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Prof. Agregado
	Jon Zubeltzu
	Fisika Aplicada I
	Escuela de Ingeniería
	

	Prof. Agregada
	Elena Formoso
	Química Física
	Facultad de Farmacia
	

	Prof. Adjunta
	Elisa Jimenez-Izal
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Prof. Ayudante Doctor
	Ion Mitxelena
	Fisika Aplicada
	Escuela de Ingeniería
	

	Investigador Permanente
	David de Sancho
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física

	Ramon y Cajal
	Jon Uranga
	Polímeros y Materiales Avanzados: Física, Química y Tecnología
	Facultad de Química
	Química Física
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