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	Kontaktua Farmazia Fakultatean: Elena Formoso Estensoro (elena.formoso@ehu.eus)

	Web orrirako esteka: http://www.ehu.eus/chemistry/theory/

	Zientziaren esparrua:  Kimika Fisikoa



	Hitz gakoak:
	Quantum, MD, DFT, Ab-initio, Ionic-Liquids, materials, nanothecnology, Theory, magnetism, polymers, NOF, electronic structure

	Kimika Teoriko Taldea 1990. urtean sortu zuen Jesus M. Ugalde irakasleak. Gaur egun 32 ikertzaile eta 20 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 Teorikoa Eusko Jaurlaritzak Euskal Unibertsitate Sistemaren ikerketa-talde gisa aintzatetsitako taldea da (IT2067-26). Taldearen  barruan hainbat talde txikiago aurkitzen dira, hala nola 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) and Natural Orbital Functional Theory (NOFT).
Era zabal batean taldearen lana ikuspegi kimiko fisikoa erabiliz hainbat esparru desberdin ikertzea da: biokimika, kimika bioezorganikoa, fotokimika, polimeroak, likido-ionikoak.

	Ikerketa-lerroak:
1: Ionic Soft Matter Lab (ISoM-KT): Likido Ioniko (IL) eta Disolbatzaile Eutektiko Sakonen (DES) estruktura eta propietate dinamikoak. https://www.ehu.eus/chemistry/theory/isom/ 
2: Theoretical Biochemistry Lab (BioKT lab): Proteina-ligando interakzioen mekanika kuantikoa; proteinen konformazio-trantsizioen simulazioak; egoera metastableen eredu zinetikoak; jarduera farmakologikoa eta farmakoen diseinua. https://sites.google.com/view/biokt/home?authuser=0
3: Materials Properties and Catalysis Group (MatCat-KT): Gainazalen gaineko metal-nanoklusterrak; katalisi heterogeneoa eta elektrokatalisia; materia exotikoa. https://www.ehu.eus/chemistry/theory/matcat/
4: Polymer Modeling Group (Pol-KT): Polimerizazioaren ingeniaritza eta simulazioa.
5: Molecular Magnetism Lab (MoMag-KT):  Magnetismo Molekularra. https://www.danielreta.com/
6: Quantum Chemistry Development Group (QCD-KT): Aromatizitatea eta lotura kimikoa; DFT eta RDMFT metodoen garapena; elektroien korrelazioa; propietate molekularrak. https://quantchemdev.github.io/research.html
7: Molecular Electronic Structure (MolEleS-KT): Egitura elektronikorako eredu berriak eta optoelektronikako aplikazio berritzaileak. 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/
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