Investigadores en quimica
computacional,en el ICIQ

L’ Institut Catala d’Investi-
gacio Quimica (ICIQ), uno de
los centros de investigacion qui-
mica de referencia internacio-
nal, acoge desde hoy hasta el
viernes un simposio en el que
participardn expertos en qui-
mica teorica y computacional
delos principalescentrosdein-
vestigacion de Espafiay Japon.

La quimica computacional
seaplicaal estudiode procesos
quimicos conelobjetivode en-
tender los mecanismos de rea-
cidn que tienen lugar y aplicar
este conocimientoal disefiode
procesos mds eficientes. Tam-
bién se puede aplicar parala
prediccion del comportamien-
to de moléculas o sistemas.

«Elobjetivo principal de es-
te simposio es intercambiar ¢o-
nocimientosy forjar lazos que

puedan llevara futuras colabo-
raciones entre grupos de inves-
tigacion de ambos pafses»-di-
jo el profesor Feliu Maseras,
que junto a Carles Bo y Nuria
Lopez,lideratres gruposdein-
vestigacion por separadoen el
ICIQ. |

Estostres gruposde investi-
gacion trabajanenelambitode
la quimica tedrica y computa-,
cional. Su trabajo se centra en
el estudio de procesos cataliti-
cos tanto homogéneos como
heterogéneos, quimica de po-
lioxometalatos y quimica su-
pramolecular.

Actualmente, tambien tra-
bajande formaconjuntaconla
URV en el desarrollo de la pla-
taforma ioChem-BD, parael
manejo de Big Dataenqu imica
computacional.



