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GRUPO DE QUIMICA CUANTICA Y COMPUTACIONAL

Profesores integrantes:
Andrés Reyes, Jorge Ali-Torres, Alvaro Valdés, Johan Galindo, Sara Gémez, Francisco
Nufiez

Perfil del grupo:

Trabajamos en el desarrollo tedrico, implementacién computacional y aplicacién de
métodos usados para investigar una amplia variedad de fenémenos atémicos, molecu-
lares, bioldgicos y de materiales. Nuestro equipo agrupa investigadores de dreas tan
variadas, como la fisica, quimica, biologia, matematicas, computacién, ingenieria, entre
otras. Contamos con colaboraciones a nivel nacional e internacional con otros grupos
de investigacién de diversas areas tanto a nivel experimental como computacional.

Lineas de investigacion:

1. Desarrollo tedrico e implementacion de métodos multicomponente para estudiar
efectos cuanticos nucleares, moléculas exdticas y sistemas confinados.

2. Estudio de mecanismos enzimaticos, fendmenos de transferencia de energia so-
bre moléculas fotocaptadoras y espectroscopias vibracionales.

3. Espectroscopiay dindmica de agregados moleculares de van der Waals, estudio de
produccién solar de hidrogeno en éxidos metdlicos y encapsulamiento de hidro-
geno y didxido de carbono en hidrato-clatratos.

4. Estudio de sistemas bioinorganicos relacionados con enfermedades neurodegene-
rativas, estudio cuantico de procesos de agregacién de péptidos y disefio de agen-
tes quelantes para metales de transicion.

5. Aplicacién de métodos de espectroscopia computacional para la modelizacidn de
sistemas quimicos en ambientes complejos: solucién acuosa, DNA, virus, membra-
nas.

6. Catdlisis computacional (homogénea y heterogénea) y quimica organometalica
computacional.

Nuestro grupo ofrece oportunidades de investigacién de punta en todos los niveles de
formacidn. Si estas interesado en realizar una pasantia de investigacion o estudios de
pregrado o posgrado en nuestro grupo no dudes en contactarnos al correo
areyesv@unal.edu.co. Mas informacion en nuestra pagina web:
https://sites.google.com/view/qccunal/p%C3%Algina-principal

Siguenos en X: @QccUnal.
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