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Resumen libre del currículum

Descripción breve de la trayectoria científica, los principales logros científico-técnicos obtenidos,
los intereses y objetivos científico-técnicos a medio/largo plazo de la línea de investigación.
Incluye también otros aspectos o peculiaridades importantes.

-
I finished my undergraduate period (5 year) at the Universidad de las Islas Baleares (UIB)
in 1990. After that I started my PhD (FPU fellowship) at the same University under the
guidance of Profs. J. M. Saá and Pere M. Deyà. The thesis work was both experimental
(lithiation of polyhydric compounds) and theoretical (mechanism of organic reactions) using
a computational cluster. As PhD student I participated in two different projects (PB90-0040
and PB93-0424) and I published four relevant publications (JACS 1992, 114, 9093; JOC
1992, 57, 6731; JACS 1995, 117, 1105; JOC 1996, 61, 5194). After completion of my PhD,
I moved to Yale University (FPU postdoctoral fellowship) under the guidance of Profesor W.
L. Jorgensen. In this postdoctoral (2 years) period I participated in the parametrization of
the OPLS force field for carbohydrates, that was not available at that time. After two years
of work the manuscript was finally published in JCC, 1997, 18, 1955 and it has been cited
523 times (WoS). After finishing my postdoctoral fellowship, I returned to Spain (UIB) with a
postdoctoral contract (MEC program for the re-incorporation of doctors, from 1998 to 2003).
During that time, I published 22 articles as corresponding author, being the most relevant
one: ACIE, 2002, 41, 3389, cited by 572. In that period, I participated in two national projects
PB98-0129 and BQU2002-04651). After that, I obtained a "Ramón y Cajal" contract and project
(2004-2006) to investigate carbon nanotubes and their possible utilization in the rechargable
lithium batteries field. Moreover, I also participated in the supramoelcular chemistry project
CTQ2005-08989-C02-01/BQU. During that time I published 28 articles as corresponding
author. In 2007 I was promoted to "profesor contratado doctor" (until 2010) and I participated
in two national projects: CTQ2008-00841 and Consolider Ingenio CSD2010-00065). From
2007 to 2010 I published 65 articles as corresponding author related to Supramolecular
Chemistry and weak interactions. In march 2011, I was promoted to "Profesor Titular de
Universidad" and 7 years later (march 2018) to" Catedrático de Universidad". In this last period
as professor and full professor I have participated in five national projects: CONSOLIDER
CSD2010-00065, CTQ2011-27152, CTQ2014-57393-C2-1-P (co-IP), CTQ2017-85821-R (IP)
and RED2018-102331-T (coordinator).

Collaborations: I have been very active establishing national and international collaborations.
The international ones, I would like to highlight those with Prof. Dr. Rainer Streubel, U. Bonn,
Prof. Dr. Jan J. Weigand, U. Dresden in Germany; Dr. Tiddo J. Mooibroek, U. Amsterdam,
Netherlands; Prof. Dr. Stefan Matile and Prof. Fabien Cougnon, U. Geneva (Switzerland); Prof.
Vadim Yu. Kukushkin, Saint Petersburg State University, Russia, and Prof. Kari Rissanen, U.
de University of Jyvaskyla (Finlandia), Prof. Giuseppe Resnati (Italy).
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ANTONIO FRONTERA BECCARIA

Apellidos: FRONTERA BECCARIA
Nombre: ANTONIO
DNI: 43045411Z
ORCID: 0000-0001-7840-2139
ResearcherID: G-4517-2010
ScopusID: 7004015277
Fecha de nacimiento: 04/07/1967
Sexo: Hombre
Nacionalidad: España
País de nacimiento: España
Ciudad de nacimiento: Palma (BALEARES)
Dirección de contacto: Carretera de Valldemossa, km 7.5
Código postal: 07122
País de contacto: España
Ciudad de contacto: Palma
Teléfono fijo: 971173262 -
Fax: 971173426
Correo electrónico: toni.frontera@uib.es

Situación profesional actual

Entidad empleadora: Universidad de las Islas Baleares
Departamento: Facultad de Ciencias, Departamento de Química
Categoría profesional: Catedrático de universidad
Fecha de inicio: 27/03/2018
Modalidad de contrato: Funcionario/a Régimen de dedicación: Tiempo completo
Primaria (Cód. Unesco): 230600 - Química orgánica
Funciones desempeñadas: CUMPLIMENTE LA DEDICACIÓN PROFESIONAL EN EL APARTADO
DE TEXTOS DEL CURRICULUM

Cargos y actividades desempeñados con anterioridad

Entidad empleadora Categoría profesional Fecha
de inicio

1 Universidad de las Islas Baleares Profesor Contratado Doctor 20/12/2006
2 Universidad de las Islas Baleares Contratado 'Ramón y Cajal 19/11/2003
3 Universidad de las Islas Baleares Profesor asociado 01/10/1998
4 Universidad de las Islas Baleares Contrat. de Investigación 01/04/1997
5 Yale University (USA) Becario FPI Extranjero 01/01/1995
6 Universidad de las Islas Baleares Becario FPU 01/01/1990

1
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Entidad empleadora: Universidad de las Islas Baleares
Categoría profesional: Profesor Contratado Doctor
Fecha de inicio: 20/12/2006 Duración: 4 años - 3 meses - 10

días

2 Entidad empleadora: Universidad de las Islas Baleares
Categoría profesional: Contratado 'Ramón y Cajal
Fecha de inicio: 19/11/2003 Duración: 3 años - 1 mes - 1 día

3 Entidad empleadora: Universidad de las Islas Baleares
Categoría profesional: Profesor asociado
Fecha de inicio: 01/10/1998 Duración: 5 años - 6 meses

4 Entidad empleadora: Universidad de las Islas Baleares
Categoría profesional: Contrat. de Investigación
Fecha de inicio: 01/04/1997 Duración: 6 años - 4 meses

5 Entidad empleadora: Yale University (USA)
Categoría profesional: Becario FPI Extranjero
Fecha de inicio: 01/01/1995 Duración: 2 años

6 Entidad empleadora: Universidad de las Islas Baleares
Categoría profesional: Becario FPU
Fecha de inicio: 01/01/1990 Duración: 5 años
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Formación académica recibida

Titulación universitaria

Estudios de 1º y 2º ciclo, y antiguos ciclos (Licenciados, Diplomados, Ingenieros Superiores,
Ingenieros Técnicos, Arquitectos)

Titulación universitaria: Diplomatura / Licenciatura / Grado
Nombre del título: Ciencias Químicas
Entidad de titulación: Universidad de las Islas Baleares
Fecha de titulación: 12/1990

Doctorados

Programa de doctorado: Ciencias Químicas
Entidad de titulación: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Fecha de titulación: 05/12/1994

Actividad docente

Dirección de tesis doctorales y/o proyectos fin de carrera

1 Título del trabajo: On the importance of σ-/π-hole interactions in chemistry and biochemistry
Tipo de proyecto: Tesis Doctoral
Entidad de realización: Universidad de las Islas Baleares
Ciudad entidad realización: España
Alumno/a: Antonio Bauzá Riera
Calificación obtenida: Sobresaliente cum laude
Fecha de defensa: 2017

2 Título del trabajo: Theoretical and experimental study of cooperativity effects in noncovalent interactions
Tipo de proyecto: Tesis Doctoral
Entidad de realización: Universidad de las Islas Baleares
Ciudad entidad realización: España
Alumno/a: Carolina Estarellas Martin
Calificación obtenida: Sobresaliente cum laude y P.E.
Fecha de defensa: 2012

3 Título del trabajo: Estudio teórico de las interacciones entre aniones y sistemas π
Tipo de proyecto: Tesis Doctoral
Entidad de realización: Illes Balears
Ciudad entidad realización: España
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Alumno/a: Garau Rosselló, Carolina
Calificación obtenida: Sobresaliente cum laude y P.E.
Fecha de defensa: 2006

4 Título del trabajo: Estudio teórico del reconocimiento molecular de cationes amonio mediante receptores
basados en unidades de escuaramida
Tipo de proyecto: Tesis Doctoral
Entidad de realización: Universidad de las Islas Baleares
Ciudad entidad realización: España
Alumno/a: Quiñonero Santiago, David
Calificación obtenida: Apto cum laude
Fecha de defensa: 2001

Experiencia científica y tecnológica

Actividad científica o tecnológica

Proyectos de I+D+i financiados en convocatorias competitivas de Administraciones o
entidades públicas y privadas

1 Nombre del proyecto: Diseño y desarrollo de materiales supramoleculares funcionales (FUSUMA)
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Frontera Beccaria; María del Carmen Rotger
Pons
Nº de investigadores/as: 10
Entidad/es financiadora/s:
MINISTERI DE CIÈNCIA I INNOVACIO Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: MADRID, España

Cód. según financiadora: PID2020-115637GB-I00
Fecha de inicio-fin: 01/09/2021 - 31/08/2024 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 121.000 €

2 Nombre del proyecto: Materiales Supramoleculares Funcionales
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Frontera Beccaria
Nº de investigadores/as: 14
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Ciencia, Innovación y Universidades Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: RED2018-102331-T
Fecha de inicio-fin: 01/01/2020 - 31/12/2021 Duración: 2 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
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Cuantía total: 20.000 €

3 Nombre del proyecto: Aproximaciones supramoleculares para el desarrollo de materiales funcionales con
aplicaciones biomédicas
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Frontera Beccaria; María del Carmen Rotger
Pons
Nº de investigadores/as: 15
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Economía, Industria y Competitividad Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: CTQ2017-85821-R
Fecha de inicio-fin: 01/01/2018 - 30/09/2021 Duración: 3 años - 9 meses
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 105.270 €

4 Nombre del proyecto: Adquisición de un equipo de dispersión de rayos X de bajo ángulo (SAXS)
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
Nº de investigadores/as: 23
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Ciencia, Innovación y Universidades Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: EQC2018-004206-P
Fecha de inicio-fin: 01/01/2018 - 31/12/2020 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 599.500 €

5 Nombre del proyecto: Estudios de química supramolecular fundamental y aplicada con orientación
biomédica. Acrónimo: SUPRABIO2014
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres; Antonio Frontera Beccaria
Nº de investigadores/as: 11
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Economía y Competitividad (MINECO) Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: CTQ2014-57393-C2-1-P
Fecha de inicio-fin: 01/01/2015 - 30/06/2018 Duración: 3 años - 6 meses
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 108.900 €
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6 Nombre del proyecto: Supramolecular Chemistry Applied to the Design, Synthesis and Evaluation of
Bioactive Compounds of Antiinflammatory, Antitumour or Antiparasitic Action
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
Nº de investigadores/as: 2
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Ciencia e Innovación Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: CSD2010 00065
Fecha de inicio-fin: 01/01/2011 - 26/12/2016 Duración: 5 años - 11 meses - 26 días
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 434.811,2 €

7 Nombre del proyecto: Estudios relativos a la química supramolecular de sistemas aromáticos y de base
esquaramida: aplicaciones biológicas y tecnológicas
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
Nº de investigadores/as: 12
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Ciencia e Innovación Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: CTQ2011 27152
Fecha de inicio-fin: 01/01/2012 - 31/12/2014 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 199.650 €

8 Nombre del proyecto: Química supramolecular
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
Nº de investigadores/as: 14
Entidad/es financiadora/s:
Conselleria d'Innovació, Interior i Justícia Tipo de entidad: Administraciones Públicas
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: 23/2011
Fecha de inicio-fin: 01/12/2011 - 30/11/2014 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 36.000 €

9 Nombre del proyecto: Estudios relativos a estructuras supramoleculares: desde la teoría y la modelización
a la detección y evaluación de la actividad biológica
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
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Nº de investigadores/as: 9
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Educación y Ciencia Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: CTQ2008 00841
Fecha de inicio-fin: 01/01/2009 - 31/12/2011 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 192.269 €

10 Nombre del proyecto: Adquisició d'un equip per desenvolupar recerca en 'Nanotecnologia aplicada a
l'emmagatzematge de combustibles no contaminants'
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Frontera Beccaria
Nº de investigadores/as: 1
Entidad/es financiadora/s:
Conselleria d'Innovació, Interior i Justícia Tipo de entidad: Administraciones Públicas
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: AAEE0177 09
Fecha de inicio-fin: 01/04/2011 - 15/10/2011 Duración: 6 meses - 15 días
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 7.000 €

11 Nombre del proyecto: Estudio experimental y teórico de unidades básicas viables para la construcción de
receptores de aniones tóxicos frecuentemente presentes en el medio ambiente
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): David Quiñonero Santiago
Nº de investigadores/as: 5
Entidad/es financiadora/s:
Conselleria d'Economia, Hisenda i Innovació. Govern
de les Illes Balears

Tipo de entidad: Administraciones Públicas

Ciudad entidad financiadora: España

Fecha de inicio-fin: 01/01/2007 - 31/12/2008 Duración: 2 años
Entidad/es participante/s: Sense especificar
Cuantía total: 35.000 €

12 Nombre del proyecto: Diseño, síntesis y evaluación de estructuras suprmoleculares funcionales: sensores,
receptores y dispositivos moleculares.
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Pere Maria Deyà Serra
Nº de investigadores/as: 10
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Educación y Ciencia Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: CTQ2005-08989-C02-01/BQU
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Fecha de inicio-fin: 15/10/2005 - 14/10/2008 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Sense especificar
Cuantía total: 178.500 €

13 Nombre del proyecto: Constitució d'un grup interdisciplinari per fer investigació de cèl·lules solars
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antoni Frontera Beccaria
Nº de investigadores/as: 7
Entidad/es financiadora/s:
Conselleria d'Innovació i Tecnologia Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Desconocido

Fecha de inicio-fin: 2005 - 2006 Duración: 1 año - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 1.500 €

14 Nombre del proyecto: Constitució d'un grup interdisciplinari per fer investigació de cèl·lules solars
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Frontera Beccaria
Nº de investigadores/as: 1
Entidad/es financiadora/s:
Conselleria d'Economia, Hisenda i Innovació. Govern
de les Illes Balears

Tipo de entidad: Administraciones Públicas

Ciudad entidad financiadora: España

Fecha de inicio-fin: 19/11/2004 - 30/09/2005 Duración: 10 meses - 12 días
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears

15 Nombre del proyecto: Estudios relativos a especies supramoleculares de interés como materiales
nanoestructurados y quimiosensores (supramol2002)
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
Nº de investigadores/as: 9
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Ciencia y Tecnología Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: BQU2002-04651
Fecha de inicio-fin: 01/10/2002 - 30/09/2005 Duración: 3 años
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 156.400 €

16 Nombre del proyecto: Suport a grups competitius
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antoni Costa Torres
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Nº de investigadores/as: 7
Entidad/es financiadora/s:
Conselleria d'Innovació i Energia. Govern de les Illes
Balears

Tipo de entidad: Comunidades Autónomas

Ciudad entidad financiadora: España

Cód. según financiadora: PRDIB-2002GC1-05
Fecha de inicio-fin: 2003 - 2005 Duración: 2 años - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 36.000 €

17 Nombre del proyecto: Estudios relativos a especies supramoleculares de interés como materiales
nanoestructurados y quimiosensores
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antonio Costa Torres
Nº de investigadores/as: 9
Entidad/es financiadora/s:
Dirección General de Investigación Científica y
Técnica

Tipo de entidad: Ministerios

Ciudad entidad financiadora: Madrid, España

Cód. según financiadora: BQU2002-04651
Fecha de inicio-fin: 2002 - 2005 Duración: 3 años - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 156.400 €

18 Nombre del proyecto: Estudios en Química Supramolecular: Reconocimiento Molecular, Quimiosensores y
autoensamblaje
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Pau Ballester Balaguer
Nº de investigadores/as: 10
Entidad/es financiadora/s:
Dirección General de Enseñanza Superior Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Desconocido

Cód. según financiadora: PB98-0129
Fecha de inicio-fin: 1999 - 2002 Duración: 3 años - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 66.111,33 €

19 Nombre del proyecto: Reconocimiento molecular mediante receptores tripodales, síntesis, caracterización
estructural y aplicaciones.
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Antoni Costa Torres
Nº de investigadores/as: 6
Entidad/es financiadora/s:

Tipo de entidad: Ministerios
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Dirección General de Investigación Científica y
Técnica
Ciudad entidad financiadora: Madrid, España

Cód. según financiadora: PB95-0341
Fecha de inicio-fin: 1996 - 1999 Duración: 3 años - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 36.060 €

20 Nombre del proyecto: Preparación de Bases Quirales y Ácidos de Lewis Quirales para catálisis asimétrica.
Síntesis de moléculas con sistemas π extendidos
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): José Manuel Saa Rodríguez
Nº de investigadores/as: 8
Entidad/es financiadora/s:
Dirección General de Investigación Científica y
Técnica

Tipo de entidad: Ministerios

Ciudad entidad financiadora: Madrid, España

Cód. según financiadora: PB93-0424
Fecha de inicio-fin: 1994 - 1997 Duración: 3 años - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 126.212 €

21 Nombre del proyecto: Litiación de fenoles y polifenoles. Una nueva metodología sintética
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): José Manuel Saa Rodríguez
Nº de investigadores/as: 5
Entidad/es financiadora/s:
Ministerio de Educación y Cultura Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Desconocido

Cód. según financiadora: DGICYT Proyecto PB90-0040
Fecha de inicio-fin: 1991 - 1994 Duración: 3 años - 1 día
Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
Cuantía total: 126.212 €

22 Nombre del proyecto: Organometálicos derivados de fenoles, su aplicación a la síntesis de quinonas
Entidad de realización: Universidad de las Islas
Baleares

Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realización: España
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): José Manuel Saa Rodríguez
Nº de investigadores/as: 10
Entidad/es financiadora/s:
Dirección General de Investigación Científica y
Técnica

Tipo de entidad: Ministerios

Ciudad entidad financiadora: Madrid, España

Cód. según financiadora: PB87-0019
Fecha de inicio-fin: 1988 - 1991 Duración: 3 años - 1 día
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Entidad/es participante/s: Universitat de les Illes Balears
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Structure. 1225, (Holanda): 2021. ISSN 0022-2860
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Tipo de producción: Artículo científico Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Nº total de autores: 8

11 Pérez, H.; Di Santo, A.; Piro, O.E.; Echeverría, G.A.; Cano, A.; González, M.; Rodríguez-Hernández, J.; Ben
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12 Maity, S.; Mahapatra, P.; Ghosh, T.K.; Gomila, R.M.; Frontera, A.; Ghosh, A.Synthesis of Ni(ii)-Mn(ii) complexes
using a new mononuclear Ni(ii) complex of an unsymmetrical N2O3donor ligand: structures, magnetic properties
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2021. ISSN 1466-8033
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16 Mondal, I.; Frontera, A.; Chattopadhyay, S.On the importance of RH3CN tetrel bonding interactions in the solid
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discrete (H2O)21clusters in isostructural 2,5-pyridine dicarboxylato Co(ii) and Zn(ii) phenanthroline compounds:
Antiproliferative evaluation and theoretical studies. 900672 - New Journal of Chemistry. 45 - 7, pp. 3699 - 3715.
(Francia): 2021. ISSN 1144-0546
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de América): 2021. ISSN 2451-9294
DOI: https://doi.org/10.1016/j.chempr.2021.01.003
Tipo de producción: Artículo científico Tipo de soporte: Revista
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DOI: https://doi.org/10.1002/asia.202100282
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Tipo de producción: Artículo científico Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Nº total de autores: 4

24 Zia, M.; Hameed, S.; Frontera, A.; Irran, E.; Naseer, M.M.Understanding the planar conformations in
diarylsubstituted heteroarenes: structural and theoretical insights. 912697 - Crystengcomm. 23 - 17, pp. 3144 -
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2710. (Reino Unido): 2021. ISSN 1466-8033
DOI: https://doi.org/10.1039/d1ce00214g
Tipo de producción: Artículo científico Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
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- Crystengcomm. 23 - 7, pp. 1578 - 1587. (Reino Unido): 2021. ISSN 1466-8033
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Nº total de autores: 3
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DOI: https://doi.org/10.3389/fchem.2021.623595
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Tipo de producción: Artículo científico Tipo de soporte: Revista
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Tipo de producción: Artículo científico Tipo de soporte: Revista
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complexes. 912697 - Crystengcomm. 18, pp. 102 - 112. (Reino Unido): 2015. ISSN 1466-8033
DOI: https://doi.org/10.1039/C5CE01915J
Tipo de producción: Review Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoría: CHEMISTRY, MULTIDISCIPLINARY
Índice de impacto: 3.849 Revista dentro del 25%: Si
Posición de publicación: 38 Num. revistas en cat.: 163
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Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoría: CRYSTALLOGRAPHY
Índice de impacto: 3.849 Revista dentro del 25%: Si
Posición de publicación: 5 Num. revistas en cat.: 26

632 Mirzaei, M.; Eshtiagh-Hosseini, H.; Alipour, M.; Frontera A.Recent developments in the crystal engineering of
diverse coordination modes (0 12) for Keggin-type polyoxometalates in hybrid inorganic-organic architectures.
900750 - Coordination Chemistry Reviews. 275, pp. 1 - 18. (Holanda): 2014. ISSN 0010-8545
DOI: https://doi.org/10.1016/j.ccr.2014.03.012
Handle: http://hdl.handle.net/11201/147681
Tipo de producción: Review Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoría: CHEMISTRY, INORGANIC & NUCLEAR
Índice de impacto: 12.239 Revista dentro del 25%: Si
Posición de publicación: 1 Num. revistas en cat.: 45

633 Fiol, J.J.; Barceló-Oliver, M.; Tasada, A.; Frontera, A.; Terrón, A.; García-Raso, A.Structural characterization,
recognition patterns and theoretical calculations of long-chain N-alkyl substituted purine and pyrimidine bases as
ligands: on the importance of anion-pi interactions. 900750 - Coordination Chemistry Reviews. 257 - 19-20, pp.
2705 - 2715. (Holanda): 2013. ISSN 0010-8545
DOI: https://doi.org/10.1016/j.ccr.2012.12.013
Handle: http://hdl.handle.net/11201/152223
Tipo de producción: Review Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Nº total de autores: 6
Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoría: CHEMISTRY, INORGANIC & NUCLEAR
Índice de impacto: 12.098 Revista dentro del 25%: Si
Posición de publicación: 1 Num. revistas en cat.: 44

634 Frontera, A.Encapsulation of anions: Macrocyclic receptors based on metal coordination and anion-pi interactions.
900750 - Coordination Chemistry Reviews. 257, pp. 1716 - 1727. (Holanda): 2013. ISSN 0010-8545
DOI: https://doi.org/10.1016/j.ccr.2013.01.032
Handle: http://hdl.handle.net/11201/148011
Tipo de producción: Review Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Nº total de autores: 6
Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoría: CHEMISTRY, INORGANIC & NUCLEAR
Índice de impacto: 12.098 Revista dentro del 25%: Si
Posición de publicación: 1 Num. revistas en cat.: 44

635 Frontera, A.; Gamez, P.; Mascal, M.; Mooibroek, T.J.; Reedijk, J.Putting Anion-pi Interactions Into Perspective.
900624 - Angewandte Chemie-International Edition. 50 - 41, pp. 9564 - 9583. (Alemania): 2011. ISSN 1433-7851
DOI: https://doi.org/10.1002/anie.201100208
Handle: http://hdl.handle.net/11201/152216
Tipo de producción: Review Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 1
Nº total de autores: 5
Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoría: CHEMISTRY, MULTIDISCIPLINARY
Índice de impacto: 13.46 Revista dentro del 25%: Si
Posición de publicación: 7 Num. revistas en cat.: 151
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636 Escudero, D.; Lucas, X.; Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deya, P. M.Interplay between ion-pi and
hydrogen bonding interactions. 202212 - Trends in Physical Chemistry. 13, pp. 31 - 52. (India): 2008. ISSN
0972-4435
Tipo de producción: Review Tipo de soporte: Revista
Posición de firma: 0
Nº total de autores: 6

Trabajos presentados en congresos nacionales o internacionales

1 Título del trabajo: Fine tuning of the anion-pi interaction
Nombre del congreso: International Symposium on Macrocyclic and Supramolecular Chemistry, ISMSC-7
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Dunedin, New Zealand, Nueva Zelanda
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Deyà, P. M.; Bauzá, A.; Quiñonero, D.; Frontera, A.

2 Título del trabajo: Theoretical ab initio study of anion-pi interactions in inorganic rings
Nombre del congreso: Electronic Structure: Principles and Applications (ESPA)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Bauzá, A.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà P. M.

3 Título del trabajo: Complexes of Zinc(II) with N-Imidazolyl and N-Pyrazolyl Pyrimidine donor ligands:
Synthesis, crystal structures and theoretical study
Nombre del congreso: International conference on coordination chemistry (ICCC40)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Valencia, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Frontera, A.; Bauzá, A.; Deyà, P. M.

4 Título del trabajo: Structural Investigation of Anion-Triazole Interactions: A theoretical approach
Nombre del congreso: International conference on coordination chemistry (ICCC40)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Valencia, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Bauzá, A.; Frontera, A.; Deyà, P. M.

5 Título del trabajo: Experimental and theoretical study of thymine and cytosine derivatives: the crucial role of
weak noncovalent interactions
Nombre del congreso: 11th European Biological Inorganic Chemistry Conference (Eurobic11)
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Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Granada, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Entidad organizadora: 4027 - Universidad de
Granada

Tipo de entidad: Universidad

Barceló-Oliver, M.; Baquero, B.A.; Bauzá, A.; García-Raso, A.; Terrón, A.; Frontera, A.; Mata, I.; Molins,
E."libro de actas del congreso; P-203; página 339".

6 Título del trabajo: Coordination Chemistry of modified purine and pyridine bases: Structural
Characterization.
Nombre del congreso: European Biological Inorganic Chemistry Conference
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Granada, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Fiol, J.J.; García-Raso, A.; Deyà, P.M.; Frontera, A.; Tasada, A.; Torres, M.; Cañellas, P.; Estarellas, C.;
Sánchez, K,; Cánaves, M.M.; Cabra, M.I., Mata, I.; Molins, E."Book of Abstracts Pg. 54".

7 Título del trabajo: Interplay between ion-pi and van der Waals Argon-pi interactions
Nombre del congreso: Electronic Structure: Principles and Applications (ESPA)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P.M.

8 Título del trabajo: Understanding the origin of the RNA-U1A human protein binding: A theoretical approach
Nombre del congreso: X Girona Seminar on theoretical and Computational Chemistry for the Modeling of
Biochemical Systems: From Theory to Applications
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Girona, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Bauzá, A.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P. M.

9 Título del trabajo: Interplay Feasibility of Single-Walled Carbon Nanotubes as Materials for CO2
Adsorption: A DFT Study between ion-pi and van der Waals Argon-pi interactions
Nombre del congreso: 9th Spanish-Italian Symposium on Organic Chemistry
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Tenerife, España
Fecha de celebración: 2012
Fecha de finalización: 2012
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P.M."Book of Abstracs".
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10 Título del trabajo: On the direccionality of anion-pi interactions
Nombre del congreso: WORLD ASSOCIATION OF THEORETICAL ORIENTED CHEMISTS
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Santiago de Compostela, España
Fecha de celebración: 2011
Fecha de finalización: 2011
Frontera, A.; Estarellas, C.; Bauzá, A.; Quiñonero, D.; Deyà P. M.

11 Título del trabajo: Experimental and theoretical study of uracil derivatives: the crucial role of weak pi-pi,
lone pair-pi and fluorine-fluorine noncovalent interactions.
Nombre del congreso: 3rd EuCheMS Chemistry Congress
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Nuremberg, Alemania
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Estarellas, C.; Frontera, A.; Barcelo-Oliver, M.; García-Raso, A.; Terron, A.; Mata, I.; Molins, E."Book of
Abstracts, pág. 47".

12 Título del trabajo: On the energetics and geometry of relevant interactions in biological systems:Ri-MP2,
SCS-RI-MP2 and CCSD(T) calculations.
Nombre del congreso: 3rd EuCheMS Chemistry Congress
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Nuremberg, Alemania
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of Abstracts, pág. 48".

13 Título del trabajo: Supramolecular assmbly of Mg(II) Complexes directed by Associative Lone
pair-pi/pi-pi/pi-anion-pi/pi-Lone pair Interactions
Nombre del congreso: 7th Congress on Electronic Structure:Principles and Applications (ESPA 2010)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Oviedo, España
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Estarellas, C.; Frontera, A.; Das, A.; Choudhury, S.R.; Dey, B.; Yalamanchili, S.K.; Helliwell, M.; Gamez, P.;
Mukhopadhyay, S."Book of abstracts, pag. 106".

14 Título del trabajo: A combined experimental and theoretical study of anion-pi interactions in N6- and
N9-decyl-adenine salts.
Nombre del congreso: 7th Congress on Electronic Structure:Principles and Applications (ESPA 2010)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Oviedo, España
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Frontera, A.; Estarellas, C.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M.; Garcia-Raso, A.; Albertí, F. M.; Fiol, J. J.; Lagos, Y.;
Torres, M.; Molins, E.; Mata, I."P 058, book of abstracts".
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15 Título del trabajo: Single-Walled Carbon Nanotubes as Materials for Adsorption and Storage of CO2: A
DFT Study
Nombre del congreso: 7th Congress on Electronic Structure:Principles and Applications (ESPA 2010)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Oviedo, España
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Frontera, A.; Estarellas, C.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, pag. 141".

16 Título del trabajo: DFT Study of CO2 adsorption on single and multi-walled carbon nanotubes
Nombre del congreso: Gas separation and gas storage using porous materials
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Lausanne, Suiza
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, pag. 20".

17 Título del trabajo: DFT Study of H2 adsorption on single and multi-walled carbon nanotubes
Nombre del congreso: Gas separation and gas storage using porous materials
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Lausanne, Suiza
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Frontera, A.; Estarellas, C.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, pag. 19".

18 Título del trabajo: Interaccions anió-pi en sistemes biologics
Nombre del congreso: VI Trobada de Joves Investigadors dels Països Catalans
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Valencia, España
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Página 30, llibre de resums".

19 Título del trabajo: Experimental and theoretical study of uracil derivatives: the crucial role of weak pi-pi,
lone pair-pi and fluorine-fluorine noncovalent interactions
Nombre del congreso: 3rd EuCheMS Chemistry Congress
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Nuremberg, Alemania
Fecha de celebración: 2010
Fecha de finalización: 2010
Estarellas, C.; Frontera, A.; Barceló-Oliver, M.; Garcia-Raso, A.; Terron, A.; Quiñonero, D.; Deyà,
P.M."Reference code: 5576_0716".

20 Título del trabajo: Anion-pi interactions in biological systems
Nombre del congreso: 4th International Symposium on macrocyclic and supramolecular chemistry
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
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Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Maastricht, Holanda
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Page 138, book of abstracts".

21 Título del trabajo: Anion-pi Interactions in four membered rings
Nombre del congreso: 4th International Symposium on Macrocyclic and Supramolecular Chemistry
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Maastricht, Holanda
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Rotger, C.; Estarellas, C.; Soberats, B.; Quiñonero, D.; Capo, M.; Frontera, A.; Costa, A.; Deyà, P.M.

22 Título del trabajo: Theoretical ab initio study of the interplay between hydrogen bonding, cation-pi and pi-pi
interactions.
Nombre del congreso: Reunión científica bioinorgánica 2009
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Puigderrós, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Estarellas, C.; Escudero, D.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."P27, libro de comunicaciones".

23 Título del trabajo: Synthesis, crystal structure and theoretical studies of N¹-substituted-5-X-uracil (X = F,H)
ligands
Nombre del congreso: Reunión Científica Bioinorgánica 2009 (15-18 Julio).
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Puigderrós (Llucmajor-Mallorca), España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Barceló-Oliver, M.; Terrón, A.; García-Raso, A.; Molins, E.; Mata, I.; Estarellas, C.; Quiñonero, D.; Frontera,
A.; Deyà, P.M."Libro de actas del congreso; DL: PM 1364-2009; póster P5; página 33".

24 Título del trabajo: Anion-pi Interactions in four membered rings
Nombre del congreso: Reunió Científica de Bioinorgànica
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Palma de Mallorca, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M.

25 Título del trabajo: Anion-pi Interactions in Riboflavin Systems
Nombre del congreso: Theoretical Chemistry: modeling reactivity from gas phase to biomolecules and
solids celebrating 25 years of the theoretical chemistry network of Catalonia. Dedicated to Prof. Santiago
Olivella on occasion of his 65th birthday
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
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Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, poster 33".

26 Título del trabajo: Cooperativity effects between Noncovalent Interactions: They are Key for Z-DNA
Stability.
Nombre del congreso: Theoretical Chemistry: modeling reactivity from gas phase to biomolecules and
solids celebrating 25 years of the theoretical chemistry network of Catalonia. Dedicated to Prof. Santiago
Olivella on occasion of his 65th birthday
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Frontera, A.; Estarellas, C.; Escudero,D.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, poster 36".

27 Título del trabajo: Is the Ethynyl Group an Electron-Withdrawing Substituent?
Nombre del congreso: Theoretical Chemistry: modeling reactivity from gas phase to biomolecules and
solids celebrating 25 years of the theoretical chemistry network of Catalonia. Dedicated to Prof. Santiago
Olivella on occasion of his 65th birthday
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Lucas, X.; Estarellas, C.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, poster 50".

28 Título del trabajo: Very Long Range Effects: Cooperativity between Anion-p and Hydrogen Bonding
Interactions.
Nombre del congreso: Theoretical Chemistry: modeling reactivity from gas phase to biomolecules and
solids celebrating 25 years of the theoretical chemistry network of Catalonia. Dedicated to Prof. Santiago
Olivella on occasion of his 65th birthday
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Lucas, X.; Estarellas, C.; Escudero, D.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà, P.M."Book of abstracts, poster
32".

29 Título del trabajo: Theoretical study of the pyrrole dimer:towards a fully agreement with the experiments
results.
Nombre del congreso: Theoretical Chemistry: modeling reactivity from gas phase to biomolecules and
solids celebrating 25 years of the theoretical chemistry network of Catalonia. Dedicated to Prof. Santiago
Olivella on occasion of his 65th birthday
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2009
Fecha de finalización: 2009
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P.M."Book of abstracts, poster 72".
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30 Título del trabajo: Study of interaction in 1,5,8,12-tetrakis(2-pyrimidil)1,5,8,12-dodecane and its Ag(I)
complexes
Nombre del congreso: 4th EuCheMS Conference on NITROGEN LIGANDS in Coordination Chemistry,
Metal-Orgamic Chemistry, Bioinorganic Chemistry & Homogeneous Catalysis
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Garmisch-Partenkirchen, Alemania
Fecha de celebración: 2008
Fecha de finalización: 2008
Albertí, F.M.; García-Raso, A.; Fiol, J.J.; Tasada, A.; Barceló-Oliver, M.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà,
P.M.; Molins, E."Libro de Resúmenes del Congreso. Resumen P-2.".

31 Título del trabajo: MP2 study of edge-to-face aromatic interactions between pyridine moieties and
benzene.
Nombre del congreso: 6th Congres on electronic structure: principles and applications (ESPA 2008)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Palma de Mallorca, España
Fecha de celebración: 2008
Fecha de finalización: 2008
Escudero, D.; Frontera, A.; Estarellas, C.; Quiñonero, D.; Deyà. P.M."Book of Abstracts, Pág. 106".

32 Título del trabajo: Interplay between edge-to-face aromatic interactions and hydrogen bonding interactions
Nombre del congreso: 6th Congres on electronic structure: principles and applications (ASPA 2008)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Palma de Mallorca, España
Fecha de celebración: 2008
Fecha de finalización: 2008
Frontera, A.; Quiñonero, D.; Escudero, D.; Deyà. P.M."Book of Abstracts, Pág. 109".

33 Título del trabajo: MP2 Study of the Dual sigma/pi Anion Binding Affinity of Fluorinated Phthallic Acid
Anhydrides
Nombre del congreso: Electronic and Structure: Principles and Applications (ESPA)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Palma de Mallorca, España
Fecha de celebración: 2008
Fecha de finalización: 2008
Estarellas, C.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Morey, J.; Deyà, P.M."Book of Abstracts, P55, pagina 107.".

34 Título del trabajo: A Novel Anion-pi Interaction in Biological Systems: Interplay Between Anion-pi and
C-H/pi Interactions
Nombre del congreso: Electronic Structure: Principles and Applications (ESPA 2008)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Palma de Mallorca, España
Fecha de celebración: 2008
Fecha de finalización: 2008
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P.M."Book of Abstracts, OP7, pagina 39.".
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35 Título del trabajo: Efectes sinergètics entre interaccions anió-pi i d'enllaç d'hidrogen
Nombre del congreso: V Trobada de Joves Investigadors dels Països Catalans
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Vic (España), España
Fecha de celebración: 2008
Fecha de finalización: 2008
Escudero, D.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà. P. M."Book of Abstracts, Pág. 37".

36 Título del trabajo: Mapas de Energía de Polarización Inducida (IPE): Una Nueva Herramienta para
Predecir Geometrías de Complejos Anión-π
Nombre del congreso: XXXI Reunión Bienal de la Real Sociedad Española de Química
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Toledo, España
Fecha de celebración: 2007
Fecha de finalización: 2007
Escudero, D.; Frontera, A.; Quiñonero, D.; Deyà. P. M."Book of Abstracts Tomo II, Pág. 397".

37 Título del trabajo: Estudio Teórico de Sinergias en Enlaces de Hidrógeno no Convencionales en
Complejos con Sistemas Aromáticos
Nombre del congreso: XXXI Reunión Bienal de la Real Sociedad Española de Química
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Toledo, España
Fecha de celebración: 2007
Fecha de finalización: 2007
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà. P. M."Book of Abstracts Tomo I, Pág. 121".

38 Título del trabajo: Strong Substituent Effects in [n.n]Paracyclophane Complexes with Cations
Nombre del congreso: Electronic Structure: Principles and Applications (ESPA 2006)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Santiago de Compostela, España
Fecha de celebración: 2006
Fecha de finalización: 2006
Frontera, A.; Quiñonero, D.; Garau, C. i Deyà, P.M."Book of Abstracts Pag. 116".

39 Título del trabajo: Estudio teórico y cristalográfico de efectos sinérgicos entre interacciones catión-π,
anión-π y π-π
Nombre del congreso: III Reunión de Química Orgánica del Mediterráneo (REQOMED3)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
Ciudad de celebración: Castellón, España
Fecha de celebración: 2006
Fecha de finalización: 2006
Frontera, A.; Quiñonero, D.; Garau, C. i Deyà, P.M."Book of Abstracts p. C18".



15dc1c9cdc2794239db97cc968764bc9

182

40 Título del trabajo: Interplay between catión-pi, anión-pi and pi-pi interactions
Nombre del congreso: III simposium de Investigadores Jóvenes RSEQ-SIGMA-ALDRICH
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Tarragona, España
Fecha de celebración: 2006
Fecha de finalización: 2006
Quiñonero, D.; Frontera A.; Garau, C. i Deyà, P.M."Book of Abstracts Pag. 42".

41 Título del trabajo: Modelització i Síntesi de Macrocicles per al reconeixament Quiral de Pèptids
Nombre del congreso: IV Trobada de Joves Investigadors dels Països Catalans
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Lleida, España
Fecha de celebración: 2006
Fecha de finalización: 2006
Ballester, P.; Castilla, A.M.; Costa, A.; Deyà, P.M.; Quiñonero, D. i Frontera, A."Llibre de resums pag. 73".

42 Título del trabajo: Synergic effects between cation-pi, anion-pi and pi-pi interactions.
Nombre del congreso: Structure: Principles and Applications (ESPA 2006)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Santiago de Compostela, España
Fecha de celebración: 2006
Fecha de finalización: 2006
David Quiñonero; * Antonio Frontera; Carolina Garau; Pere M. Deyà."Book of Abstracts P-39".

43 Título del trabajo: Cation induced face-to-face stacking interactions in benzene-benzene systems
Nombre del congreso: 7th World congress of theoretically oriented chemists (WATOC'05)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Ciudad del Cabo, República Sudafricana
Fecha de celebración: 2005
Fecha de finalización: 2005
C. Garau; A. Frontera; D. Quiñonero; P. M. Deyà. "Book of abstracts, p. 165".

44 Título del trabajo: Exploring new binding units for the molecular recognition of anions
Nombre del congreso: European Science Fundation Research Conference on Supramolecular Chemistry:
Molecular Architectures and Systems
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Obernai (Strasbourg), Francia
Fecha de celebración: 2005
Fecha de finalización: 2005
D. Quiñonero; C. Garau; A. Frontera; P. Ballester; A. Costa; P. M. Deyà. "Posters number 28 and 37".

45 Título del trabajo: On the reliability of MPWB1K exchange-correlation functional to describe the anion-pi
interactions
Nombre del congreso: XXXI Congreso de Químicos Teóricos de Expresión Latina. Quitel 2005
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
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Ciudad de celebración: Isla Margarita. Venezuela., Venezuela
Fecha de celebración: 2005
Fecha de finalización: 2005
Garau, C.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P.M.; Russo, N."Book of Abstracts P II-20".

46 Título del trabajo: DABCO Directed Self-Assembly of Zn bis-Porphyrins: 1:1 Complexes and 2:2 Molecular
Assemblies
Nombre del congreso: 227th American Chemical Society National Meeting
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
Ciudad de celebración: Anaheim, Estados Unidos de América
Fecha de celebración: 2004
Fecha de finalización: 2004
Ballester, P.; Costa, A.; Deyà, P. M.; Frontera, A.; Gomila, R. R.; Hunter, C. A."Book of abstracts".

47 Título del trabajo: Estudi teòric de la naturalesa física de les interaccions anió-pi
Nombre del congreso: III Trobada de joves investigadores dels països catalans
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Tarragona, España
Fecha de celebración: 2004
Fecha de finalización: 2004
Garau, C.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P.M."Book of Abstracts, p. 39".

48 Título del trabajo: Síntesis de macrociclos para el reconocimiento quiral de péptidos
Nombre del congreso: II Reunión de Química Orgánica del Mediterráneo (REQOMED2)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Almería, España
Fecha de celebración: 2004
Fecha de finalización: 2004
Ballester, P.; Castilla, A. M.; Costa, A.; Deyà, P. M.; Frontera, A."Libro de resúmenes, p. P-19".

49 Título del trabajo: Ensamblaje de Zinc-porfirinas inducido por coordinación con aminas
Nombre del congreso: II Reunión de Química Orgánica del Mediterráneo (REQOMED2)
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Almería, España
Fecha de celebración: 2004
Fecha de finalización: 2004
Ballester, P.; Capó, M.; Castilla, A. M.; Costa, A.; Deyà, P. M.; Frontera, A.; Gomila, R. M.; Hunter, C.
A."Libro de resúmenes, p. C-11".

50 Título del trabajo: Unexpected binding affinity of [2.2]paracyclophane to cations
Nombre del congreso: Internet Electronic Conference of Molecular Design 2004
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Galveston (Texas), Estados Unidos de América
Fecha de celebración: 2004
Fecha de finalización: 2004
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A. Frontera; C. Garau; D. Quiñonero; P. Ballester; A. Costa; P. M. Deyà. "Internet Electronic Journal of
Molecular Design, 2005, 4, 264-269".

51 Título del trabajo: Síntesis de un macrociclo para el reconocimiento quiral de péptidos
Nombre del congreso: XX Reunión bienal de Química Orgánica
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Zaragoza, España
Fecha de celebración: 2004
Fecha de finalización: 2004
Ballester, P.; Castilla, A.M.; Costa, A.; Deyà, P.M.; Frontera, A."Libro de resúmenes, p. O-27".

52 Título del trabajo: Lithium Diffusion in Single Walled Carbon Nanotubes
Nombre del congreso: EUREGIONALE 2003
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Dresden, Alemania
Fecha de celebración: 2003
Fecha de finalización: 2003
Garau, C.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P. M."Book of abstracts p. 87".

53 Título del trabajo: Anion-pi interactions
Nombre del congreso: 6th Word Congress of Theoretically Oriented Chemists. WATOC 02.
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Póster
Ciudad de celebración: Lugano, Suiza
Fecha de celebración: 2002
Fecha de finalización: 2002
Garau, C.; Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P. M."Book of abstracts PB268".

54 Título del trabajo: Existeixen les interaccions anió-pi?
Nombre del congreso: Segona trobada de joves investigadors dels Països Catalans
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Girona, España
Fecha de celebración: 2002
Fecha de finalización: 2002
D. Quiñonero; A. Frontera; C. Garau; P. M. Deyà. "Llibre de resums, p.42".

55 Título del trabajo: Interaccions no intuïtives entre anions i derivats benzènics
Nombre del congreso: XVIII Reunió de la Xarxa de Química Teórica i Computacional.
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Barcelona, España
Fecha de celebración: 2002
Fecha de finalización: 2002
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Garau, C.; Deyà, P. M."Libro de resúmenes p. 17.".

56 Título del trabajo: Estudi teòric d'aromaticitat en l'esquaramida i àcids oxocarbònics
Nombre del congreso: Primera trobada de joves investigadors dels països catalans
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Nacional
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Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Sitges, España
Fecha de celebración: 2000
Fecha de finalización: 2000
Deyà, P. M.; Frontera, A.; Quiñonero, D."pp: 41".

57 Título del trabajo: A theoretical computation of aromaticity in squaramide
Nombre del congreso: 5th World Congress of Theoretically Oriented Chemists WATOC
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: London, Reino Unido
Fecha de celebración: 1999
Fecha de finalización: 1999
Quiñonero, D.; Frontera, A.; Deyà, P. M."pp: 395".

58 Título del trabajo: Molecular Recognition of Carbohidrates: Interaction of Diols with Acetate
Nombre del congreso: NATO Advanced Research Workshop
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Miami, Estados Unidos de América
Fecha de celebración: 1996
Fecha de finalización: 1996
Jorgensen, W. L.; Damm, W.; Frontera, A.; Lamb, M. L."Book of abstracts, p.115".

59 Título del trabajo: The Regioselective Lithiation of 1,3-Dimethoxybenzene. Theoretical Evidence of a
Doubly Chelated Intermediate.
Nombre del congreso: 3rd European Symposium on Organic Reactivity ESSOR III
Tipo evento: Congreso Ámbito geográfico: Internacional
Tipo de participación: Participativo - Ponencia oral (comunicación oral)
Ciudad de celebración: Goteborg, Suecia
Fecha de celebración: 1991
Fecha de finalización: 1991
Suñer. G. A.; Frontera, A.; Deyà, P. M.; Saá, J. M.

Trabajos presentados en jornadas, seminarios, talleres de trabajo y/o cursos nacionales o
internacionales

1 Título del trabajo: The bright future of tetrel, pnictogen and chancogen bonding interactions
Nombre del evento: International Workshop: Interactions involving goup 14-16 elements as electrophilic
sites
Intervención por: Ponente
Ciudad de celebración: Milano, Italia
Fecha de celebración: 06/02/2017
Fecha de finalización: 06/02/2017

2 Título del trabajo: interacciones anion-pi: naturaleza física y su iportancia en sistemas biológicos'
Nombre del evento: Seminarios del Departamento de Química Orgánica de la Universidad de Barcelona
Tipo de evento: Seminario
Intervención por: Ponente
Ciudad de celebración: Barcelona, España
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Fecha de celebración: 28/03/2014
Fecha de finalización: 28/03/2014

3 Título del trabajo: Ab initio/DFT calculations applied to the study of anion-pi interactions and ring strain
energies of closed- and opne-shell small rings
Nombre del evento: SFB813 Chemie an Spinzentren
Intervención por: Ponente
Ciudad de celebración: BONN, Alemania
Fecha de celebración: 18/11/2013
Fecha de finalización: 18/11/2013

4 Título del trabajo: Efectos de Cooperatividad entre Interacciones No-Covalentes en Sistemas Aromáticos
Nombre del evento: CICLO DE CONFERENCIAS DEL INSTITUTO DE QUIMICA ORGÁNICA GENERAL
(CSIC)
Intervención por: Ponente
Ciudad de celebración: MADRID, España
Fecha de celebración: 11/06/2008
Fecha de finalización: 11/06/2008

Gestión de I+D+i y participación en comités científicos

Comités científicos, técnicos y/o asesores

1 Título del comité: Comisión Académica de Postgrado del Máster en Ciència i Tecnologia Química
Entidad de afiliación: UIB - Universitat de les Illes Balears
Fecha de inicio-fin: 2010 - 2010

2 Título del comité: Comisión Académica de Postgrado del Máster en Ciència i Tecnologia Química
Entidad de afiliación: UIB - Universitat de les Illes Balears
Fecha de inicio-fin: 2010 - 2010

3 Título del comité: Comisión Académica de Postgrado del Máster en Ciència i Tecnologia Química
Entidad de afiliación: UIB - Universitat de les Illes Balears
Fecha de inicio-fin: 2009 - 2009

4 Título del comité: Comisión Académica de Postgrado del Máster en Ciència i Tecnologia Química
Entidad de afiliación: UIB - Universitat de les Illes Balears
Fecha de inicio-fin: 2008 - 2008

Organización de actividades de I+D+i

Título de la actividad: VIII Reunión de Química Orgánica del Mediterráneo
Tipo de actividad: Orgazización del congreso internacional Mediterranean Organic Chemistry Meeting
Fecha de inicio: 2016
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Otros méritos

Estancias en centros de I+D+i públicos o privados

1 Entidad de realización: Universidad de Bonn
Ciudad entidad realización: Bonn, Alemania
Fecha de inicio: 2013 Duración: 12 días
Objetivos de la estancia: Invitado/a
Tareas contrastables: Investigación en sistemas biradicaloides

2 Entidad de realización: Yale University, Department of Chemistry
Ciudad entidad realización: New Haven, Estados Unidos de América
Fecha de inicio: 1995 Duración: 2 años
Objetivos de la estancia: Postdoctoral
Tareas contrastables: A new approach to the theoretical solvation (SCRF) model. Application to the study
o biological models on ions transfer process

Resumen de otros méritos

1 Descripción del mérito: Líneas de investigación: Aplicabilidad de nanotubos de pared sencilla en el campo
de las baterías de litio recargables; 01/11/2004 --
Entidad acreditante: Departamento de Química de la Universidad de las Islas Baleares
Fecha de concesión: 01/11/2004

2 Descripción del mérito: Líneas de investigación: Química supramolecular: estudio teórico mediante
métodos computacionales de procesos de reconocimiento molecular.; 01/01/1997 -- 31/10/2003
Entidad acreditante: Departamento de Química de la Universidad de las Islas Baleares
Fecha de concesión: 01/01/1997

3 Descripción del mérito: Líneas de investigación: Parametrización de azúcares para el force field OPLS;
01/01/1995 -- 31/12/1996
Entidad acreditante: Departamento de Química de la Universidad de Yale (USA)
Fecha de concesión: 01/01/1995

4 Descripción del mérito: Líneas de investigación: Síntesis mediante polianiones aromáticos; 01/01/1990 --
31/12/1994
Entidad acreditante: Departamento de Química de la Universidad de las Islas Baleares
Fecha de concesión: 01/01/1990

5 Descripción del mérito: Grandes Equipos que utiliza o ha utilizado: CG/EM Hewlett Packard 5930A;
Responsable ; 1988 -- 1995

6 Descripción del mérito: Grandes Equipos que utiliza o ha utilizado: RMN Varian FT-80A y Brüker
AMX-300; Usuario Asiduo ; 1988 -- 1995
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7 Descripción del mérito: Grandes Equipos que utiliza o ha utilizado: Local Area Vax Cluster
(VX9000-VX8820, Digital); Usuario Asiduo ; 1990 -- 1995

8 Descripción del mérito: Grandes Equipos que utiliza o ha utilizado: Cluster Silicon Graphics R/10000;
Usuario Asiduo ; 1992 -- 1993

9 Descripción del mérito: Grandes Equipos que utiliza o ha utilizado: Silicon Graphics (Personal Iris AD/35)
WorkStation; Usuario Asiduo ; 1992 -- 1995

10 Descripción del mérito: Grandes Equipos que utiliza o ha utilizado: Alpha DEC 3000/700 Workstation;
Usuario Asiduo ; 1994 -- 1995

11 Descripción del mérito: ASISTENCIA A CURSOS INTERNACIONALES - Gaussian: Theoretical
and Practice. Amsterdam. 1993. - The 1996 Leo H. Sternbach Lectures. Elias J. Corey Catalytic
Enantioselective Methods for the Synthesis of Complex Molecules. Molecular Details of the Cyclization
Step in Sterol Biosyntesis. Yale University, USA. 1996. - 24th Peter A. Leermakers Symposium.
Frontiers of Theoretical Chemistry: A tribute to John. A. Pople. Wesleyan University, USA. 1996. -
Gordon Research Conferences, Frontiers of Science. Universityof Rhode Island, USA. Julio, 1996.
-------------------------------------------------------------------

12 Descripción del mérito: He formado parte como profesor de dos programas de doctorado que han
obtenido la mención de calidad: 1) Programa doctorado: Quimica Universidad coordinadora: Islas Baleares
Referencia: 2004-00161 2) Programa de doctorado: Química orgánica en la industria químico-farmacéutica.
Universidad coordinadora: Valencia. Referencia: 2004-00414
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