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Programas de Doctorado de la
Universidad de Cantabria

DOCTORADO EN QUIMICATEORICAY
MODELIZACION COMPUTACIONAL

* Formacion Transversal e
interdisciplinariedad: La EDUC desarrolla accio-
nes destinadas a una formacion transversal comun a
todos los programas de doctorado que refuerzan la in-
terdisciplinariedad
https.//web.unican.es/centros/escuela-de-doctorado/
estudiantes-de-doctorado/formacion-transversal

PERFIL DE ACCESO

La via de acceso recomendada para el programa de
doctorado es la realizacion de un grado en Quimica,
Fisica o Ciencia de los Materiales y la posterior
realizacion del Master oficial en Quimica Tedrica y
Modelizacion Computacional u otro equivalente. En
aquellos casos en que el estudiante haya realizado un
grado o un master distinto a los indicados, la comision
académica analizara cada caso concreto.

SALIDAS PROFESIONALES

Investigacion en Quimica Tedrica, Fisica de la Materia
Condensada, Bioquimica,etc... Trabajo como experto
avanzado en industrias con departamentos de
innovacion de sectores como el farmacéutico,
petroquimico, de disefio de nuevos materiales, etc.

Coordinador/a: Pablo Garcia Fernandez (UC)
pablo.garciafernandez@unican.es

Secretaria de la Escuela de Doctorado:
escueladoctorado@unican.es

El programa de doctorado interuniversitario en Quimica Tedrica y
Modelizacién Computacional ofrece la preparacion en el uso y

desarrollo de los métodos de Quimica Tedrica, en areas

fundamentales de Quimica, Fisica, Ciencia de Materiales,

Nanociencia y Bioquimica.

INFORMACION BASICA

* Calendario: Se puede seguir a tiempo completo
(programa de 4 anos) o a tiempo parcial (7 anos) de
formacion y realizacion de Tesis.

* Instituciones responsables del titulo:
Universidades Autbnoma de Madrid, Cantabria,
Barcelona, Complutense de Madrid, Extremadura, llles
Balears, Jaume | de Castelldon, Murcia, Oviedo, Pais
Vasco/Euskal Herriko Univertsitatea, Sevilla, Valéncia y
Vigo.

* Estado de imparticion:

Se imparte desde octubre de 2014.

* Lugar de imparticion: Escuela de Doctorado de la
Universidad de Cantabria (EDUC), Dpto. de Quimica de
la Universidad Autonoma de Madrid, Dpto. de Quimica
Fisica de la Universidad de Barcelona, Escuela de
Doctorado de la Universidad de Cantabria, Dpto. de
Quimica Fisica | de la Universidad Complutense de
Madrid, Dpto. de Ingenieria Quimica y Quimica Fisica
de la Universidad de Extremadura, Dpto. de Quimica de
la Universitat de le llles Balears, Dpto. de Quimica
Fisica y Analitica de la Universitat Jaume | de Castelldn,
Dpto. de Quimica Fisica de la Universidad de Murcia.
Dpto. de Quimica Fisica y Analitica de la Universidad de
Oviedo, Dpto. de Ciencia y Tecnologia de Polimeros de
la Univ ersidad del Pais Vasco/Euskal Herrko
Unibertsitatea, Dpto. de Quimica Fisica de la
Universidad de Sevilla y Facultad de Quimica de la
Universidad de Vigo.

¢ |diomas habitualmente utilizados:

castellano e inglés.




Instituciones relacionadas: Dpto. de Quimica Fisica | de la Universidad Complutense de Madrid, Dpto. de Ingenieria
Quimica y Quimica Fisica de la Universidad de Extremadura, Dpto. de Quimica de la Universitat de le llles Balears, Dpto. de
Quimica Fisica y Analitica de la Universitat Jaume | de Castellon, Dpto. de Quimica Fisica de la Univ. de Murcia. Dpto. de
Quimica Fisica y Analitica de la Univ. de Oviedo, Dpto. de Ciencia y Tecnologia de Polimeros de la Univ ersidad del Pais
Vasco/Euskal Herrko Unibertsitatea, Dpto. de Quimica Fisica de la Universidad de Sevilla y Fac. Quimica de la Univ. Vigo.

DESCRIPCION

El programa de doctorado en Quimica
Tedrica y Modelizacion Computacional
tiene como fin ultimo preparar
investigadores lideres en el uso y
desarrollo de los métodos de Quimica
Tedrica capaces de trabajar areas
fundamentales de Quimica, Fisica, Ciencia
de Materiales, Nanociencia y Bioquimica.
Igualmente, producir personal innovador
en industrias tales como farmacéuticas,
petroquimicas, computacionales o
industrias de nuevos materiales.

El caracter interuniversitario del programa
de doctorado esta justificado en primer
lugar por el hecho de que la Quimica
Computacional se utiliza hoy en dia en
todas las ramas de la Quimica y la Fisica
molecular. Este caracter multidisciplinar
hace que sea dificil abarcar desde una
sola universidad todos los campos de
aplicacion. La oferta de un doctorado
interuniversitario permitira a los
estudiantes conocer aplicaciones a
distintas areas y entrar en contacto con
investigadores de otras universidades
expertos en técnicas complementarias a
las que el estudiante aplica en su tesis. El
caracter interuniversitario del programa
facilita el intercambio de estudiante y su
relacion con multiples profesores, amplia el
espacio de aplicacion de metodologias al
poseer un abanico enorme de lineas de
investigacion, asi mismo, abre un universo
mayor de posibilidades a explorar cuando
necesite hallar respuesta a un problema
cientifico

MAS INFORMACION EN:
Puede encontrarse informacién complementaria en las siguientes direcciones electrénicas:

EJE TEMATICO FUNDAMENTAL

La modelizacién computacional a nivel molecular en
Quimica-Fisica, Fisica Molecular, Bioquimica y Nuevos
Materiales.

LINEAS DE INVESTIGACION

El eje tematico o linea de investigacion principal que
articula el programa se vertebra en cinco lineas de
investigacion:

12 Inestabilidades Jahn-Teller y pseudo Jahn-Teller de
impurezas de metales en transicidn en materiales
aislantes: origen de los desplazamientos “on-center
y “off-center”.

22 Inestabilidades en materiales porosos.

3@ Origen del color en minerales con impurezas de
metales de transicion.

42 Estudios computacionales de materiales
dieléctricos, ferroeléctricos y piezoeléctricos.

52 Simulaciones de interfaces.

https://web.unican.es/centros/escuela-de-doctorado/la-educ

https://web.unican.es/centros/escuela-de-doctorado/oferta-de-programas-de-doctorado/detalle-programa-doctorado?pi=159



