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1. Descripcié del centre de recerca

UInstitut Catala d’Investigacié Quimica (ICIQ) és un centre d’excel-léncia en recerca quimica
situat a Tarragona i compta amb més de 300 professionals, distribuits en 19 grups de recerca que
desenvolupen projectes cientifics d’avantguarda combinant metodologies experimentals i
computacionals.

L'ICIQ és una fundacié del sector public que forma part de la xarxa de centres CERCA de la
Generalitat de Catalunya, i és membre fundador del BIST. per la seva excel-lencia i impacte en el
sistema de recerca.

L'ICIQ afronta grans reptes globals com I'emergéncia climatica, la transicié energetica i la salut
de les persones. Des del 2014, ha estat distingit amb tres acreditacions d’excel-léncia Severo
Ochoa, consolidant-se com a centre de referéncia en catalisi sostenible, energies renovables i
medicina molecular.
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2. Descripcio del projecte

En el cas de I'lICIQ s’ofereixen 2 projectes diferents, en els seglients grups de recerca:

a) Supramolecular structures for applications in molecular sensing, catalysis and transport

o Group leader: Prof. Pau Ballester
o Mentor: Dra. Gemma Aragay

o Summary of the project: El grup del Prof. Pau Ballester investiga en el camp de la

guimica supramolecular, especialment en la sintesi i estudi de receptors moleculars
capacos d’interaccionar amb altres molecules a través d'enllacos no covalents.
Aquesta area té aplicacions potencials en camps com la catalisi, la deteccid
molecular i el reconeixement selectiu.
Durant I'estada, I'estudiant col-laborara en un projecte centrat en el calcul teoric
d’espectres de RMN i UV-Vis, comparant els resultats amb dades experimentals.
Aguesta tasca permetra entendre millor la interaccid entre la teoria computacional
i la quimica experimental. En funcié de la seva motivacié i capacitats, es podrien
assignar tasques addicionals relacionades amb la modelitzacié de sistemes
supramoleculars.


https://iciq.org/research-group/prof-pau-ballester/overview/
https://iciq.org/research-group/prof-pau-ballester/overview/
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b) Computational modeling of chemical reactivity

o Group leader: Prof. Carles Bo
o Mentor: Dr. Jordi Buils

o Summary of the project: El grup del Prof. Carles Bo treballa en el desenvolupament

i aplicaci6 de meétodes computacionals per entendre mecanismes de reaccid,
estructures moleculars complexes i interaccions entre molécules i superficies.
El projecte ofert se centrara en I'is de la quimica computacional per estudiar
sistemes quimics d'interés en catalisi i disseny molecular. Lestudiant aprendra a
utilitzar programes de quimica quantica, analitzar superficies d’energia potencial i
interpretar resultats teorics per complementar estudis experimentals desenvolupats
al centre.

3. Perfil especific

Estudiant de 3r o 4t curs de grau en Quimica, Enginyeria Quimica, Fisica, o dobles graus amb
formacid cientifica solida. Es valorara positivament tenir coneixements previs de quimica
computacional, espectroscopia o quimica supramolecular, aixi com experiencia amb eines de
simulacid o calcul. També es valorara l'interés per la recerca, la capacitat d’analisi, el pensament
critic i les ganes d’aprendre en un entorn cientific internacional.

Es requereix un nivell basic d’anglés per poder seguir discussions cientifiques i llegir literatura
especialitzada.


https://iciq.org/research-group/prof-carles-bo/overview/

