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Descripcidn del proyecto

El crecimiento exponencial de la poblacion humana y de la demanda de nuevos materiales y energia es uno del retos tecnoldgicos mas importantes de la humanidad. En este contexto, la
catalisis es una herramienta fundamental para el desarrollo de procesos quimicos mas eficientes, con menor impacto medioambiental y con mas diversificacion de materias primas. En este
campo multidisciplinar, nuestra aportacién proviene de la quimica computacional, la cual integramos con colaboraciones experimentales para entender los mecanismos de reaccion y
conducir al disefio racional de nuevos catalizadores. Mas alld de los métodos tradicionales basados en la caracterizacion de la Superficie de Energia Potencial, exploraremos una
metodologia emergente en catdlisis que postula la existencia de relaciones entre la estructura y la propiedades del catalizador, nombrada Quantative Structure-Activity Relationship
(QSAR). Esta aproximacion es ampliamente utilizada en biologia y en la industria farmacéutica pero todavia esta en fase de desarrollo en catalisis. Nuestro principal interés reside en la
exploracion y desarrollo de descriptores con significancia quimica, que puedan ser transferidos entre familias de

catalizadors, para establecer relaciones estructura-actividad (SAR) en procesos cataliticos tecnoldgicamente relevantes. Pensamos que estas aproximaciones pueden acelerar el proceso de
desarrollo de nuevos catalizadores, manteniendo el compromiso con en el proceso de comprension, disefio, testeo y prediccidn.

El proyecto ha sido dividido en 3 Work Packages (WPs), los cuales estan relacionados con tres tipos de catalizadores: organicos, organometalicos quirales, y nanopaticulas érganometalicas.
Los WPs estdn relacionados quimicamente y metodolégicamente mediante la transferencia de descriptores. EIl WP1 se dedica al desarrollo de modelos QSAR con capacidad predictiva para
la reactividad sin metales de transicion de compuestos de boro trivalente como fuente de funcionalizacién selectiva de moléculas organicas.

Usando descriptores con significancia quimica, queremos desarrollar mapas de tendencia y modelos de regresion que se puedan interpretar en términos de efectos electrénicos y
estéricos. También obtendremos la descripcién de los mecanismos de reacciones como la hidroboracion de dienos mediante célculos DFT y simulaciones cinéticas. En el WP2, el objetivo es
desarrollar ligand knowlege bases (LKBs) para ligandos quirales, y modelos de regresién para catélisis asimétrica organometalica como la hidrogenacion, hidroformylacién vy la
hidroboracion.

Este WP implica la exploracion de descriptores 3D, incluyendo el desarrollo de otros nuevos basados en una aproximacion libre de alineamiento centrada en el metal, y en las propiedades
topoldgicas de densidad electrénica. El WP3 analizard en detalle la interaccion de fosfinas con nanoparticulas metdlicas (MNPs) de Rh, Ru y Co mediante calculos de DFT periddico y
simulaciones con potenciales clasicos. Usando los descriptores anteriores y otros basados en la geometria como el numero de coordinacion generalizado, pretendemos construir
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