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Descripcion del proyecto

El proyecto es en parte continuacién de proyectos anteriores relacionados con las propiedades fundamentales de polioxometalatos y nanoestructuras de carbono, asi como con algunas de
sus aplicaciones tecnoldgicas. La amplia experiencia y el caracter interdisciplinario del grupo de investigacion, formado por especialistas en diferentes dreas de la quimica computacional,
hace posible abordar el estudio de sistemas de elevada complejidad como los propuestos en este proyecto y poder asi acercarnos a las fronteras del conocimiento actual en estos campos.
El proyecto estd dividido en tres grandes bloques y consta de diez tareas.

El primer bloque se dedica a la caracterizacion de la estructura y las propiedades fisicas de nuevos compuestos de carbono, principalmente la nueva familia de los actinido-fullerenos
endoédricos, i.e. fullerenos que contienen dtomos de actinidos como Th o U, dimeros de actinido-lantanido o clisteres de los tipos U2N, U20 o U2C. Concretamente, estudiaremos la
formacién del enlace en los dimeros An-Ln confinados en el reducido espacio interior del fullereno, asi como las nuevas propiedades magnéticas de estos interesantes compuestos que
contienen un elevado numero de electrones desapareados localizados en el dimero confinado. También se profundizara en la comprension de nuevos sistemas sintetizados recientemente.
Mejorar la funcionalizacién de los metalofullerenos endoédricos es fundamental para potenciar sus posibles aplicaciones. Con este objetivo trataremos de analizar los diferentes factores
que afectan a la reactividad de los actinido-fullerenos, que se ha visto recientemente que son mas reactivos que sus andlogos lantanidofullerenos.

Finalmente, se estudiard la formacion y crecimiento de metalofullerenos dopados con boro, con nuevas e interesantes propiedades.

El segundo blogue se dedica a la modelizacion y comprension de los polioxometalatos (POMs) en solucién y como constituyentes de materiales. Intentaremos avanzar en la modelizacion
de soluciones idnicas acuosas y no-acuosas procurando introducir el efecto del tamafio del cation y de la fuerza idnica en el tratamiento computacional del solvente, poniendo énfasis en el
caso de las soluciones noacuosas.

Por otro lado, abordaremos el estudio de POMs funcionales para ser usados en dispositivos o en materiales 3D como el polioxovanadato de Lindqvist depositado en una superficie de oro o
MOFs basados en polioxopaladatos con posibles aplicaciones en computacion cuantica.

El ultimo bloque se dedica a la modelizacién electrocatalitica y fotocatalitica de procesos de alto valor afiadido. Mas concretamente, planeamos explorar procesos de transferencia
electrénica con activacién electroquimica. De esta manera, analizaremos la capacidad de los POMs que contienen Fe como catalizadores en la oxidacion de agua, la reduccién de diéxido
de carbonoy la oxidacion reversa de mondxido de carbono usando POMs substituidos con metales de transicion, asi como la generaciéon de hidrogeno en medio acido electrocatalizada por
metalofullerenos endoédricos. Ademas, intentaremos racionalizar, en base a la teoria de Marcus, los procesos de transferencia electrénica (dador-aceptor) fotoactivados en una serie de
POMs decorados con antenas de luz.
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