i Desarrollo de sistemas
autoorganizados con propiedades
fisicas mejoradas y polimeros para
aplicaciones sostenibles en catélisis

y separacion de gases: de
moléculas a materiales

Objetivo del proyecto

Disefio racional de nuevos materiales moleculares con comportamiento de cristal liquido.

Participantes del proyecto

Universidad de Valladolid, www.uva.es
Cristales Liquidos y
eciente al Instituto

e Innovacién en Quimica
os (CINQUIMA) de la
olid.

SCAYLE, Supercomputacion Castilla y Ledn,.
www.scayle.es

Periodo de ejecucion

Desde el afio 2021 al 2024. incipales de investigacion

a en la sintesis, disefio y

de materiales moleculares,
enfocados en los cristales
especificamente, en los

genos: compuestos metalicos que
mportamiento de cristal liquido. En
pecta al disefio y caracterizacién de

s materiales moleculares, buscamos

ner un mejor entendimiento de las
aciones estructura-propiedad que nos
rmitan preparar materiales con propiedades
concretas mediante el uso de métodos de

- quimica computacional.

Financiacion del proyecto

Convocatoria de financiacién que respalda el
proyecto. Agencia Estatal de Investigacion,
Ministerio de Ciencia e Innovacién.

Funciones de SCAYLE

El uso de los recursos computacionales esta
destinado a la caracterizacién a nivel molecular de
nuevos materiales moleculares los cuales nos
permitird  establecer  relaciones  estructura-
propiedad, centrdndonos fundamentalmente en
obtener informacién acerca de su estructura
supramolecular, y como ésta se puede utilizar para
modular otras propiedades, como por ejemplo las

propiedades de absorcién / emisién de luz o el 9
.. GOBIERNO MINISTERIO
transporte de carga. Todo esto se conseguird a DEESPANA  DECIN
o

EINNOV%ON
través de la aplicacién de métodos téoricos, AL
principalmente aquellos basados en la teoria del  Referencia PID2020-118547GB-100
funcional de la densidad (DFT) y dindmica
molecular.
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Justificacion del proyecto

En el marco de este proyecto, el uso de recursos
computacionales se destina a la caracterizacién a
nivel molecular de nuevos materiales moleculares.
Esto incluye moléculas basadas en complejos de
metales de transicidon que  presentan un
comportamiento de cristal liquido. Nos enfocamos
en obtener informacién sobre su estructura

supramolecular y su influencia en propiedades de
absorcién de luz, la

interés, tales como la

luminiscencia o el transporte de carga. Todo esto se
logrard mediante la aplicacién de métodos tedricos,
principalmente aquellos basados en la teoria del
funcional de la densidad (DFT) y la dindmica
molecular. Debido a la naturaleza de los sistemas en
estudio, los métodos empleados deben ser capaces
de describir tanto interacciones no covalentes como
interacciones entre metales, a la vez que son
adecuados para estudiar sistemas con varios cientos
o miles de dtomos.

Modelo supramolecular de uno de los metalomesdgenos de Pt estudiados el cual describe la estructura columnar de la mesofase.
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