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W Dosprestigiosasrevistas editadas
por la American Chemical Society
(ACS), sociedad estadounidense
que apoya la investigacion cientifi-
ca en el campo de la Quimica, pu-
blican dos articulos del Departa-
mento de Quimica Fisica dela Uni-
versidad de Alicante. En concreto,
durante el ano 2016, Accounts of
Chemical Research y Chemical Re-
views, revistas de alto indice de im-
pacto, hanseleccionadotrabajosen
los que participa el Grupo de Qui-
mica Cudntica dela UA.

«Las publicaciones responden a
parte del esfuerzo continuado que
venimos realizando desde el Grupo
de Quimica Cuéntica, situdndose a
un claro nivel competitivo interna-
cional. Asi, publicar en las revistas
mencionadas proporciona una gran
oportunidad para diseminar el co-
nocimiento generado porlos grupos
de investigacion de la UA en la ac-
tualidad», apunta el profesor e in-
vestigador del grupo, Juan Carlos
Sancho. El equipo lo forman asi-
mismo los profesores Emilio San-Fa-
bidn y Angel José Pérez.

El primero de los articulos «No-
nempirical Double-Hybrid Func-
tionals: An Effective Tool for Che-
mists», publicado en Accounts of
Chemical Research, se centra preci-
samente en encontrar la mejor ex-
presion posible, matematicamente
hablando, que permita calcular esas
propiedades con gran precision, la
energia de dtomos y moléculas en
particular. «Por ejemplo, materiales
o farmacos se disenan hoy en dia de
manera “bottom-up), es decir, bus-
cando o calculando la propiedad
queinteresa a ese nivel intimo y na-
nométrico dela materia para luego
producir el material o sintetizar la
biomolécula en cuestion. Por eso,
disponer de expresiones mas gene-
rales y precisas es un paso obligado
enlamejora del proceso», explica el
investigador de la UA.

El segundo de los articulos pu-
blicados corresponde a «Stabilizing
and Modulating Color by Copig-
mentation: Insights from Theory
and Experiment» en Chemical Re-
views, revista considerada el para-
digma de larevisi6n cientifica. «En
este caso, el trabajo revisa el papel
clave que juegala asociacion mole-
cular, cuando se autoensamblan
dos moléculas entre si, de pigmen-
tos presentes de forma natural en ali-
mentos y colorantes. El color y las
propiedades de dichos alimentos
dependen mas delo que se creia de
esas uniones, con lo que de nuevo
predecir cuandoy porque ocurrira
es tarea de la quimica cudntica»,
anade Juan Carlos Sancho.




