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Resumen libre del curriculum

Descripcion breve de la trayectoria cientifica, los principales logros cientifico-técnicos
obtenidos, los intereses y objetivos cientifico-técnicos a medio/largo plazo de la linea de
investigacion. Incluye también otros aspectos o peculiaridades importantes.

Mi trayectoria cientifica se ha centrado en el desarrollo de métodos tedricos y
computacionales para el problema de la estructura electrénica, principalmente basados
en la teoria de funcionales de la densidad (DFT) y métodos relacionados. También he
trabajado en la teoria de control 6ptimo (aplicada por ejemplo a la fotoquimica o a la
manipulacién de dispositivos de informacién cuantica), y en teoria de sistemas hibridos
clasico-cuanticos.

Este trabajo ha producido 81 publicaciones, citadas en numerosas ocasiones (4544
citas; indice H=28):

https://www.webofscience.com/wos/author/record/C-2557-2008

Durante la realizacion de mi tesis doctoral, en la Universidad de Valladolid, dirigido
por los Profs. Julio Alfonso Alonso y Angel Rubio (actualmente director del Instituto
Max-Planck de Estructura y Dinamica de la Materia, en Hamburgo), fui uno de
los desarrolladores fundacionales del codigo “octopus” (www.octopus-code.org). Este
codigo implementa la version dependiente del tiempo la DFT (TDDFT) y métodos
relacionados. Ha sido utilizado para describir propiedades Opticas, magnéticas,
estructurales y dinamicas de todo tipo de sistemas. El éxito del proyecto lo demuestran
las mas de 1800 citas que han recibido los cuatro articulos que describen el cédigo.

Tras defender la tesis, trabajé en la Universidad Libre de Berlin en el grupo del Prof.
Gross, pionero de la TDDFT. El trabajo se centré en la interaccion de la materia con
laseres ultra-intensos. Asimismo, fuimos los primeros en utilizar la teoria de control
optimo cuantico (QOCT) para sistemas electronicos. En particular, desarrollamos la
combinacion de la TDDFT con la QOCT.

En 2009 me trasladé, como investigador de la fundacién ARAID, al Instituto de
Biocomputacién y Fisica de Sistemas Complejos de la Universidad de Zaragoza. En
este instituto he dirigido cinco proyectos de investigacion como investigador principal: el
proyecto europeo “CRONOS”, del VII Programa Marco, y cuatro proyectos del Ministerio
(uno de ellos en curso). He sido investigador de ARAID hasta julio de 2024.

Desde 2015 a 2017, he dirigido el Zaragoza Scientific Center for Advanced Modeling
(ZCAM). EI ZCAM es uno de los nodos del CECAM (www.cecam.org), y esta dedicado a
la organizacién de talleres y tutoriales acerca de métodos tedricos y computacionales en
Fisica y Quimica atomica y molecular y en temas fronterizos. Como director del ZCAM,
he llevado a cabo una actividad intensa de organizacién de talleres y cursos.
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Desde el 3,de julio de 2024, soy profesor titular del Departamento de Fisica Tedrica,
Atémica y Optica de la Universidad de Valladolid.

Mis lineas de investigacion principales se han centrado en:

1. Mejoras computacionales y algoritmicas en teoria de estructura electronica.

2. Avances tedricos en la QOCT aplicada a problemas de estructura electronica, en
particular su fusién con la TDDFT y con la dinamica molecular.

3. Estudio del efecto del control detallado del campo eléctrico de un laser sobre atomos
y moléculas: generacién de altos armoénicos, foto-disociacion, etc.

4. Estudios ab initio de procesos dinamicos en “quantum dots” formados en gases
electrénicos bi-dimensionales.

5. Calculo de respuesta oOptica de cromoforos bioldgicos, y clusters, con las diversas
formulaciones de respuesta lineal de la TDDFT.

6. Aplicacion de la QOCT a nanoimanes moleculares.

Finalmente, aunque he trabajado en plazas y centros de investigacion no docentes,
he colaborado con departamentos universitarios, impartiendo cursos de grado en la
Universidad Libre de Berlin y de master en la Universidad de Zaragoza, con la que
he colaborado como profesor asociado. He dirigido tres tesis y varios trabajos de fin
de grado y master. He realizado una amplia labor docente en escuelas especializadas
internacionales.

Otros méritos:

Acreditacion ANECA como profesor titular.

Acreditacion I3.

Premio especial del jurado en el XIX Certamen Universitario “Arquimedes” (2022), por
la tutoria del trabajo titulado “Correccién cuantica de errores con qudits moleculares de
espin”, realizado por el estudiante Alonso Hernandez Antén.
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Breve exposicion de los méritos relativos a actividades de liderazgo de especial relevancia.
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Indicadores generales de calidad de la produccion cientifica

Informacion sobre el nimero de sexenios de investigacion y la fecha del ultimo concedido, numero
de tesis doctorales dirigidas en los ultimos 10 afios, citas totales, promedio de citas/afio durante
los ultimos 5 anos (sin incluir el afo actual), publicaciones totales en primer cuartil (Q1), indice
h. Incluye otros indicadores considerados de importancia.

ORCID: 0000-0002-9253-7926
https://orcid.org/0000-0002-9253-7926

Perfil de Web of Science en:
https://www.webofscience.com/wos/author/record/C-2557-2008

Tesis doctorales dirigidas: 3
Proyectos europeos liderados como IP: 1
Proyectos nacionales liderados como IP: 4

Sexenios de investigacion concedidos 3 (2000-2005; 2006-2011, 2012-2017).
Sexenios solicitados pendientes de aprobar: 1 (2018-2023)

Datos de publicaciones: WoS H-index (05/2024): 28
Numero de citas promedio por articulo: 62
Numero de citas totales: 4464
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Alberto Castro Barrigéon

Apellidos: Castro Barrigén

Nombre: Alberto

ORCID: 0000-0002-9253-7926
ResearcherlD: C-2557-2008

Fecha de nacimiento: 24/08/1976

Sexo: Hombre

Nacionalidad: Espana

C. Auton./Reg. de contacto: Aragén

Pagina web personal: https://personal.unizar.es/acastro

Situacion profesional actual

Entidad empleadora: UNIVERSIDAD DE Tipo de entidad: Universidad
VALLADOLID

Categoria profesional: Profesor Titular
Fecha de inicio: 03/07/2024
Modalidad de contrato: Funcionario/a Régimen de dedicacion: Tiempo completo

Cargos y actividades desempeiiados con anterioridad

Entidad empleadora Categoria profesional Fecha
de inicio
1 [ FUNDACION AGENCIA ARAGONESA Investigador "ARAID" 01/10/2009

PARA LA INVESTIGACION Y EL
DESARROLLO (ARAGON I+D)

2 | Universidad de Zaragoza Profesor Asociado 2021

3 [ Instituto "Fritz-Haber" de la Sociedad Investigador post-doctoral 01/06/2009
Max-Planck, Berlin

4 | Universidad Libre de Berlin Investigador post-doctoral 01/08/2004

5 [ Universidad de Valladolid Becario FPU 01/01/2000

6 | Universidad de Valladolid Becario de colaboracion en 01/10/1998

departamentos universitarios

1 Entidad empleadora: FUNDACION AGENCIA ARAGONESA PARA LA INVESTIGACION Y EL
DESARROLLO (ARAGON [+D)

Categoria profesional: Investigador "ARAID"
Fecha de inicio-fin: 01/10/2009 - 30/06/2024 Duracion: 15 anos

2 Entidad empleadora: Universidad de Zaragoza
Departamento: Facultad de Ciencias
Categoria profesional: Profesor Asociado
Fecha de inicio: 2021 Duracioén: 2 afos
Modalidad de contrato: Contrato laboral temporal
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Régimen de dedicacién: Tiempo parcial
Ambito actividad de direccién y/o gestion: Universitaria

3 Entidad empleadora: Instituto "Fritz-Haber" de la Tipo de entidad: Centro de I1+D
Sociedad Max-Planck, Berlin

Ciudad entidad empleadora: Berlin, Alemania

Categoria profesional: Investigador Direccion y gestion (Si/No): No
post-doctoral
Fecha de inicio: 01/06/2009 Duracion: 4 meses

Modalidad de contrato: Contrato laboral temporal
Régimen de dedicacion: Tiempo completo

4 Entidad empleadora: Universidad Libre de Berlin Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad empleadora: Berlin, Alemania

Categoria profesional: Investigador Direccion y gestién (Si/No): No
post-doctoral
Fecha de inicio: 01/08/2004 Duracién: 4 anos - 9 meses

Modalidad de contrato: Contrato laboral temporal
Régimen de dedicacion: Tiempo completo

5 Entidad empleadora: Universidad de Valladolid Tipo de entidad: Universidad
Departamento: Departamento de Fisica Atdmica, Molecular y Nuclear, Facultad de Ciencias
Ciudad entidad empleadora: Valladolid, Castilla y Ledn, Espana
Categoria profesional: Becario FPU Direccion y gestion (Si/No): No
Fecha de inicio: 01/01/2000 Duracion: 4 afos - 8 meses
Modalidad de contrato: Becario/a (pre o posdoctoral, otros)

Régimen de dedicacion: Tiempo completo

6 Entidad empleadora: Universidad de Valladolid Tipo de entidad: Universidad

Departamento: Departamento de Fisica, Atdmica, Molecular y Nuclear, Facultad de Ciencias de la
Universidad de Valladolid

Ciudad entidad empleadora: Valladolid, Castilla y Ledn, Esparfia

Categoria profesional: Becario de colaboracion Direccién y gestién (Si/No): No
en departamentos universitarios

Fecha de inicio: 01/10/1998 Duracién: 1 aio
Modalidad de contrato: Becario/a (pre o posdoctoral, otros)
Régimen de dedicacion: Tiempo parcial
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Formacioén académica recibida

Titulacion universitaria

Estudios de 1°y 2° ciclo, y antiguos ciclos (Licenciados, Diplomados, Ingenieros Superiores,
Ingenieros Técnicos, Arquitectos)

Titulacion universitaria: Titulado Superior

Nombre del titulo: Licenciado en Fisica Especialidad Fisica Fundamental

Entidad de titulacion: Universidad de Valladolid Tipo de entidad: Universidad
Fecha de titulacién: 1999

Doctorados

Programa de doctorado: Fisica
Entidad de titulacion: Universidad de Valladolid
Fecha de titulaciéon: 2004

Tipo de entidad: Universidad

Formacion especializada, continuada, técnica, profesionalizada, de reciclaje y actualizacién
(distinta a la formaciéon académica reglada y a la sanitaria)

Titulo de la formacioén: Inglés
Entidad de titulacion: Escuela Oficial de Idiomas
Fecha de finalizacion: 10/09/1993

Tipo de entidad: Agencia Estatal

Conocimiento de idiomas

Idioma Comprension Comprension Interaccioén oral Expresion oral |Expresion escrita
auditiva de lectura
Francés A1 A1 A1 B1
Inglés C1 C1 C1 C1

Actividad docente
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Formacion académica impartida

i

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Algebra Il

Tipo de programa: Licenciatura Tipo de docencia: Tedrica presencial
Titulacion universitaria: Grado en Fisica
Fecha de inicio: 2022 Fecha de finalizacion: 2023

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 12

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Introduccion a los Métodos Computacionales en Biologia

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Teodrica presencial
Titulacion universitaria: Master en Biofisica y Biotecnologia Cuantitativa
Fecha de inicio: 2022 Fecha de finalizacion: 2023

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 16,7

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Introduccion a los Métodos Fisicos y Matematicos en Biologia

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Titulacion universitaria: Master en Biofisica y Biotecnologia Cuantitativa
Fecha de inicio: 2022 Fecha de finalizacion: 2023

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 27

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Simulacion de Biomoléculas

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Titulacién universitaria: Master en Biofisica y Biotecnologia Cuantitativa
Fecha de inicio: 2022 Fecha de finalizacion: 2023

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 19,8

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial

Nombre de la asignatura/curso: Algebra Il

Tipo de programa: Licenciatura

Titulacién universitaria: Grado en Fisica

Fecha de inicio: 2021 Fecha de finalizacién: 2022
Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 18
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Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Introduccién a los Métodos Computacionales en Biologia

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Titulacion universitaria: Master en Biofisica y Biotecnologia Cuantitativa
Fecha de inicio: 2021 Fecha de finalizacion: 2022

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 27,2

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Introduccién a los Métodos Fisicos y Matematicos en Biologia

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Titulacion universitaria: Master en Biofisica y Biotecnologia Cuantitativa
Fecha de inicio: 2021 Fecha de finalizacion: 2022

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 33

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial
Nombre de la asignatura/curso: Simulacion de Biomoléculas

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Titulacion universitaria: Master en Biofisica y Biotecnologia Cuantitativa
Fecha de inicio: 2021 Fecha de finalizaciéon: 2022

Tipo de horas/créditos ECTS: Horas

N° de horas/créditos ECTS: 29,8

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Facultad, instituto, centro: Ciencias

Tipo de docencia: Docencia oficial

Nombre de la asignatura/curso: Simulation of Biomolecules

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Tipo de asignatura: Troncal

Titulacién universitaria: Master en "Quantitative Biotechnology"

Frecuencia de la actividad: 3

Fecha de inicio: 2018 Fecha de finalizacién: 2020
Tipo de horas/créditos ECTS: Créditos

N° de horas/créditos ECTS: 2

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Idioma de la asignatura: Inglés

Tipo de docencia: Docencia oficial

Nombre de la asignatura/curso: Teoria Cuantica de la Materia

Tipo de programa: Master oficial Tipo de docencia: Tedrica presencial
Tipo de asignatura: Obligatoria

Titulacion universitaria: Master en Fisica y Tecnologias Fisicas

Frecuencia de la actividad: 6
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12

13

Fecha de inicio: 2011 Fecha de finalizaciéon: 2018
Tipo de horas/créditos ECTS: Créditos

N° de horas/créditos ECTS: 1

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Departamento: Fisica Teorica

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espana

Tipo de docencia: Docencia internacional

Nombre de la asignatura/curso: Density Functional Theory

Tipo de programa: Licenciatura Tipo de docencia: Practica (Aula-Problemas)
Titulacion universitaria: Fisica

Fecha de finalizacién: 2008

Entidad de realizacion: Universidad Libre de Berlin Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacién: Berlin, Alemania

Tipo de docencia: Docencia internacional

Nombre de la asignatura/curso: Computerphysik (Numerische Methoden)

Tipo de programa: Licenciatura Tipo de docencia: Practica (Aula-Problemas)
Titulacion universitaria: Fisica

Fecha de finalizacion: 2007

Entidad de realizacion: Universidad Libre de Berlin Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Berlin, Alemania

Tipo de docencia: Docencia internacional

Nombre de la asignatura/curso: Computerphysik (Numerische Methoden)

Tipo de programa: Licenciatura Tipo de docencia: Practica (Aula-Problemas)
Titulacion universitaria: Fisica

Fecha de finalizacion: 2006

Entidad de realizacion: Universidad Libre de Berlin Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Berlin, Alemania

Direccion de tesis doctorales y/o proyectos fin de carrera

Titulo del trabajo: Hybrid quantum-classical systems: Statistical mechanics, thermodynamics and field theory
Tipo de proyecto: Tesis Doctoral

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad

Alumnol/a: Carlos Boutherlier Madre

Calificacion obtenida: CUM LAUDE

Fecha de defensa: 18/01/2024

Doctorado Europeo: Si

Mencion de calidad: Si

Titulo del trabajo: Quantum error correction with molecular spin qudits

Tipo de proyecto: Trabajo fin de grado

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumno/a: Alonso Hernandez Antén

Fecha de defensa: 2021
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Titulo del trabajo: Implementacién de la teoria de funcionales de la densidad sobre cddigo QUTIP
Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Grado

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumnol/a: Fernando Plou Llorente

Fecha de defensa: 2021

Titulo del trabajo: Optimal control for the design of quantum computation circuits: Implementation of Krotov's
algorithm

Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Grado

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumno/a: Martin Gros Breto

Fecha de defensa: 2021

Titulo del trabajo: Quantum error correction with molecular spin qudits

Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Grado

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumnol/a: Alonso Hernandez Anton

Fecha de defensa: 2021

Titulo del trabajo: Computational and Theoretical Developements for (Time Dependent) Density Functional
Theory. Exchange and correlation functionals, numerical propagators, and combination with optimal control theory

Tipo de proyecto: Tesis Doctoral

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumno/a: Adrian Gémez Pueyo

Fecha de defensa: 07/2020

Titulo del trabajo: Construccién computacional de puertas légicas cuanticas mediante la teoria de control éptimo
Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Master

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad

Alumnol/a: Adrian Garcia Carrizo

Fecha de defensa: 06/2020

Titulo del trabajo: Construccién de puertas logicas para el desarrollo de la computaciéon cuantica mediante la
teoria de control 6ptimo

Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Grado

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumno/a: Adrian Garcia Carrizo

Fecha de defensa: 06/2019

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control in Biophysics: studying optimization methods
Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Master

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumnol/a: Aitor Sanchez Mansilla

Fecha de defensa: 06/2018

Titulo del trabajo: Analysis and Control of Transient Spectra Using Time-Dependent Density Functional Theory
Tipo de proyecto: Tesis Doctoral

Codirector/a tesis: Angel Rubio Secades

Entidad de realizacion: Universidad del Pais Vasco Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: San Sebastian, Pais Vasco, Espana

Alumno/a: Jessica Walkenhorst
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Fecha de defensa: 29/01/2016
Doctorado Europeo: Si

Titulo del trabajo: Un Método para el Calculo de la Mejor Funcion de Interaccién Electrén-Electron para un
Funcional de Intercambio y Correlacion Dado

Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Master
Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza
Alumno/a: Adrian Gémez Pueyo

Fecha de defensa: 07/07/2015

Titulo del trabajo: Modelizacién computacional de nanoestructuras: introduccién a la espectroscopia tedorica
Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Grado

Entidad de realizacién: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad

Alumno/a: Andrés Maria Belaza

Fecha de defensa: 03/07/2014

Titulo del trabajo: Estructura electronica en atomos, moléculas y nanoestructuras: Métodos de simulacién
computacional

Tipo de proyecto: Trabajo de Fin de Grado

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad
Alumno/a: Adrian Gémez Pueyo

Fecha de defensa: 25/06/2014

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control of High Harmonic Generation from Molecular Systems
Tipo de proyecto: Tesina

Codirector/a tesis: Angel Rubio Secades

Entidad de realizacion: Universidad del Pais Vasco Tipo de entidad: Universidad

Alumno/a: Ali Abedi

Fecha de defensa: 2008

Otras actividades/méritos no incluidos en la relacion anterior

Descripcion de la actividad: Clases en la “School on Ultrafast phenomena in Chemistry: Laser- matter
interactions at the femto- and atto- second time scales”. Pertenciente al “European Master on Theoretical
Chemistry and Computational Modeling”. 8 horas.

Ciudad de realizacion: Zaragoza, Espafa
Entidad organizadora: CECAM-ES Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Fecha de finalizacion: 24/05/2024

Descripcion de la actividad: Clases en la “School on Ultrafast phenomena in Chemistry: Laser- matter
interactions at the femto- and atto- second time scales". Pertenciente al “European Master on Theoretical
Chemistry and Computational Modeling”. 8 horas.

Ciudad de realizacién: Zaragoza, Espafia

Entidad organizadora: CECAM-ES Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Fecha de finalizacion: 24/05/2023

Descripcion de la actividad: Clases en la “School on New Computational Methods for Attosecond Molecular
Processes”

Entidad organizadora: Escuela organizada por Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
ATTOCHEM, CECAM-ES, y la accion COST CA18222

Fecha de finalizacion: 01/04/2022
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Descripcion de la actividad: Clases en el Curso de Verano “Spectroscopic and computational methods towards
molecular structure and reactivity”, organizado por la Universidad de Zaragoza

Entidad organizadora: Universidad de Zaragoza
Fecha de finalizacion: 24/07/2021

Descripcion de la actividad: Clases en la “School on New Computational Methods for Attosecond Molecular
Processes”. Escuela organizada por ATTOCHEM, CECAM-ES, y la accién COST CA18222.

Entidad organizadora: Universidad Auténoma de Madrid
Fecha de finalizacion: 22/03/2021

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (4h) en el curso "Molecular spectroscopy and excited states"
perteneciente al "Erasmus Mundus Master in Theoretical Chemistry and Computational Modeling"

Ciudad de realizacion: Zaragoza, Espafia

Entidad organizadora: Universidad Auténoma de Tipo de entidad: Universidad
Madrid

Fecha de finalizacién: 08/05/2020

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (4h) el "School on New Computational Methods for Attosecond
Molecular Processes", pertenciente al "Erasmus Mundus Master in Theoretical Chemistry and Computational
Modelling"

Ciudad de realizacién: Zaragoza, Espafa

Entidad organizadora: Universidad Auténoma de Tipo de entidad: Universidad
Madrid

Fecha de finalizacion: 29/05/2019

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (6h) en la "School on Quantum and mixed quantum classical
dynamics in photochemistry”, perteneciente al "European Master on Theoretical Chemistry and Computational
Modeling"

Ciudad de realizacién: Zaragoza, Espafna

Entidad organizadora: Universidad Auténoma de Tipo de entidad: Universidad
Madrid

Fecha de finalizacion: 22/03/2019

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (4h) en la el curso "School on New Computational Methods
for Attosecond Molecular Processes", perteneciente al "European Master on Theoretical Chemistry and
Computational Modeling"

Ciudad de realizacién: Zaragoza, Espafia

Entidad organizadora: Universidad Autébnoma de Tipo de entidad: Universidad
Madrid

Fecha de finalizacion: 21/05/2018

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (9h) en la "8th International Workshop and School on
Time-Dependent Density-Functional Theory: Prospects and Applications"

Ciudad de realizacién: Benasque, Espana
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 27/01/2018

Descripcion de la actividad: Clases impartidas en el tutorial "Theoretical Methods in Quantum Chemistry",
pertenciente al "European Joint Doctorate and ITN coded ITN-EJD:TCCM.642294: Theoretical Chemistry and
Computational Modeling"

Ciudad de realizacion: Zaragoza, Espafa
Tipo de entidad: Organismo Publico de Investigacion
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17

18

19

Entidad organizadora: Zaragoza Scientific Center for
Advanced Modeling (ZCAM)

Fecha de finalizacién: 06/10/2017

Descripcion de la actividad: Clases impartidas en la "Telluride School on Time-Dependent Density-Functional
Theory"

Entidad organizadora: Telluride Science Research Tipo de entidad: Organismo Publico de Investigacion
Center

Fecha de finalizacion: 14/07/2017

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (10h) en la "7th Workshop and School on Time-dependent
density functional theory: Prospects and applications"

Ciudad de realizacién: Benasque, Espafia
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 19/09/2016

Descripcion de la actividad: Clases impartidas en la Escuela "Static and Dynamic methods for the study of
photoinitiated processes", perteneciente al "European Master on Theoretical Chemistry and Computational
Modeling"

Ciudad de realizacién: Zaragoza, Espafia

Entidad organizadora: Universidad Autébnoma de Tipo de entidad: Universidad
Madrid

Fecha de finalizacion: 18/04/2016

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (6h) en la "School on New Computational Methods for Attosecond
Molecular Processes"

Ciudad de realizacién: Zaragoza, Espafna
Entidad organizadora: Zaragoza Scientific Center for Advanced Modeling (ZCAM)
Fecha de finalizacion: 20/03/2015

Descripcion de la actividad: CECAM Tutorial: Basic techniques and tools for development and maintenance of
atomic-scale software

Ciudad de realizacién: Lausanne, Suiza
Entidad organizadora: Centre Européen de Calcul Atomic et Moléculaire (CECAM)
Fecha de finalizacién: 17/10/2014

Descripcion de la actividad: CMMP Autumn School: Basics of Electronic Structure Calculations
Ciudad de realizaciéon: Tampere, Finlandia

Entidad organizadora: Tampere University of Tipo de entidad: Universidad
Technology

Fecha de finalizacion: 14/09/2014

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (20 horas) en la "6th Workshop and School on Time- dependent
density functional theory: Prospects and applications"

Ciudad de realizacion: Benasque, Espafa
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 13/01/2014

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (24h) en la "5th Workshop and School on Time- dependent
density functional theory: Prospects and applications

Ciudad de realizacién: Benasque, Espafia
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
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23

24

25

26

27

Fecha de finalizacioén: 12/01/2012

Descripcion de la actividad: Curso "Electronic Structure with the Elk Code"
Ciudad de realizacién: Lausanne, Suiza

Entidad organizadora: Centre Européen de Calcul Tipo de entidad: Fundacion
Atomic et Moléculaire

Fecha de finalizacion: 23/07/2011

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (3h) en la "Pan American Advanced Studies Institute School on
Electronic Properties of Complex Systems"

Ciudad de realizacion: Cartagena, Colombia

Entidad organizadora: Pan American Advanced Tipo de entidad: Organismo Publico de Investigacion
Studies Institute

Fecha de finalizacion: 17/06/2011

Descripcion de la actividad: Clases impartidas en el Tutorial "Basic techniques and tools for the development of
atomic-scale software"

Ciudad de realizacion: Lausanne, Suiza

Entidad organizadora: Centre Européen de Calcul Tipo de entidad: Fundacion
Atomic et Moléculaire (CECAM)

Fecha de finalizacién: 21/06/2010

Descripcion de la actividad: Clases impartidas (18h) en la "4th Workshop and School on Time-Dependent
Density-Functional Theory"

Ciudad de realizacién: Benasque, Espafa
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 17/01/2010

Descripcion de la actividad: Clases impartidas en el tutorial "Basic techniques and tools for the development of
atomic-scale software"

Ciudad de realizacion: Zaragoza, Espafia

Entidad organizadora: Centre Européen de Calcul Tipo de entidad: Fundacion
Atomique et Moleculaire (CECAM)

Fecha de finalizacion: 15/02/2008

Descripcion de la actividad: Clases (2 tedricas + 20 practicas) impartidas en la "3rd International Workshop and
School on Time-Dependent Density-Functional Theory: Prospects and Applications"

Ciudad de realizacién: Benasque, Espana
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 2008

Descripcion de la actividad: Clases (2 tedricas + 20 practicas) impartidas en la "2nd International Workshop and
School on Time-Dependent Density-Functional Theory: Prospects and Applications”

Ciudad de realizaciéon: Huesca, Espaina
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 27/08/2006

Descripcion de la actividad: Clases (3 tedricas + 20 practicas) impartidas en la "International Workshop and
School on Time-Dependent Density-Functional Theory: Prospects and Applications"

Ciudad de realizacién: Benasque, Espafia
Entidad organizadora: FUNDACION CENTRO DE CIENCIAS DE BENASQUE
Fecha de finalizacion: 29/08/2004
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28 Descripcion de la actividad: Lecciones acerca de "Density Functional Theory" en la "1st International Association
of Physics Students Summer School - Molecular Dynamics and Electronic Structure”

Ciudad de realizacién: Coimbra, Portugal
Entidad organizadora: Universidad de Coimbra Tipo de entidad: Universidad
Fecha de finalizacion: 21/09/2002

Otros méritos de docencia

Premio especial del jurado en el XIX Certamen Universitario “Arquimedes” (2022), por la tutoria del
trabajo titulado “Correccion cuantica de errores con qudits moleculares de espin”, realizado por el
estudiante Alonso Hernandez Anton.

Experiencia cientifica y tecnolégica

Actividad cientifica o tecnolégica

Proyectos de |1+D+i financiados en convocatorias competitivas de Administraciones o
entidades publicas y privadas

1 Nombre del proyecto: Dinamica y Control de Sistemas Cuanticos e Hibridos clasico-cuanticos
(P1D2021-123251NB-100)

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espafna

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alberto Castro Barrigdn; Jesus Clemente Gallardo
N° de investigadores/as: 2

Entidad/es financiadorals:

Ministerio de Ciencia e Innovacién Tipo de entidad: Ministerio

Fecha de inicio-fin: 01/09/2022 - 31/08/2026 Duracion: 4 anos
Cuantia total: 48.400 €

2 Nombre del proyecto: Grupo de referencia “Supercomputacién y Fisica de Sistemas Complejos y
Biol6gicos (COMPHYS)”, E30-20R

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): David Ihiguez

N° de investigadores/as: 8

Entidad/es financiadorals:

Diputacién General de Aragoén Tipo de entidad: Organismo Publico de
Investigacion

Fecha de inicio-fin: 01/01/2020 - 31/12/2022

3 Nombre del proyecto: Optimizacion y modelos microscépicos desde primeros principios
(FIS2017-82426-P)

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacién: Zaragoza, Aragén, Esparia
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alberto Castro Barrigon
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N° de investigadores/as: 4

Entidad/es financiadorals:

Ministerio de Ciencia e Innovacion. Universidades Tipo de entidad: Ministerio
Ciudad entidad financiadora: Madrid, Comunidad de Madrid, Espana

Fecha de inicio-fin: 01/01/2018 - 30/09/2022
Cuantia total: 42.350 €

4 Nombre del proyecto: Scaling-Up Quantum computation with Molecular spins (SUMO)

Entidad de realizacion: Consejo Superior de Tipo de entidad: Agencia Estatal
Investigaciones Cientificas

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espafa

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Fernando Luis
N° de investigadores/as: 11

Entidad/es financiadorals:

ERA-NET Cofund in Quantum Technologies Tipo de entidad: Organismo Publico de
Investigacion

Fecha de inicio-fin: 01/04/2018 - 01/04/2021
Cuantia total: 140.503 €

5 Nombre del proyecto: Grupo de referencia “Supercomputacion y Fisica de Sistemas complejos y
biolégicos (COMPHYS) E30-17R

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): David Ihiguez

N° de investigadores/as: 8

Entidad/es financiadorals:

Diputaciéon General de Aragoén Tipo de entidad: Gobierno Autonémico

Fecha de inicio-fin: 01/01/2017 - 31/12/2019

6 Nombre del proyecto: Teoria de sistemas hibridos clasico-cuanticos: equilibrio, dinamica, y control
Modalidad de proyecto: De investigacion fundamental (incluyendo excavaciones arqueolégicas, etc.).
Grado de contribucién: Investigador/a
Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad
Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alberto Castro Barrigon
N° de investigadores/as: 4
Entidad/es financiadorals:

Ministerio de Ciencia e Innovacion Tipo de entidad: Ministerio
Ciudad entidad financiadora: Madrid, Comunidad de Madrid, Espana

Cod. segun financiadora: FIS2013-46159-C3-2-P
Fecha de inicio-fin: 01/01/2015 - 31/12/2017 Duracion: 3 afios
Cuantia total: 38.000 €

7 Nombre del proyecto: Una ruta nueva en la busqueda del funcional exacto de la teoria de funcionales de
la densidad

Modalidad de proyecto: De investigacion fundamental (incluyendo excavaciones arqueolégicas, etc.).
Grado de contribucién: Coordinador/a cientifico/a

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragén, Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alberto Castro Barrigén

N° de investigadores/as: 1
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11
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Tipo de participacién: Investigador principal

Nombre del programa: Explora Ciencia

Céd. segun financiadora: FIS2014-61301-EXP

Fecha de inicio-fin: 01/09/2015 - 31/08/2017 Duracién: 2 afos

Cuantia total: 35.000 € Cuantia subproyecto: 35.000 €
Régimen de dedicacion: Tiempo parcial

Nombre del proyecto: Grupo consolidado E24/3 Biocomputacion y Fisica de sistemas complejos (DGA)
Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espafa

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): David lfiguez

Entidad/es financiadorals:

Diputaciéon General de Aragén Tipo de entidad: Gobierno Autonémico

Fecha de inicio-fin: 01/01/2014 - 31/12/2016

Nombre del proyecto: Time dynamics and Control in nanostructures for magnetic recording and energy
applications (CRONOS)

Entidad de realizacion: Instituto Universitario Tipo de entidad: Instituto Universitario de
de Investigacion de Biocomputacion y Fisica de Investigacion
Sistemas Complejos

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragén, Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alberto Castro Barrigon
Entidad/es financiadorals:

VII Programa Marco Unién Europea

Fecha de inicio-fin: 01/06/2012 - 30/06/2014

Nombre del proyecto: Simplificar la complejidad: desde las moléculas a los sistemas de muchos agentes
Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alberto Castro Barrigon

N° de investigadores/as: 6

Entidad/es financiadorals:

Universidad de Zaragoza Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad financiadora: Zaragoza, Aragon, Espafa

Fecha de inicio-fin: 01/01/2013 - 31/12/2013

Nombre del proyecto: Grupo consolidado 2011.E24/3 Biocomputacion y Fisica de sistemas complejos
Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espafna

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alfonso Tarancén Lafita

Entidad/es financiadorals:

Diputacion General de Aragén Tipo de entidad: Gobierno Autonémico

Ciudad entidad financiadora: Zaragoza, Aragon, Espafa

Fecha de inicio-fin: 01/01/2011 - 31/12/2013

Nombre del proyecto: Grupo de excelencia E24/3 Biocomputacion y Fisica de sistemas complejos (DGA)
Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Alfonso Tarancién Lafita

Entidad/es financiadorals:
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Centro de Investigacion y Tecnologia Agroalimentaria Tipo de entidad: Organismo Publico de
de Aragdn Investigacion

Ciudad entidad financiadora: Zaragoza, Aragon, Espafa

Fecha de inicio-fin: 01/01/2008 - 31/12/2010

Nombre del proyecto: Transistores de efecto de campo preparados con peliculas de nanotubos de capa
unica. Aplicacién a biosensores para la deteccion de Beta-amiloide

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Nacional
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueoldgicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Instituto de Biocomputacion Tipo de entidad: Instituto Universitario de
y Fisica de Sistemas Complejos (BIFI) Investigacion

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espaia

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Maria Teresa Martinez
Tipo de participacion: Otros

Nombre del programa: MICINN

Fecha de inicio: 2011 Duracién: 3 afos

Nombre del proyecto: Acercamiento computacional a la complejidad en redes, proteinas, y sistemas de
muchos agentes

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Nacional
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueoldgicas, etc.).

Grado de contribucidn: Investigador/a

Entidad de realizacion: Instituto de Biocomputacion Tipo de entidad: Instituto Universitario de
y Fisica de Sistemas Complejos (BIFI) Investigacion

Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Pierpaolo Bruscolini

Tipo de participacion: Otros

Nombre del programa: MICINN

Caod. segun financiadora: FIS2009-13364-C02-01

Fecha de inicio: 2010 Duracién: 3 afios

Nombre del proyecto: Sonderforschungsbereich 658: Elementarprozesse in molekularen Schaltern an
Ober?achen”

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Nacional
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueoldgicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad Libre de Berlin Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacién: Berlin, Alemania

Tipo de participacion: Otros

Fecha de inicio: 2006 Duracion: 7 anos

Nombre del proyecto: Nanoscale Quantum Simulations for Nanostructures and Advanced Materials
Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Unién Europea
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueologicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad Libre de Berlin Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacién: Berlin, Alemania

¥ GOBERNO  MINISTERIO ) F E‘ Y I
-‘: DE ESPANA DE CIEMNCIA, INNOVACION

) Y UNIVERSIDADES INNOVACITON

20



M C
% VN curslcuum vire NoRMALZADO 59314a816431b63a44c20085d618dd55

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Angel Rubio Secades
Tipo de participacion: Otros

Nombre del programa: Network of Excellence, VIth Framework Programme
Cod. segun financiadora: NMP4-CT- 2004-500198

Fecha de inicio: 2004 Duracion: 4 anos

17 Nombre del proyecto: Fragmentacion y autoensamblado de nanotubos y otras nanoestructuras
Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Nacional
fundamental (incluyendo excavaciones
arqueologicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad de Valladolid  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacion: Valladolid, Castilla y Leén, Espafia

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Julio Alfonso Alonso

Tipo de participacion: Otros

Céd. segun financiadora: MAT2002-04499-C02-01

Fecha de inicio: 2002 Duracién: 3 afos

18 Nombre del proyecto: Fragmentacion y autoensamblado de pequefios agregados atdomicos y
nanoestructuras.

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Autondmica
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueoldgicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad de Valladolid  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacion: Valladolid, Castilla y Ledn, Espaia

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Julio Alfonso Alonso

Entidad/es financiadorals:

Junta de Castilla y Le6n Tipo de entidad: Gobierno Regional
Ciudad entidad financiadora: Valladolid, Castilla y Ledn, Espafia

Tipo de participacion: Otros
Fecha de inicio: 2002 Duracion: 3 anos

19 Nombre del proyecto: Coupled mechanical and electronic properties of carbon nanotubes ba- sed systems
(COMELCAM)

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Unién Europea
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueoldgicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad de Valladolid  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacion: Valladolid, Castilla y Ledn, Espaia

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Angel Rubio Secades

Tipo de participacion: Otros

Nombre del programa: Research and Training Network

Céd. segun financiadora: EC — HPRN-CT-2000-00128

Fecha de inicio: 2000 Duracién: 4 afos

20 Nombre del proyecto: Nanoscale photon absorption and spectroscopy with electrons (NANOPHASE)

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Unién Europea
fundamental (incluyendo excavaciones
arqueoldgicas, etc.).
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Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad de Valladolid  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacién: Valladolid, Aragén, Esparia

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Angel Rubio Secades

Tipo de participacion: Otros

Nombre del programa: Research and Training Network

Caod. segun financiadora: EC — HPRN-CT-2000-00167

Fecha de inicio: 2000 Duracioén: 4 afos

Nombre del proyecto: Caracterizacion teorica y disefio de nuevos materiales con propiedades a medida”
para aplicaciones tecnolégicas: nanotubos y nonoestructuras de boro, carbono y nitrégeno.

Modalidad de proyecto: De investigacion Ambito geografico: Autonémica
fundamental (incluyendo excavaciones

arqueologicas, etc.).

Grado de contribucién: Investigador/a

Entidad de realizacion: Universidad de Valladolid  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacién: Valladolid, Castilla y Ledn, Espaiia

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Julio Alfonso Alonso
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Molecules and clusters in strong laser fields. Analysis and Control of Ultrafast Photoinduced Reactions, Springer
Series in Chemical Physics. 87, pp. 485 - 617. Springer Berlin Heidelberg, 2007. Disponible en Internet en:
<http://dx.doi.org/10.1007/978-3-540-68038-3_6>. ISBN 978-3-540-68038-3

Tipo de produccién: Capitulo de libro Tipo de soporte: Libro

A. Castro; M.A.L. Marques. Propagators for the Time-Dependent Kohn-Sham Equations. Time-dependent Density
Functional Theory, Lecture Notes in Physics. 706, pp. 197 - 210. Springer Berlin / Heidelberg, 2006. Disponible en
Internet en: <http://dx.doi.org/10.1007/3-540-35426-3_12>. ISBN 978-3-540-35422-2

Tipo de produccién: Capitulo de libro Tipo de soporte: Libro

Fuente de citas: SCOPUS Citas: 13

Alberto Castro; Miguel A. L. Marques; Xavier Lopez; Daniele Varsano; Angel Rubio. Excited states properties
of nanostructures and biomolecules through time dependent density functional theory. Modeling and Simulating
Materials Nanoworld. 44, pp. 329 - 336. Techna Group / Faenza, 2004. ISBN 88-86538-47-2

Tipo de produccién: Capitulo de libro Tipo de soporte: Libro

Fernando Nogueira; Alberto Castro; Miguel Marques. A Tutorial on Density Functional Theory. A Primer in Density
Functional Theory, Lecture Notes in Physics. 620, pp. 218 - 256. Springer Berlin / Heidelberg, 2003. Disponible en
Internet en: <http://dx.doi.org/10.1007/3-540-37072-2_6>. ISBN 978-3-540-03083-6

Tipo de produccién: Capitulo de libro Tipo de soporte: Libro

TDDFT for nanostructures and biomolecules. (Alemania): LAP Lambert Academic Publishing, 2011. Disponible
en Internet en: <https://www.morebooks.de/store/gb/book/tddft-for-nanostructures-and-biomolecules/
isbn/978-3-8465-5402-9>. ISBN 978-3-8465-5402-9

Tipo de produccién: Libro o monografia cientifica Tipo de soporte: Libro
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Trabajos presentados en congresos nacionales o internacionales

1 Titulo del trabajo: Floquet engineering the band structure of materials with optimal control theory
Nombre del congreso: DPG Meeting of the Condensed Matter Section 2022
Tipo evento: Congreso

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral Intervencién por: Revisién previa a la aceptacion
(comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Regensburg, Alemania

Fecha de celebracién: 04/09/2022

Fecha de finalizacién: 09/09/2022

Entidad organizadora: Sociedad Alemana de Fisica Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Alberto Castro Barrigon.

2 Titulo del trabajo: Floquet engineering the band structure of materials with optimal control theory
Nombre del congreso: PsiK Conferene
Tipo evento: Congreso

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral Intervencién por: Revisidn previa a la aceptacion
(comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Lausanne, Suiza

Fecha de celebracién: 22/08/2022

Fecha de finalizacion: 25/08/2022

Entidad organizadora: PsiK Network Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Alberto Castro Barrigdn.

3 Titulo del trabajo: Optimal Control of Molecular Spin Qdits
Nombre del congreso: XXXVIII Reunién Bienal de la Real Sociedad Espariola de Fisica
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Nacional

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral Intervencion por: Revisién previa a la aceptacion
(comunicacién oral)

Ciudad de celebracion: Murcia, Region de Murcia, Espana

Fecha de celebracién: 11/07/2022

Fecha de finalizacion: 15/07/2022

Entidad organizadora: REAL SOCIEDAD ESPANOLA DE FISICA
Alberto Castro Barrigon.

4 Titulo del trabajo: Floquet engineering the band structure of materials with optimal control theory
Nombre del congreso: 25th ETSF Workshop on Electronic Excitations
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacioén: Participativo - Ponencia oral Intervencién por: Revision previa a la aceptacion
(comunicacién oral)

Autor de correspondencia: Si

Ciudad de celebracion: Leuven, Bélgica

Fecha de celebracion: 13/06/2022

Fecha de finalizacion: 17/06/2022

Entidad organizadora: European Theoretical Spectroscopy Facility
Alberto Castro Barrigon.
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5 Titulo del trabajo: Ehrenfest Molecular Dynamics with Time-Dependent Density-Functional Theory: In and
out of equilibrium

Nombre del congreso: First Annual Workshop of the COST Action CA18222

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Autor de correspondencia: Si

Ciudad de celebracion: Online,

Fecha de celebracion: 09/09/2020

Fecha de finalizacion: 11/11/2020

Entidad organizadora: Cost Action CA18222

Alberto Castro Barrigon. Disponible en Internet en: <http://atom.ubbcluj.ro/attochem/>.

6 Titulo del trabajo: Quantum-classical molecular dynamics in the canonical ensemble

Nombre del congreso: 24th ETSF Workshop on Electronic Excitations: Light-matter interaction and optical
spectroscopy from infrared to X-rays

Tipo de participacién: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
Ciudad de celebracion: Jena, Alemania

Fecha de celebracién: 16/09/2019

Fecha de finalizacion: 20/09/2019

Entidad organizadora: European Theoretical Spectroscopy Facility
Alberto Castro.

7 Titulo del trabajo: Ehrenfest dynamics, in & out of equilibrium
Nombre del congreso: 2019 Workshop on Time-Dependent Density-Functional Theory: Excited States and
Dynamics
Tipo evento: Congreso
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
Autor de correspondencia: Si
Ciudad de celebracion: New Brumswick (NJ), Estados Unidos de América
Fecha de celebracién: 11/08/2019
Fecha de finalizacion: 14/08/2019
Entidad organizadora: Rutgers University
Alberto Castro.

8 Titulo del trabajo: Optimal control theory for quantum electrodynamics: an initial state problem
Nombre del congreso: XXXVII Reunién Bienal de la Real Sociedad Espanola de Fisica
Tipo evento: Congreso
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)
Autor de correspondencia: Si
Ciudad de celebracién: Zaragoza, Espana
Fecha de celebracién: 15/07/2019
Fecha de finalizaciéon: 19/07/2019
Entidad organizadora: REAL SOCIEDAD ESPANOLA DE FISICA
Alberto Castro.

9 Titulo del trabajo: Commutator-free Magnus Propagators for Quantum - Classical Molecular Dynamics

Nombre del congreso: 2019 International Conference on Computational & Mathematical Methods in
Science & Engineering

Tipo evento: Congreso

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)
Autor de correspondencia: Si

Ciudad de celebracion: Cadiz, Espafa
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Fecha de celebracion: 30/06/2019
Fecha de finalizacion: 05/07/2019
Alberto Castro.

Titulo del trabajo: Propagators for the non-linear time-dependent equations in quantum many-body theory
Nombre del congreso: 23rd Workshop on Elecrronic Excitations

Autor de correspondencia: Si

Ciudad de celebracion: Milan, ltalia

Fecha de celebracién: 10/09/2018

Fecha de finalizacion: 14/09/2018

Entidad organizadora: European Theoretical Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Spectroscopy Facility

Alberto Castro Barrigon.

Titulo del trabajo: Brief Reports on: (1) Control for Quantum Optics Processes; and (2) Propagators for the
time-dependent Kohn-Sham equations

Nombre del congreso: Excited States: Electronic Structure and Dynamics
Autor de correspondencia: Si

Ciudad de celebracion: Telluride, CO, Estados Unidos de América
Fecha de celebracién: 17/07/2017

Fecha de finalizacion: 21/07/2017

Entidad organizadora: Telluride Science Research Tipo de entidad: Organismo Publico de
Center Investigacion

Ciudad entidad organizadora: Telluride, Estados Unidos de América
Alberto Castro Barrigon.

Titulo del trabajo: Control of electronic dynamics

Nombre del congreso: PsiK Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacioén: Participativo - Ponencia Intervencién por: Por invitacion
invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: San Sebastian, Pais Vasco, Espafa

Fecha de celebracién: 06/09/2015

Fecha de finalizacion: 10/09/2015

Entidad organizadora: Psik Network

Alberto Castro.

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control Theory for Hamiltonian Modeling of Many-Electron Problems

Nombre del congreso: CECAM/Psik Research Conference: Frontiers of First Principles Simulation;
Materials Design and Discovery

Tipo evento: Congreso

Tipo de participacién: Participativo - Poster Intervencién por: Revisidn previa a la aceptacion
Ciudad de celebracion: Berlin, Alemania

Fecha de celebracién: 01/02/2015

Fecha de finalizacion: 05/02/2015

Entidad organizadora: CECAM

Con comité de admisién ext.: Si

Alberto Castro.
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Titulo del trabajo: Optimization of ultra-fast molecular photo-dissociation: Theore- tical pulse shaping with
time-dependent density-functional theory and Ehrenfest dynamics

Nombre del congreso: ATTOFEL; Free electron lasers and attosecond light sources: portals to ultra- fast
dynamics in AMO systems

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Unién Europea

Tipo de participacion: Participativo - Poster Intervencién por: Revision previa a la aceptacion
Ciudad de celebracion: Londres, Reino Unido

Fecha de celebracién: 30/06/2014

Fecha de finalizacion: 02/07/2014

Entidad organizadora: University College London  Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad organizadora: Londres, Reino Unido

Alberto Castro Barrigon.

Titulo del trabajo: Optimization of ultra-fast molecular photo-dissociation: Theore- tical pulse shaping with
time-dependent density-functional theory and Ehrenfest dynamics

Nombre del congreso: COST XLIC Working Group 1 Meeting

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Unién Europea

Tipo de participacion: Participativo - Péster Intervencién por: Revisidn previa a la aceptacion
Ciudad de celebracion: London, Reino Unido

Fecha de celebracién: 03/06/2014

Fecha de finalizacion: 04/06/2014

Entidad organizadora: XLIC COST Network Tipo de entidad: Red de investigacion

Alberto Castro Barrigén.

Titulo del trabajo: From the femto- to the atto-second time scale: analysis and control of the electronic
motion with time-dependent density-functional theory

Nombre del congreso: Psik-CECAM Research Conference: Multiscale Modeling from First Principles
Ciudad de celebracioén: Platja d'Aro, Catalufia, Espafa

Fecha de celebracién: 09/09/2013

Fecha de finalizacién: 13/09/2013

Entidad organizadora: Psik-CECAM

Alberto Castro.

Titulo del trabajo: Progress in the control of electron systems

Nombre del congreso: Gordon Research Conference on Time Dependent Density Functional Theory
Ciudad de celebracion: Biddeford ME, Estados Unidos de América

Fecha de celebracién: 11/08/2013

Fecha de finalizacion: 16/08/2013

Entidad organizadora: Gordon Research Institute  Tipo de entidad: Fundacion

Alberto Castro Barrigon.

Titulo del trabajo: Analysis and control of the electronic motion with time-dependent density-functional
theory: new developments in the octopus code

Nombre del congreso: 13th International Conference on Computational and Mathematical Methods in
Science and Engineering

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia Intervencién por: Por invitaciéon
invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Almeria, Andalucia, Espana

Fecha de celebracion: 24/06/2013

Fecha de finalizacion: 27/06/2013

Entidad organizadora: CMMSE
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Publicacion en acta congreso: Si Con comité de admisién ext.: Si

Alberto Castro Barrigdn. "Analysis and control of the electronic motion with time-dependent
density-functional theory: new developments in the octopus code". En: Proceedings of the 13th
International Conference on Computational and Mathematical Methods in Science and Engineering. 2,
pp. 389 - 399. ISBN 978-84-616-2723-3

Titulo del trabajo: Non-adiabatic effects within a single thermally-averaged potential energy surface:
Thermal expansion and reaction rates of small molecules

Nombre del congreso: 17th ETSF Workshop on Electronic Excitations
Ciudad de celebracion: Coimbra, Portugal

Fecha de celebracién: 02/10/2012

Fecha de finalizacion: 05/10/2012

Entidad organizadora: European Theoretical Tipo de entidad: Centro de I1+D
Spectroscopy Facility (ETSF)

Titulo del trabajo: Optimization of Materials with Time-Dependent Density-Functional Theory

Nombre del congreso: XXIl Congress and General Assembly of the International Union of Crystallography
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacioén oral)

Ciudad de celebracion: Madrid, Comunidad de Madrid, Espafia

Fecha de celebracién: 22/08/2011

Entidad organizadora: International Union of Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Crystallography

Titulo del trabajo: Time-Dependent Density-Functional Theory and its Réle in o Quantum Control
Nombre del congreso: Quantum Control

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacién: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracién: Banff, Canada

Fecha de celebracién: 04/04/2011

Entidad organizadora: Banff Internation Research  Tipo de entidad: Fundacion
Station

Titulo del trabajo: First Principles Modeling with Octopus: Massive Parallelization Towards Peta?op
Computing and More

Nombre del congreso: RES Scienti?c Seminar of Parallel Simulations in the Network

Tipo evento: Jornada Ambito geografico: Nacional

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Zaragoza, Aragoén, Espafa

Fecha de celebracién: 30/11/2010

Entidad organizadora: Red Espafiola de Tipo de entidad: Agencia Estatal
Supercomputacion

Titulo del trabajo: Control of mixed quantum-classical dynamics with Time Dependent Density Functional
Theory

Nombre del congreso: 3rd Annual Workshop of the COST Action CM072 — Chemistry with Ultrashort
Pulses and Free Electron Pulses (CUSPFEL)

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Creta, Grecia

Fecha de celebracién: 20/10/2010

Entidad organizadora: COST Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
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Titulo del trabajo: Ab Initio Control of the Evolution of Many Electron Systems based on Time Dependent
Density Functional Theory

Nombre del congreso: 2010 Psi-k Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Berlin, Alemania

Fecha de celebracion: 12/09/2010

Entidad organizadora: Psi-k Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control Theory Theory with Time Dependent Density Functional
Theory

Nombre del congreso: Workshop on Time-dependent quantum mechanics — analysis and numerics”
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacioén: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracién: Oslo, Noruega

Fecha de celebracién: 28/04/2010

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control Theory with Time-Dependent Density-Functional Theory
Nombre del congreso: International Workshop on Atomic Physics

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Dresden, Alemania

Fecha de celebracién: 23/11/2009

Entidad organizadora: Max-Planck Institute Tipo de entidad: Agencia Estatal

Ciudad entidad organizadora: Alemania

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control with Time Dependent Density Functional Theory
Nombre del congreso: ETSF Workshop on Electronic Excitations

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Evora, Portugal

Fecha de celebracién: 13/09/2009

Entidad organizadora: European Theoretical Tipo de entidad: Centro de I1+D
Spectroscopy Facility

Titulo del trabajo: Tailoring High-Order Harmonics: A Computational Approach Based on Time-Dependent
Density-Functional Theory

Nombre del congreso: 2009 Spring Meeting of the Deutsche Physikalische Gesellschaft”

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacién: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracién: Dresden, Alemania

Fecha de celebracién: 23/07/2009

Entidad organizadora: Deutsche Physikalische Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Gesellschaft

Ciudad entidad organizadora: Alemania

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control Theory with Time-Dependent Density-Functional Theory
Nombre del congreso: Gordon Research Conference on Time-dependent density-functional theory”
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
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Ciudad de celebracion: New London, New Hampshire, Estados Unidos de América
Fecha de celebracién: 05/07/2009

Entidad organizadora: Gordon Research Tipo de entidad: Fundacion
Conferences

Ciudad entidad organizadora: Estados Unidos de América

Titulo del trabajo: Tailoring High-Order Harmonics: A Computational Approach Based on Time-Dependent
Density-Functional Theory

Nombre del congreso: APS March Meeting

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Pittsburgh, Estados Unidos de América

Fecha de celebracién: 16/03/2009

Entidad organizadora: American Physical Society = Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Ciudad entidad organizadora: Estados Unidos de América

Titulo del trabajo: Quantum Optimal Control for Photo-chemistry?

Nombre del congreso: IV Congreso Nacional BIFI 2009

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Zaragoza, Aragoén, Espafa

Fecha de celebracién: 05/02/2009

Entidad organizadora: Instituto de Biocomputacién Tipo de entidad: Instituto Universitario de
y Fisica de Sistemas Complejos Investigacion

Ciudad entidad organizadora: Zaragoza, Aragon, Espafa

Titulo del trabajo: Introduction to time-dependent density-functional theory & quantum optimal control
theory

Nombre del congreso: NANOQUANTA-ETSF 5th Young Researcher’s Meeting

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Unién Europea
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Modena, Italia

Fecha de celebracién: 20/05/2008

Titulo del trabajo: Optimal control of many-electron systems with time-dependent density-functional

Nombre del congreso: 2008 Spring Meeting of the Deutsche Physikalische Gesellschaft” (DPG, German
Physical Society) Condensed Matter Division: Symposium on Driven Soft Matter: Non-equilibrium
phenomena in external fields”

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Berlin, Alemania

Fecha de celebracién: 25/02/2008

Entidad organizadora: Deutsche Physikallische Tipo de entidad: Asociaciones y Agrupaciones
Gesellschaft

Titulo del trabajo: Optimal control of many-electron systems with time- dependent density-functional theory
Nombre del congreso: The Minerva-Gentner Symposium on Time-Dependent Density Functional Theory
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Eilat, Israel

Fecha de celebracién: 16/12/2007
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Titulo del trabajo: Time-dependent electron localisation function: A tool to visualise and analyse ultrafast
processes

Nombre del congreso: 11th Nanoquanta Workshop on Electronic Excitations

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Unién Europea
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Houffalize, Bélgica

Fecha de celebracién: 19/06/2006

Titulo del trabajo: Time-dependent density-functional theory to describe processes in the high intensity ?
eld regime

Nombre del congreso: NANOQUANTA Young Researcher’'s Meeting

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Unién Europea
Tipo de participacién: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracién: Roma, Italia

Fecha de celebracién: 03/05/2006

Titulo del trabajo: Some computational techniques for ?rst-principles simulations on condensed-matter
systems

Nombre del congreso: Spring Meeting of the Deutsche Physikalische Gesellschaft” (DPG, German
Physical Society) Condensed Matter Division

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Dresden, Alemania

Fecha de celebracién: 27/03/2006

Titulo del trabajo: Useful computational tools for the implementation of TDDFT: Adaptive coordinates and
real-space domain parallelization

Nombre del congreso: International Workshop on Atomic Physics. Focus Days on Electronic correlation in
atomic and molecular physics

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacioén: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Dresden, Alemania

Fecha de celebracién: 28/11/2005

Titulo del trabajo: Clusters and molecules in intense laser pulses: A compuational approach based on
time-dependent density functional theory

Nombre del congreso: Workshop: Cluster System Molekdl"

Tipo evento: Jornada Ambito geografico: Unién Europea
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Berlin, Alemania

Fecha de celebracion: 21/06/2005

Titulo del trabajo: The octopus package

Nombre del congreso: EXC!TING Symposium on Excited-state properties of solids”

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Unién Europea
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Mannheim, Alemania

Fecha de celebracién: 16/05/2005
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Titulo del trabajo: TDDFT for the description of the high-?eld irradiation of clusters or molecules
Nombre del congreso: Mini workshop Some results from time-dependent density functional theory”
Tipo evento: Jornada Ambito geografico: Unién Europea

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacioén oral)

Ciudad de celebracion: Coimbra, Portugal

Fecha de celebracién: 06/05/2005

Titulo del trabajo: Clusters and molecules in intense laser pulses: A computational approach based on
time-dependent density functional theory

Nombre del congreso: 2005 Spring Meeting of the Deutsche Physikalische Gesellschaft” (DPG, German
Physical Society). Condensed Matter Division.

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracién: Berlin, Alemania

Fecha de celebracién: 04/03/2005

Entidad organizadora: Deutsche Physikalische Gesellschaft

Titulo del trabajo: Clusters and molecules in intense laser pulses: A computational approach based on
time-dependent density functional theory

Nombre del congreso: 340th Wilhelm und Else Heraeus-Seminar High ?eld Attosecond Physics”
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Obergurgl, Austria

Fecha de celebracion: 09/01/2005

Titulo del trabajo: A computational approach, based on TDDFT, to the description of high-intensity
irradiation of clusters and molecules

Nombre del congreso: International Workshop on "Atomic Physics"

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacioén: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracién: Dresden, Alemania

Fecha de celebracién: 01/12/2004

Titulo del trabajo: Excited states properties of nanostructures and biomolecules through time-dependent
density functional theory

Nombre del congreso: 3rd International Conference Computational Modeling and Simulation of Materials”
and Special Symposium Modeling and Simulating Materials Nanoworld”

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE

Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Acireale, Sicilia, ltalia

Fecha de celebracién: 30/05/2004

Titulo del trabajo: Investigating phenomena related to electronic excited states through time dependent
density functional theory: Some examples

Nombre del congreso: International Conference on Ab-initio Electrons Excitations Theory: Towards
Systems of Biological Interest”

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia Intervencién por: Por invitacion
invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: San Sebastian, Pais Vasco, Espafa

Fecha de celebracién: 21/09/2003
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Titulo del trabajo: Optical properties of nanostructures: a ?rst principles approach

Nombre del congreso: Towards atomic scale-and-time resolution at interfaces

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia Intervencién por: Por invitaciéon
invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: San Sebastian, Pais Vasco, Espafa

Fecha de celebracién: 01/07/2002

Titulo del trabajo: Interaction of light with clusters within a real-space, real time TDDFT framework.
Nombre del congreso: Total energy methods in computational condensed matter

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Tenerife, Canarias, Espafa

Fecha de celebracién: 10/01/2002

Titulo del trabajo: Computational aspects of time-dependent density-functional theory
Nombre del congreso: Workshop Numerical Methods in Density Functional Theory”

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional no UE
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Berlin, Alemania

Entidad organizadora: Technical University of Tipo de entidad: Universidad
Berlin, MATHEON

Ciudad entidad organizadora: Berlin, Alemania

Actividades de divulgacion

4=

Titulo del trabajo: Coloquio en la Universidad de Jyvaskyla: Quantum Optimal Control Theory to Steer
Laser-Molecule In- teractions: lonization, Dissociation, and High Harmonic Generation”

Nombre del evento: Coloquio

Tipo de evento: Conferencias impartidas

Ciudad de celebracion: Jyvaskyla, Finlandia
Fecha de celebracién: 07/11/2008

Entidad organizadora: Universidad de Jyvaskyla
Ciudad entidad organizadora: Jyvaskyla, Finlandia

Titulo del trabajo: Coloquio en el Instituto de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Complejos (BIFI):
The challenge of predicting optical properties of biomolecules: what can we learn from time-dependent
density-functional theory?”

Nombre del evento: Coloquio

Tipo de evento: Conferencias impartidas

Ciudad de celebracién: Zaragoza, Espafia

Fecha de celebracién: 09/07/2008

Entidad organizadora: Instituto de Biocomputacién y Fisica de Sistemas Complejos

Titulo del trabajo: Coloquio en la Universidad Libre de Berlin: A Primer in Density Functional Theory”
Nombre del evento: Coloquio

Tipo de evento: Conferencias impartidas

Ciudad de celebracion: Berin, Alemania

Fecha de celebracién: 22/06/2006

Entidad organizadora: Universidad Libre de Berlin
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Ciudad entidad organizadora: Berlin, Alemania

Gestion de I+D+i y participacion en comités cientificos

Organizacion de actividades de |+D+i

1 Titulo de la actividad: 9th School and Workshop on Time Dependent Density Functional Theory
Tipo de actividad: Organizacién de congresos Ambito geografico: Internacional no UE
Entidad convocante: Benasque Center for Science Tipo de entidad: Fundacion
Ciudad entidad convocante: Benasque, Espaina
Fecha de inicio-fin: 19/10/2022 - 27/10/2022 Duracioén: 10 dias

2 Titulo de la actividad: 8th School and Workshop on Time Dependent Density Functional Theory
Tipo de actividad: Organizacién de congresos Ambito geografico: Internacional no UE
Entidad convocante: Benasque Center for Science Tipo de entidad: Fundacién
Ciudad entidad convocante: Benasque, Espaina
Fecha de inicio-fin: 20/08/2018 - 31/12/2018 Duracién: 11 dias

3 Titulo de la actividad: 7th School and Workshop on Time Dependent Density Functional Theory, Centro de
Ciencias Pedro Pascual, Benasque, Spain

Tipo de actividad: Organizacién de congresos Ambito geografico: Internacional no UE
Fecha de inicio-fin: 11/09/2016 - 23/09/2016 Duracién: 12 dias

4 Titulo de la actividad: 19th ETSF Workshop on Electronic Excitations: Complex systems in Biology and

Nanoscience
Tipo de actividad: Workshop Ambito geografico: Internacional no UE
Entidad convocante: European Theoretical Tipo de entidad: Red de Investigadores Europea

Spectroscopy Facility
Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragon, Espafa
Fecha de inicio-fin: 23/09/2014 - 26/09/2014

5 Titulo de la actividad: European School on Molecular Excited States
Tipo de actividad: School Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: CECAM Tipo de entidad: Centro de 1+D
Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragon, Espaina
Fecha de inicio-fin: 05/05/2014 - 09/05/2014

6 Titulo de la actividad: VI International Conference BIFI 2014: Exploring the role of computation in Science:
from Biology to Physics

Tipo de actividad: Conferencia Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: Instituto de Biocomputacion y Tipo de entidad: Instituto Universitario de
Fisica de Sistemas Complejos Investigacion

Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragon, Espafa
Fecha de inicio-fin: 22/01/2014 - 24/01/2014

7 Titulo de la actividad: 6th School & Workshop on Time-Dependent Density-functional Theory: Prospects
and Applications

Tipo de actividad: School and Workshop Ambito geografico: Internacional no UE
Entidad convocante: Benasque Center for Science Tipo de entidad: Fundacién
Ciudad entidad convocante: Benasque (Huesca), Aragon, Espafia
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Fecha de inicio-fin: 04/01/2014 - 18/01/2014

Titulo de la actividad: Molecular Excited States

Tipo de actividad: School Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: CECAM Tipo de entidad: Centro de |1+D
Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragén, Espana

Fecha de inicio-fin: 08/04/2013 - 12/04/2013

Titulo de la actividad: VI National Conference BIFI 2013

Tipo de actividad: Conferencia Ambito geografico: Nacional
Entidad convocante: Instittuto de Biocomputacion y Tipo de entidad: Instituto Universitario de
Fisica de Sistemas Complejos (BIFI) Investigacion

Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragén, Espaia
Fecha de inicio-fin: 30/01/2013 - 02/02/2013

Titulo de la actividad: Molecular Excited States

Tipo de actividad: School Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: CECAM Tipo de entidad: Centro de |1+D
Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragon, Espafa

Fecha de inicio-fin: 04/06/2012 - 08/06/2012

Titulo de la actividad: 5th School & Workshop on Time-Dependent Density-functional Theory: Prospects
and Applications

Tipo de actividad: Escuela & Workshop Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: Benasque Center for Science Tipo de entidad: Fundacion
Ciudad entidad convocante: Benasque (Huesca), Aragon, Espafa

Fecha de inicio-fin: 03/01/2012 - 17/01/2012

Titulo de la actividad: CECAM Tutorial: Basic techniques and tools for the development of atomic-scale
software

Tipo de actividad: Tutorial Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: CECAM Tipo de entidad: Centro de |1+D
Ciudad entidad convocante: Zaragoza, Aragon, Espana

Fecha de inicio-fin: 21/06/2010 - 25/06/2010

Titulo de la actividad: Young Researcher's Meeting
Tipo de actividad: Workshop Ambito geografico: Unién Europea

Entidad convocante: European Theoretical Tipo de entidad: Red de Investigadores Europea
Spectroscopy Facility

Ciudad entidad convocante: Berlin, Alemania
Fecha de inicio-fin: 13/06/2009 - 18/06/2009

Titulo de la actividad: CECAM Tutorial: Basic techniques and tools for the development of atomic-scale
software

Tipo de actividad: Tutorial Ambito geografico: Unién Europea
Entidad convocante: CECAM Tipo de entidad: Centro de 1+D
Ciudad entidad convocante: Lyon, Francia

Fecha de inicio-fin: 11/02/2008 - 15/02/2008
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Gestion de [+D+i

Nombre de la actividad: Direccion del Zaragoza Scientific Center for Advanced Modeling
Tipologia de la gestion: Gestion de eventos organizados

Funciones desempeiadas: Director

Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza

Fecha de inicio: 01/01/2015 Duracion: 3 afos

Otros méritos

Estancias en centros publicos o privados

1 Entidad de realizacion: Instituto Max-Planck para la Tipo de entidad: Organismo Publico de

Estructura y Dinamica de la Materia Investigacion
Ciudad entidad realizacion: Hamburgo, Alemania
Fecha de inicio-fin: 05/01/2017 - 29/06/2017 Duracion: 6 meses

Entidad financiadora: Ministerio de Economia y Competitividad
Nombre del programa: Salvador de Madariaga
Objetivos de la estancia: Invitado/a

2 Entidad de realizacién: Donostia International Tipo de entidad: Organismo Publico de
Physics Center Investigacion
Ciudad entidad realizacion: San Sebastian, Pais Vasco, Espafa
Fecha de inicio-fin: 01/06/2003 - 31/12/2003 Duracioén: 7 meses

Nombre del programa: Estancia FPU
Objetivos de la estancia: Doctorado/a

3 Entidad de realizacion: Universidad de Zaragoza  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacion: Zaragoza, Aragon, Espafna
Fecha de inicio: 01/10/2009 Duracion: 5 meses
Objetivos de la estancia: Invitado/a
Tareas contrastables: Investigacion

4 Entidad de realizacion: University of Washington  Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacion: Seattle, Estados Unidos de América
Fecha de inicio: 01/07/2001 Duracién: 4 meses
Nombre del programa: Estancia FPU
Objetivos de la estancia: Invitado/a
Tareas contrastables: Investigacion

5 Entidad de realizacion: Queen's University Tipo de entidad: Universidad
Ciudad entidad realizacion: Kingston, Canada
Fecha de inicio: 01/09/2000 Duracion: 4 meses

Nombre del programa: Estancia FPU
Objetivos de la estancia: Invitado/a
Tareas contrastables: Investigacion
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Sociedades cientificas y asociaciones profesionales

Nombre de la sociedad: Real Sociedad Espafola de Fisica
Ciudad entidad afiliaciéon: Espana

Periodos de actividad investigadora, docente y de transferencia del conocimiento

Entidad acreditante: CNEAI Tipo de entidad: Agencia Estatal
Fecha de obtencion: 2012

Resumen de otros méritos

=

Descripcion del mérito: Premio especial del jurado en el XIX Certamen Universitario
“Arguimedes” (direccion de Trabajo de Fin de Grado)

Entidad acreditante: Ministerio de Universidades Tipo entidad: Ministerio
Fecha de concesion: 2022

Descripcion del mérito: Miembro asociado y "beamline coordinator" de la European Theoretical
Spectroscopy Facility (ETSF)

Entidad acreditante: European Theoretical Spectroscopy Facility (ETSF)
Fecha de concesioén: 22/10/2010

Descripcion del mérito: Colaborador extraordinario del Departamento de Fisica Teorica de a Universidad
de Zaragoza

Entidad acreditante: Universidad de Zaragoza Tipo entidad: Universidad
Ciudad entidad acreditante: Zaragoza, Aragoén, Espafa
Fecha de concesion: 16/09/2010
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