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LOURDES GRACIA EDO

Apellidos: GRACIA EDO
Nombre: LOURDES

DNI: 52942227E

ORCID: 0000-0001-9684-2568
ResearcherlD: A-7978-2013
ScopusID: 6603803796

Fecha de nacimiento: 28/03/1978

Sexo: Mujer

Nacionalidad: Espaina

Pais de nacimiento: Espaia

Direccién de contacto: Departament de Quimica Fisica. Universitat de Valéncia
Cédigo postal: 46100

Pais de contacto: Espaia

Ciudad de contacto: Burjassot

Teléfono fijo: 963543343 - 43343
Correo electronico: lourgrae@uv.es

Situacion profesional actual

Entidad empleadora: Universitat de Valéncia
Departamento: FACULTAD DE QUIMICA, QUIMICA FiSICA
Categoria profesional: TITULAR DE UNIVERSIDAD
Ciudad entidad empleadora: Burjassot, Espafa

Teléfono: 963543343 - 43343 Correo electronico: lourgrae@uv.es
Fecha de inicio: 16/11/2020
Modalidad de contrato: Funcionario/a Régimen de dedicacion: Tiempo completo

Primaria (Cod. Unesco): 221000 - Quimica fisica

Funciones desempefiadas: CUMPLIMENTE LA DEDICACION PROFESIONAL EN EL APARTADO
DE TEXTOS DEL CURRICULUM

Cargos y actividades desempeiiados con anterioridad

Entidad empleadora Categoria profesional Fecha
de inicio

1 | Universitat de Valéncia Profesor Ayudante Doctor 19/09/2016

2 | Universitat Jaume | Personal Investigador Contratado Doctor | 19/02/2014

3 | Instituto de Quimica. Universidade Ayuda PostDoctoral de CNPq 01/04/2013

Federal de Séo Carlos. Brasil

4 | Universitat Jaume | Personal Investigador Contratado Doctor | 01/11/2012

5 | Universitat Jaume | Ayuda Postdoctoral 01/07/2009
Ministerio de Educacion y
Ciencia:CONSOLIDER-INGENIO.
Proyecto MALTA

6 [ Universitat de Valéncia Profesor Asociado 10/01/2011
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Entidad empleadora Categoria profesional Fecha
de inicio
7 | Universitat Jaume | Ayuda Postdoctoral en centros de 01/07/2007

Investigacion de Excelencia de la
Comunidad Valenciana (APOSTD/2007

8 [ Universitat Jaume | Beca de Continuidad de la Actividad 01/07/2005
Investigadora

9 | Universitat Jaume | Becaria predoctoral FPI del Ministerio de | 01/07/2001
Ciencia y Tecnologia

10 | Universitat Jaume | Beca (Fundacion Bancaixa) 01/01/2001

1 Entidad empleadora: Universitat de Valéncia
Categoria profesional: Profesor Ayudante Doctor
Fecha de inicio-fin: 19/09/2016 - 15/11/2020 Duracion: 4 afios - 1 mes - 28 dias

2 Entidad empleadora: Universitat Jaume |
Categoria profesional: Personal Investigador Contratado Doctor
Fecha de inicio-fin: 19/02/2014 - 19/09/2016 Duracién: 2 afos - 7 meses - 1 dia

3 Entidad empleadora: Instituto de Quimica. Universidade Federal de S&o Carlos. Brasil
Categoria profesional: Ayuda PostDoctoral de CNPq
Fecha de inicio-fin: 01/04/2013 - 28/02/2014 Duracién: 11 meses

4 Entidad empleadora: Universitat Jaume |
Categoria profesional: Personal Investigador Contratado Doctor
Fecha de inicio-fin: 01/11/2012 - 06/03/2013 Duracién: 4 meses - 6 dias

5 Entidad empleadora: Universitat Jaume |

Categoria profesional: Ayuda Postdoctoral Ministerio de Educacion y
Ciencia:CONSOLIDER-INGENIO. Proyecto MALTA

Fecha de inicio-fin: 01/07/2009 - 20/10/2012 Duracion: 3 afnos - 3 meses - 20
dias

6 Entidad empleadora: Universitat de Valéncia
Categoria profesional: Profesor Asociado
Fecha de inicio-fin: 10/01/2011 - 10/04/2011 Duracion: 3 meses - 1 dia

7 Entidad empleadora: Universitat Jaume |

Categoria profesional: Ayuda Postdoctoral en centros de Investigacion de Excelencia de la
Comunidad Valenciana (APOSTD/2007
Fecha de inicio-fin: 01/07/2007 - 30/06/2009 Duracion: 2 afios

8 Entidad empleadora: Universitat Jaume |
Categoria profesional: Beca de Continuidad de la Actividad Investigadora
Fecha de inicio-fin: 01/07/2005 - 30/06/2007 Duracion: 2 afios

9 Entidad empleadora: Universitat Jaume |
Categoria profesional: Becaria predoctoral FPI del Ministerio de Ciencia y Tecnologia
Fecha de inicio-fin: 01/07/2001 - 30/06/2005 Duracidn: 4 afios
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10 Entidad empleadora: Universitat Jaume |
Categoria profesional: Beca (Fundaciéon Bancaixa)
Fecha de inicio-fin: 01/01/2001 - 01/07/2001 Duracion: 6 meses - 1 dia
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Formacion académica recibida

Titulacion universitaria

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

Titulacién universitaria: Diplomatura / Licenciatura / Grado
Nombre del titulo: Licenciatura Quimica

Entidad de titulacion: Universitat Jaume |

Fecha de titulaciéon: 06/10/2000

Doctorados

Entidad de titulacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Universidad
Fecha de titulacién: 23/06/2005

Titulo de la tesis: ESTUDIOS TEORICOS DE ESTRUCTURAS CRISTALINAS Y OXIDOS METALICOS.
EFECTO DE LA PRESION, PROCESOS DE DIFUSION Y REACTIVIDAD QUIMICA

Director/a de tesis: Juan Andrés Bort; Armando Beltran Flors

Otra formacion universitaria de posgrado

Tipo de formacion: Postgrado

Titulacion de posgrado: Formacion Especializada - Diploma de Estudios Avanzados (DEA)
Facultad, instituto, centro: Universitat Jaume |

Fecha de titulacion: 07/02/2003

Conocimiento de idiomas

Idioma Comprension Comprension Interaccion oral Expresion oral |Expresion escrita
auditiva de lectura
Catalan Cc2 Cc2 Cc2 Cc2 Cc2
Inglés B2 B2 B2 B2 B2
Franceés B1 B1 B1 B1 B2
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Actividad docente

Direccion de tesis doctorales y/o proyectos fin de carrera

1 Titulo del trabajo: Surface chemistry of SnO2 through first-principles calculations
Tipo de proyecto: Trabajo de Master o de Tercer ciclo de 12 o mas créditos
Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia
Ciudad entidad realizaciéon: Espafna
Alumno/a: Eduardo Ortega de los Rios
Calificacion obtenida: Sobresaliente
Fecha de defensa: 2023

2 Titulo del trabajo: Estudio tedrico del mecanismo dual de la fructosa-1,6bifosfato aldolasa/fosfatasa
Tipo de proyecto: Trabajo Fin de Grado
Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia
Ciudad entidad realizacion: Espana
Alumnol/a: Valentin Gradisteanu
Calificacion obtenida: Sobresaliente
Fecha de defensa: 2022

3 Titulo del trabajo: Estudio tedrico de la oxidacion de metanol utilizando éxido de vanadio soportado como
catalizador

Tipo de proyecto: Trabajo Fin de Grado
Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia
Ciudad entidad realizacion: Espafa
Alumnol/a: Sofia Hidelgar Casal Garcia
Calificacion obtenida: Notable

Fecha de defensa: 2022

4 Titulo del trabajo: Estudio tedrico de la catalisis por agua de la reaccion del NH3 con MO+
Tipo de proyecto: Trabajo Fin de Grado
Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia
Ciudad entidad realizacion: Espafa
Alumnol/a: Alvaro Royo de Larios
Fecha de defensa: 2022

5 Titulo del trabajo: Reciclaje de desechos plasticos
Tipo de proyecto: Trabajo Fin de Grado
Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia
Ciudad entidad realizacién: Espafa
Alumno/a: Jimena Jiménez Rodrigo
Calificacién obtenida: Notable
Fecha de defensa: 2022

6 Titulo del trabajp: Investi’gagao Tedrico-Experimental do Efeito da Dopagem nas Propriedades Estructurais e
Electronicas do Oxido de Indio

Tipo de proyecto: Tesis Doctoral
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Entidad de realizacion: Universidade Federal de Uberlandia, Brasil
Ciudad entidad realizacion: Brasil

Alumno/a: Samantha Custédio Silva Lemos

Calificacion obtenida: Sobresaliente cum laude

Fecha de defensa: 2021

Titulo del trabajo: Doping and phase transitions processes on semiconductors and vibrational properties in
complex glasses: A theoretical and experimental investigation

Tipo de proyecto: Tesis Doctoral

Entidad de realizacion: Universitat Jaume |
Ciudad entidad realizacién: Espana
Alumno/a: Eduardo de Oliveira Gomes
Calificacién obtenida: Sobresaliente cum laude
Fecha de defensa: 2021

Titulo del trabajo: Estudio Teodrico de la Catalisis por Agua de Procesos Tautoméricos
Tipo de proyecto: Trabajo Fin de Grado

Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia

Ciudad entidad realizacién: Espafa

Alumnol/a: Elena Martinez Bautista

Calificacion obtenida: Notable

Fecha de defensa: 2020

Titulo del trabajo: Morfologia y propiedades estructurales de 6xidos metalicos complejos: un enfoque tedrico y
experimental

Tipo de proyecto: Tesis Doctoral

Entidad de realizacion: Jaume |

Ciudad entidad realizaciéon: Espana
Alumno/a: Marisa Carvalho de Oliveira
Calificacion obtenida: Sobresaliente cum laude
Fecha de defensa: 2018

Participacion en proyectos de innovacion docente

il

Titulo del proyecto: Cémo se puede favorecer el aprendizaje en las sesiones practicas de quimica-fisica al
laboratorio

Tipo de participacion: Miembro de equipo
Tipo duracion relacion laboral: De duracion indeterminada o indefinida
Nombre del investigador/a principal (IP): Marta feliz

Entidad financiadora: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Entidad/es participante/s:
Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos

Tipo de convocatoria: Competitivo
Fecha de inicio-fin: 19/02/2004 - 30/07/2004 Duracioén: 5 meses - 12 dias
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Participacion en congresos con ponencias orientadas a la formacion docente

1 Nombre del evento: INDOQUIM. Innovacion Docente en Quimica 2023
Tipo de evento: Congreso
Tipo de participacion: Participativo - Poster
Ciudad de celebracion: Valencia, Espafia
Fecha de presentacién: 2023
Tutoria de practicas académicas externas y cooperacion con secundaria.

2 Nombre del evento: ESCUELA ESPANOLA DE ALTAS PRESIONES 2021
Tipo de evento: Congreso
Tipo de participacién: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
Ciudad de celebracion: Espana
Fecha de presentacién: 2021
Calculation of equations of state, thermodynamic properties and phase transitions in SnO2.

Experiencia cientifica y tecnoldégica

Actividad cientifica o tecnolégica

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

1 Nombre del proyecto: Estudio combinado tedrico-experimental sobre la transformacién sostenible de
sustratos organicos catalizada por 6xidos y sulfuros de molibdeno y wolframio

Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Desconocido

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort y Rosa Llusar Barelles
Entidad/es financiadorals:

MINISTERIO DE CIENCIA, INNOVACION Y Tipo de entidad: Administraciones Publicas
UNIVERSIDADES

Ciudad entidad financiadora: Espaina

Céd. segun financiadora: PID2022-141089NB-100

Fecha de inicio-fin: 01/09/2023 - 31/08/2026 Duracién: 3 afios
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 150.000 €

2 Nombre del proyecto: Disefio de nuevos catalizadores polimetélicos para la transformacion sostenible de
sustratos organicos combinando teoria y experimento (DICATPOL)

Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacién: Desconocido

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort y Rosa Llusar Barelles
Entidad/es financiadoral/s:

Conselleria d'Innovacio, Universitats, Ciéncia i Tipo de entidad: Comunidades Auténomas
Societat Digital de la Generalitat Valenciana
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Ciudad entidad financiadora: Espana

Céd. segun financiadora: CIAICO/2021/122

Fecha de inicio-fin: 01/01/2022 - 31/12/2024 Duracion: 3 afos
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 79.500 €

3 Nombre del proyecto: Aproximaciones racionales para el disefio de nuevos materiales mediante la
combinacion de teoria y experimento. Rational Approaches toward the Design of New Materials by
Combining Theory and Experiment (APDEMAT_THEOEXP)

Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizacion: Desconocido

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort y Rosa Llusar Barelles
N° de investigadores/as: 6

Entidad/es financiadoral/s:

Ministerio de Economia y Competitividad Tipo de entidad: Ministerios

Ciudad entidad financiadora: Espaina

Cod. segun financiadora: PGC2018-094417-B-100

Fecha de inicio-fin: 01/01/2019 - 30/06/2022 Duracioén: 3 afios - 6 meses
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 114.950 €

4 Nombre del proyecto: PROGRAMA GRUPS D'INVESTIGACIO ACTIUS EN CAPTACIO DE RECURSOS
PLA ESTATAL [+D+l CODI GRUP 024

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacion: Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort

Entidad/es financiadorals:

Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Espafna

Céd. segun financiadora: GACUJI/2019/08

Fecha de inicio-fin: 01/01/2019 - 31/12/2019 Duracién: 1 ano
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 6.266,7 €

5 Nombre del proyecto: Caminos de minima energia libre en reacciones enzimaticas. Aplicacion a la
CASPASA-1

Entidad de realizacion: Universitat de Valéncia Tipo de entidad: Universidad

Ciudad entidad realizaciéon: Desconocido

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): IAaki Tufién

N° de investigadores/as: 3

Entidad/es financiadoral/s:

Generalitat Valenciana Tipo de entidad: Comunidades Auténomas
Ciudad entidad financiadora: Espana

Céd. segun financiadora: AIC0O/2018/238

Fecha de inicio-fin: 01/01/2018 - 31/12/2019 Duracion: 2 afos
Entidad/es participante/s: Universitat de Valéncia

Cuantia total: 39.200 €
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6 Nombre del proyecto: Disefio racional de materiales a escala micro, nano y clister basados en metales
del grupo seis para aplicaciones en catalisis y fotocatalisis mediante combinacién de teoria y experimentos

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacion: Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Manuel Andrés Bort
Entidad/es financiadorals:

Ministerio de Economia y Competitividad Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: Espana

Céd. segun financiadora: CTQ2015-65207-P

Fecha de inicio-fin: 01/03/2016 - 31/12/2018 Duracién: 2 afios - 10 meses
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 87.145 €

7 Nombre del proyecto: Simulaciones Moleculares en Catalisis. Desarrollos Metodoldgicos y Aplicaciones
en Biocatalisis y Nanomateriales (SIMONANO)

Entidad de realizacién: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacion: Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort

Entidad/es financiadoral/s:

Ministerio de Economia y Competitividad Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: Espaina

Cad. segun financiadora: CTQ2012-36253-C03-02

Fecha de inicio-fin: 01/01/2013 - 31/12/2015 Duracion: 3 afos
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 50.310 €

8 Nombre del proyecto: Modelizacion computacional de la catalisis biologica. Aplicaciones en biomedicina y
biotecnologia.

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacion: Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Vicente Moliner Ibafez

Entidad/es financiadora/s:

Ministerio de Economia y Competitividad Tipo de entidad: Ministerios
Ciudad entidad financiadora: Espana

Céd. segun financiadora: ctq2009-14541-C0O2- 01/BQU

Fecha de inicio-fin: 01/01/2010 - 31/12/2012 Duracién: 3 afios
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 247.324 €

9 Nombre del proyecto: Estructura, estabilidad y propiedades de 6xidos metalicos mixtos con estructura
ABO3 y ABO4 a alta presion

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacion: Espafa

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Armando Beltran Flors

Entidad/es financiadoral/s:

Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Espafia

Céd. segun financiadora: P1.1B2009-08
Fecha de inicio-fin: 15/12/2009 - 14/12/2012 Duracion: 3 afios
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Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |
Cuantia total: 31.000 €

Nombre del proyecto: Grupo Espafol de altas presiones - Materia a Alta Presién (MALTA)
Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacion: Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort

Entidad/es financiadoral/s:

Ministerio de Educacion y Ciencia. Tipo de entidad: Otros organismos
Consolider-Ingenio2010

Ciudad entidad financiadora: Desconocido

Céd. segun financiadora: CSD2007-00045

Fecha de inicio-fin: 01/10/2007 - 30/09/2012 Duracién: 5 afios
Entidad/es participante/s: Universidad Complutense de Madrid
Cuantia total: 123.480 €

Nombre del proyecto: Estudios te6ricos computacionales de sistemas quimicos en fases condensadas.
Célculos QM/MM de reacciones en sistemas bioldgicos y en sdlidos.

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizaciéon: Espafna

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Vicente Moliner Ibafiez

Entidad/es financiadorals:

Generalitat Valenciana Tipo de entidad: Comunidades Autdbnomas
Ciudad entidad financiadora: Espafa

Caod. segun financiadora: ACOMP/2011/038

Fecha de inicio-fin: 01/01/2011 - 31/12/2011 Duracion: 1 afo
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 5.000 €

Nombre del proyecto: Modelizacidén computacional de la catalisis biologica. Aplicaciones en biomedicina y
biotecnologia

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizaciéon: Espana

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort

Entidad/es financiadoral/s:

Generalitat Valenciana Tipo de entidad: Comunidades Autdbnomas
Ciudad entidad financiadora: Espana

Céd. segun financiadora: ACOMP/2009/121

Fecha de inicio-fin: 01/01/2009 - 31/12/2009 Duracién: 1 afio
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 10.000 €

Nombre del proyecto: Estudios tedricos computacionales de sistemas quimicos en fases condensadas.
Célculos QM/MM de reacciones en sistemas bioldgicos y en sélidos.

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacién: Espafa

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Juan Andrés Bort

Entidad/es financiadoral/s:

MEC - Ministerio de Educacion y Ciencia Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Desconocido
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Céd. segun financiadora: CTQ2006-15447-C02-01

Fecha de inicio-fin: 01/10/2006 - 30/09/2009 Duracién: 3 afios
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 72.600 €

Nombre del proyecto: Estudio tedrico de la respuesta de los éxidos de wolframio, titanio y estafio a la
insercion y/o difusién de iones alcalinos

Entidad de realizacion: Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad realizacién: Espafa

Nombres investigadores principales (IP, Co-IP,...): Armando Beltran Flors

Entidad/es financiadoral/s:

Universitat Jaume | Tipo de entidad: Otros organismos
Ciudad entidad financiadora: Espafia

Céd. segun financiadora: P1-1B2005-20

Fecha de inicio-fin: 01/12/2005 - 30/11/2008 Duracién: 3 afios
Entidad/es participante/s: Universitat Jaume |

Cuantia total: 18.900 €

Actividades cientificas y tecnolégicas

Produccion cientifica

Publicaciones, documentos cientificos y técnicos

&
=

Josiane C. Souza; Samantha C. S. Lemos; Marcelo Assis, Carlos H. M. Fernandes; Lara K. Ribeiro; Yeison
Nufez-de la Rosa; Marcio D. Teodoro; Lourdes Gracia; Juan Andrés; Lucia H. Mascaro; Elson Longo. Boosted
Photocatalytic Activities of Ag2CrO4 through Eu3+-Doping Process. Acs Omega. 9 - 33, pp. 35537 - 35547.
(Estados Unidos de América): American Chemical Society, 2024. ISSN 2470-1343

DOI: https://doi.org/10.1021/acsomega.4c02683

Handle: https://hdl.handle.net/10550/109012

Tipo de produccion: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicion de firma: 0

N° total de autores: 11

Marisa C. Oliveira; Elson Longo; Renan A. P. Ribeiro; Samantha C. S. Lemos; Juan Andrés; Lourdes Gracia.
First-principles study on the stability, electronic structure, and band alignment of AQNbO3 surfaces: Understanding
the adsorption process of H20 and O2. Computational Materials Science. 246 - 113398, pp. 1 - 30. (Holanda):
2024. ISSN 0927-0256

DOI: https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2024.113398

Handle: https://hdl.handle.net/10550/109001

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicioén de firma: 0

N° total de autores: 6

Daniela E. Ortega; Lourdes Gracia; Diego Cortés-Arriagada. How does the SiO2-supported nickel catalyst improve
the ethylenepolymerization process? Insights from DFT studies. Molecular Catalysis. 549 - 113509, (Holanda):
2023. ISSN 2468-8231

DOI: https://doi.org/10.1016/j.mcat.2023.113509
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Handle: https://hdl.handle.net/10550/97106
Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 3.9

Posicion de publicacion: 73

82923db847ab6125ea68bba591bff2f7

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 178

4 Felipe Lipsky; Luis H. S. Lacerda; Lourdes Gracia; Beatriz G. Foschiani; Marcelo Assis; Ménica Oliva; Elson
Longo; Juan Andrés; Miguel A. San-Miguel. A Tale of Reactive Oxygen Species on the Ag3P04(110) Surface.
Journal of physical chemistry. C.127 - 48, pp. 23235 - 23245. (Estados Unidos de América): American Chemical
Society, 2023. ISSN 1932-7447

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.3c06321
Handle: https://hdl.handle.net/10550/98157
Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

N° total de autores: 9

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 3.3

Posicién de publicacion: 82

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 178

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE,

MULTIDISCIPLINARY
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 439

indice de impacto: 3.3
Posicion de publicacion: 196

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 3.3
Posicién de publicacion: 79

Categoria: NANOSCIENCE & NANOTECHNOLOGY
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 141

5 R. A C. Amoresi; R. C. de Oliveira; L. Cichetto Jr.; P. M. Desimone; C. M. Aldao; M. A. Ponce; L. Gracia; J. R.
Sambrano; E. Longo; J. Andres; A. Z. Simoes. Pure and Ni20O3-decorated CeO2 nanoparticles applied as CO gas
sensor: Experimental and theoretical insights. Ceramics International. 48, pp. 14025. (Reino Unido): 2022. ISSN
0272-8842

DOI: https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2022.01.286

L]

Tipo de produccioén: Articulo cientifico
Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 5.2

Posicién de publicacion: 3

Tipo de soporte: Revista

Categoria: MATERIALS SCIENCE, CERAMICS
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 29

M. M. Teixeira; L. C. Santos; A. C. M. Tello; P. B. Almeida; J. S. da Silva; L. Laier; L. Gracia; M. D. Teodoro;

L. F. da Silva; J. Andrés; E. Longo.a — Ag2WO4 under microwave, electron beam and femtosecond laser
irradiations: Unveiling the relationship between morphology and photoluminescence emissions. Journal of Alloys
and Compounds. 903, pp. 163840. (Suiza): 2022. ISSN 0925-8388

DOI: https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2022.163840
Handle: https://hdl.handle.net/10550/104983
Tipo de produccioén: Articulo cientifico

Posicion de firma: 0

N° total de autores: 11

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 6.2
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Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL

Revista dentro del 25%: No
FECYT

[N OVACTON



M C
A V N CURRICULUM VITAE NORMALIZADO

Posicion de publicacion: 45

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 6.2
Posicion de publicacion: 91

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 6.2
Posicion de publicacion: 8

82923db847ab6125ea68bba591bff2f7

Num. revistas en cat.: 161

Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 344

Categoria: METALLURGY & METALLURGICAL
ENGINEERING

Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 79

7 S.C.S.Lemos; T. K. L. Rezende; M. Assis; F. C. Romeiro; D. A. Peixoto; E. O. Gomes; G. M. Jacobsen; M. D.
Teodoro; L. Gracia; J. L. Ferrari; E. Longo; J. Andrés; R. C. de Lima. Efficient Ni and Fe doping process in ZnO
with enhanced photocatalytic activity: A theoretical and experimental investigation. Materials Research Bulletin.
152, pp. 111849. (Estados Unidos de América): Elsevier, 2022. ISSN 0025-5408

DOI: https://doi.org/10.1016/j.materresbull.2022.111849
Tipo de produccion: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 5.4
Posicion de publicacion: 108

Tipo de soporte: Revista

Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 344

8 E. O. Gomes; A. F. Gouveia; L. Gracia; A. Lobato; J. M. Recio; J. Andrés. A Chemical-Pressure-Induced Phase
Transition Controlled by Lone Electron Pair Activity. Journal Of Physical Chemistry Letters. 13 - 42, pp. 9883 -
9888. (Estados Unidos de América): 2022. ISSN 1948-7185

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jpclett.2c02582
Handle: https://hdl.handle.net/10550/104974
Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

N° total de autores: 6

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 5.7

Posicién de publicacion: 52

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 5.7
Posicién de publicacién: 99

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 5.7
Posicién de publicacion: 5

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 5.7
Posicion de publicacion: 45

SET o f  GOBERNO MINISTERIO

b3 "Q DE ESPANA DE CIENCIA, INNOVACION
) ¥ UNIVERSIDADES

=

L]

14

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 161

Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 344

Categoria: PHYSICS, ATOMIC, MOLECULAR &
CHEMICAL

Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 35

Categoria: NANOSCIENCE & NANOTECHNOLOGY
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 108
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Roman Alvarez-Roca; Amanda Fernandes Gouveia; Camila Cristina de Foggi; Pablo Santana Lemos; Lourdes
Gracia; Luis Fernando da Silva; Carlos Eduardo Vergani; Miguel San-Miguel; Elson Longo; Juan Andrés. Selective
Synthesis of a-, -, and y-Ag2WO4 Polymorphs: Promising Platforms for Photocatalytic and Antibacterial Materials.
Inorganic Chemistry. 60, pp. 1062 - 1079. (Estados Unidos de América): American Chemical Society, 2021. ISSN

L]

0020-1669

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.inorgchem.0c03186
Tipo de produccion: Articulo cientifico

Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 5.436

Posicion de publicacion: 5

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, INORGANIC & NUCLEAR
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 46

10 Eduardo O. Gomes; Benjamin J.A. Moulton; Thiago R. Cunha; Lourdes Gracia; Paulo S. Pizani; Juan Andrés.
Identifying and explaining vibrational modes of sanbornite (low-BaSi205) and Ba5Si8021: A joint experimental and
theoretical study. Spectrochimica Acta Part A-Molecular and Biomolecular Spectroscopy. 248 - 119130, (Reino

Unido): 2021. ISSN 1386-1425

DOI: https://doi.org/10.1016/j.saa.2020.119130
Handle: https://hdl.handle.net/10550/104908
Tipo de produccion: Articulo cientifico
Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 4.831
Posicion de publicacion: 5

Tipo de soporte: Revista

Categoria: SPECTROSCOPY
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 43

11 L.X Lovisa; E. O. Gomes; L. Gracia; A.A.G. Santiago; M. Siu Li; J.Andres; E. Longo; M.R.D. Bomio; F.V. Motta.
Integrated experimental and theoretical study on the phase transition and photoluminescent properties of
ZrO2:xTb3+(x=1, 2, 4 and 8 mol%). Materials Research Bulletin. 145 - 111532, (Estados Unidos de América):

Elsevier, 2021. ISSN 0025-5408

DOI: https://doi.org/10.1016/j.materresbull.2021.111532

Tipo de produccion: Articulo cientifico
Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 5.6
Posicion de publicacion: 110

Tipo de soporte: Revista

Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 345

12 B. J. A. Moulton; E. O. Gomes; T. R. Cunha; Carsten Doerenkamp; L. Gracia; H. Eckert; J. Andrés; P. S. Pizani.
A theoretical and experimental investigation of hetero- versus homo-connectivity in barium silicates.American
Mineralogist. 107, pp. 716 - 728. (Estados Unidos de América): 2021. ISSN 0003-004X

DOI: https://doi.org/10.2138/am-2021-7910
Tipo de produccion: Articulo cientifico
Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 3.066
Posicioén de publicacion: 10

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 3.066
Posicion de publicacion: 39
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Tipo de soporte: Revista

Categoria: MINERALOGY
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 30

Categoria: GEOCHEMISTRY & GEOPHYSICS
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 87
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14

15

16
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Daniel Diaz-Anichtchenko; Lourdes Gracia; Daniel Errandonea. Density-functional study of pressure-induced
phase transitions and electronic properties of Zn2V207. Rsc Advances. 11, pp. 10401 - 10415. (Reino Unido):
2021. ISSN 2046-2069

DOI: https://doi.org/10.1039/d1ra01413g

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicioén de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, MULTIDISCIPLINARY
indice de impacto: 4,036 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 75 Num. revistas en cat.: 179

Amanda F. Gouveia; Lourdes Gracia; Elson Longo; Miguel A. San-Miguel; Juan Andrés. Modulating the properties
of multifunctional semiconductors by means of morphology: Theory meets experiments. Computational Materials
Science. 118 - 110217, (Holanda): 2021. ISSN 0927-0256

DOI: https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2020.110217

Tipo de produccioén: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

indice de impacto: 3,572 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 184 Num. revistas en cat.: 345

M. Teixeira; Y. G. Gobato; L. Gracia; L. F. da Silva; W. Avansi Jr; M. Assis; R. C de Oliveira; G. A. Prando; J.
Andrés; E. Longo. Towards a white-emitting phosphor Ca10V6025 based material. Journal of Luminescence. 220,
pp- 116990. (Holanda): 2020. ISSN 0022-2313

DOI: https://doi.org/10.1016/j.jlumin.2019.116990

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicioén de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: OPTICS

indice de impacto: 3.28 Revista dentro del 25%: Si
Posicion de publicacion: 24 Num. revistas en cat.: 99

C. C. De Foggi; R. C. De Oliveira; M. Assis; M. T. Fabbro; V. R. Mastelaro; C. E. Vergani; L. Gracia; J. Andrés;
E. Longo; A. L. Machado. Unvealing the role of 3-Ag2MoO4 microcrystals to the improvement of antibacterial
activity. Materials Science & Engineering C-Materials For Biological Applications. 111, pp. 35. (Holanda): 2020.
ISSN 0928-4931

DOI: https://doi.org/10.1016/j.msec.2020.110765

Handle: https://hdl.handle.net/10550/104978

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicioén de firma: 0

N° total de autores: 10

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE, BIOMATERIALS
indice de impacto: 7.328 Revista dentro del 25%: Si
Posicion de publicacion: 7 Num. revistas en cat.: 40

E. O. Gomes; L. Gracia; A. A. G. Santiago; R. L. Tranquilin; F. V. Motta; R. A. C. Amoresi; E. Longo; M. R. D.
Bomio; J. Andrés. Structure, electronic properties, morphology evolution, and photocatalytic activity in PbMoO4
and Pb1-2xCaxSrxMoO4 (x = 0.1, 0.2, 0.3, 0.4 and 0.5) solid solutions. Physical Chemistry Chemical Physics. 22 -
44, pp. 25891. (Reino Unido): 2020. ISSN 1463-9076

DOI: https://doi.org/10.1039/DOCP04596A

Handle: https://hdl.handle.net/10550/104968
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Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

N° total de autores: 9

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 3.676

Posicion de publicacion: 77

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 3.676
Posicién de publicacion: 8

82923db847ab6125ea68bba591bff2f7

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 162

Categoria: PHYSICS, ATOMIC, MOLECULAR &
CHEMICAL

Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 37

Amanda F. Gouveia; Lourdes Gracia; Elson Longo; Miguel A. San-Miguel; Juan Andrés. Modulating the properties
of multifunctional semiconductors by means of morphology: Theory meets experiments. Computational Materials

Science. 188, (Holanda): 2020. ISSN 0927-0256

DOI: https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2020.110217

Tipo de produccioén: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 3.3
Posicion de publicacion: 173

Tipo de soporte: Revista

Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 335

Marisa Carvalho Oliveira; Juan Andrés; Lourdes Gracia; Michelle Suzane M.P. de Oliveira; Jose Manuel
R. Mercury; Elson Longo; Igamira Costa Nogueira. Geometry, electronic structure, morphology, and
photoluminescence emissions of BaW1-xMox04 (x=0, 0.25, 0.50, 0.75, and 1) solid solutions: Theory and
experiment in concert. Applied Surface Science. 463, pp. 907 - 917. (Holanda): 2019. ISSN 0169-4332

DOI: https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2018.08.146
Handle: https://hdl.handle.net/10550/104892
Tipo de produccion: Articulo cientifico

Posicion de firma: 0

N° total de autores: 7

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 6.182

Posicién de publicacion: 37

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 6.182
Posicién de publicacion: 27

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 6.182
Posicion de publicacion: 17

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 6.182
Posicién de publicacion: 1
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Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 159

Categoria: PHYSICS, APPLIED
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 154

Categoria: PHYSICS, CONDENSED MATTER
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 69

Categoria: MATERIALS SCIENCE, COATINGS &
FILMS

Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 21
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20 S.C.S.Lemos;E. Nossol; J. L. Ferrari; E. O. Gomes; J. Andres; L. Gracia; I. Sorribes; R. C. Lima. Joint
Theoretical and Experimental Study on the La Doping Process in In203: Phase Transition and Electrocatalytic
Activity. Inorganic Chemistry. 58 - 17, pp. 11738 - 11750. (Estados Unidos de América): American Chemical
Society, 2019. ISSN 0020-1669

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.inorgchem.9b01728

Handle: https://hdl.handle.net/10550/104970

Tipo de produccioén: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicién de firma: 0

N° total de autores: 8

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, INORGANIC & NUCLEAR
indice de impacto: 4.825 Revista dentro del 25%: Si
Posicion de publicacion: 4 Num. revistas en cat.: 45

21 Renan A. P. Ribeiro; Marisa C. Oliveira; Alexsandro Gama de Sousa; Mauricio R. D. Bomio; Fabiana V. Motta;
Lourdes Gracia; Sergio R. de Lazaro; Elson Longo; Juan Andrés. First principle investigation of the exposed
surfaces and morphology of 3-ZnMoO4. Journal of Applied Physics. 126, pp. 235301. (Estados Unidos de
América): American Institute of Physics, 2019. ISSN 0021-8979

DOI: https://doi.org/10.1063/1.5131260

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: PHYSICS, APPLIED
indice de impacto: 2,286 Revista dentro del 25%: No
Posicion de publicacion: 70 Num. revistas en cat.: 154

22 R. L. Tranquilin; L. X. Lovisa; C. R. R. AImeida; C. A. Paskocimas; M. S. Li; M. C. Oliveira; L. Gracia; J. Andres;
E. Longo; F. V. Motta; M. R. D. Bomio. Understanding the White-Emitting CaMoO4 Co-Doped Eu3+, Tb3+, and
Tm3+ Phosphor through Experiment and Computation. Journal of physical chemistry. C.123, pp. 18536 - 18550.
(Estados Unidos de América): American Chemical Society, 2019. ISSN 1932-7447

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.9b04123

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 57 Num. revistas en cat.: 159

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 90 Num. revistas en cat.: 314

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: NANOSCIENCE & NANOTECHNOLOGY

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 44 Num. revistas en cat.: 103

23 Marcelo Assis; Marisa Carvalho de Oliveira; Thales Rafael Machado; Nadia Guerra Macedo; Jodo Paulo Campos
Costa; Lourdes Gracia; Juan Andrés; Elson Longo. In Situ Growth of Bi Nanoparticles on NaBiO3, 6-, and B-Bi203
Surfaces: Electron Irradiation and Theoretical Insights. Journal of physical chemistry. C.123, pp. 5023 - 5030.
(Estados Unidos de América): American Chemical Society, 2019. ISSN 1932-7447

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.8b11566
Tipo de produccion: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista
Posicion de firma: 0
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Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicién de publicacion: 57 Num. revistas en cat.: 159

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 90 Num. revistas en cat.: 314

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: NANOSCIENCE & NANOTECHNOLOGY

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 44 Num. revistas en cat.: 103

24 Armando Beltran; Lourdes Gracia; Juan Andrés. Polymorphs of ZnV206 under Pressure: A First-Principle
Investigation. Journal of physical chemistry. C.123, pp. 3239 - 3253. (Estados Unidos de América): American
Chemical Society, 2019. ISSN 1932-7447

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.8b12515

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 57 Num. revistas en cat.: 159

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 90 Num. revistas en cat.: 314

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: NANOSCIENCE & NANOTECHNOLOGY

indice de impacto: 4,189 Revista dentro del 25%: No

Posicién de publicacién: 44 Num. revistas en cat.: 103

25 R. A.P.Ribeiro; S. R. de Lazaro; L. Gracia; E. Longo; J. Andrés. Theoretical approach for determining the relation
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Physical Review B. 71, pp. 033407. (Estados Unidos de América): 2005. ISSN 1098-0121

DOI: https://doi.org/10.1103/PhysRevB.71.033407

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: PHYSICS, CONDENSED MATTER
indice de impacto: 3.185 Revista dentro del 25%: Si

Posicién de publicacion: 7 Num. revistas en cat.: 60
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101 L. Gracia; J. Garcia Canadas; G. Garcia-Belmonte; A. Beltran; J. Andrés; J. Bisquert. Composition Dependence of
the Energy Barrier for Lithium Diffusion in Amorphous WO3. Electrochemical and Solid State Letters. 8, (Estados
Unidos de América): 2005. ISSN 1099-0062

DOI: https://doi.org/10.1149/1.2008868

Tipo de produccién: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: ELECTROCHEMISTRY

indice de impacto: 1.97 Revista dentro del 25%: No

Posicion de publicacion: 10 Num. revistas en cat.: 21

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: MATERIALS SCIENCE,
MULTIDISCIPLINARY

indice de impacto: 1.97 Revista dentro del 25%: Si

Posicién de publicacion: 32 Num. revistas en cat.: 178

102 J. R. Sambrano; J. Andrés; L. Gracia; V. S. Safont; A. Beltran. Study of the Water-Assisted Tautomerization
between Hydrated Oxide, MO(H20)+, and Dihydroxide, M(OH) 2+, Cations (M= V, Nb and Ta). Chemical Physics
Letters. 384, pp. 56 - 62. (Holanda): 2004. ISSN 0009-2614

DOI: https://doi.org/10.1016/j.cplett.2003.11.093

Tipo de produccidn: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: PHYSICS, ATOMIC, MOLECULAR &
CHEMICAL

indice de impacto: 2.438 Revista dentro del 25%: Si

Posicion de publicacion: 8 Num. revistas en cat.: 34

103 L. Gracia; J. Andrés; J. R. Sambrano; V. S. Safont; A. Beltran. DFT study of the reaction between VO2+ and
C2H6. Organometallics. 23, pp. 730 - 739. (Estados Unidos de América): 2004. ISSN 0276-7333

DOI: https://doi.org/10.1021/om0342098

Tipo de produccion: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, INORGANIC & NUCLEAR
indice de impacto: 3.196 Revista dentro del 25%: Si

Posicion de publicacion: 8 Num. revistas en cat.: 45

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: CHEMISTRY, ORGANIC

indice de impacto: 3.196 Revista dentro del 25%: Si

Posicién de publicacion: 9 Num. revistas en cat.: 58

104 L. Gracia; M. Marqués; A. Beltran; A. Martin Pendas; J. M. Recio. Bonding and compressibility in molecular and
polymeric phases of solid CO2. Journal of physics. Condensed matter. 16, (Reino Unido): Institute of Physics
Publishing, 2004. ISSN 0953-8984

DOI: https://doi.org/10.1088/0953-8984/16/14/038

Tipo de produccioén: Articulo cientifico Tipo de soporte: Revista

Posicién de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR) Categoria: PHYSICS, CONDENSED MATTER
indice de impacto: 2.049 Revista dentro del 25%: Si

Posicién de publicacion: 15 Num. revistas en cat.: 60
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105 A. Waskowska. L. Gerward; J. Staun Olsen; M. Feliz; R. Llusar; L. Gracia; M. Marqués; J. M. Recio. High-pressure
behavior of selenium based spinels and related structures - an experimental and theoretical study. Journal of
physics. Condensed matter. 16, pp. 53 - 63. (Reino Unido): Institute of Physics Publishing, 2004. ISSN 0953-8984

DOI: hitps://doi.org/10.1088/0953-8984/16/1/006
Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicioén de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 2.049

Posicion de publicacion: 15

Tipo de soporte: Revista

Categoria: PHYSICS, CONDENSED MATTER
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 60

106 J. R. Sambrano; L. Gracia; J. Andrés; S. Berski; A. Beltran. A theoretical study on the gas phase reactions of the
anions NbO3-, NbO5- and NbO2(OH)2- with H20 and O2. Journal of Physical Chemistry A. 108, pp. 10850 -
10860. (Estados Unidos de América): 2004. ISSN 1089-5639

DOI: https://doi.org/10.1021/jp047229b
Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)
indice de impacto: 2.639

Posicion de publicacion: 27

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 106

107 L. Gracia; J. R. Sambrano; V. S. Safont; M. Calatayud; A; Beltran; J. Andrés. Theoretical Study on the Molecular
Mechanism for the Reaction of VO2+ with C2H4. Journal of Physical Chemistry A. 107, pp. 3107 - 3120. (Estados

Unidos de América): 2003. ISSN 1089-5639
DOI: https://doi.org/10.1021/jp0222696
Tipo de produccién: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 2.792

Posicion de publicacion: 25

Tipo de soporte: Revista

Categoria: CHEMISTRY, PHYSICAL
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 101

108 L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; R. Franco; J. M. Recio. Stability of MgAI204 under high-pressure conditions. High
Pressure Research. 22, pp. 447 - 450. (Suiza): 2002. ISSN 0895-7959

DOI: https://doi.org/10.1080/08957950212783
Tipo de produccidn: Articulo cientifico
Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 0.414

Posicién de publicacion: 50

Tipo de soporte: Revista

Categoria: PHYSICS, MULTIDISCIPLINARY
Revista dentro del 25%: No
Num. revistas en cat.: 68

109 L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; R. Franco; J. M. Recio. Quantum-mechanical simulation of MgAI204 under
high-pressure. Physical Review B. 66, pp. 224114. (Estados Unidos de América): 2002. ISSN 1098-0121

DOI: https://doi.org/10.1103/PhysRevB.66.224114
Tipo de produccioén: Articulo cientifico

Posicion de firma: 0

Fuente de impacto: WOS (JCR)

indice de impacto: 3.327

Posicion de publicacion: 5
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Tipo de soporte: Revista

Categoria: PHYSICS, CONDENSED MATTER
Revista dentro del 25%: Si
Num. revistas en cat.: 56
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110

111

112

113

114

115

116

117

il

Juan Andrés; Vicent S. Safont; Lourdes Gracia; Rosa Llusar; Elson Longo. Bridging Structure and
Real-Space Topology: Understanding Complex Molecules and Solid State Materials. Applications

of Topological Methods in Molecular Chemistry. Challenges and Advances in Computational
Chemistry and Physics. chapter 17, pp. 427 - 454. (Brasil): Springer, 2017. Disponible en Internet en:
<https://link.springer.com/chapter/10.1007/978-3-319-53898-3_17>. ISBN 978-3-319-53898-3

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

Marisa Carvalho de Oliveira; Thiago Marinho Duarte; Lourdes Gracia; Elson Longo; Juan Andres.
Analysis for the Morphology Prediction of Materials from First Principles Calculations. Crystal Growth:
Concepts, Mechanisms and Applications. Chapter 3, pp. 119 - 164. (China): Nova Publishers,

Inc., 2017. Disponible en Internet en: <https://www.novapublishers.com/catalog/product_info.php?
products_id=62644&0sCsid=7ec353555e29703371adffaf9db90280>. ISBN 978-1-53612-226-8

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

Juan Andrés; Lourdes Gracia; Patricio Gonzalez-Navarrete; Vicent S. Safont. Quantum Chemical Topology
Approach for Dissecting Chemical Structure and Reactivity. Applications of Topological Methods in Molecular
Chemistry. Challenges and Advances in Computational Chemistry and Physics. Capitulo 10, pp. 257. (Francia):
Springer, 2016. Disponible en Internet en: <http://www.springer.com/gb/book/9783319290201>. ISBN
978-3-319-29020-1

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

R. A. Boto; M. Marqués; L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; V. Riffet; V. Labet; J. Contreras-Garcia. Chemical
bonding under pressure. An Introduction to High-Pressure Science and Technology. pp. 137 - 164. (Espafia): CRC
Press/Balkema, Taylor and Francis Group, 2015. ISBN 9781498736220

Tipo de produccion: Capitulo de libro Tipo de soporte: Libro

J. Contreras-Garcia; L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés. Modelizacion del enlace quimico y la reactividad quimica.
Bloque I: Teoria y Simulaciones.Materia a Alta Presion, Fundamentos y Aplicaciones. pp. 109 - 138. (Espafa):
2011. ISBN 978-84-8317-877-5

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

P. Gonzalez-Navarrete; L. Gracia; M. Calatayud; J. Andrés. A DFT study of the Methanol dissociation on isolated
vanadate goups. Science and supercomputing in Europe. pp. 1 - 18. (Espafia): 2007. ISBN 978-99-86037-21-1

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

A. F. Gouveia; M. Assis; L. S. Cavalcante; L. Gracia; E. Longo; J. Andrés. Reading at exposed surfaces:
theoretical insights into photocatalytic activity of ZnWO4. 1 - 1005, pp. 1 - 19. (Virgenes, Islas (Reino Unido)):
2018.

Tipo de produccién: Otros

A. F. Gouveia; L. H. S. Lacerda; E. O. Gomes; L. Gracia; M. Assis; C. C. de Foggi; E. Longo; J. Andrés; M. A.
San-Miguel. Morphology-Dependent Properties in Inorganic Semiconductors: An Experimental and Theoretical
Approach. pp. 1 - 22. (Suiza): Springer, 2021. Disponible en Internet en: <https://www.springer.com/series/16426>.
ISBN 2662-4761

Tipo de produccion: Capitulo de libro en prensa
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Trabajos presentados en congresos nacionales o internacionales

1 Titulo del trabajo: Silver Metal Oxides as Versatile Materials
Nombre del congreso: 2° Simposio de Quimica Computacional. Universidad Bernardo O'Higgins-CIBQA
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote
Ciudad de celebracion: Santiago, Chile
Fecha de celebracién: 2024
Fecha de finalizaciéon: 2024
Lourdes Gracia.

2 Titulo del trabajo: Chemical pressure-induced phase transition of DyxPr1-xP0O4 solid solutions: A
theoretical and experimental approach

Nombre del congreso: Il workshop "Multifunctional Materials: From Basic Research to the Development of
New Technologies'. Universitat Jaume |

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacién: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Espafna

Fecha de celebracién: 2024

Fecha de finalizacién: 2024

Lourdes Gracia.

3 Titulo del trabajo: Inorganic Metal Oxides as Versatile Materials

Nombre del congreso: Multifunctional Materials: From Basic Research to the Development of New
Technologies

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

Ciudad de celebracion: Universitat Jaume | de Castelld, Espaina

Fecha de celebracion: 2023

Fecha de finalizacion: 2023

Lourdes Gracia.

4 Titulo del trabajo: In203 as multifunctional semiconductor
Nombre del congreso: XX B-MRS Meeting
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster
Ciudad de celebracion: Foz Iguagu-PR, Brasil
Fecha de celebracion: 2022
Fecha de finalizacion: 2022

Samantha C. S. Lemos; Marcelo Assis; Edson Nossol; Ivan Sorribes; Luis F. da Silva; Lourdes Gracia,
Renata C. Lima; Juan Andrés; Elson Longo.

5 Titulo del trabajo: Silver ternary oxide compounds as multifunctional materials: fundamentals and progress
of versatile semiconductors

Nombre del congreso: Encontro de Materiales y Ciencia (e-Mat&Sci2)

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacién: Participativo - Ponencia invitada/ Keynote

Ciudad de celebracion: Brasil

Fecha de celebraciéon: 2021
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10

Fecha de finalizacion: 2021
Lourdes Gracia.

Titulo del trabajo: Nucleation of Ag on silver tungstate, phosphate and vanadate induced by electron
irradiation. A Computational study

Nombre del congreso: XXXVII Reunién Bienal de la Sociedad Espafiola de Quimica
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacioén: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: San Sebastian, Espafa

Fecha de celebracién: 2019

Fecha de finalizaciéon: 2019

Lourdes Gracia; Juan Andrés; Elson Longo.

Titulo del trabajo: Experimental and theoretical study of the energetic, morphological, and
photoluminescence properties of CaZrO3:Eu3+

Nombre del congreso: | Simpésio de Pesquisa e Inovagdo em Materiais Funcionais

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Brasil

Fecha de celebracién: 2019

Fecha de finalizacién: 2019

M. C. Oliveira; R. A. P. Ribeiro; M. Assis; L. Gracia; J. Andrés; E. Longo; S. R. De Lazaro; M. R. D. Bomio.

Titulo del trabajo: CaZrO3:Eu3+: Energy, electronic, morphological, geometrical and photoluminescence
properties: A synergy between experimental and first-principles calculations

Nombre del congreso: XVIII Brazilian MRS Meeting

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Brasil

Fecha de celebracion: 2019

Fecha de finalizacion: 2019

Marisa Carvalho Oliveira; Renan Augusto Pontes Ribeiro; Lourdes Gracia; Sergio Ricardo de Lazaro; Juan
Andrés; Elson Longo; Mauricio Roberto Delmonte Bomio.

Titulo del trabajo: Formation of Ag Nanoparticles on AgVO3 induced by electron irradiation. A
computational study

Nombre del congreso: 9th Congress on Electronic Structure: Principles and Applications. ESPA 2016
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Espana

Fecha de celebracién: 2016

Fecha de finalizacién: 2016

L. Gracia; R. C. de Oliveira; M. Assis; E. Longo; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Structural and electronic analysis of the atomic scale nucleation of Ag on silver
tungstate, molybdate and phosphate, induced by electron irradiation

Nombre del congreso: QUITEL 2015 (Quimicos Teodricos de Expresion Latina)

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Turin, Italia

Fecha de celebracién: 2015
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11

12

13

14

15

Fecha de finalizacion: 2015
L. Gracia; J. Andrés; A. F. Gouveia; E. Longo.

Titulo del trabajo: Complex modeling of chemical structure and reactivity by means of quantum chemical
topology analysis

Nombre del congreso: 9th Congress on Electronic Structure: Principles and Applications. ESPA 2014
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacioén: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Badajoz, Espafa

Fecha de celebracién: 2014

Fecha de finalizaciéon: 2014

L. Gracia; J. Andrés; V. S. Safont; P. Gonzalez-Navarrete; A. Beltran; E. Longo.

Titulo del trabajo: Toward a deeper understanding on NiO unipolar resistive switching from first principle
calculations

Nombre del congreso: 9th Congress on Electronic Structure: Principles and Applications. ESPA 2014
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Badajoz, Espafia

Fecha de celebracion: 2014

Fecha de finalizacién: 2014

J. Andrés; L. Gracia; A. Beltran; E. Longo.

Titulo del trabajo: Study of Senarmontite Sb203 under high-pressure

Nombre del congreso: V Escuela de Altas Presiones

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Tenerife, Espana

Fecha de celebraciéon: 2011

Fecha de finalizacion: 2011

A. L. J. Pereira; L. Gracia; D. Santamaria; R. Vilaplana; F. J. Manjon; M. Nalin; A. Beltran.

Titulo del trabajo: Presence of excited electronic state in CaWO4 crystals: An experimental and theoretical
investigation

Nombre del congreso: WATOC 9th Triennal Congress (World Association of Theoretical and
Computational Chemists)

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Santiago de Compostela, Espafna

Fecha de celebracién: 2011

Fecha de finalizacion: 2011

L. Gracia; V. M. Longo; A. Beltran; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Characterization of the CaSO4 Structure and its Pressure-induced phase transitions. A
DFT study

Nombre del congreso: ZCAM Workshop

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Zaragoza, Esparia

Fecha de celebracién: 2011

Fecha de finalizacién: 2011
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16

17

18

19

20

L. Gracia; A. Beltran; D. Errandonea; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Interplay of the Theory and Experimental Investigations in Solid State Phenomena,
Material Science and Nanotechnology

Nombre del congreso: Quitel (Quimicos Tedricos de Expresion Latina)

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracioén: Riviera Maya, México

Fecha de celebracién: 2011

Fecha de finalizacién: 2011

J. Andrés; A. Beltran; L. Gracia; V. M. Longo; M. Moreira; J. R. Sambrano; J. A. Varela; E. Longo.

Titulo del trabajo: Study of PbZr0.5Ti0.503 under pressure

Nombre del congreso: Quitel (Quimicos Tedricos de Expresion Latina)

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacioén: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Anglet, Francia

Fecha de celebracién: 2010

Fecha de finalizacién: 2010

A. Beltran; L. Gracia; J. R. Sambrano; N. H. Nicoleti.

Titulo del trabajo: Unraveling the mechanisms of the Selective Oxidation of Methanol to Formaldehyde in
Vanadia Supported on Titania Catalyst

Nombre del congreso: 7th ESPA (Congress on Electronic Structure: Principles and Applications)
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Oviedo, Espaina

Fecha de celebracién: 2010

Fecha de finalizacion: 2010

P. Gonzalez-Navarrete; L. Gracia; M. Calatayud; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Theoretical Characterization of the TiSiO4 Possible Polymorphs and its
Pressure-Induced Phase Transformations

Nombre del congreso: 47th EHPRG International Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Paris, Francia

Fecha de celebracién: 2009

Fecha de finalizaciéon: 2009

L. Gracia; A. Beltran; D. Errandonea.

Titulo del trabajo: Bonding changes across the cristobalite — stishovite transition path
Nombre del congreso: 46th EHPRG International Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Valencia, Espafia

Fecha de celebracién: 2008

Fecha de finalizaciéon: 2008

L. Gracia; J. Contreras-Garcia; A. Beltran; J. M. Recio.
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21

22

23

24

25

Titulo del trabajo: Phase Combining theoretical description with experimental in situ studies on the effect of
alkali dopants on the structure and reactivity of titania-supported vanadium oxide catalyst

Nombre del congreso: Europacat-VIII

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Turku, Finlandia

Fecha de celebracién: 2007

Fecha de finalizacién: 2007

M. Calatayud; C. Minot; E. Lozano Diz; A. E. Lewandowska; L. Gracia; J. Andrés; M. A. Bafares.

Titulo del trabajo: Methanol oxidation to formaldehyde on vanadium oxide: a theoretical study
Nombre del congreso: COST Chemistry D36

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacioén: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Helsinki, Finlandia

Fecha de celebracién: 2007

Fecha de finalizacién: 2007

P. Gonzalez-Navarrete; L. Gracia; J. Andrés; M. Calatayud; C. Minot.

Titulo del trabajo: VI Encontro SBPMat Quantum chemical modeling of the process of lithium diffusion into
rutile SnO2

Nombre del congreso: 6th Brazilian MSR Meeting-SBPMat

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Natal, Brasil

Fecha de celebracién: 2007

Fecha de finalizacion: 2007

F. R. Sensato; L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Phase transitions and structural evolution of tin oxide at high-pressure. A Periodic DFT
Study

Nombre del congreso: 44th EHPRG International Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Praga, Republica Checa

Fecha de celebracion: 2006

Fecha de finalizacion: 2006

L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Migration of C impurities in Pd (111)

Nombre del congreso: 3rd Annual University of California Symposium on Surface Science and its
applications.

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Berkeley, Estados Unidos de América

Fecha de celebracién: 2005

Fecha de finalizaciéon: 2005

L. Gracia; M. Calatayud; J. Andrés; C. Minot; M. Salmeron.
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26

27

28

29

30

Titulo del trabajo: A theoretical Analysis on the Low Index Surfaces of the Natural Titania Polymorphs. A
Periodic DFT Study

Nombre del congreso: ASEVA SUMMER SCHOOL-005. WS-17 Structure, Characterisation and Properties
of Titanium Dioxide

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacioén: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Avila, Espafa

Fecha de celebracién: 2005

Fecha de finalizacién: 2005

L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Combined experimental and theoretical study of the lithium diffusion in LixWO3
Nombre del congreso: International Conference on Electrified Interfaces. ICEI 2004

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacién: Participativo - Poster

Ciudad de celebracién: Bruselas, Bélgica

Fecha de celebracién: 2004

Fecha de finalizacién: 2004

A. Beltran; L. Gracia; F. Tielens; J. Andrés; G. Garcia-Belmonte; J. Garcia-Canadas; J. Bisquert.

Titulo del trabajo: DFT Study of the interaction of oxygen with nanostructured gold surfaces
Nombre del congreso: International Conference on Electrified Interfaces. ICEl 2004

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Bruselas, Bélgica

Fecha de celebracion: 2004

Fecha de finalizacion: 2004

F. Tielens; L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; M. Van Brussel; C. Buess-Herman; T-D Chau; T. Visart de
Bocarmé; N. Kruse; P. Geerlings; F. De Proft.

Titulo del trabajo: Two State Reactivity in gas phase. VO2+ with hidrocarbons

Nombre del congreso: ESPA2004 (Electronic Structure: Principles and Applications)
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Valladolid, Espana

Fecha de celebracion: 2004

Fecha de finalizacion: 2004

L. Gracia; J. Andrés; A. Beltran; J. R. Sambrano.

Titulo del trabajo: &h2-coordination of O22- species to the molybdenum atom in Mimoun-type complexes.
A topological analysis of the electron localization function (ELF)

Nombre del congreso: FD124 Quantum Inorganic Chemistry

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: York, Reino Unido

Fecha de celebracién: 2003

Fecha de finalizacién: 2003

L. Gracia; J. Andrés; V. S. Safont; F. Sensato; R. Custodio; S. Berski.
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32

33

34

35

36

Titulo del trabajo: Titanato de Plomo y fendmenos 6pticos en estado amorfo

Nombre del congreso: VI Reunion Nacional de Electroceramica. V Conferencia Iberoamericana en
Materiales Electroceramicos.

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Castello, Espafa

Fecha de celebracién: 2003

Fecha de finalizaciéon: 2003

S. R. de Lazaro; L. Gracia; P. S. Pizani; E. Longo; A. Beltran.

Titulo del trabajo: Bonding and compressibility in molecular and polymeric phases of solid CO2
Nombre del congreso: Joint 19th AIRAPT & 41st EHPRG Internacional Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

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

Ciudad de celebracion: Bordeaux, Francia

Fecha de celebracién: 2003

Fecha de finalizacién: 2003

L. Gracia; M. Marqués; A. Beltran; A. Martin Pendas; J. M. Recio.

Titulo del trabajo: Theoretical and experimental study of the equations of state of CdGa2Se4
Nombre del congreso: Joint 19th AIRAPT & 41st EHPRG Internacional Conference

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Bordeaux, Francia

Fecha de celebracién: 2003

Fecha de finalizacién: 2003

A. Beltran; L. Gracia; J. Andrés; M. Feliz; M. Marqués; J. M. Recio; L. Gerward.

Titulo del trabajo: Estabilitat de MgAI204 sota condicions d'alta pressio

Nombre del congreso: XVIII Reunié de la Xarxa de Quimica Teorica i Computacional
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Ponencia oral (comunicacion oral)

Ciudad de celebracion: Barcelona, Espana

Fecha de celebracion: 2002

Fecha de finalizacion: 2002

L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; J. M. Recio.

Titulo del trabajo: Ab initio equations of state, compressibilities, and phase diagrams of the spinel and two
high-pressure polymorphs of MgAI204

Nombre del congreso: ESPA2002 (Electronic Structure: Principles and Applications)
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Sevilla, Espana

Fecha de celebracién: 2002

Fecha de finalizaciéon: 2002

L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; R. Franco; L.Pueyo; J. M. Recio.

Titulo del trabajo: Evaluation of the MgAI204 and interpretation of the crystal response to high-pressures
and its effects on the unit cell elementary polyhedra

Nombre del congreso: European Summer School 'Ab initio Modeling in Solid State Chemistry'
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
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Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Turin, ltalia

Fecha de celebracién: 2001

Fecha de finalizacion: 2001

L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; R. Franco; J. M. Recio; M. Marqués.

Titulo del trabajo: Stability of the MgAI204 under high-pressure conditions

Nombre del congreso: XXXIX European High Pressure Research Group Meeting EHPRG'39
Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Santander, Espaiia

Fecha de celebracién: 2001

Fecha de finalizaciéon: 2001

L. Gracia; A. Beltran; J. Andrés; R. Franco; J. M. Recio.

Titulo del trabajo: Theoretical Study on the Structure, Energetics and Bonding of VxOy+ and VxOy (x=2-4
y=2-10) Systems

Nombre del congreso: Summer School in Molecular Mechanics and Quantum Chemistry

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional

Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Oxford, Reino Unido

Fecha de celebracién: 2001

Fecha de finalizacién: 2001

M. Calatayud; L. Gracia; S. Marti; J. Andrés.

Titulo del trabajo: Reactividade quimica ao longo de dois estados electrénicos. A reagéo entre VO2 e
C2H4

Nombre del congreso: X| Simpdsio Brasileiro de Quimica Teorica

Tipo evento: Congreso Ambito geografico: Internacional
Tipo de participacion: Participativo - Poster

Ciudad de celebracion: Caxambu, Brasil

Fecha de celebracién: 2001

Fecha de finalizacion: 2001

J. Andrés; L. Gracia; V. S. Safont; J. R. Sambrano.

Trabajos presentados en jornadas, seminarios, talleres de trabajo y/o cursos nacionales o
internacionales

Titulo del trabajo: Calculos tedricos en estado solido. Programas CRYSTAL y VASP

Nombre del evento: Programa Doctorado en Ciencias con mencién en Materiales Funcionales.
Universidad Bernardo O'Higgins, Santiago

Intervencién por: Ponente

Ciudad de celebracion: Santiago, Chile
Fecha de celebracion: 08/06/2022
Fecha de finalizacion: 08/06/2022

Titulo del trabajo: Calculation of equations of state, thermodynamic properties and phase transitions in
Sn02

Nombre del evento: ESCUELA ESPANOLA DE ALTAS PRESIONES 2021

Intervencién por: Ponente
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Ciudad de celebracion: Valencia, Espafia
Fecha de celebraciéon: 10/09/2021
Fecha de finalizacion: 10/09/2021

3 Titulo del trabajo: Interplay of the Theory and Experimental Investigations in Solid State Phenomena,
Material Science and Nanotechnology

Nombre del evento: 10th BRAZILIAN MRS MEETING 2011 - X ENCONTRO SBPMat
Intervencién por: Ponente

Ciudad de celebraciéon: Gramado, Brasil

Fecha de celebracién: 26/09/2011

Fecha de finalizacién: 26/09/2011

Gestion de 1+D+i y participacion en comités cientificos

Comités cientificos, técnicos y/o asesores

1 Titulo del comité: evaluacion de proyectos presentados al Concurso Nacional de Proyectos FONDECYT
(Fondo Nacional de Desarrollo Cientifico y Tecnoldgico) de Chile

Entidad de afiliacion: Fondecyt (Republica de Chile)
Fecha de inicio-fin: 01/10/2021 - 30/10/2021

2 Titulo del comité: evaluadora de proyectos presentados al Concurso Nacional de Proyectos FONDECYT
(Fondo Nacional de Desarrollo Cientifico y Tecnoldgico) de Chile

Entidad de afiliacidon: Fondecyt (Republica de Chile)
Fecha de inicio-fin: 01/10/2020 - 31/10/2020

3 Titulo del comité: evaluacion de proyectos presentados al Concurso Nacional de Proyectos FONDECYT
(Fondo Nacional de Desarrollo Cientifico y Tecnoldgico) de Chile

Entidad de afiliaciéon: Fondecyt (Republica de Chile)
Fecha de inicio: 23/12/2024

4 Titulo del comité: Participacion en tribunal de Tesis
Entidad de afiliaciéon: Universitat de Valéncia
Fecha de inicio: 15/05/2023

5 Titulo del comité: reviewer in the scientific evaluation of ERC Starting Grant 2023
Entidad de afiliacién: European Research Council
Fecha de inicio: 06/05/2023

6 Titulo del comité: Participacion en Tribunal de Tesis
Entidad de afiliacion: UNIVERSIDAD POLITECNICA DE VALENCIA
Fecha de inicio: 21/12/2022

7 Titulo del comité: evaluadora de proyectos presentados al Concurso Nacional de Proyectos FONDECYT
(Fondo Nacional de Desarrollo Cientifico y Tecnoldgico) de Chile

Entidad de afiliacion: Fondecyt (Republica de Chile)
Fecha de inicio: 22/11/2022
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8 Titulo del comité: Participacion en Tribunal Tesis Doctoral
Entidad de afiliacidon: Universitat de Valéncia
Fecha de inicio: 11/03/2022

9 Titulo del comité: Participacion en Tribunal Tesis Doctoral
Entidad de afiliaciéon: Université de La Sorbonne. Paris IV
Fecha de inicio: 15/09/2021

10 Titulo del comité: Participacion en Tribunal Final de Master
Entidad de afiliaciéon: Universitat de Valéncia
Fecha de inicio: 09/07/2021

11 Titulo del comité: Participacion en Tribunal Final de Master
Entidad de afiliaciéon: Universitat de Valéncia
Fecha de inicio: 26/06/2019

Gestion de [+D+i

Nombre de la actividad: Becas Iberoamérica Jovenes Profesores Investigadores-Santander
Universidades.

Fecha de inicio: 2015

Otros méritos

Estancias en centros de |1+D+i publicos o privados

1 Entidad de realizacién: Universidad Bernardo O'Higgins-CIBQA (Centro Integrativo de Biologia y Quimica
Aplicada),
Ciudad entidad realizacion: Chile
Fecha de inicio: 2024 Duracion: 1 mes
Objetivos de la estancia: Invitado/a

Tareas contrastables: Estudio de 6xidos metalicos como soporte de un catalizador de Ni, en la
polimerizacion de etileno

2 Entidad de realizacion: Departamento de Quimica,CDMF, Universidade Federal de Sao Carlos
Ciudad entidad realizacion: Brasil
Fecha de inicio: 2015
Objetivos de la estancia: Invitado/a
Tareas contrastables: Estudio de propiedades estructurales y electrénicas de 6xidos ternarios de plata

3 Entidad de realizacion: Departamento de Quimica, LIEC-CDMF, Universidade Federal de Sao Carlos
Ciudad entidad realizacion: Sao Carlos, Brasil
Fecha de inicio: 2013
Objetivos de la estancia: Posdoctoral
Tareas contrastables: Morphology and optical properties in Metal Tungstate Materials
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4 Entidad de realizacion: Dipartamento di Chimica e Chimica Industriale, Universita degli Studi di Pisa
Ciudad entidad realizacion: Italia
Fecha de inicio: 2009
Objetivos de la estancia: Posdoctoral
Tareas contrastables: Utilizacion del método PCM a reactividad molecular

5 Entidad de realizacion: Laboratoire de Chimie Théorique de I'Université Pierre et Marie Curie de Paris
Ciudad entidad realizacién: Paris, Francia
Fecha de inicio: 2005
Objetivos de la estancia: Doctorado/a
Tareas contrastables: Estudio tedrico de adsorcién de impurezas en Pd

6 Entidad de realizacién: Laboratoire de Chimie Théorique de |'Université Pierre et Marie Curie de Paris.
Ciudad entidad realizacion: Paris, Francia
Fecha de inicio: 2003
Objetivos de la estancia: Doctorado/a
Tareas contrastables: Estudio tedrico de la adsorcion de impurezas en superficies de Pd.

7 Entidad de realizacion: Departamento de Quimica Fisica y Analitica de la Facultad de Quimica de Oviedo
Ciudad entidad realizacién: Oviedo, Espafia
Fecha de inicio: 2002
Objetivos de la estancia: Doctorado/a
Tareas contrastables: Estudio tedrico de la evolucion de CO2 a alta presion

Sociedades cientificas y asociaciones profesionales

Nombre de la sociedad: Socia de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
Fecha de inicio: 21/02/2019

Resumen de otros méritos

Descripcion del mérito: Summary of scientific career (Resumen de la trayectoria cientifica)

Lourdes Gracia es Profesora Titular de Quimica-Fisica (Noviembre 2020) en la Universitat de Valéncia;
Licenciada en Ciencias Quimicas en 2000 y Doctora en Ciencias Quimicas en 2005 por la Universitat
Jaume [; Becaria FPI del MCyT (2001-2005); Personal Investigador de la UJI (2006-2007); Contratada
PostDoctoral de GV (Ayudas para estancias de Doctores en Centros de Investigacion de Excelencia de

la Comunidad Valenciana) (2007-2009); Personal Investigador del MICINN, Consolider-Ingenio 2010
(2009-2012); Contratada PostDoctoral de CNPq (Consejo Nacional Brasilefio de Desarrollo Cientifico

y Tecnolégico) en CDMF de Sao Carlos, Brasil (2013). Personal Investigador de la UJI (2014-2016);
Profesora Ayudante Doctor en la UV (2016-2020).

Su investigacidon se encuentra en el campo de la quimica tedrica y computacional, particularmente el
estudio de las propiedades estructurales, electrénicas y épticas asi como el analisis de los mecanismos de
los procesos de nucleacion y crecimiento de filamentos metalicos en materiales basados en compuestos
tipo perovskita (ABO3), scheelita (ABO4), A203, A2BO4 y A3BO4. Ademas, se han realizado estudios
tedricos de transiciones de fase inducidas por presion, temperatura y dopaje en estos compuestos.

Ha realizado una estancia de un mes en 2024 en la Universidad Bernardo O'Higgins de Chile. Ha

sido profesora visitante y colaboradora del Prof. E. Longo en la Universidade Federal de Sao Carlos
(LIEC-CDMF) de Brasil en 2013-2015 (Becas Iberoamérica Jévenes Profesores Investigadores-Santander
Universidades). Anteriormente, se realizaron algunas estancias en Universita degli Studi di Pisa (Italia),
colaborando con la Prof. B. Mennucci. (12/10/2009 - 12/11/2009) y LCT Laboratoire en la Université Pierre
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et Marie Curie de Paris (15/09/2003-15/11/2003 y 01/03/2005 - 30/03/2005) colaborando con la prof. M.
Calatayud.

Lourdes Gracia es coautora de mas de cien publicaciones en revistas cientificas internacionales de alto
impacto, siete capitulos de libro y participa regularmente en congresos internacionales, universidades e
instituciones de investigaciéon en todo el mundo. Sus trabajos han recibido mas de 5293 citas y su indice h
es 46 segun Google Scholar (o0 4090 citas e indice h de 41 segun Scopus). Ha participado en 7 Proyectos
de Investigacion del plan nacional [+D+i y en 6 de ambito autonédmico. Ha supervisado 3 Tesis Doctorales y
tiene reconocidos 4 sexenios de actividad investigadora (2001-2024) por la ANECA.
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