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Nombre: Gregori Ujaque Pérez 

Fecha: Noviembre  - 2025 



Situación profesional actual     

Organismo:  Universidad Autónoma de Barcelona 
Facultad, Escuela o Instituto: Facultad de Ciencias 
Depto./Secc./Unidad estr.:   Departamento de Química, Unidad de Química Física 
Dirección postal:   08193, Cerdanyola del Vallès 

Teléfono (indicar prefijo, número y extensión): 
Fax:   
Correo electrónico:  gregori.ujaque@uab.cat 

Especialización (Códigos UNESCO):  221001, 221003, 221001-1, 230314, 230315, 230316, 230321, 
230331, 230611, 230615 

Categoria profesional: Profesor Titular Fecha de inicio: 24-12-2007 
Situación administrativa 

 Plantilla   Contratado   Interino   Becario 
 Otras situaciones  especificar:    

Dedicación A tiempo completo 
A tiempo parcial 

Líneas de investigación  
Breve descripción, por medio de palabras claves, de la especialización y líneas de investigación actuales. 

Química Computacional, Química Cuántica, Métodos Híbridos QM/MM, Dinàmica Molecular Ab Initio, Catálisis 
Homogénea, Catálisis Asimétrica, Química Organometálica, , Mecanismos de Reacción, Complejos de Metales de 
Transición, Reactividad Química, Host-Guest, Reconocimiento Molecular, Química Supramolecular. 

Formación Académica 

Titulación Superior Centro     Fecha 

Licenciado Ciencias Químicas Universidad Autónoma de Barcelona 1994 

Doctorado Centro     Fecha 

Doctor Ciencias Químicas Universidad Autónoma de Barcelona 1999 



Actividades anteriores de carácter científico profesional 

Puesto Institución Fechas 

Asociado A4.6 UAB 1994-94 

Asociado A3.6 UAB 1995-95 

Profesor Ayudante UAB 1995-96 

Asociado A4.5 UAB 1996-97 

Profesor Ayudante UAB 1997-98 

Asociado A4.6 UAB 1998-99 

Becario Postdoctoral UCLA 1999-01 

Becario UAB 2001-03 

Investigador Ramon y Cajal UAB 2003-07 

Profesor Agregado UAB 2007-10 

Profesor Titular UAB 2010-… 

Idiomas (R = regular,  B = bien,  C = correctamente) 

Idioma Habla Lee Escribe 

Inglés C C C 

Francés R B R 



Participación en Proyectos de I+D financiados en Convocatorias públicas. 
(nacionales y/o internacionales) 

Título del proyecto: 

Entidad financiadora:    
Entidades participantes:    
Duración,  desde:    hasta: Cuantía de la subvención: 
Investigador responsable:    
Número de investigadores participantes: 

1. Proyectos subvencionados por el MEC

TÍTULO DEL PROYECTO: Estructura y reactividad de complejos de metales de transición: 

Interacción metal-ligando y activación molecular  

ENTIDAD FINANCIADORA:  MECD-DGCYT  (PB92-0621) 

DURACIÓN  DESDE:  1993  HASTA:  1996 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN:  14.000.000 ptas 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Antonio Oliva 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 

incorporado a partir de septiembre de 1994. 

TÍTULO DEL PROYECTO: Acción Integrada Hispano-Francesa (1996: 228 B/95 ; 1997: 

0182/96 ; 1998: 236/97) 

ENTIDAD FINANCIADORA: MEC 

ENTIDADES PARTICIPANTES: UAB, Université de Paris-Sud 

DURACIÓN, desde: 1996      hasta: 1998 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN (UAB): 1.615.000 ptas 

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Agustín Lledós, Yves Jean 

Número de investigadores participantes: 

TÍTULO DEL PROYECTO: Acción Integrada Hispano-Francesa (HF2000-0114) 

ENTIDAD FINANCIADORA: MCyT 

ENTIDADES PARTICIPANTES:  UAB, Universidad de París Sur 

DURACIÓN,  desde: 2001  hasta: 2002 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN (UAB): 1.060.000 ptas 

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Agustín Lledós, Yves Jean 

Número de investigadores participantes:   

TÍTULO DEL PROYECTO: Modelización molecular de sistemas con metales de transición: una 

nueva herramienta en Química Inorgánica 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MECD-DGES (PB95-0639-CO2-01) 

DURACIÓN  DESDE:  1996  HASTA: 1999 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 7.000.000 ptas. 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós  



TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 

TÍTULO DEL PROYECTO:  Modelización Molecular de Sistemas con Metales de Transición: 

Aplicación a Química Organometálica, Bioinorgánica y de Materiales 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MECD-DGI  (PB98-0916-CO2-01) 

DURACIÓN  DESDE:  1999  HASTA: 2002 

CUANTÍA DE LA SUBVECIÓN: 9.500.000 ptas. 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 

TÍTULO DEL PROYECTO: Modelización Molecular de Sistemas con Metales de Transición: 

Aplicaciones en Química Organometálica y Bioinorgánica, Compuestos de alta Nuclearidad y 

Catálisis Homogénea 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MCYT-DGI  (BQU2002-04110-CO2-02) 

DURACIÓN  DESDE:  2002  HASTA: 2005 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 111.050,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE:  Miembro del equipo investigador con 

responsabilidades de dirección. 

TÍTULO DEL PROYECTO: Una visión molecular de la Química organometálica y su 

aplicación en catálisis 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MEC-DGR (CTQ2005-09000-C02-01) 

DURACIÓN  DESDE:  2006  HASTA: 2009 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 77.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE:  Miembro del equipo investigador con 

responsabilidades de dirección. 

TÍTULO DEL PROYECTO: Interpretación Molecular de los Mecanismos de la Catálisis 

Homogénea 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MEC-DGR (CTQ2008-06866-CO2-01) 

DURACIÓN  DESDE:  2009  HASTA: 2011 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 154.396,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE:  Miembro del equipo investigador con 

responsabilidades de dirección. 

TITULO DEL PROYECTO: Red de Catálisis Asimétrica (Red CASI) 

ENTIDAD FINANCIADORA: MEC, UIB, Comunidad Autónoma Islas Baleares 

DURACION  DESDE:       2006                         HASTA: 2008 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 15.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: José Manuel Saa (UIB) 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE:  Miembro del equipo investigador con 



responsabilidades de dirección. 
 

 

TITULO DEL PROYECTO: Desarrollo de entidades organometálicas para reacciones de 

funcionalización selectiva de moléculas orgánicas (Proyecto Consolider Ingenio 2010: 

CSD2007-00006) 

ENTIDAD FINANCIADORA: MEC 

DURACION  DESDE:   2008                             HASTA: 2012 

ENTIDADES PARTICIPANTES: Univ. Zaragoza, Univ. Valencia, Univ. Oviedo, UAB, 

Univ. Santiago, Univ. Castilla-La Mancha, Univ. Sevilla-IIQ, Univ. Complutense Madrid, 

Univ. Alicante, Univ. York 

SUBVENCIÓN:  5.000.000,00 € (total) 

INVESTIGADORES PRINCIPALES: M.A. Esteruelas (coordinador), G. Asensio, J. Gimeno, 

A. Lledós, A. Vallribera, J. L. Mascareñas, A. Otero, M. Paneque, M. A. Sierra, M. Yus, S. 

Ducket 
 

 

TITULO DEL PROYECTO: Catalysis in Water: A computational Chemistry Challenge 

ENTIDAD FINANCIADORA: MICINN  (HH2008-0028) 

DURACION  DESDE:   2009                             HASTA: 2010 

ENTIDADES PARTICIPANTES: UAB, Chem. Res. Cent. Budapest 

SUBVENCIÓN:  11.590,00 €  

INVESTIGADORES PRINCIPALES: G. Ujaque (Esp) – A. Stirling (Hun) 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Descripción a Nivel Atómico de la Catálisis: Moléculas, 

Superficies y Enzimas. 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MICINN (CTQ2011-23336) 

DURACIÓN  DESDE:  2012  HASTA: 2014 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 159.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Agustí Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE:  Miembro del equipo investigador con 

responsabilidades de dirección. 
 

 

TITULO DEL PROYECTO: RED ORFEO-CINQA "Centro de Innovación en Química 

Avanzada” (CTQ2014-51912-REDC) 

ENTIDAD FINANCIADORA: MICINN 

DURACION  DESDE:   2014                             HASTA: 2016 

ENTIDADES PARTICIPANTES: Univ. Zaragoza, Univ. Valencia, Univ. Oviedo, UAB, 

Univ. Santiago, Univ. Castilla-La Mancha, Univ. Sevilla-IIQ, Univ. Complutense Madrid, 

Univ. Alicante, Univ. York 

SUBVENCIÓN:  41.000,00 €  

INVESTIGADORES PRINCIPALES: M.A. Esteruelas (coordinador), G. Asensio, J. Gimeno, 

A. Lledós, A. Vallribera, J. L. Mascareñas, A. Otero, M. Paneque, M. A. Sierra, M. Yus, S. 

Ducket 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Hacia el Diseño Computacional de Nuevas Rutas Catalíticas. 



ENTIDAD FINANCIADORA:  MICINN (CTQ2014-54071-P) 

DURACIÓN  DESDE:  2015  HASTA: 2017 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 137.940,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Gregori Ujaque 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Investigador Principal. 
 

 

TITULO DEL PROYECTO: RED ORFEO-CINQA "Centro de Innovación en Química 

Avanzada” 

ENTIDAD FINANCIADORA: MICINN   (CTQ2016-81797-REDC) 

DURACION  DESDE:   2017                             HASTA: 2018 

ENTIDADES PARTICIPANTES: Univ. Zaragoza, Univ. Valencia, Univ. Oviedo, UAB, 

Univ. Santiago, Univ. Castilla-La Mancha, Univ. Sevilla-IIQ, Univ. Complutense Madrid, 

Univ. Alicante, Univ. York 

SUBVENCIÓN:  41.500,00 €  

INVESTIGADORES PRINCIPALES: M.A. Sierra (coordinador), V. Cadierno, G. Ujaque, A. 

Vallribera, C. Saa, A. Otero, M. Paneque, M. A. Esteruelas, F. Foubelo, S. Ducket. 
 

 

TITULO DEL PROYECTO: Red de Catálisis Asimétrica (Red CASI)  

ENTIDAD FINANCIADORA: MICINN   (CTQ2016-81893-REDT) 

DURACION  DESDE:       2017                         HASTA: 2019     

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 18.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Claudio Palomo (EHU) 

INVESTIGADORES PRINCIPALES: C. Palomo (coordinador), A. Riera, M. Amat, G. 

Ujaque, P. Melchiorre, J.C. Carretero, J.M. Lassaletta, J.M. Sansano, P. Clapés 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador con 

responsabilidades de dirección. 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: De la Catálisi Molecular a la Supra-Bio-Catalisis: un enfoque 

computacional. 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MICINN (CTQ2017-87889-P) 

DURACIÓN  DESDE:  2018  HASTA: 2020 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 110.110,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Gregori Ujaque, Jean Didier Maréchal 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Investigador Principal. 
 

 

TITULO DEL PROYECTO: COMPLEJOS ORGANOMETALICOS PARA LA 

GENERACION DE NUEVAS SUSTANCIAS, MATERIALES Y TRANSFORMACIONES 

ENTIDAD FINANCIADORA: MCIU   (RED2018-102387-T) 

DURACION  DESDE:   2018                             HASTA: 2020 

ENTIDADES PARTICIPANTES: Univ. Zaragoza, Univ. Valencia, Univ. Oviedo, UAB, 

Univ. Santiago, Univ. Castilla-La Mancha, Univ. Sevilla-IIQ, Univ. Complutense Madrid, 

Univ. Alicante, Univ. York 

SUBVENCIÓN:  20.000,00 €  

INVESTIGADORES PRINCIPALES: M.A. Sierra (coordinador), V. Cadierno, G. Ujaque, A. 

Vallribera, C. Saa, A. Otero, M. Paneque, M. A. Esteruelas, F. Foubelo, S. Ducket. 



 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Fronteras en la modelización de procesos de catalisis y 

Reconomientos moleculares mediados por metales.  (FMM-CatRec) 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MICINN (PID2020-116861GB-I00) 

DURACIÓN  DESDE:  2021  HASTA: 2024 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 157.300,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Gregori Ujaque, Jean Didier Maréchal 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Investigador Principal. 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Retos actuales en la modelización de la catálisis molecular y 

supramolecular 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MICINN (PID2023-150881NB-I00) 

DURACIÓN  DESDE:  2024  HASTA: 2027 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 199.835,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Gregori Ujaque 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Investigador Principal. 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Materiales Supramoleculares Funcionales 

ENTIDAD FINANCIADORA:  MICINN (RED2024-153609-T) 

DURACIÓN  DESDE:  2024  HASTA: 2026 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 20.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL:  Toni Frontera (coordinador), Gregori Ujaque (UAB) 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: coordinador UAB 
 

 

 

 
 

1. Proyectos subvencionados por la Generalitat de Catalunya 
 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Grup de Síntesi i Modelització de sistemes amb metalls de 

transició” 

ENTIDAD FINANCIADORA:  Generalitat de Catalunya (1997SGR 00411) 

DURACIÓN  DESDE: 1998   HASTA: 1999 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 1.150.000 ptas. 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Grup de Síntesi i Modelització de sistemes amb metalls de 

transició” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (1999SGR 0089) 

DURACIÓN  DESDE:  2000  HASTA:  2002 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 2.600.000 ptas. 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 



 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Grup de Síntesi i Modelització de sistemes amb metalls de 

transició” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2001SGR 00109) 

DURACIÓN  DESDE:  2001  HASTA:  2004 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 43.873,88 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Grup de Síntesi i Modelització de sistemes amb metalls de 

transició” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2005SGR 00896) 

DURACIÓN  DESDE:  2005  HASTA:  2008 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 41.200,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Grup de Síntesi i Modelització de sistemes amb metalls de 

transició” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2009SGR 68) 

DURACIÓN  DESDE:  2009  HASTA:  2012 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 43.680,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

TITULO DEL PROYECTO: “Xarxa de Referència en Química Teòrica i Computacional de 

Catalunya” (XRQTC) 

ENTIDAD FINANCIADORA: Generalitat de Catalunya 

DURACION  DESDE: 2007                      HASTA:  2010  

SUBVENCIÓN: 600.000,00 € (total)     

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Francesc Illas (UB) 
 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Grup de Síntesi i Modelització de sistemes amb metalls de 

transició” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2014SGR 989) 

DURACIÓN  DESDE:  2014  HASTA:  2016 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 12.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustí Lledós 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Catalysis in Supramolecular Nanoreactors: A Molecular 

Approach”  

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2016 BP 00157) 

DURACIÓN  DESDE:  2017  HASTA:  2019 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 92.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Gregori Ujaque 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Ayuda postdoctoral del programa Beatriu 



de Pinós para contratar al Dr. Jorge Escorihuela. 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Computational BioNanoCat group” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2017SGR 1323) 

DURACIÓN  DESDE:  2017  HASTA:  2019 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 19.000,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Mariona Sodupe 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Computational BioNanoCat group” 

ENTIDAD FINANCIADORA:   Generalitat de Catalunya (2021 SGR 00019) 

DURACIÓN  DESDE:  2021  HASTA:  2023 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 0,00 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Mariona Sodupe 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador 
 

 

 
 

1. Proyectos subvencionados por la Unión Europea 
 
 

TÍTULO DEL PROYECTO:  New Chemistry and Catalysis with Hydride Compounds 

(HYDROCHEM)” 

ENTIDAD FINANCIADORA:  Unión Europea  (RTN2-2001-00003) 

     (HYDROCHEM: HPRN-CT-2002-00176 ) 

DURACIÓN  DESDE:  2002  HASTA:  2006 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 178.000 euros. 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós (UAB), R. Poli (coordinador), M. Peruzzini, S. 

Duckett, E. Drent, A. Albinati, E. Vorontsov.  

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador con 

responsabilidades de dirección. 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Transition Metal Chemistry and Catalysis in Aqueous Media 

ENTIDAD FINANCIADORA:  Unión Europea (FP6-2002-Mobility-1) 

     (AQUACHEM; MRTN-CT-2003-503864) 

DURACIÓN  DESDE: 2004    HASTA: 2008 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 1.898.995,44 € 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Agustín Lledós (UAB), Mauricio Peruzzini (coordinador), F. 

Joó, O. Lev, J.-P. Majoral, A.J.L. Pombeiro, A. Romerosa, E. Shubina, R. van Eldik. 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador con 

responsabilidad de dirección. 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: Catalytic Routines for Small Molecule Activation (CARISMA) 

ENTIDAD FINANCIADORA:  Unión Europea (CMST COST Action CM1205) 



DURACIÓN  DESDE: 2013    HASTA: 2017 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 140.000 € (primer año) 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Martin Albrecht (UC Dublin); Agustí Lledós (UAB) 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador con 

responsabilidad de dirección. 
 
 

 

TÍTULO DEL PROYECTO: “Coordination Chemistry Inspires Molecular Catalysis” (ref: GA 

number-860322-CCIMC)  

ENTIDAD FINANCIADORA:  Unión Europea (MSCA Innovative Training 

Networks (H2020-MSCA-ITN-EJD-2019)) 

DURACIÓN  DESDE: 2020    HASTA: 2024 

CUANTÍA DE LA SUBVENCIÓN: 3,977,588.16 € (UAB: 501,809.76) 

INVESTIGADOR PRINCIPAL: Rinaldo Poli (Tolouse); Rosa Mª Sebastian (UAB) 

TIPO DE PARTICIPACIÓN DEL SOLICITANTE: Miembro del equipo investigador con 

responsabilidad de dirección. 
 
 
 



Publicaciones o Documentos Científico-Técnicos  

 
 

 
( CLAVE:  L = libro completo,  CL = capítulo de libro,  A = artículo,  R = “review”,  E = editor, 

S = Documento Científico-Técnico restringido. ) 
 

Research ID: K-6406-2014 

ORCID: 0000-0001-5896-9998 

 

A= Artículos 

 

1. Gregori Ujaque, Feliu Maseras, Agustí Lledós “A Theoretical Evaluation of Steric and 

Electronic Effects on the Structure of [OsO4(NR3)](NR3 = Bulky Chiral Alkaloid 

Derivative) Complexes”.  

Theoretica Chimica Acta, 94, 67-73 (1996). 

 

2. Stefan Dapprich, Gregori Ujaque, Feliu Maseras, Agustí Lledós, Djamaladdin G. Musaev, 

Keiji Morokuma “Theory Does Not Support an Osmaoxetane Intermediate in the 

Osmium-Catalyzed Dihydroxilation of Olefins”.   

Journal of the American Chemical Society, 118, 11660-11661 (1996). 

 

3. Guada Barea, Gregori Ujaque, Feliu Maseras, Agustí Lledós “Basis set influence on the 

ab initio description of the dihydrogen complex [Os(PH3)2Cl(CO)H(H2)]”.  

Journal of Molecular Structure (Theochem), 371, 59-68 (1996).  

 

4. Gregori Ujaque, Feliu Maseras, Odile Eisenstein “Different van der Waals radii for 

organic and inorganic halogen atom: a significant improvement in IMOMM 

performance”.  

Theoretical Chemistry Accounts, 96, 146-150 (1997). 

 

5. Núria Duran, Pilar González-Duarte, Agustí Lledós, Teodor Parella, Joan Sola, Gregori 

Ujaque, William Clegg, Kelly A. Fraser  “Theoretical, structural and NMR studies of 

fluxionality in thiolato-bridged platinum (II)-platinum (IV) dimmers”.  

Inorganica Chimica Acta, 265/1-2, 89-102 (1997). 

 

6. Gregori Ujaque, Feliu Maseras, Agustí Lledós “Theoretical Characterization of an 

Intermediante for the [3+2] Cycloaddition Mechanism in the Bis(dihydroxy-quinidine)-

3,6-Pyridazine·Osmium Tetroxide-Catalyzed Dihydroxilation of Styrene”.   

Journal of Organic Chemistry, 62, 7892-7894 (1997). 

 

7. Gregori Ujaque, Alan C. Cooper, Feliu Maseras, Odile Eisenstein, Kenneth G. Caulton 

“Computational Evidence of  the Importance of  Substituent Bulk on Agostic Interactions 

in Ir(H2)(P
tBu2Ph)2

+ “.  

 Journal of the American Chemical Society, 120, 361-365 (1998). 

 

8. Gabriel Aullón, Gregori Ujaque, Agustí Lledós, Santiago Àlvarez, Pere Alemany “ To 
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PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Sant Feliu de Guixols, Girona, España. AÑO:  Septiembre, 

2004.  

 

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO:  La Química Computacional Aplicada a la Catálisis Homogénea. 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO:  1er Simposium de Investigadores Jóvenes (RSEQ-Sigma-Aldrich) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Madrid, España.  AÑO:  Noviembre, 2004. 
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AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO:  The Mechanism of Cross-Coupling Reactions from a Theoretical View 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO:  From H3 to Biochemistry. Conference in Honor of Prof. Per Siegbahn. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Estocolmo, Suecia. AÑO:  Junio, 2005.  

 

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO:  A Molecular Vision of Cross-Coupling Reactions 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia inviatada 

CONGRESO:  8th FIGIPAS 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Atenas,Grecia. AÑO:  Julio, 2005.  

 

AUTORES: Gregori Ujaque, A. Comas-Vives, C. González-Arellano, A. Corma, M. Iglesias, F. 

Sánchez 

TÍTULO: Gold(III) Complexes as Hydrogenation Catalysts: Mechanistic Analysis 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO:  Electronic Structure: Principles and Applications (ESPA 2006) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Santiago de Compostela, Espana. AÑO:  Julio, 2006.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque, A. Comas-Vives, C. González-Arellano, A. Corma, M. Iglesias, F. 

Sánchez 

TÍTULO: Gold(III) Hydrogenation Catalysts: Mechanistic Analysis of the H2 Heterolytic 

Activation 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO: International Conference on Organometallic Chemistry (ICOMC 2006) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Zaragoza, Espana. AÑO:  Julio, 2006.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Molecular Modelling Applied to Catalysis 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO: 1ª Reunión de la RedCASI 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Palma de Mallorca, Espana. AÑO:  Octubre, 2006.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque, A. Lledós, R. Poli 

TÍTULO: A New Ir Catalyst with Ferrocenyl P,S Ligands for Asymmetric Hydrogenation of 

Ketones: A Mechanistic Study 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO: 2es Jornades Franco-Catalanes de Química Molecular 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Toulouse, Francia. AÑO:  Febrero, 2007.  

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Molecular Modelling Applied to Understand Catalytic Reaction Mechanisms 



TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO: 1ª Reunión Consolider Ingenio 2010  

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Jaca, España. AÑO:  Noviembre, 2007.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Molecular Modelling in Homogeneous Catalysis: a “Golden” Era 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Ciclo conferencias Instituto Universitario de Química Organometálica “Enrique 

Moles”. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Oviedo, España. AÑO:  Julio, 2009.  

 

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Reaction Mechanisms in Gold catalyzed processes 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Conferencia invitada en la Universidad de Estocolmo. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Stockholm, Sweden. AÑO:  Diciembre, 2009.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: A “Golden” era in Catalysis: Mechanistic Implications 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: DETIC-10. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Montpellier, France. AÑO:  Junio, 2010.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: A Step Forward in the Simulation of Catalytic Processes in Water: The Wacker 

 Process 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: GEQO-10. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Huelva, España.  AÑO:  Septiembre, 2010.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Simulation of Catalytic Processes in Water 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO: 3ª Reunión de la RedCASI 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Palma de Mallorca, Espana. AÑO:  Octubre, 2010.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Homogeneous Catalysis in Water: Insights from Ab Initio Molecular Dynamics 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Université Montpellier 2 

PUBLICACIÓN: 



LUGAR DE CELEBRACIÓN: Montpellier, France. AÑO:  Mayo, 2011.  

 

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Simulation of Catalytic Processes 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Curso (Máster en Catálisis Homogénea) 

CONGRESO: Máster en Catálisis Homogénea 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Castellón, Spain.  AÑO:  10 Febrero, 2011.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Homogeneous Catalysis in Water: Insights from AIMD 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: XRQTC (Xarxa de Referència en Química Teòrica i Computacional) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Tarragona, Spain.  AÑO:  22-23 Junio, 2011.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: AIMD approach to transition metal catalyzed reactions in water 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: WATOC 2011. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Santiago de Compostela, Spain. AÑO:  17-25 Julio, 2011.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Simulation of Catalysis in Water: insights from AIMD 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Challenges in Homogeneous Computational Chemistry. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Stockholm, Sweden. AÑO:  24-25 Agosto, 2011.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: A Mechanistic Viewpoint on Gold-Catalyzed Hydroamination and Hydroalkoxylation 

Processes 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Universidad de Zaragoza 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Zaragoza, Spain.  AÑO:  29 Mayo, 2012.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: AIMD approach to Homogeneous Catalysis:  The Wacker and Shilov Reactions 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: 8th Congress on Electronic Structure: Principles and Applications (ESPA) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Barcelona, Spain.  AÑO:  26-29 Junio, 2012.  

 
 
AUTORES: Gregori Ujaque 



TÍTULO: The Transmetallation Process in Suzuki-Miyaura Reaction 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación oral 

CONGRESO: VI International School on Organometallic Chemistry “Marcial Moreno Mañas” 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Alicante, España. AÑO:  3-5 Junio, 2013.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Computational Challenges in Cross-Coupling Reactions 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Challenges in Homogeneous Computational Chemistry. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Stockholm, Sweden. AÑO:  13-14 Junio, 2013.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Suzuki-Miyaura Reaction: A Dilemma on the Transmetallation Process 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: XXXIV Reunión Bienal de la Real Sociedad Española de Química 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Santander, Spain  AÑO:  15-18 Septiembre, 2013.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Simulations in Homogeneous Catalysis: A Step Forward in Solvent Description 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Universidad de Valladolid 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Valladolid, Spain  AÑO:  11 Febrero 2014.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Dealing with Solvent in Homogeneous Catalysis Simulations 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: COST-CARISMA 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Venice, Italy  AÑO:  5-7 Mayo 2014.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Mechanistic Insights on the Regioselective Rh catalyzed Hydroamination of 

Alkenes 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: PRE-OMCOS 

PUBLICACIÓN:  

LUGAR DE CELEBRACIÓN: ICIQ, Tarragona, Spain AÑO:  25-6 Junio 2015.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: AIMD Applications to Organometallic Reactivity 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: 3rd Challenges in Homogeneous Computational Chemistry. 

PUBLICACIÓN: 



LUGAR DE CELEBRACIÓN: Stockholm, Sweden. AÑO:  3-4 Septiembre, 2015.  

 

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Es poden “veure” les molècules ballant? Si i canviant de parella ! 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Visites a grans instal·lacions organitzada per la Societat Catalana de Química: 

Barcelona Supercomputing Center 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Barcelona, Spain. AÑO:  4 abril, 2016.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Origin of Regioselectivity in Metal-catalyzed Hydroamination Reactions  

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: Girona Seminar: Predictive Catalysis 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Girona, Spain. AÑO:  18-20 abril, 2016.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Dealing with water in Au-catalyzed Hydration of Unsaturated Compounds 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: 4th Challenges in Homogeneous Computational Chemistry. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Stockholm, Sweden. AÑO:  14-16 Junio, 2017.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Understanding and Predicting Transition Metal Catalyzed Regioselective 

Hydroamination of Alkenes 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Conference on Green Chemistry and Sustainable Catalysis. 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Wuhan, China AÑO:  25-27 Noviembre, 2018.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Transition Metal Catalyzed Addition of N-, O-Nucleophiles to Unsaturated Bonds: 

Mechanistic Implications 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Invitado por el Instituto QUIFIMA, Universidad de Valladolid 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Valladolid, España  AÑO:  12 Febrero, 2019.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Host-Guest Binding and Catalysis by Supramolecular Cages:  

a Computational Perspective 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: XXVII Bienal de Química de la RSEQ 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: San Sebastián, España  AÑO:  26-30 Mayo, 2019.  



AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: M4L6 Supramolecular Catalysis on C-C Reductive Elimination from Au(III) 

Complexes 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Invitado por el Instituto QUIFIMA, Universidad de Valladolid 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Valladolid, España  AÑO:  11 Febrero, 2020.  

 
AUTORES: Gantulga Norjmaa, Jean Didier Maréchal, Gregori Ujaque 

TÍTULO: Metal-Organic Cages [(Ga4L6)
12-] as Catalysts: Computational Evaluation of Au(III) / 

C-C Reductive Elimination. 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Comunicación Oral 

CONGRESO: International School of Chemistry 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Camerino, Italia (Webminar)   AÑO:  1-6 Septiembre, 2020.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Binding and rate acceleration by a [M4L6]
12- Metal Organic Cage. 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: 5th Webinar Series on Catalysts - an Open Access Journal 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Webminar  AÑO:  27 Enero, 2021.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Supramolecular Catalysis by Metallocages: Modelling Kinetics and Thermodynamics. 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: Cutting-Edge Homogeneous Catalysis – CEHC-2 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Leipzig  AÑO:  29-31 Marzo, 2022.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Modelling Host-Guest Catalysis by Metallocages: 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: XL GEQO 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Barcelona  AÑO:  7-9 Septiembre, 2022.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Encapsulation and Reactivity Inside Metallocages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: XXV Conference on Organometallic Chemistry - EuCOMC 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Alcalá de Henares AÑO:  4-8 Septiembre, 2023.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Modelling reactivity in the confined space of metallocages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Plenaria 



CONGRESO: Photoinduced, Charge-Driven, and Molecular Processes under Confinement 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Bad Honnef, Germany AÑO:  24-28 Septiembre, 2023.  

 
 

AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Reactivity Inside Metallocages: A Molecular View 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: 5th Cutting Edge Homogeneous Catalysis / HC3A Meeting 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Montpellier AÑO:  15-17 Enero, 2024.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Binding Affinity and Reaction Rates within Metal-Organic Cages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: Modelling supramolecular catalysis: Methods and Applications (CECAM) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: París AÑO:  12-14 Mayo, 2024.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque,* M. Alemany-Chavarria, I.G. Zapirain, G. Norjmaa, G. Sciortino 

TÍTULO: Origin of Rate Enhancement by Metallocages: A Molecular Description 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: Girona Seminar 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Girona AÑO:  28-31 Mayo, 2024.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Reactivity Inside Metal Organic Cages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Chemistry@Sete (Celebrating Odile Eisenstein’s 75 birthday) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Sete  AÑO:  2-5 Junio, 2024.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Why Coordination Cages Accelerate Chemical Reactions? 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Oral 

CONGRESO: 9th EuChemS – Chemistry Congress 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Dublin  AÑO:  7-11 Julio, 2024.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: The Molecular Basis of Rate Enhancement in Metallocage Systems 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Trinity College 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Dublin  AÑO:  12 Julio, 2024.  

 



AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Binding and Reactivity in the Pockets of Supramolecular Structures 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: 3rd International Electronic Conference on Catalysis Sciences 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: En línea  AÑO:  23-25 Mayo, 2025.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Exploring the Binding and Reactivity in Metal Organic Cages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: Advances in Chemistry – Research and Development (Chem R&D) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Frankfurt, Alemania  AÑO:  28-30 Mayo, 2025.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Unexpected Origin of Catalysis in Metal Organic Cages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: HRC 2025 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Dresden, Alemania  AÑO:  29 Jun-1 Jul, 2025.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Molecular Modeling of Confined Spaces in Nanocages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Plenaria 

CONGRESO: 3rd International Symposium on Confinement-Controlled Chemistry 2025 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Bochum, Alemania  AÑO:  15-17 Sep, 2025.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Modelling Encapsulation and Catalysis by Metallocages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: International Conference of Computational Organic-synthesis Catalysis 

(ICCOC2025) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Shenzhen, China AÑO:  25-27 Oct, 2025.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Modelling Encapsulation and Catalysis by Metallocages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 

CONGRESO: International Conference of Computational Organic-synthesis Catalysis 

(ICCOC2025) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Wuhan, China AÑO:  28 Oct, 2025.  

 
AUTORES: Gregori Ujaque 

TÍTULO: Modelling Encapsulation and Catalysis by Metallocages 

TIPO DE PARTICIPACIÓN:  Conferencia Invitada 



CONGRESO: International Conference of Computational Organic-synthesis Catalysis 

(ICCOC2025) 

PUBLICACIÓN: 

LUGAR DE CELEBRACIÓN: Pekin, China AÑO:  30 Oct, 2025.  

 
 
 



Tesis Doctorales dirigidas 
 

 

 
Título: A Computacional Approach to the Synthesis of Chiral Sulfoxides 
 
Doctorando: David Balcells Badia 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha: 29-junio-2006 
 
 

 
Título: Estudi Computacional de mecanismes de reacció en sistemas organometàl·lics 
 
Doctorando: Ainara Nova Flores 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha: 21-abril-2008 
 

 
Título: Estudi teòric de reaccions d’hidrogenació i d’oxidació em processos de catàlisi homogènia 
 
Doctorando: Aleix Comas Vives 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha: 26-junio-2009 
 

 
Título: A Computational Approach to Coordination Chemistry: Structure, Reactivity and NMR Studies 
 
Doctorando: Salvador Moncho Escrivà 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha: 16-julio-2010 
 

 
Título: Theoretical Study on Pd-catalyzed Cross-Coupling Reactions 
 
Doctorando: Max Garcia Melchor 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha: 13 - abril - 2012 
 

 
Título: Estudi Teòric de Reaccions Catalitzades per Complexos d’Or: Cicloaddicions amb Al·lens i Oxidació d’Alquins 
 
Doctorando: Sergi Montserrat Gironès 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha: 1 - marzo - 2013 
 

 
Título: Scope of Computational Organometallic Chemsitry: Structure, Reactivity and Properties 
 
Doctorando: Manuel Angel Ortuño Maqueda 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 



Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha:  28 - noviembre - 2014 
 

 
Título: Mechanistic Insights into Metal-Catalyzed Hydroamination Reactions 
Doctorando: Almudena Couce Ríos 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha:  29 - marzo - 2017 
 

 
Título: Estudio Mecanístico de Reacciones de Aminación y de Hidroaminación 
Doctorando: Pablo Gómez-Orellana Seguín 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha:  13 - mayo - 2019 
 

 
Título: Molecular Modelling of Encapsulation and Catalysis in Supramolecular Metallocages 
Doctorando: Gantulga Norjmaa 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha:  1 - diciembre - 2021 
 

 
Título: From Supramolecular Catalysts to Protein-Metal Interactions: a computational study of metal-containing complexes 
Doctorando: Iker Zapirain Gysling 
Universidad: Universitat Autònoma de Barcelona 
Facultad / Escuela: Facultat de Ciencias, Departamento de Química  
Fecha:  25 - febrero- 2025 
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Participación en comités y representaciones internacionales 
 

 
Título del Comité: Panel de Evaluación del ámbito de Química y Nueva Tecnología de Materiales 
 
Entidad de la que depende: Red Española de Supercomputación (RES/BSC). 
Tema: Química y Materiales 
 
Fecha: Junio 2017 - … 
 

 
Nota: Si necesita más casos, añádalos utilizando las funciones de copiar y pegar con el 2º caso. 

 
Título del Comité:       
 
Entidad de la que depende:       
Tema:       
 
Fecha:       
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Experiencia en organización de actividades de I+D 
 Organización de congresos, seminarios, jornadas, etc., científicos-tecnológicos 

 
Título: XXI Reunió de la Xarxa de Química Teòrica  
Tipo de actividad: Miembro del Comité Organizador 
(secretario) 

Ambito: Nacional 

 
Lugar celebración: Bellaterra (Barcelona) 
Fecha: Julio 2005 
 

 
Título: DETIC-06 (Dialogues Experiment-Theory in Chemistry) 
Tipo de actividad: Miembro del Comité Organizador 
(secretario) 

Ambito: Internacional 

 
Lugar celebración: Bellaterra (Barcelona) 
Fecha: Febrero 2006 
 

 
Título: Experiment & Theory in Transition Metal Chemistry: A Meeting Point 
Tipo de actividad: Miembro del Comité Organizador 
(secretario) 

Ambito: Internacional 

Lugar celebración: Bellaterra (Barcelona) 
Fecha: Octubre 2006 
 

 
Título: Ciclo de Conferencias de Química (Dep. Química UAB) 
Tipo de actividad: Responsable de la organización Ambito: Internacional 
Fecha: 2008- 
 

 
Nota: Si necesita más casos, añádalos utilizando las funciones de copiar y pegar con el 2º caso. 

 
Título: Coordinación Actos Año Internacional de la Química – 2011 
Tipo de actividad: Responsable del Dep. de Química de UAB 
de organizar los actos relacionados con el Año Internacional 
de la Química – 2011. 

Ambito: Nacional 

Fecha: 2010-2011 
 

 
Título: VIII Trobada de Joves Investigadors de Catalunya – 2013 
Tipo de actividad: Co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Nacional 

Lugar celebración: Andorra 
Fecha: Noviembre 2013  
 

 
Título: VII International School on Organometallic Chemistry – Marcial Moreno Mañas 
Tipo de actividad: Responsable de la organización  Ambito: Internacional 
Lugar celebración: Bellaterra (Barcelona) 
Fecha: Junio 2014   

 
Título: IX Trobada de Joves Investigadors de Catalunya – 2016 
Tipo de actividad: Co-Responsable de la organización del Ambito: Nacional 



Congreso. 
Lugar celebración: Perpiñan 
Fecha: Febrero 2016  
 

 
Título: Reunión Bienal de la Real Sociedad Española de Química – RSEQ-2017 
Tipo de actividad: Co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Internacional 

Lugar celebración: Sitges 
Fecha: 25-29 Junio 2017  
 

 
7 Título: 11th European Conference onTheoretical and Computational Chemistry 
Tipo de actividad: Co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Internacional 

Lugar celebración: Barcelona 
Fecha: 4-7 Septiembre, 2017  

 
Título: X Trobada de Joves Investigadors de Catalunya – 2018 
Tipo de actividad: Co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Nacional 

Lugar celebración: Barcelona 
Fecha:29-30 Enero 2018  

 

 
Nota: Si necesita más casos, añádalos utilizando las funciones de copiar y pegar con el 2º caso. 

 
Título: XXIII ISOM (International Symposium on Olefin Metathesis) 
Tipo de actividad: Miembro del comité organizador. Ambito: Internacional 
Lugar celebración: Barcelona 
Fecha: 25-29 Julio 2019  

 
Título: XXXVIII Reunión del Grupo Especializado de Química Organometálica de la RSEQ 
Tipo de actividad: Miembro del comité científico. Ambito: Internacional 
Lugar celebración: Barcelona 
Fecha: 15-17 Julio 2020  

 
Título: XX Conferencia Enric Casassas, titulada “Química i Llengua” 
Tipo de actividad: Miembro del comité científico. Ambito: Nacional 
Lugar celebración: Barcelona 
Fecha: 23 Noviembre 2020  

 
Título: 9th European Conference on Boron chemistry” 
Tipo de actividad: Miembro del comité científico. Ambito: Internacional 
Lugar celebración: Cerdanyola del Vallès, Barcelona 
Fecha: 3-7 Julio 2022  

 
Título: 1ª Reunió de Química Teòrica I Computacaional (RQIO-SCQ) 
Tipo de actividad: Miembro del comité científico. Ambito: Nacional 
Lugar celebración: Sede del “Institut d’Estudis Catalans”, Barcelona 
Fecha: 2-3 febrer 2023 

 
Título: XIII Trobada de Joves Investigadors de Catalunya – 2024 
Tipo de actividad: Co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Nacional 

Lugar celebración: Barcelona 
Fecha:29-31 Enero 2024  



 
Título: Catalytic Conversations: Integrating Theory and Experiment in Homogeneous Catalysis 
Tipo de actividad: co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Internacional 

Lugar celebración: Barcelona 
Fecha: 17-18 Julio 2025  

 
Título: 4th Trans Pyrenean Meeting on Catalysis (TrapCat4) 
Tipo de actividad: co-Responsable de la organización del 
Congreso. 

Ambito: Internacional 

Lugar celebración: Barcelona 
Fecha: 20-21 Noviembre 2025  

 
 
 

Experiencia de gestión de I+D 
Gestión de programas, planes y acciones de I+D 

 
Título: Coordinador del área de investigación del Departamento de Química (UAB) 
 
Tipo de actividad: Coordinación de todos los temas relacionados con la investigación desarrollada en el Departamento. 
Fecha: 2008-2009 
 

 
Título: Coordinador del área del Promoción del Departament de Química (UAB)  
 

 
Título: Coordinador del Programa de Doctorado en Química (UAB; desde septiembre 2018).  
 
Tipo de actividad: Responsable de todas las actividades relacionadas con el programa de Doctorado, 
Fecha: desde septiembre 2018 
 

 
 

Divulgación 
 

• Responsable de la organización de las actividades del Año Internacional de la Química 2011 del Departamento de 
Química de la UAB. 

• Organizador (junto con el Prof. Ramon Alibés) de la actividad "Química Interactiva" (una jornada en el laboratorio 
donde aproximadamente 800 estudiantes de secundaria visitan cada año la UAB). Responsable entre 2011 y 2017; 
participación como profesor entre 2018 y 2025. 

• Organizador (junto con el Prof. Ramon Alibés) del ciclo de conferencias "La Química t’Envolta" durante el curso 
académico 2011-2012. 

• Comisario (junto con el Prof. Ramon Alibés) de la exposición: "Gràcies a la Química (Gracias a la Química)". 
Exposición que tuvo lugar en la Hemeroteca de la UAB en 2011, y que permaneció expuesta en la Facultad de 
Ciencias de la UAB hasta 2018. 

• Responsable del área de Promoción del Departamento de Química: entre las distintas tareas, fue responsable de la 
elaboración de la Tabla Periódica de cerámica que se encuentra en el vestíbulo de la Facultad de Ciencias de la UAB. 

• Como presidente de la Sociedad Catalana de Química (SCQ) he impulsado las siguientes actividades: 
o Conferencia de divulgación sobre "Química Teórica y Computacional", en la sede del BSC en 2016. 
o Concurso de vídeos: 

▪ Edición 2022 – “Moléculas que han cambiado nuestras vidas” 
▪ Edición 2023 – “La Química de la Vida” (Año Joan Oró) 
▪ Edición 2024 – “H2O, una molécula esencial” 

o Reconocimiento de Hitos Históricos de la Química: 
▪ 2021 – Antoni Martí i Franquès y Altafulla 
▪ 2022 – Fábrica de Azúcar de Vic 



▪ 2023 – Laboratorio Químico del Ebro, Roquetes 
▪ 2024 – Drogueria Can Boter, Badalona 

o Lanzamiento de los Premios SCQ en las áreas de Investigación, Docencia y Divulgación. Ha habido 3 
ediciones: 2021, 2022, 2023 y 2024. Este año 2025 está en curso la nueva edición. 

• Participación en la mesa redonda “Les Ciencies més enllà de l’aula” organizada por la plataforma “Ciències en perill” el 
día 1 de abril de 2025 en la sede del Institut d’Estudis Catalans. 
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Otros méritos o aclaraciones que se desee hacer constar 
(utilice únicamente el espacio equivalente a una página). 

 

 

o Premio Extraordinario de Doctorado (curso 1998-99) 

Entidad otorgante: Universidad Autónoma de Barcelona 

 

o “Young Scientist Prize” of the International Association of Catalysis Societies (2004). 

Concedido en París, Julio de 2004. 

 

o Premio Sinergia Educativa 2012 (concedido por el Consell Social de la UAB) por la 

organización de la actividad “Química Interactiva” dedicada a fomentar el espíritu 

científico en alumnos de secundaria. 

 

o Presidente de la Societat Catalana de Química (SCQ) desde 2020. 

 

o Secretario de la Societat Catalana de Química (SCQ) (2014 – 2020) 

 

o Editor asociado de la Revista “Anales de Química” de la Real Sociedad Española de 

Química” (2018-2020). 

 

o Miembro del Editorial Board de la Revista “Catalysts” (desde 2020). 

 

o Miembro del panel de “Química y Nueva Tecnología de Materiales” que evalúa los 

proyectos para obtener tiempo de cálculo en la Red Española de Supercomputación 

(RES/BSC) (2017-2021). 

 

o Coordinador del Programa de Doctorado de Química de la UAB (2018-2023). 

 

o Concedidos 5 tramos docentes estatales (último periodo 2019-2022). 

 

o Concedidos 5 tramos investigadores estatales (último período 2019-2014). 

 

o Habilitado para Profesor Titular en el área de conocimiento de Química Física (BOE 

Num. 66, resolución de 7 de marzo de 2007 de la Presidencia del Consejo de 

Coordinación Universitaria, página 11696). 

 

o Evaluación POSITIVA por parte de la Agencia Nacional de Evaluación de la Calidad y 

 
Nota: Si necesita más casos, añádalos utilizando las funciones de copiar y pegar con el 2º caso. 



Acreditación, ante la solicitud presentada para las categorías de Profesor Contratado 

Doctor, Profesor de Universidad Privada y Profesor Ayudante Doctor. 

 

o Evaluación FAVORABLE por parte de la “Agencia per a la Qualitat del Sistema 

Universitari de Catalunya (AQU)” ante la solicitud presentada para las categorías de 

Profesor Agregado, Profesor Lector y Profesor Colaborador, y la “Acreditació de 

Recerca Avançada” (catedrático laboral). 

 

o Evaluación POSITIVA del programa I3. 

 

o Responsable del Departamento de Química para la organización de las actividades 

relacionadas con el Año Internacional de la Química – 2011. 

 

o Responsable de la organización de la actividad “Química Interactiva” para estudiantes de 

bachillerato (2010-2016). 

 

o Coordinador del Área de Promoción del Departament de Química (2014-2015). 

 

o Coordinador del Área de Química Física del Departament de Química (1/10/2012 – 

1/090/2015) 

 

o Actividades de evaluación  

Evaluador para las siguientes agencias de evaluación (por países): 

España – Agencia Nacional de Evaluación y Prospectiva (ANEP) 

USA – American Chemical Society-Petrol Research Fundation (ACS-PRF) 

Francia – Agence Nationale de la Recherche (ANR) 

Hungría – Hungarian Scientific Research Fund (OTKA) 

Hong Kong – Research Grants Council (RGC) 

 

 


