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Datos Generales

INSTITUCION PRINCIPAL
Universidad de la Republica/ Facultad de Quimica/ DETEMA / Uruguay

DIRECCION INSTITUCIONAL

Institucion: Universidad de la Republica / Facultad de Quimica / Sector Educacién Superior/Publico
Direccion: Gral. Flores 2124, Facultad de Quimica, DEQUIFIM / 11600

Pais: Uruguay / Montevideo / Montevideo

Teléfono: (11600) 099714280

Correo electronico/Sitio Web: pablod@fq.edu.uy

Formacion

Formacion académica
CONCLUIDA
DOCTORADO

Doctorado en Quimica (UDELAR-PEDECIBA) (2001 - 2004)

Universidad de la Republica - Facultad de Quimica, Uruguay

Titulo de la disertacién/tesis/defensa: Estudio cinético y termodindmico de reacciones quimica de
interés atmosférico

Tutor/es: Minh Tho Nguyen Oscar N. Ventura

Obtencion del titulo: 2004

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Teorica

MAESTRIA

Maestria en Quimica (UDELAR-PEDECIBA) (1998 - 2000)

Universidad de la Republica - Facultad de Quimica, Uruguay

Titulo de la disertacion/tesis/defensa: Estudio teorico computacional de reacciones quimicas de
interés atmosférico

Tutor/es: Oscar N. Ventura

Obtencion del titulo: 2000

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Teorica

GRADO

Bachiller en Quimica (1994 - 1997)

Universidad de la Republica - Facultad de Quimica, Uruguay

Titulo de la disertacion/tesis/defensa:

Obtencion del titulo: 1998

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica

Formacion complementaria


https://uy.linkedin.com/in/pablo-denis-2626a164
http://0000-0003-3739-5061
http://7102588690
mailto:pabod@fq.edu.uy
https://scholar.google.com/citations?user=yN0klqcAAAAJ&hl=es&oi=ao
mailto:pablod@fq.edu.uy

CONCLUIDA
POSDOCTORADOS

Theoretical Characterization of Transition metal Carbides, Prof. Dr. Krishnan Balasubramanian (2004 -
2005)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / University Of California At Davis, Estados Unidos
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Teorica

CURSOS DE CORTA DURACION

estudio estructural de moléculas bioactivas, espectroscopia (EPR) (01/2001 - 01/2001)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
20 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Desarrollo de Farmacos

Termodinamica Estadistica (01/2000 - 01/2000)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Fisica

Espectroscopia molecular (01/2000 - 01/2000)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Teorica

Modelado Molecular y Espectros Electrénicos (01/1999 - 01/1999)

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Teorica

Quimica Cuantica Aplicada (01/1998 - 01/1998)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Teorica

Mecanica Cuantica(01/1998 - 01/1998)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Fisica

Modelado Biomolecular (01/1997 - 01/1997)

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Teorica



Espectroscopia molecular 111(01/1996 - 01/1996)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
20 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Teorica

Cristalografia(01/1996 - 01/1996)

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
400 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica

PARTICIPACION EN EVENTOS

Curso de Nanotecnologia dictado por Tatiana Makarova (2005)

Tipo: Otro

Institucién organizadora: Facultad de Ingenieria, Uruguay

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/nanotecnologia

Modelos de Evolucion de Proteinas (2001)

Tipo: Otro

Institucién organizadora: Facultad de Quimica, Uruguay

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Biologia

Quimica del Estado sélido (1996)

Tipo: Otro

Institucién organizadora: Facultad de Quimica, Uruguay

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica

Primer y segundo afio de la Licenciatura en Matematicas, Facultad de Ciencias (1994)
Tipo: Otro
Institucién organizadora: Facultad de Ciencias, Uruguay

Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Matematicas / Matematica Pura/

Idiomas

Inglés

Entiende muy bien / Hablamuy bien/ Lee muy bien / Escribe muy bien

Areas de actuacion
CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Quimicas /Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros, Electroquimica /Quimica Teorica,
Nanotecnologia, Quimica Inorganica, Atmosférica, Organica,

Actuacion profesional

SECTOR EDUCACION SUPERIOR/PUBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPUBLICA - URUGUAY

Facultad de Quimica



VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (05/2021 - a la fecha)

Profesor Agregado 40 horas semanales

Nuevamente, al igual que para el puesto de Profesor Adjunto, trece afios después, se accedid al
cargo por concurso, Llamado a oportunidades de ascenso para docentes (LLOA) sobrecalificados.
De otra manera nunca hubiera sido promovido.

Escalafon: Docente

Grado: Grado 4

Cargo: Efectivo

Funcionario/Empleado (07/2008 - 04/2021)

Prof. Adjunto 40 horas semanales / Dedicacién total

Se accedio al cargo por concurso, Llamado a oportunidades de ascenso (LLOA) para docentes
sobrecalificados.

Escalafon: Docente

Grado: Grado 3

Cargo: Efectivo

Funcionario/Empleado (06/2007 - 07/2008)

Grado 2 40 horas semanales / Dedicacion total
Escalafon: Docente

Grado: Grado 2

Cargo: Efectivo

Funcionario/Empleado (02/2006 - 06/2007)

Grado 2 35 horas semanales
Escalafon: Docente

Grado: Grado 2

Cargo: Efectivo

Funcionario/Empleado (06/2005 - 02/2006)

Grado 2 30 horas semanales
Escalafon: Docente

Grado: Grado 2

Cargo: Interino

Funcionario/Empleado (02/2002 - 06/2005)

Grado 2 20 horas semanales
Escalafon: Docente

Grado: Grado 2

Cargo: Interino

Funcionario/Empleado (05/2001 - 02/2002)

Grado 1 25 horas semanales
Escalafon: Docente

Grado: Grado 1

Cargo: Interino

ACTIVIDADES
LINEAS DE INVESTIGACION

Nanotecnologia Computacional (07/2005 - a lafecha)

La nanotecnologia es una de las nuevas disciplinas emergentes en el mundo cientifico. Sus origenes
se remontan a la década de los 80 cuando Kroto, Smalley y Curl descubrieron una nueva forma
alotropica de carbono, el C60. En 1991 la nanotecnologia dio un segundo gran paso con el
descubrimiento de los nanotubos de carbono. El mismo fue realizado por ljima en los laboratorios
de laempresa NEC, cuando logro plegar laminas de grafito para formar multiwall carbon nanotubes
(MWCNT).El avanza mas reciente ha sido la sintesis de laminas de grafeno. Luego de mas de 20
anos de investigaciones sobre la quimica de fulerenos y nanotubos podemos decir que las areas méas
importantes de trabajo son las que se detallan a continuacion. 1) Estudio de la reactividad quimica

propiedades electrénicas y magnéticas de laminas de grafeno 2) estudio de la reactividad,



propiedades electrénicas y magnéticas de nanotubos de carbono 3) Uso de nanoestructuras para
almacenar hidrogeno 4) propiedades mecanicas de nanotubos

40 horas semanales

Facultad de Quimica, Grupo de Nanotecnologia Computacional y Quimica Tedrica, Coordinador o
Responsable

Equipo: IRIBARNE, F, PEREYRA, C.M.

Palabras clave: Nanotecnologia, Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /nanotecnologia

Caracterizacion de radicales de importancia en quimica atmosférica, procesos combustiony
astroquimica (07/2008 - a lafecha)

La caracterizacién moléculas cuyo tiempo de vida es muy corto, debido a su alta reactividad, es de
trascendental importancia en el modelado de los procesos que transcurren en la quimica
atmosférica, la quimica de combustiény el estudio de la quimica en el espacio. Como consecuencia
de sus propiedades quimicas, la caracterizacion experimental de estas especies es extremadamente
dificultosa. Actualmente, la quimica tedrica ha llegado a un nivel en el que permite obtener
informacion sobre moléculas que contienen hasta 8-10 atomos pesados, con una calidad similar o
mejor ala que se obtendria en las investigaciones experimentales. Prueba de ello, es que en la
proxima edicion del CRC Handbook of Physics and Chemistry la informacion obtenida por el
presente investigador para los radicales HSO, SOH y HOOO seran considerados como los valores
de referencia ya que no existe confianza en los resultados experimentales. Empleando
metodologias multirreferencia, coupled clusters o DFT caracterizamos moléculas e investigamos
reaciones quimicas en las areas antes mencionadas. Para obtener una buena caracterizacion es
necesario emplear ademas de las metodologfas anteas mencionadas, bases que permitan extrapolar
alinfinito, incluir correcciones para los efectos core valence, relativistas escalares, spin orbit
splitting y efectos anarmonicos. Actualmente etamos enfocados en la evaluacion de estas dos
Ultimas contribuciones.

40 horas semanales

Facultad de Quimica, Grupo de Nanotecnologiay Quimica Teorica, Coordinador o Responsable
Equipo:

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Teorica

Quimica Supramolecular (06/2008 - a lafecha)

Enestalinea de investigacion buscamos junto al Dr. Jorge Gancheff la sintesis de macroestructuras
empleando como bloques complejos metélicos que contienen diferentes spacers.

20 horas semanales

Facultad de Quimica, Coordinador o Responsable

Equipo:

Palabras clave: Quimica Supramolecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Quimica Inorgénicay Nuclear / Complejos de
Renio

Celdas Solares (10/2013 - alafecha)

Enesta linea de investigacion buscamos disefar con el Dr. Gancheff nuevos pigmentos para celdas
solares

10 horas semanales , Integrante del equipo

Equipo: GANCHEFF, J.S.

Palabras clave: Quimica Inorgénica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Quimica Inorgénicay Nuclear / Quimica Tedrica

Disefio de Farmacos (06/2004 - a la fecha)

En esta linea de investigacion colaboramos con la Dra Margot Paulinoy el Dr. Federico Iribarne
para sintetizar nuevos medicamentos capaces de tratar enfermedades como el mal de chagas.
Asimismo, estamos buscando la manera de emplear nanoesctructuras para realizar en forma mas
efectiva el "delivery" de las drogas a las zonas enfermas. Para elo pensamos unir las drogas a los
nanotubos de carbono mediante interacciones no covalentes.

20 horas semanales

Facultad de Quimica, Integrante del equipo



Equipo:

Palabras clave: Farmacologia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Teorica

PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Desarrollo de nuevas celdas solares sensibilizadas por colorante a partir de modificaciones del
pigmento N3 (07/2016 - a la fecha)

El acceso a energia de bajo costo representa una variable sumamente importante en un desarrollo
socio-econémico sostenido en paises con economias emergentes como lo es Uruguay. En ese
sentido, un fuerte impulso a la diversificacion de la matriz energética aparece como una buena
estrategia. Las energias renovables que se presentan como una fuente de energia limpia 'y
sustentable han representado en los Ultimos aflos una alternativa importante al abastecimiento
energético a partir de recursos fosiles. Entre ellas, las denominadas tecnologias fotovoltaicas (que
generan electricidad a partir de la radiacién solar) han despertado un creciente interés en los
Ultimos tiempos. A la hora de ser tenida en cuenta como una solucion real a la diversificacion de la
matriz energética nacional, la fuente de energia solar se ha topado con la dificultad (no menor) de
los altos costos asociados a los paneles solares. Esta tecnologia, que estd basados en uniones al
estado sélido (usualmente de silicio), ha sido desafiada recientemente por la tecnologia de las
denominadas celdas solares sensibilizadas por colorante (Dye Sensitised Solar Cells, DSSC). Estas
celdas ofrecen la enorme ventaja de presentar bajos costos de producciéon y muestran al mismo
tiempo, una serie de caracteristicas interesantes que dan lugar a un potencial muy importante para
uningreso exitoso y consolidado en el mercado de las energias renovables. El objetivo de |a
presente propuesta es el desarrollo de nuevas celdas DSSC. Si bien estas se conocen desde hace
algunos anos, el reto es obtener un producto nacional a un costo razonable operando con una
buena eficiencia. A nivel nacional y regional, existe una escasa capacidad de ensamblado de celdas
DSSC operativas. Es por ese motivo que esta propuesta representaria también una inmejorable
oportunidad para consolidar la experiencia de los grupos de investigacion involucrados en la
tematica energética incluida en este proyecto. El desarrollo del mismo generaria a su vez recursos
humanos sumamente valiosos en un area de investigacion interdisciplinaria muy importante y
actual.

15 horas semanales

Facultad de Quimica

Investigacion

Integrante del Equipo

En Marcha

Financiacion:

Agencia Nacional de Investigacion e Innovacién, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: GANCHEFF, J.S. (Responsable) , SEOANE

Palabras clave: Energia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Quimica Inorgéanicay Nuclear / Celdas Solares

Desarrolo y evaluacion de nuevos compuestos croméforos capaces de actuar como antena en celdas
solares de pigmentos fotosensibles. (10/2012 - 10/2014)

Disponer de energia a bajo costo es un variable esencial para lograr un desarrollo socio-econdmico
sostenido en paises de economias emergentes como Uruguay. Una buena estrategia a tales efectos
implica impulsar mas agresivamente la diversificacion de la matriz energética. Las energias
renovables, que se presentan como una fuente de energia limpia y sustentable, han emergido en los
Ultimos afos como una solucion importante a los problemas que implica el abastecimiento
energético a partir de recursos fésiles. Entre ellas, los sistemas de generacién de energia a partir de
radiacién solar, han despertado un enorme y creciente interés en los Ultimos afos. Las mayores
dificultades que ha encontrado esta fuente de energia para ser tenida en cuenta como una
alternativa real a la diversificacion energética nacional estan asociadas a los altos costos de los
paneles de celdas fotovoltaicas. Los mismos, que estan basados en uniones al estado sélido,
usualmente de silicio, estan siendo desafiados por celdas denominadas de tercera generacion,
basadas en 6xidos nanocristalinos vy filmes de polimeros conductores. Estas, conocidas como celdas
solares sensibilizadas por colorante (Dye Sensitized Solar Cells, DSSC), ofrecen la enorme ventaja
de bajos costos de producciéony muestran caracteristicas atractivas para su ingreso y consolidacion
en el mercado. El objetivo de la presente propuesta es el desarrollo de nuevas celdas DSSC. Si bien



éstas se conocen desde hace algunos afios, el gran reto es ofrecer una alternativa de bajo costo. Si
se tiene en cuenta que estas celdas estan pensadas para ser usadas en grandes superficies (como
los ventanales de un edificio), la variable costos se torna de suma importancia en paises como
Uruguay. De esta manera, las celdas DSSC podrian ingresar exitosamente en el mercado uruguayo
de las energias renovables, lo cual representaria un enorme logro en la oferta energética local a
medianoy largo plazo.

10 horas semanales

UDELAR

Investigacion

Integrante del Equipo

Concluido

RRHH formados en el proyecto:

Pregrado:2

Financiacion:

Agencia Nacional de Investigacion e Innovacién, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: GANCHEFF, J.S., CERDA, M.F., ENCISO, P., CABRERIZO, F.

Palabras clave: Energia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

Disefio de materiales derivados del grafeno para almacenar hidrogeno (10/2012 - 10/2012)

El gran desarrollo industrial que la humanidad experimentd durante el siglo XX incrementé
significativamente su dependencia de los combustibles fésiles. La misma resulta nociva por dos
aspectos: a) los combustible fésiles son no renovable b) son contaminantes. Desde hace algunos
anos se ha propuesto al hidrogeno como combustible sustituto de los combustibles fosiles. Entre
sus ventajas podemos destacar que su combustiéon genera aguay por lo tanto no contamina;
ademas, es un recurso facilmente obtenible. Si bien las industrias automotrices han creado varios
prototipos capaces de funcionar a hidrégeno, estamos muy lejos de que su uso se vea masificado
debido a un problema dificil de resolver: no se ha conseguido encontrar un material que sea capaz
de almacenar reversiblemente hidrogeno en condiciones normales. El objetivo de este proyecto
consiste en desarrollar un compuesto derivado del grafeno que sea capaz de almacenar al menos
7.5% en peso de hidrogeno (densidad gravimétrica), 70 kg/m3 (densidad volumétrica) y una energia
de adsorcion de 15 kJ/mol por molécula de H2. Con este fin planeamos introducir centros
insaturados en el grafeno que permitan la unién de metales livianos como el calcio, aluminio. De
esta manera se evitara el deposito de clusters metalicos y se distribuiran homogéneamente sobre el
grafeno. El hecho de que se empleen metales livianos no afectaria significativamente la capacidad
de almacenamiento de la nanoestructuray tampoco elevaria el costo del compuesto debido a que el
grafeno, aluminio y calcio poseen un bajo costo, caracteristica esencial para su produccién a gran
escala.

40 horas semanales

UDELAR

Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

RRHH formados en el proyecto:

Pregrado:1

Financiacion:

Agencia Nacional de Investigacion e Innovacion, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: IRIBARNE, F, PEREYRA, C.M.

Palabras clave: Energia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / nanotecnologia

Caracterizacion tedrico experimental de fulerenos, nanotubos y laminas de grafito, sustituidas total o
parcialmente con elementos de los grupos IlIA y IVA (05/2006 - 05/2008 )

estudio de fulerenos y nanotubos sustituidos total o parcialmente con elementos de los grupos I11A
e IVA. En una primera instancia se realizaradn investigaciones tedricas en estas estructuras que
intentaran sumarse el trabajo experimental en materiales que se realiza en la Catedra de Fisica.
Esperamos encontrar nuevos materiales con propiedades quimicas, eléctricas, dpticas y mecanicas
mejoradas

40 horas semanales

Facultad de Quimica, Grupo de Nanotecnologia Computacional y Quimica Tedrica



Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Equipo: R.FACCIO, H. PARDO, SUESCUN, L., MOMBRU, AW., DENIS, PA (Responsable)
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /nanotecnologia

DOCENCIA

Ingenieria Quimica (06/2005 - a la fecha)

Grado

Responsable

Asignaturas:

Matematicas 03, Algebra Lineal, 4 horas, Teorico

Matematicas 03, Algebra Lineal, 4 horas, Practico

Matematicas 08, Ecuaciones Dierenciales en Derivadas Parciales, 4 horas, Teorico
Matematicas 08, Ecuaciones Dierenciales en Derivadas Parciales, 4 horas, Practico
Matematicas 08, Optimizacién, 4 horas, Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica

Doctorado en Quimica (02/1999 - 07/2004 )
Doctorado

Asignaturas:

Mecénica Cuantica, 4 horas, Tedrico

Mecénica Cudntica, 4 horas, Practico

Quimica Teodrica, 4 horas, Tedrico

Modelado Molecular |, 4 horas, Practico

Fisicoguimica Molecular Basica, 4 horas, Tedrico

Fisicoguimica Molecular Basica, 4 horas, Préactico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - ESTADOS UNIDOS

University of California at Davis, CA
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (07/2004 - 07/2005)

Postdoc 40 horas semanales / Dedicacion total
ACTIVIDADES
LINEAS DE INVESTIGACION

Transition metal carbides (07/2004 - 07/2005)

Se investigaron las propiedades de varios transition metal carbides empleando metodologfas
multirreferencia.

40 horas semanales

Institute for Data Analysis and Visualization, Integrante del equipo

Equipo:

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Espectorscopia

CARGA HORARIA

Carga horaria de docencia: 10 horas



Carga horaria de investigacion: 45 horas
Carga horaria de formacién RRHH: Sin horas
Carga horaria de extensién: Sin horas

Carga horaria de gestion: 5 horas

Produccion cientifica/tecnolégica

Mi trabajo cientifico ha creado la infraestructura necesaria

para llevar a cabo investigacion en el drea de la Nanotecnologia computacional,
habiendo construido una de las supercomputadoras més potentes de la UDELAR. En
ellaboratorio se desarrollan tres lineas de investigacion. En total he

publicado 170 articulos en revistas arbitradas, de los cuales soy Unico autor

en 57y corresponding author en la mayoria. Las investigaciones

realizadas han tenido alto impacto a nivel internacional, lo que se refleja en

un H-index de 42 vy en el hecho de que sea referee para 94 revistas de alto

nivel como Nature Chemistry, Journal of the American Chemical Society, ACSNANO, Journal of
Chemical Physics, Journal of Physical Chemistry AB,C, and Chemistry, a
European Journal. Desde 2015 ocupo el cargo de Editor Asociado de

larevista RSC-Advances, publicada por la Royal Society of Chemistry e integro la Advisory Board
del New Journal of Chemistry desde 2023. He

evaluado proyectos para NSF (USA) y varios paises mas. Dentro del dmbito
nacional, en el afio 2009 fui Unico ganador del premio Caldeyro-Barcia en

Quimica otorgado por el PEDECIBA, no existiendo menciones especiales. En la
primera linea de investigacion como responsable, empleamos la Quimica-Teodrica
para caracterizar pequenias moléculas. Las investigaciones realizadas motivaron
que se me invitara para escribir un review para el Journal of Sulfur Chemistry,
sobre termoquimica del azufre. También es importante destacar que los datos
obtenidos en el ano 2005 para los radicales HSO y SOH son los valores de
referencia adoptados por dos publicaciones: Bond Dissociation energies del CRC
Handbook of Physics and Chemistry y las Third-Millenium Thermochemical tables
compiladas por el Dr. Burcat. En otro trabajo realizado en el afio 2002,

obtuvimos valores para el radical HOOO, que también fueron incluidos como
referencia en el Handbook CRC. En una segunda linea de investigacion, empleamos
la Quimica Tedrica para disefar receptores de distintas moléculas. Finalmente,

la Nanotecnologia es la tercera linea de investigacién donde actio como
responsable. Esta linea de investigacién es pioneraen la UDELAR. En efecto,

soy el autor responsable del primer trabajo que ha publicado la UDELAR sobre
nanotubos de carbono (2008), en una revista arbitrada; también es el caso del
fulereno C60 habiéndose realizado esta publicacion en el afo 2008. Mis
contribuciones incluyen el estudio de la quimica covalente y no covalente de
fulerenos, grafeno y nanotubos de carbono, propiedades electrénicas de
nanotubos de multiples paredes, propiedades mecdnicas de nanoestructurasy uso
de nanoestructuras para almacenar hidrégeno y otros gases combustibles como
metano. Recientemente, he escrito un capitulo de libro por invitacién, sobre la
quimica covalente del grafeno, para la editorial CRC Press. En 2016, por las
contribuciones realizadas fui designado Fellow of the Royal Society of

Chemistry. Finalmente, en afio 2018 la Editorial Elsevier junto con la Agencia
Nacional de Investigacién e innovacion me otorgaron el premio excelencia Elsevier
2018 en el &rea Quimica al Quimico mas destacado de Uruguay.

Produccion bibliografica
ARTICULOS PUBLICADOS
ARBITRADOS

High Stability, Piezoelectric Response, and Promising Photocatalytic Activity on the New Pentagonal
CGeP4 Monolayer (Completo, 2025)

Laranjeira, JAS., Martins, N., DENIS, P.A., Sambrano, J.R.



ACS Physical Chemistry Au,v.: 51, p.:62-71,2025

Palabras clave: Nanotencologia computacional 2D materials dft

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacién: Internet

E-ISSN: 26942445
WEB OF SCIENCE™

Strain engineering in molybditene: A theoretical insight into the 2D phase of ?-MoO? (Completo, 2025)

Laranjeira, JAS, Gonzalo F.M., Rivera, V.J.R., DENIS, P.A., Sambrano, J.R., Cabral, LA.
Next Materials, v.: 2 101175, 2025

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Internet

ISSN: 29498228

https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S2949822825006938
WEB OF SCIENCE™

Highly sensitivity of nitrobenzene on the ZnO monolayer and the role of strain engineering (Completo,
2025)

Martins, N.F., Sambrano, J.R., DENIS, P.A., Laranjeira, J.S.S.

Applied Surface Science, v.: 679 p.:161280 2025

Palabras clave: Nanotecnologia computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 01694332

DOI: 10.1016/j.apsusc.2024.161280
WEB OF SCIENCE™

Unveiling the Superiority of naphthylene over biphenylene in silicon carbide 2D Architectures
(Completo, 2025)

Laranjeira, JASS., Martins, N.F., Azevedo, S.A., DENIS, P.A., Sambrano, J.R.

Computational Materials Science, v.: 251 p.: 113743 2025

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

ISSN: 09270256

DOI: https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2025.113743
WEB OF SCIENCE™

Theoretical characterization of germanene doped with main group elements (Completo, 2024)

DENIS, P.A., Laranjeira, J.A., Sambrano, J.R.

ChemPhysChem, v.: 25202400139, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia two-dimensional materials computational chemistry materials
science

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

Escrito por invitacion

ISSN: 14394235

E-ISSN: 14397641

DOI: https://doi.org/10.1002/cphc.202400139

The corresponding author is Pablo A. Denis. It was written by invitation of the Editor of

ChemPhysChem Kira Welter
WEB OF SCIENCE™

Codoped germanene with 3p and 4p elements elements (Completo, 2024)


https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2024.161280
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2025.113743
https://doi.org/https://doi.org/10.1002/cphc.202400139

DENIS, P.A., Laranjeira, JAS., Martins, N.F., Sambrano, J.R.

Journal of Molecular Modeling, v.: 30 In Press , 2024

Palabras clave: Computational Nanotechnology Two-dimensional materials germanene doping
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

E-ISSN: 09485023
WEB OF SCIENCE”

A Novel and Promising Penta-Octa-Based Silicon Carbide Semiconductor (Completo, 2024)

Martins, N.F , DENIS, P.A., Laranjeira, J.AS.

FlatChem, v.: 46 In Press, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional Two-dimensional materialsDFT

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacién: Internet

ISSN: 24522627
WEB OF SCIENCE™

Unveiling a New 2D Semiconductor: Biphenylene-based InN (Completo, 2024)

Martins, N.F., DENIS, P.A., Sambrano, J.R., Laranjeira, J.AS.

ACS Omega, Vv.: 9 In Press, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional Two-dimensional materials DFT

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Internet

E-ISSN: 24701343
WEB OF SCIENCE”™

Chemical reactivity of graphene doped with 3d transition metals: nothing compares to a single vacancy
(Completo, 2024)

DENIS, P.A.

Journal of Molecular Modeling, v.: 30 In Press , 2024

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional Graphene 2d Materials Catalysis

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 16102940

E-ISSN: 09485023

DOI: 10.1007/s00894-024-05893-5
WEB OF SCIENCE”™

Structural, mechanical, and electronic properties of armchair and zigzag germanene nanotubes
(Completo, 2024)

DENIS, P.A., Laranjeira, JAS., Sambrano, J.S.

Physica E Low-dimensional Systems and Nanostructures, v.: 158 115896, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia computacional dft Low dimensional systems.

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 13869477

DOI: https://doi.org/10.1016/j.physe.2023.115896
WEB OF SCIENCE™

Ag decoration as a strategy to enhance the methanol and ethanol sensing on the biphenylene sheet
(Completo, 2024)

Martins, N.F., DENIS, P.A., Sambrano, J.R., Laranjeira, J.A.S.
Surfaces and Interfaces, v.: 52 In Press , 2024
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https://doi.org/10.1007/s00894-024-05893-5
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.physe.2023.115896

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

ISSN: 24680230
WEB OF SCIENCE™

Graphenylene oxide: a new two-dimensional material (Completo, 2024)

DENIS, P.A., Sambrano, J.R., Laranjeira, J.A., Fabris, G.d.

Chemical Physics Letters, v.: 836 141050, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia computacional Graphene Two dimensional materials
Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00092614

DOIl: https://doi.org/10.1016/j.cplett.2023.141050

The corresponding author is Pablo A. Denis
WEB OF SCIENCE™

Graphenyldiene: A new sp2-graphene-like nanosheet (Completo, 2024)

DENIS, P.A., Laranjeira, J.AS., Sambrano, J.R.

Carbon Trends, v.: 14 100321, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional 2D materials dft

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 26670569

DOI: https://doi.org/10.1016/j.cartre.2024.100321
WEB OF SCIENCE™

Covalent functionalization of germanene employing computational simulations (Completo, 2024)

DENIS, P.A., Laranjeira, J.AS., Sambrano, J.R.

Physical Chemistry Chemical Physics, v.: 26 p.:13140- 13151, 2024

Palabras clave: Nanotencologia Two-dimensional materials Nanotecnologia computacional
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacién: Internet

ISSN: 14639076

E-ISSN: 14639084

DOI: https://doi.org/10.1039/D4CP004 76K

The corresponding author is Pablo A. Denis
WEB OF SCIENCE™

Irida-graphene as a high-performance anode for sodium batteries (Completo, 2024)

Martins, N.F., Laranjeira, J.AS., Fabris, G.S.L, DENIS, P.A., Sambrano, J.R.

Journal of Energy Storage, InPress, 2024

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional 2D Materials Graphene

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN:2352152X

104

WEB OF SCIENCE™

Novel buckled graphenylene-like InN and its strain engineering effects (Completo, 2024)

Laranjeira, JASS, Silva, J.F., DENIS, P.A., Maia, AS., Sambrano, J.R.
Computational and Theoretical Chemistry, v.: 1231 114418 ,2024
Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 2210271X

E-ISSN: 22102728

DOI: https://doi.org/10.1016/j.comptc.2023.114418
https://doi.org/10.1016/j.comptc.2023.114418
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https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.cplett.2023.141050
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.cartre.2024.100321
https://doi.org/https://doi.org/10.1039/D4CP00476K
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.comptc.2023.114418

WEB OF SCIENCE™

Platinum and Palladium Compounds: Disrupting the Ergosterol Pathway in Trypanosoma cruzi
(Completo, 2023)

Mosquillo, F., Scalese, G., Moreira, R., DENIS, P.A., Machado, I., M. PAULINO , GAMBINO, D.,
Perez Diaz, L

ChemBioChem, v.: 24 12,2023

Palabras clave: Medicinal Chemistry

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 14394227

E-ISSN: 14397633

DOI: http://dx.doi.org/10.1002/cbic.202300406

The correspondign author is Leticia Perez-Diaz

Mode of action of p-quinone derivatives with trypanocidal activity studied by experimental and in silico
models (Completo, 2023)

Ballesteros-Casallas Andres , DENIS, P.A., Ortiz, C., Margot PAULINO
European Journal of Medicinal Chemistry, v.: 246 114926, 2023
Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 02235234

E-ISSN: 17683254

DOI: https://doi.org/10.1016/j.ejmech.2022.114926

WEB OF SCIENCE™

Theoretical Characterization of co-doped bilayer graphene (Completo, 2023)

DENIS, P.A.

Computational and Theoretical Chemistry, InPress , 2023

Palabras clave: Nanotecnologia computacional Graphene Bidimensional Materials

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia

Medio de divulgacion: Papel

ISSN:2210271X

E-ISSN: 22102728

DOI: https://doi.org/10.1016/j.comptc.2023.114035

Heteroatom co-doped graphene: the importance of nitrogen (Completo, 2022)

DENIS, P.A.

ACS Omega, v.: 7 In Press, 2022

Palabras clave: Graphene 2D Materials Nanotecnologfa computacional

Medio de divulgacién: Internet

Escrito por invitacién

E-ISSN: 24701343

DOI: http://doi.org/10.1021/acsomega.2c06010

Articulo escrito por invitacion del equipo editorial de ACS OMEGA debido a las contribuciones
cientificas que he realizado en el drea del grafeno dopado. No se pagaron los cargos de publicacién
por ser una invitacion.

Ultrafast dynamics of the liquid deposited blend film of porphyrin donor and perylene diimide acceptor
(Completo, 2022)

Zeb, J.,Ran, G., DENIS, P.A., Ghani,U., Liu, J., Yuan, Q., Ullah, R., Zhu, H., Zhang, W.

Chemical Physics, In Press, 2022

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 03010104

Porphyrins; PDI-C5; Liquid deposition; Transient absorption spectroscopy; Charge transfer; band
gap

Photoinduced Symmetry Breaking-Charge Separation in the Aggregated State of Perylene Diimide:
Effect of Hydrophobicity. (Completo, 2022)
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https://doi.org/http://dx.doi.org/10.1002/cbic.202300406
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.ejmech.2022.114926
https://www.sciencedirect.com/science/article/am/pii/S0223523422008285
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.comptc.2023.114035
https://doi.org/http://doi.org/10.1021/acsomega.2c06010

Ran, G., Zeb, J., Son, Y., DENIS, P.A., Ghani, U., Zhang, W.

Journal of Physical Chemistry. C, v.: 126 p.:3872 - 3880, 2022

Palabras clave: Charge Separation

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 19327447

E-ISSN: 19327455

DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.1c10712

https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpcc.1c10712
WEB OF SCIENCE™

New insights into the covalent functionalization of black and blue phosphorene (Completo, 2022)

DENIS, P.A.

Computational and Theoretical Chemistry, In Press, 2022
Palabras clave: Nanotecnologia computacional dft 2d materials
Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 2210271X

E-ISSN: 22102728
https://doi.org/10.1016/j.comptc.2022.113839

Helicene adsorption on graphene, hexagonal boron nitride, graphane, and fluorographane. (Completo,
2022)

DENIS, P.A.

Chemical Physics Letters, v.: 806 139998, 2022

Palabras clave: Nanotecnologia Grafeno Quimica no covalente dft

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00092614

DOIl: https://doi.org/10.1016/j.cplett.2022.139998
https://doi.org/10.1016/j.cplett.2022.139998

Impact of oxygen adsorption on the electronic properties and contact type of a defective epitaxial
graphene-SiC interface (Completo, 2021)

Huelmo, C.P., DENIS, P.A.

Computational and Theoretical Chemistry, v.: 1204 2021

Palabras clave: Nanotecnologia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 2210271

On the electronic properties of defective graphene buffer layer on 6H-SiC(0001) (Completo, 2021)

Huelmo, C.P, DENIS, P.A., Iribarne, F.

Computational Condensed Matter, v.: 30 InPress, 2021

Palabras clave: Nanotecnologia computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 23522143

Theoretical study of the adsorption of Lithium, Sodium and Potassium on Pyridine. (Completo, 2021)

DENIS, P.A.
Chemical Physics Letters, v.: 784 139112 ,2021


https://doi.org/https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.1c10712
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.cplett.2022.139998

Palabras clave: Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 00092614

DOI: https://doi.org/10.1016/j.cplett.2021.139112
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0009261421007958

Elucidating the electronic and magnetic properties of epitaxial graphene grown on SiC with a defective
buffer layer (Completo, 2021)

Pereyra Huelmo, C., Iribarne, F., DENIS, P.A.

Journal of Materials Science, v.: 56 20 INPre, 2021

Palabras clave: Nanotecnologia computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00222461

E-ISSN: 15734803

Adsorption of organic molecules on graphene and fluorographene: An unresolved discrepancy
between experiment and theory (Completo, 2021)

Iribarne, F, DENIS, P.A.

International Journal of Quantum Chemistry, v.: 121 e26605,2021
Palabras clave: Nanotecnologia Computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00207608

E-ISSN: 1097461X

DOI: https://doi.org/10.1002/qua.26605
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/qua.26605

The correspondign author is Pablo A. Denis.

Tunable and sizeable band gaps in strained SiC3/hBN vdW heterostructures: A potential replacement
for graphene in future nanoelectronics (Completo, 2021)

Ullah, S., DENIS, P.A., Menezes, M.G., Sato, F

Computational Materials Science, v.: 188 110233, 2021

Palabras clave: Nanotecnologia Computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 09270256

Structural and magnetic properties of a defective graphene buffer layer grown on SiC (0001): a DFT
study (Completo, 2020)

Pereyra Huelmo, C., Menezes, M.G., Capaz, R.B., DENIS, P.A.

Physical Chemistry Chemical Physics, v.: 22 p.:16096 - 16106, 2020

Palabras clave: Nanotecnologia computacional.

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 14639076

E-ISSN: 14639084

DOI: https://doi.org/10.1039/DOCPO2167A
https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2020/cp/d0cp02167a#!divAbstract

Reduction Chemistry of Hexagonal Boron Nitride Sheets and Graphene: a Comparative Study on the
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https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.cplett.2021.139112
https://doi.org/https://doi.org/10.1002/qua.26605
https://doi.org/https://doi.org/10.1039/D0CP02167A

Effect of Alkali Atom Doping on their Chemical Reactivity. (Completo, 2020)

DENIS, P.A., Ullah, S., Iribarne, F

New Journal of Chemistry, v.: 44 p.:5725 - 5730, 2020

Palabras clave: Nanotecnologia Computaciona Quimica Tedrica Reactivitdad Quimica 2D Materials
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 11440546

E-ISSN: 13699261

DOl https://doi.org/10.1039/DONJ00414F
https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2020/nj/d0nj004 14f/unauth#!divAbstract
The corresponding author is Pablo A. Denis

Electronic properties of substitutional impurities in graphene-like C 2N, tg-C 3N 4, and hg-C 3N 4
(Completo, 2020)

Ullah, DENIS, P.A., Menezes, M.G., Sato, F., Capaz, R.B.
Physical Review. B - Condensed Matter, v.: 102 134112, 2020
Palabras clave: Nanotecnologia computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 01631829

E-ISSN: 10953795

DOI: 10.1103/PhysRevB.102.134112
https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRevB.102.134112

Theoretical characterization of hexagonal 2D Be3N2 monolayer (Completo, 2019)

Ullah, S., DENIS, P.A., Sato, F.

New Journal of Chemistry, v.: 43p.:2933-2941,2019

Palabras clave: Nanotecnologia Computaciona 2D materials

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Nanotecnologia Computacional

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 11440546

E-ISSN: 13699261

DOI: 10.1039/C8NJO5600E

https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2019/nj/c8nj05600e# !divAbstract
WEB OF SCIENCE™

Cycloaddition reactions on epitaxial graphene (Completo, 2019)

DENIS, P.A., PereyraHuelmo, C., Iribarne, F.

New Journal of Chemistry, v.: 43p.:11251-11257,2019

Palabras clave: Nanotecnologia 2D materials Reactividad Quimica Quimica Tedrica
Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 11440546

E-ISSN: 13699261

DOI: 10.1039/C9NJ02528F
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diatomics X= First or Second Row Atom. (Completo, 2004)

DENIS, P.A.

The Journal of Physical Chemistry A, v.: 108 p.:11092 - 11100, 2004

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Tedrica, Coupled Clusters, Benchmark Calculations

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 10895639

E-ISSN: 15205215

http://pubs.acs.org/journals/jpcafh/index.html
WEB OF SCIENCE™

On the Performance of CCSD(T) and CCSDT in the study of molecules with muticonfigurational
character: halogen oxides, HSO, BN and O3. (Completo, 2004)

DENIS, P.A.

Chemical Physics Letters, v.: 395 p.:12 - 20, 2004

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Coupled Clusters, Benchmark Calculations

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 00092614

http://www.sciencedirect.com/science/journal/00092614
WEB OF SCIENCE™

Ab initio and Density functional study of thionitroso XNS, and thiazyl isomers XSN, X=H, F,Cl, Br, OH,
SH, NH2, CH3, CF3, and SiF3 (Completo, 2004)

DENIS, PA., VENTURA, O.N., MAI, H.T., NGUYEN, M.T.

The Journal of Physical Chemistry A, v.: 108 p.:5073 - 5080, 2004

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,



Electroquimica/Quimica Tedrica, Coupled Clusters, Quimica del Azufre
Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 10895639

E-ISSN: 15205215

http://pubs.acs.org/journals/jpcafh/index.html

The corresponding author is Dr. Pablo A. Denis
WEB OF SCIENCE™

CCSDT study of the FOO radical (Completo, 2004)

DENIS, P.A., VENTURA, O.N.

Chemical Physics Letters, v.: 385 p.:292 - 297, 2004

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Teorica, Coupled Clusters, Quimica Atmosférica

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00092614

http://www.sciencedirect.com/science/journal/00092614

The corresponding author is Dr. Pablo A. Denis
WEB OF SCIENCE™

High order correlation effects in the calculation of enthalpies of formation of sulfur compounds,
CCSD(T) vs CCSDT (Completo, 2003)

DENIS, P.A.

Chemical Physics Letters, v.: 382 p.:65 - 70, 2003

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Tedrica, Coupled Clusters

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00092614

http://www.sciencedirect.com/science/journal/000926 14
WEB OF SCIENCE™

Density functional study of the decomposition pathways of nitroethane and 2-nitropropane (Completo,
2003)

DENIS, PA., VENTURA, O.N., LE, H.T., NGUYEN, M.T.

Physical Chemistry Chemical Physics, v.: 5 p.:1730 - 1738, 2003

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Quimica Orgénica

Medio de divulgacién: Internet

ISSN: 14639076

E-ISSN: 14639084

http://www.rsc.org/Publishing/Journals/CP/index.asp
WEB OF SCIENCE™

Density functional computational thermochemistry: Determination of the enthalpy of formation of the
methanethial-S,S-dioxide, (sulfene). (Completo, 2003)

VENTURA, O.N., KIENINGER, M., DENIS, P.A.

The Journal of Physical Chemistry A, v.: 107 p.:518 - 521, 2003

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Quimica Atmosférica

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 10895639

E-ISSN: 15205215

http://pubs.acs.org/journals/jpcafh/index.html
WEB OF SCIENCE™

Complete basis set and density functional determination of the enthalpy of formation of the
controversial HO3 radical: a discrepancy between experiment and theory (Completo, 2002)
DENIS, P.A., KIENINGER, M., VENTURA, O.N., CACHAU, R.E., DIERCKSEN, G. H.

Chemical Physics Letters, v.: 365 p.:440 - 449, 2002
Areas de conocimiento:
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Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Quimica Atmosférica

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 00092614

http://www.sciencedirect.com/science/journal/00092614
WEB OF SCIENCE™

Density functional computational thermochemistry: solving the discrepancy between MO and DFT
calculations on the enthalpy of formation of sulfine, CH2SO. (Completo, 2002)

VENTURA, O.N., KIENINGER, M., DENIS, PA., CACHAU, R.E.

Chemical Physics Letters, v.: 355 p.:207 - 213, 2002

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Quimica Atmosférica

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 00092614

http://www.sciencedirect.com/science/journal/00092614
WEB OF SCIENCE™

Density functional computational thermochemistry. Isomerization of sulfine and its enthalpy of
formation (Completo, 2001)

DENIS, P.A., VENTURA, O.N., CACHAU, RE., KIENINGER, M.

The Journal of Physical Chemistry A, v.: 105 p.:9912 - 9916, 2001

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Tedrica, Quimica Atmosférica

Medio de divulgacion: Papel

ISSN: 10895639

E-ISSN: 15205215

http://pubs.acs.org/journals/jpcafh/index.html
WEB OF SCIENCE™

Density functional investigation of atmospheric sulfur Chemistry Il. The heat of formation of the XSO2
radicals, X=H, CH3. (Completo, 2001)

DENIS, P.A., VENTURA, O.N.

Chemical Physics Letters, v.: 344 p.:221 - 228,2001

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Tedrica, Quimica Atmosférica

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 00092614

http://www.sciencedirect.com/science/journal/00092614
WEB OF SCIENCE™

Hydroxamic Chelates of Boric acid: a density functional study. (Completo, 2001)

DENIS, P.A., VENTURA, O.N.

Journal of Molecular Structure THEOCHEM, v.: 537 p.:173 - 180, 2001

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Teorica, Quimica Inorganica

Medio de divulgacién: Papel

ISSN: 01661280

http://www.sciencedirect.com/science/journal/00092614
WEB OF SCIENCE™

Density Functional Investigation of atmospheric sulfur Chemistry I. The heat of formation of the HSO
radical and its isomer SOH. (Completo, 2000)

DENIS, P.A., VENTURA, O.N.

International Journal of Quantum Chemistry, v.: 80 p.:439 - 453, 2000

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Teorica, Atmosferica

Medio de divulgacion: Papel
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ISSN: 00207608
E-ISSN: 1097461X

http://www3.interscience.wiley.com/journal/73501020/abstract
WEB OF SCIENCE™

LIBROS

Progress in Hydrogen Energy, Fuel Cells, Nano-Biotechnology and Advanced, Bioactive Compounds (
Participacion, 2024)
Martins., N.F., Laranjeira, J.AS., Azevedo, S.A., DENIS, P.A., Fabris, G.S.L., Sambrano, J.R. Publicado

Editor/Compilador: Carlton A. Taft and Sergio Ricardo de Lazaro

Editorial: Springer Nature Switzerland

Tipo de puplicacion: Investigacion

Referado

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Hydrégeno

Medio de divulgacion: Papel

ISSN/ISBN: 978-3-031-75983-3
https://link.springer.com/book/10.1007/978-3-031-75984-0#bibliographic-information

Capitulos:
Two-Dimensional Materials Applied to Hydrogen Storage
Pagina inicial 83, Paginafinal 115

Carbon nanomaterials sourcebook ( Participacién, 2016)
DENIS, P.A. Publicado

Editor/Compilador: CRC Press

Editorial: CRC Press, Miami

Tipo de puplicacién: Investigacion

Escrito por invitaciéon

Palabras clave: nanotecnologia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ nanotecnologia

Medio de divulgacion: Papel

ISSN/ISBN: 1482252686
https://www.crcpress.com/Carbon-Nanomaterials-Sourcebook-Graphene-Fullerenes-Nanotubes-
and-Nanodiamo

Capitulos:
Covalently functionalized Graphene
Paginainicial 89, Paginafinal 106

Mechanical and Electronic Properties of Graphene Nanostructures ( Participacion, 2011)

R.FACCIO, FERNANDEZ-WERNER, L., H. PARDO, GOYENOLA, C, DENIS, P.A., MOMBRU,
AW. Publicado

Editor/Compilador: Sergey Mikhailov

NuUmero de volimenes: 17

Editorial: Intech

Palabras clave: nanotecnologia, graphene, DFT

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /nanotecnologia

Medio de divulgacién: Internet

ISSN/ISBN: 9789533071527
http://www.intechopen.com/articles/show/title/mechanical-and-electronic-properties-of-
graphene-nanos
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Capitulos:
Mechanical and Electronic Properties of Graphene Nanostructures
Pagina inicial 349, Pagina final 366

Evaluaciones
EVALUACION DE PROYECTOS
EVALUACION INDEPENDIENTE DE PROYECTOS

ACS Petroleum Research Fund (2013 /2018)

Estados Unidos
ACS Petroleum Research Fund
Cantidad: Menos de 5

Agencia Nacional de Promocion Cientifica y Tecnolégica - ANPCyT (2013 /2013)

Argentina
Agencia Nacional de Promocién Cientificay Tecnoldgica - ANPCyT
Cantidad: Menos de 5

CONICYT-CHILE(2011/2011)

Chile

CONICYT-CHILE

Cantidad: Menos de 5

Evaluacion de proyecto sobre nanotecnologia

National Science Foundation (United States) (2011 /2011)

Estados Unidos
National Science Foundation (United States)
Cantidad: Menos de 5

Universidad Nacional de Colombia, Sistema Hermes (2007 / 2008 )

Colombia
Universidad Nacional de Colombia, Sistema Hermes
Cantidad: Menos de 5

EVALUACION DE PUBLICACIONES
COMITE EDITORIAL

Editor Asociado de RSC Advances (2015 /2025)

Tipo de publicacion: Revista

Editorial: Royal Society of Chemistry

Cantidad: Mas de 20

Soy Editor Asociado desde 2015, hasta la actualidad.

REVISIONES

Surfaces and Interfaces (2024 / 2024)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Carbon Trends (2024 /2024 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Chemical Science (2023 / 2023)
Tipo de publicacién: Revista
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Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Diamond and Related Materials (2023 / 2023)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Journal of the Brazilian Chemical Society (2023 / 2023)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion.

Engineered Science (2022 /2022)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Energy & Environmental Materials (2022 / 2022)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

FlatChem (2022 / 2022)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

ACS Omega (2022 /2022)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Journal of the Serbian Chemical Society (2022 / 2022)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitaiton.

European Physical Journal Plus (2022 / 2022)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Journal of the Electrochemical Society (2022 / 2022 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Molecular Systems Design & Engineering (2022 / 2022)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Materials Research (2021 /2021)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Materials Chemistry and Physics (2021 /2021)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
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ACS Applied Nanomaterials (2021 /2021)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Journal of Molecular Modeling (2021 /2021)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Macromolecular Symposia (2021 /2021)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Vietnam Journal of Chemistry (2021 /2021)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Physica Scripta (2021 /2021)

Tipo de publicacién: Libros
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Quimica Nova (2021 /2021)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Journal of Materials Engineering and Performance (2020 / 2020)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Solid State Communications (2020 / 2020)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

European Physical Journal B (2020 /2020)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion.

Journal of Molecular Liquids (2020 / 2020)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Letters in Organic Chemistry (2020 /2020)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Thin Solid Films (2020 / 2020)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Inorganica Chimica Acta (2020 /2020)
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Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion.

Strucural Chemistry (2019 /2019)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por Invitacion.

Physica B: Physics of Condensed Matter. (2019 /2020)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Nature Chemistry (2019 /2019)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation

Journal of Physics and Chemistry of Solids (2019 / 2019)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer by invitation.

Science of the Total Environment (2019 /2019)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion.

Dalton Transactions (2018 / 2018)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Pramana: Journal of Physics (2018 / 2018)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

ChemPhysChem (2018 /2018)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacién

International Journal of Chemical Kinetics (2018 /2018)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Applied Physics A(2018 /2018)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion.

Macromolecular Chemistry and Physics (2017 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

ACS Catalysis (2016 /2017 )

Tipo de publicacion: Revista



Cantidad: Menos de 5

Advances in Materials Science and Engineering (2015 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Chemical Communications (2015 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Polycyclic Aromatic Compounds (2015 /2016)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Materials Chemistry and Physics (2015 /2016)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Journal of Nanostructure in Chemistry (2015 /2016)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5

Carbon(2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

New Journal of Chemistry (2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
reviewer por invitacion

Chemistry of Materials (2014 )

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitaicion

Applied Surface Science (2014 / 2015)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Scientific Reports (2014 /2015)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por Invitacion

RSA Advances (2013 /2015)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Rovyal Society of Chemistry Editor Asociado y Reviewer

Advanced Materials (2013 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion



Physica E(2013/2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Materials Science in Semiconductor Processing (2013 /2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Journal of Physical Chemistry Letters (2013 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Nanoscale (2013 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Advanced Functional Materials (2013 /2014 )

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

ADVANCED ENERGY MATERIALS (2012 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

International Journal of Quantum Chemistry (2012 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Computational Materials Science (2012 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Dataset Papers in Physical Chemistry (2012 / 2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Miembro de la Editorial Board desde 2012

ACS Macro Letters (2012 /2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviwer por invitacion

Nanoscience and Nanotechnology Letters (2012 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Referee por invitacion

Journal of Molecular Structure (2012 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

INNOTEC (2012 /2014)
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Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Evaluador del open journal publicado por el LATU

physica status solidi (b) (2012 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Chemistry: A European Journal (2012 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Molecular Physics (2012 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Surface Science (2012 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Small (2012 /2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacién

Physical Chemistry Chemical Physics (2012 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: De 5220

Journal of Physical Organic Chemsitry (2011 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Computational and Theoretical Chemistry (2011/2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Chemical Physics (2011/2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Elegido como outstanding reviewer

Journal of Cluster Science (2011 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Reviewer por invitacion

Current Physical Chemistry (2010/2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Journal of Computational Chemistry (2010 /2014)
Tipo de publicacion: Revista

Cantidad: Menos de 5

ACS Applied Materials & Interfaces (2010 /2014)
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Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5

Phosphorus, Sulfur, and Silicon and the Related Elements (2010 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

International Journal of Hydrogen Energy (2010 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Theoretical Chemistry Accounts (2010/2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

European Journal of Lipid Science and Technology (2009 / 2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular Spectroscopy (2009 / 2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5

Journal of Materials Science (2009 / 2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Journal of Chemical Physics (2009 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: De 5a 20

ACSNANO (2009 /2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5

Journal of the American Chemical Society (2009 / 2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: De 5220

Journal of Physical Chemistry B (2008 / 2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Journal of Physical Chemistry C (2007 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: De 5a 20
El Journal se creo en el afio 2007

Journal of Sulfur Chemistry (2007 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Chemical Physics Letters (2006 / 2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5
Elegido como outstanding reviewer

Journal of Physical Chemistry A (2005 /2014 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: De 5220
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Journal of Organic Chemistry (2005 /2014)

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5

Organic Letters (2005 /2014)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5

EVALUACION DE EVENTOS Y CONGRESOS

Brazilian Materials Research Society 2024 (2024 / 2024 )

Revisiones
Brasil

Evaluador de trabajos presentados y concurso de mejores posters.

Simpésio de Estrutura Eletrdnica e Dindmica Molecular (2024 /2024 )

Revisiones
Brasil

Universidade de Brasilia, Universidade Estadual de Goids e Universidade Federal de Goias
Evaluador de trabajos y concurso de mejores posters.

Quitel 2023 (2023 /2023)

Revisiones
Facultad de Quimica, UDELAR
EVALUACION DE PREMIOS

RSC Advances Outstanding Student Paper Awards, Materials Chemistry Category (2022 / 2025)

Comité de asignacion de premios y concursos
Reino Unido

Cantidad: Menos de 5
Royal Society of Chemistry

RSC Advances Outstanding Student Paper Awards, Computational and Theoretical Chemistry
Catergory (2022 /2025)

Comité de asignacion de premios y concursos
Reino Unido

Cantidad: Menos de 5
Rovyal Society of Chemistry

EVALUACION DE CONVOCATORIAS CONCURSABLES

Becas de la Comision Académica de Posgrado (2021 /2021)

Evaluacién independiente
Uruguay

Cantidad: Menos de 5
UDELAR

JURADO DE TESIS

Tesis de doctorado (2021 /2021)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Autonoma de Ciudad Juarez / Division
Académica de Ciencias Bésicas, México

Nivel de formacién: Doctorado

Evaluador externo.
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Defensa intermedia de posgrado (2015 /2019)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Nivel de formacion: Maestria

Se participo en cinco tribunales en 2015, 2016, 2018, 2019 y 2020.

Formaciéon de RRHH

TUTORIAS CONCLUIDAS

POSGRADO

Caracterizacion teérica de nanomateriales bidimensionales sobre sustratos (2019 - 2021)

Tesis de doctorado

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica/ DETEMA,
Uruguay

Programa: Doctor en Quimica

Tipo de orientacion: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Claudia Pereyra

Pais: Uruguay

Palabras Clave: Nanotencologia computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

El 4 de Noviembre de 2019 se realizé la defensa oral intermedia de pasaje a doctorado en forma
satisfactoriay el 16 de setiembre de 2021 se realizé la presentacion final que recibio la calificacion
de excelente.

RELACION ESTRUCTURA-ACTIVIDAD DE POLIFENOLES: DESARROLLO Y APLICACION DE
TECNICAS DE FARMACOLOGIA MOLECULAR Y ESTUDIOS DE UNION A BLANCOS
INVOLUCRADOS EN LOS MECANISMOS DE ACCION

Tesis de doctorado

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Doctorado en Quimica

Tipo de orientacién: Cotutor en pie de igualdad

Nombre del orientado: Elena Alvareda

Pais: Uruguay

Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ quimica computacional

GRADO

Estudio tedrico de la estabilidad, actividad catalitica y propiedades electrénicas de grafeno doblemente
dopado con elementos 2p y 3p

Tesis/Monografia de grado

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Licenciatura en Quimica

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Claudia Pereyra

Pais: Uruguay

Palabras Clave: graphene

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ nanotecnologia

Otros datos relevantes

PREMIOS, HONORES Y TiTULOS



Invitacién como conferencista plenario en el Simpodsio de Estrutura Eletronica e Dinamica Molecular
(SeedMol 10) 2024 (2024)

(Internacional)

Universidad de Brasilia

Invitacién para brindar una presentacion como conferencista plenario en el Simpdésio de Estrutura
Eletrénica e Dindmica Molecular. Todos los gastos fueros cubiertos por la Universidad de Brasilia.

Miembro de la Advisory Board del New Journal of Chemistry (2023)

(Internacional)

Rovyal Society of Chemistry

Debido a mis contribuciones cientificas fui invitado a formar parte de la Advisory Board del New
Journal of Chemistry.

Miembro del comité cientitico del contreso Quitel 2023 (2023)

(Internacional)
Quitel
Congreso de quimicos de expresion latina, formé parte del comité organizador.

Evaluacién de promocion a Prof. Associate Professor with tenure at the University of Massachusetts
Lowell (2023)

(Internacional)

University of Massachusetts Lowell

Fuiinvitado a evaluar promociones de profesores asocicados con tenure en la University of
Massachusetts Lowell

Invitado para escribir un articulo review para ACSOMEGA (2022)

(Internacional)

Americal Chemical Society

Invitacion para escribir un articulo review sobre el codopado de grafeno, resumiendo el estado del
arte y mis contribuciones cientificas. Gastos de publicacion exonerados por ser una invitacion.

Invitado para una entrevista sobre el trabajo realizado como Editor Asociado de RSC Advances (2020)
(Internacional)

RSC
Se selecciond a los editores mas destacados de RSC Advances para una entrevista.

Ganador del Premio Excelencia Elsevier-ANIl 2018 en ciencias Quimicas (2018)

(Internacional)
Elsevier y Anii
Premio entregado por la Editorial Elsevier para reconocer al quimico mas destacado de Uruguay.

Invitacién para escribir un articulo del Volumen: "Computational and Theoretical Chemistry in Latin
America" del International Journal of Quantum Chemistry (2018)

(Internacional)
Wiley International
Invitacién para escribir un articulo en la revista mencionada

Editor parala Editors Web collections for RSC Advances sobre graphene y nanotubos de carbono
(2018)

(Internacional)

Rovyal Society of Chemistry de Londres

Mitarea consistié en selectionar los 50 mejores articulos publicados por RSC Advances en el
periodo 2016-2018 y comentarlos.

Tapa de la revista Journal of Phyisical Organic Chemistry (2018)

(Internacional)

Wiley

El articulo An effective tridental molecular clip for fullerenes fue elegido para ser tapa de la
revistaen el primer volumen de 2018. Soy corresponding author y primer autor del mismo.
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/poc.3760

Tapa del Journal ChemPhysChem (2017)
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(Internacional)

Wiley

Elarticulo Triple-Doped Monolayer Graphene with Boron, Nitrogen, Aluminum, Silicon,
Phosphorus, and Sulfur fue seleccionado como el mejor del volumeny se presento en latapadela
revista asi como tambien se inluyo el author profile.
http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/cphc.201700699/full
http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/cphc.201700698/full

Fellow of the Royal Society of Chemistry (2016)

(Internacional)

Royal Society of Chemistry

Invitado a ser FRSC por mis contribuciones cientificas. Merito compartido solo con 2 quimicos
uruguayos.

Editor Asociado para la revista RSC Advances (2015)

(Internacional)
Rovyal Society of Chemistry

Distinguido como outstanding reviewer para el journal: Chemical Physics (2014)

(Internacional)
Elsevier
Reconociemiento otorgado por la calidad y cantidad de reviews realizadas

Distinguido como outstanding reviewer para el journal: Chemical Physics Letters (2014)

(Internacional)
Elsevier
Reconociemiento otorgado por la calidad y cantidad de reviews realizadas

El articulo Density functional investigation of thiolated graphene es seleccionado para el volumen
virtual del Journal of Physical Chemistry C sobre funcionalizacion de grafeno. (2011)

(Internacional)
American Chemical Society/Journal of Physical Chemistry

Los Journals: Journal of Physical Chemsitry A,B,C Letters seleccionaron Iso mejores articulos sobre

funcionalizacion de grafeno y crearon un volumen virtual. EL nuestro fue selecionado entre los
mejors.

Articulo On the hydrogen addition to graphene entre los 3 mas bajados del Journal of Molecular
Structure:THEOCHEM (2010)

(Internacional)

Journal of Molecular Structure: THEOCHEM

El sitio web de la revista lista los articulos con mas downloads durante 2010. El nuestro figuro en
tercer puesto

Investigador Grado 4 del PEDECIBA-QUIMICA (2010)

(Nacional)
PEDECIBA
Ingrese al programa en el ano 2005 como investigador grado 3y en 2023 fui promovido a Grado 4.

Seleccionado para la Edicién 2011 del libro Who is Who in Science and Engenieering (2010)

(Internacional)
Who is Who
se seleccionan los mejores cientificos del mundo.

Seleccionado para la Edicién 2010 del libro Who is Who (2009)

(Internacional)
Marquis Who is Who

Articulo Hydrogenated Double Wall Carbon Nanotubes seleccionado para destacarse en Virtual
Journal of Nanoscale Science & Technology (2009)

American Physical Society and American Institute of Physics
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Miembro elegido para Innovation Explorers del consorcio Editorial Elsevier, Total de miembros en el
mundo: 300 cientificos (2009)

Elsevier

Articulo: Mechanical Properties of graphene nanoribbons entre los mas bajados durante el 2009 en el
Journal of Physics Condensed Matter. (2009)

(Internacional)
Insitute of Physics (iop)
Durante el afio 2009 se seleccionaron los articulos mas bajados del sitio web de la revista.

Nivel I en el Sistema Nacional de Investigadores (2009)
ANII

Premio Caldeyro-Barcia en Quimica 2009, Ginico ganador (2009)

(Nacional)

Pedeciba

Este premio es otorgado cada 5 afos por el Pedeciba. Fui el unico ganador, es decir no fue
compartido y tampoco hubieron menciones especiales para otros postulantes

Seleccionado para la Edicion 2009 del Libro Who is Who in the World (2008)
Marquis Who is Who

Invitacion para escribir un articulo Review in el Journal of Sulfur Chemistry. Special Issue, Extreme
Sulfur Chemistry (2008)

Taylor and Francis publisher group

Cientifico Invitado en Lawrence Livermore National Laboratory (2005)

University of California, Lawrence Livermore National Laboratory

Post-Doc University of California, Davis (2005)

University of California, Davis

Datos obtenidos por el investigador son seleccionados para ser incluidos en el CRC Handbook of
Physics and Chemistry (2005)

CRC Press

Cientifico invitado en la Universidad de Leuven (2002)

Universidad de Leuven

Beca Pedeciba de Doctorado 2001-2004 (2001)
Pedeciba

Beca Pedeciba de Maestria 1999-2000 (1999)
Pedeciba

Cientifico Invitado Advanced Biomedical Supercomputer Center, Frederick, Maryland, USA. (1999)

National Institue of Health



PRESENTACIONES EN EVENTOS

Simpésio de Estrutura Eletronica e Dinamica Molecular (2024)

Congreso

Conferencista plenario: Theoretical investigation of new methods to enhance the chemical
reactivity of graphene

Brasil

Tipo de participacién: Conferencista invitado

Carga horaria: 40

Nombre de la institucion promotora: Universidade de Brasilia, Universidade Estadual de Goids
Alcance geograéfico: Internacional Palabras Clave: Conferencista invitado con los gastos pagos.
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia computacional

The Brazilian Materials Research Society Meeting (2024)

Congreso

Se present6 el trabajo: Computational Investigation of the covalent functionalization of Group 14
layered materials

Brasil

Tipo de participacién: Poster

Carga horaria: 40

Alcance geografico: Local Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

X Brazilian Meeting on Simulational Physics: (2019)

Congreso

Monolayer boron-arsenide as a perfect anode for alkali-based batteries with large storage
capacities and fast mobilities

Brasil

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Universidad Federal de Minas Gerais

Alcance geografico: Local Palabras Clave: Nanotecnologia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

American Chemical Society 255th national meeting (2018)

Congreso

Design and synthesis of an effective tridental molecular receptor for fullerenes

Estados Unidos

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: American Chemical Society Palabras Clave: Quimica
supramolecular Quimica Organica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Nanotecnologia

American Chemical Society 255th national meeting (2018)

Congreso

Design and synthesis of triphenylene based molecular receptors for fullerenes

Estados Unidos

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: ACS Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologfa

American Chemical Society 255th national meeting (2018)

Congreso

Exploring the use of both planar and curved Surface polycyclic aromatic hydrocarbons in the design
and synthesis of molecular receptors for fullerenes

Estados Unidos



Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: ACS Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologfa

Adsorption of alkali metals on hexagonal boron phosphide: A comparative DFT study (2018)

Congreso

Encuentro Mineiro de Fisica Estadistica y Computacional

Brasil

Tipo de participacion: Expositor oral Palabras Clave: Nanotencnologia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Computacional

Congreso iberoamericano de sensores (2006)

Congreso

A theoretical model for bulk crystalline magnetic carbon

Uruguay

Tipo de participacién: Otros Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Nanotecnologia Coputacional

MGMS, Annual international Meeting 2005, Membranes and Membranes Proteins (2005)

Congreso

Structure-activity relationships of trypanocide o-napthoquinones

Irlanda

Tipo de participacién: Otros Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroguimica/ Quimica Teorica

Advances in Synthetic Combinatorial and Medicinal Chemistry Symposium 2004 (2004)

Congreso

Anty-TRypanosoma cruzi activity of green tea (Camellia sinensis catechins. Structure Activity
Relationships

Rusia

Tipo de participaciéon: Otros Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Teorica

XXVIII Congreso de Quimicos tedricos de Experién Latina 2002 (2002)

Congreso

Theoretical Investigation of the HOOO radical

Uruguay

Tipo de participacién: Expositor oral Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Quimica Teorica

International Congress of Quantum Chemistry (2000)

Congreso

Density functional sulfur thermochemistry

Francia

Tipo de participacién: Expositor oral Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroguimica/ Quimica Teorica

Density Functional Theory 2000 (2000)

Congreso
Analysis of two reaction paths for the production of FO
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Francia

Tipo de participacién: Expositor oral Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Quimica Teorica

| Congreso de Fisicoquimica del Mercosur, 1999, Santa Fe, Argentina 1999. (1999)

Congreso

Theoretical Investigation of Asymetrical Sulfides

Argentina

Tipo de participacion: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Uniersidad de Santa Fe Palabras Clave: Quimica Tedrica
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Quimica Teorica

Ilith Congress of the International Society for Theoretical Chemical Physics (1999)

Congreso

Density functional Investigation of the HSO radical and its isomer SOH

México

Tipo de participacién: Expositor oral Palabras Clave: Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Quimica Teorica

5th Electronic Computational Chemistry Conference Internet (1998)

Congreso

Theoretical Investigation of the chlorination of simethyl sulfide
Estados Unidos

Tipo de participacién: Expositor oral Palabras Clave: Quimica Tedrica

CONSTRUCCION INSTITUCIONAL

Centro de Computados: se ha creado un centro de computos en el cual se desarrollan las tareas de
investigacion. Desde su creacion el mismo ha brindado 60 millones de horas de computo a diferentes
usuarios.

Informacion adicional

Administrador de todo el sistema computacional que posee el laboratorio, UNIX, LINUX.
Entrevistas para los medios de divulgacion: Blsqueda (2 oportunidades), El Observador (2
oportunidades), Revista Uruguay Con Ciencia. Entrevista para Canal 5 Programa Edicion

Documental. H-inxdex=31. Organizacion del Congreso a llevarse a cabo en el 2010: Congreso de

Odontologia-Nanotecnologia cargo de Secretario (23/07/2009) (10/09/2011)
(13/04/2012)
(13/04/2012)

Indicadores de produccion

ACTIVIDADES

Lineas de investigacion
Proyectos Investigacion Desarrollo

Docencia

PRODUCCION BIBLIOGRAFICA

Articulos publicados en revistas cientificas

Completo

12

174

171
171
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Libros y Capitulos
Capitulos de libro publicado

EVALUACIONES

Evaluacion de proyectos

Evaluacion de eventos

Evaluacion de publicaciones

Evaluacién de convocatorias concursables

Jurado de tesis

FORMACION RRHH

Tutorias/Orientaciones/Supervisiones concluidas

Tesis/Monografia de grado
Tesis de doctorado

106
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