UNIVERSITAT
ROVIRA i VIRGILI

BASES ESPECIFIQUES CODI CONVOCATORIA LI2422085

Convocada per la Resolucié del rector de 26 de gener de 2024

Termini de presentaci6 de sol-licituds: 8 de febrer de 2024, inclos.

Taxes d'inscripcié: Import a ingressar d'acord amb el punt 5 de les bases generals.

Descripci6 del lloc de treball: Técnic mitja o técnica mitjana de suport a un projecte de recerca.
Grup/categoria professional: Grup II -clt U

Nombre de places: 1

Unitat d’adscripcié: Departament de Quimica Fisica i Inorganica

Grup de recerca: Grup de Quimica Quantica

Linia de recerca: Quimica Quantica

Projecte

Nom del projecte: Nuevos horizontes en la quimica de los polioxometalatos y las nanoformas de carbono: modelizaciéon de
propiedades fundamentales y aplicaciones tecnoldgicas.

Codi del projecte: PID2020-112762GB-I00 QMC Codi UXXI: 2021/00318/001
Organisme financador: MCIN/AEI
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Aquest contracte esta financat pel projecte PID2020-112762GB-100 QMC

Aquest contracte es part del projecte d'I+D+i PID2020-112762GB-I00QMC, financat per MCIN/AEI/10.13039/50

En compliment de les disposicions en matéria d'informacié i publicitat establertes en les convocatories dels ajuts, citem, de forma
expressa, aquests organismes com a entitats financadores d'aquesta contractacié. Aixi mateix, tant la URV com el/la treballador/a, si
s'escau, citarem aquestes entitats financadores en el contracte de treball, publicacions, ponencies, activitats de difusié i altres

resultats de la investigacié segons estableix el Reglament 821/2014.”

Codificacié pressupostaria: » Organica: » Funcional: « Economica: « RC: 2023/0009357

Caracteristiques de la contractacié

Tipus de contracte: Contracte d'activitats cientificotécniques
Jornada: Temps parcial: 20 hores setmanals

Horari: de dilluns a divendres de 10h a 14h

Previsi6 inicial de durada: 6 mesos aproximadament*

Data prevista inici contracte: 01/03/2024
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*D'acord amb l'apartat 3 de les bases generals de la convocatoria.

Tasques

Principals tasques a realitzar:

e Desenvolupar un codi (python) que permeti incloure els efectes dels contraions, a partir de simulacions de dinamica molecular,
en calculs estandard DFT amb solvent implicit (COSMO).

e Analisi de I'agregacié polioxometal-lat-contraié en solucions aquoses i no aquoses, en funcié de I'estat de reduccié de I'analit.

. Simulacié de liquids idnics basats en polioxometal-lats (DFT, dinamica molecular).

e Comunicaci6 dels resultats de forma oral i escrita.

Coneixements

. Métodes d'estructura electronica més comuns de la Quimica Quantica (especialment DFT i métodes de solvatacié implicita).
e Metodes de simulacié per dinamica molecular aplicada a I'estudi d’0xids metal:lics moleculars en soluci6.

e  Programacié en python i bash Shell.

e  Propietats fisico-quimiques de polioxometal-lats d'elevada complexitat.

o Us del programari Visual Molecular Dynamics (VMD).

Meérits

e  Titulacié académica relacionada amb I'ambit de coneixement del lloc de treball.

. Formacié addicional relacionada amb I'ambit de coneixement del lloc de treball.

. Experiéncia en I'Us de programari d'estructura electronica (ADF) i de dinamica molecular (Gromacs).

e Habilitats comunicatives en angles

e  Experiéncia laboral relacionada amb els coneixements i tasques requerits en les bases d'aquesta convocatoria

Comissio de seleccio

President/a titular: Xavier Lépez Fernandez
President/a suplent: Josep Maria Poblet Rius
Vocal titular: Antonio Rodriguez Fortea
Vocal suplent: Maria Besora Bonet
Vocal titular: Pendent de designaci6
Vocal suplent: Pendent de designacio

Data de publicacié: 29/01/2024
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