Proyectos de investigacion:

TiTULO DEL PROYECTO CODIFICACION ENTIDAD FINANCIADORA CANTIDAD DURACION
QOFICIAL FINANCIADA
Calculo directo de energias de fransicion en A ” —
sistemas moleculares. Accién integrada hispano- HF93-116 Ministerio de ggllléﬁon y Ciencia, Indeterminada | De 1994 a 1994
francesa
Célculo directo de energias de fransicién en Ministerio de Educaion v Ciencia
sistemas moleculares. Accion integrada hispano- HF94-321 DGICYT ¥ " | Indeterminada | De 1985 a 1995
francesa
Ayuda para potenciar los grupos de investigacién GRQY3-7.003 CIRIT 40000€ | De 1994 2 1996
de calidad en el marco del Pla de Recerca
Estructura electrénica de materiales con
propiedades conductoras, magnéticas o PB92-0766-C02-02 DGICYT 60.000€ | De 1994 a 1996
cataliticas
Quantum Chemistry of Excited States ERB'FBAOF%'CT%- Comunidad Europea Indeterminada | De 1996 a 1998
Modelos ab Initio en quimica de materiales PB95-0847-C02-02 DGICYT 60.000€ | De 1997 a 1999

Publicaciones en revistas cientificas internacionales:

TITULO

AUTORES (p.o. de firma)

Referencia bibliografica normalizada

General Strategy for teh Ab Initio Calculation of
Exchange Coupling in Polynuclear Complexes

K. Handrick, J. P. Malrieu and Q. Castell

J. Chem. Phys. 101 (1993), 2205-2222

Towars an Ab Initio Description of Magnetism in lonic
Solids

F. lias, J. Casanovas, M. A. Garcia-
Bach, R. Caballol and O. Castell

Phys. Rev. Lett. 71 (1993), 3549-3552

Specific Cl Calculation of Energy Differences:
Transition Energies and Bond Energies

J. Miralles, 0. Castell, R. Caballol and
J.P. Malneu

Chem. Phys. 172 (1993), 3343

Structural Dependence of Singlet-Triplet Gap in
Doubly Bridged Copper Dimers: a Variational Cl
Calculation

0. Castell, J. Miralles and R. Caballol

Chem Phys. 179 (1994), 377-384

Ab Initio Study of Ullman's Nitroxide Birradicals.
Exchange Coupling Versus Structural Charactenstics
Analysis

0. Castell, R. Caballol, R. Subra and A.
Grand

J. Phys. Chem. 99(1995), 154-157

An lterative Difference-Dedicated Configuration

V. M. Garcia, 0. Castell, R. Caballol and

Chem. Phys. Letters, 238 (1995) 222-229

Interaction. Proposal and Test Studies J.F. Malreu
Relative Stability of the *A:, 'Az and 'A; of Q. Castell, V. M. Garcia, C. Boand R.
phenylnitrene. A Difference-Dedicated Cl Calculation. Caballol J. Comp. Chem. 17 (1396) 4248
Ab Initio Cl Determination of the Exchange Coupling | O. Castell, R. Caballol, V. M. Garcia and
Constant in Doubly-Bridge Ni{ll) Dimers K. Handrick Inorg. Chem., 87 (1396). 1609-1615

Singlet-Triplet Energy Gap in Halogen-Substituted
Carbenes and Syllenes. A Difference-Dedicated
Configuration Interaction Calculation

V. M. Garcia, O. Castell, M. Reguero
and R. Caballol

Mol. Phys. 87 (1996), 1395-1404

Dedicated Molecular Orbitals for the Variational
Determination of the Electron-Transfer Matrix Element.
Method and Application to a Cu(l)-Cu(ll) Mixed
Valence Compound

C. J. Calzado, J. F. Sanz, O. Castell and
R. Caballol

J. Phys. Chem. 101 A (1997), 1716-1721

Remarks on the proper Use of the Broken Symmetry
Approach to Magnetic Coupling

R. Caballol, O. Castell, F. lllas, J. P.
Malrieu and I. de P. R. Moreira

J. Phys. Chem. 101 A (1997), 7860

Absence of Collective Effects in Heisenberg Systems
with Localized Magnetic Moments

F. lllas, I. de P. R. Moreira, C. de Graaf,
0. Castell and J. Casanovas

Phys. Rev. B 56 (1997), 5069

Ab Initio Calculation of the Exchange Coupling
Constant in hidroxo Doubly-bridged Cr(lll) Dimers

0. Castell and R. Caballol

Inorg. Chem. 38 (1999), 668-673

Vertical Spectrum of Ethene: Uncontracted Versus
Contracted Correlaion Methods and the Role of the
Adapted MOs

M. Pilar Perez-Casany, Ignacio Nebot
Glil, José Sanchez Marin, O. Castell and
J.P. Malrieu

Phys. Letters 295 (1998), 181-188




Conferencias, posters y comunicaciones en congresos:

1.J.P. Malrieu

TiTULO TIPO  |AUTORES CONGRESO
PARTICIPACION |(p.o. de firma)
Rosa 1 South European Conference on Atomic and Molecular
Variational Calculation of Energy Differences in Conferencia Caballol, Physics pe
Systems Involving Two Electrons and Two Active nvitada Josefa v
Orbitals Miralles 'y O. i (Espafia) 1962
Castell
Rosa
Calculo directo de diferencias de energia: Conferencia Caballol, XXI Congres des Chimistes Theorics d'Expression Latina
acoplamiento magnético en complejos metélicos nvitada Josefa (X1 CHITEL)
dinucleares Miralles y O.| Grenoble (Francia) 1993
Castell
F. llas, J.
Casanovas, J.
The Origen of Magnetism in Perovskite-Type| Conferencia Rubio, Raosa|Electronic Properties of Solids Using Cluster Methods
Compounds: KNiF3 ivitada | 220alol. O.)Workshop
pounds- Castell and M. | Michigan State University (U.S A ) 1994
A Garcia-
Bach
Rosa
Determinacid de la separacio singulet-triplet en S Caballol, V.| X Reunid del grup de Quimica Tedrica de Catalunya
carbens i sililens substituits Comunicacié oral | ™ reia y|U. Barcelona 1934
0. Castell
Determinacié de  constants  d'acoplament 0. Castell, V. XI Reunié del grup de Quimica Tedrica de Catalunya
magnétic en complexos dinuclears de Ni(ll} i| Comunicacid oral |M. Garcia y grup y
U. Barcelona 1995
Cr{ll) Rosa Caballol
0.  Castel . . . .
i " ' | Research Symposium on Multiconfigurational Perturbation
MR—PT_2 based_ Difference-Dedicated Cl for Poster Rosa Caballol Theory Methods and Applications
Transition Energies and JP ; -
! Gandia (Espafia) 1996
Malrieu
V. M. Garcia ,
Métode IDDCI: Aplicacions a transicions optiques L, 0.  Castell,| XIl Reuni6 del grup de Quimica Tedrica de Catalunya
- i T Comunicacio oral . p
1 energies de dissociacio Rosa Caballol | Gambrils (Espana) 1996




