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3.2.

PUESTOS DESEMPENADOS CON ANTERIORIDAD

1990-1992
Profesor Ayudante LRU
Facultad de Ciencias, Universidad Auténoma de Madrid.

1992-1994
Visiting Scientist.
Department of Physics, University of Illinois, Urbana, Illinois (USA)
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Post Doctoral Research Associate.
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Instituto de Ciencia de Materiales de Barcelona (ICMAB), CSIC.
1 Septiembre - 30 Noviembre 2003

Visiting Researcher
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y Vibracionales de Estructuras Semiconductoras de Monocapas Tensionadas de InAs en
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2000-2003
Investigador en el Proyecto “Metodologa ab-initio de Orden-N y simulaciones mecano-
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Investigador Principal: Dr. Pablo Ordején (parte espanola), Prof. Mariana Weissmann
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2002-2003

Investigador Principal de la Acciéon Especial: “Simulacién de dispositivos basados en
nanotubos de carbono: crecimiento, interaccién con superficies, moléculas y contactos
metdlicos, y transporte electrénico” MCyT (MAT2001-4341-E).

2004-2005

Investigador en el Proyecto Coordinado: “Produccién de Hy por descomposicién de agua
mediante fotocatalizadores activados por luz visible”

Proyecto Intramural de Frontera, CSIC (200460F0231)

Investigador Principal: Albert Figueras Daga
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2004-2006

Investigador Principal y Coordinador en el Proyecto Coordinado: “Desarrollo y Apli-
cacion de Métodos Eficientes de Simulacién Mecano-Cudntica en Materiales Complejos,
Nanoestructuras y Biomoléculas”

Min. de Ciencia y Tecnologia, Plan General del Conocimiento (BFM2003-03372-C03)
Investigador Principal: Pablo Ordején

Coordinador: Pablo Ordejon

2005-2008

Coordinador del Proyecto Marie Curie “First Principles studies of the field-induced tun-
ability of dielectric properties”

EU Marie Curie Outgoing Fellowships (MOIF-CT-2005-008534)

2006-2008

Investigador en la Accién “Laboratorio de Estructura Electrénica de Materiales - ICMAB-
CSIC”

Generalitat de Catalunya, convocatoria de Suport als Grups de Recerca de Cataluyna
(SGR-2005 683)

Investigador Principal: Enric Canadell

2006-2009

Investigador Principal y Coordinador en el Proyecto Coordinado: “Simulaciones mecanocuanticas
y microscopia de proximidad en problemas actuales de superficies, materiales complejos,
biomoléculas y nanoestructuras”

Ministerio de Educacién y Ciencia, Plan Nacional de Fisica (FIS2006-12117-C04-01)
Coordinador: Pablo Ordején

Investigador Principal: Pablo Ordején

2006-2009

Investigador en el Proyecto STREP MaCoMuFi: “Manipulate the Coupling in Multifunc-
tional Thin Films”

(EU-FP6 STREP-FP6-03321) Comisién Europea

Coordinador: Wilfrid Prellier (CNRS, Francia)

Investigador Principal nodo ICMAB-CSIC: Josep Fontcuberta

2007-2008

Investigador en el Proyecto PIF (PIF06-037)del CSIC: “Sistemas nanoelectrénicos basados
en nanohilos de Silicio”

Coordinador: Alvaro Sanpaulo, Centro Nacional de Microelectrénica

Investigador Principal nodo ICMAB: Pablo Ordején

2007-2011

Investigador en el Proyecto CONSOLIDER: “Supercomputaciény e-Ciencia” (ref. CSD2007-
00050)

Coordinador: Mateo Valero, Centro Nacional de Supercomputacion

2010-2012

Investigador Principal y Coordinador en el Proyecto Coordinado: “Desarrollo y aplicacién
de métodos de simulacién mecano-cudnticos en nanociencia”

Min. de Ciencia e Innovacién, Plan Nacional de Fisica (FIS2009-12721-C04)
Investigador Principal: Pablo Ordején

Coordinador: Pablo Ordején

2010-2012
Investigador en el Proyecto: Large-scale integrated project (IP) FET “Atomic scale and
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single molecule logic gate technologies” (ATMOL)
Comunidad Europea FP7-ICT-2009-6

Investigador Principal: Nicolas Lorente Palacios
Coordinador: C. Joachim (CEMES-Toulouse, Francia)

2013-2015

Investigador Principal en el Proyecto Coordinado: “Simulaciones atomsticas de primeros
principios: metodologa y aplicaciones a sistemas complejos”

Ministerio de Economia y Competitividad (FIS2012-37549-C05-02)

Investigador Principal: Pablo Ordején

Coordinador: Emilio Artacho

2014-2018

Director del Programa de Centros de Excelencia Severo Ochoa del ICN2 “Nanodispositivos
para Retos Sociales”

Ministerio de Economia y Competitividad (SEV-2013-0295)

Investigador Principal: Pablo Ordején

Financiado con 4 Millones de Euros

2016-2018

Investigador Principal en el Proyecto Coordinado: “Siesta y la Teoria de Inestabilidades y
Transporte en Materiales Funcionales y de Baja Dimensionalidad” Ministerio de Economia
y Competitividad (FIS2015-64886-C5-3-P)

Investigador Principal: Jose Miguel Alonso Pruneda y Pablo Ordején

Coordinador: Emilio Artacho

2015-2018

Investigador Principal en el proyecto: “Nanoscience Foundries for Fine Analysis - Europe”
(NFFA-Europe).

Unién Europea H2020-INFRAIA-2014-2015, proyecto no. 654360

Web page: http://www.nffa.eu/

Coordinador: Giorgio Rossi, CNR (Italy)

Financiacin para el grupo ICN2: 250.000 Euros

2015-2017

Investigador Principal en el proyecto: “Materials Design at the eXascale” (MAX) Center
of Excellence

Unién Europea Call: H2020-EINFRA-2015-1, proyecto no. 676598

Web page: http://www.max-center.eu/

Coordinador: Elisa Molinari CNR (Italy)

Financiacién para el grupo ICN2: 540.600 Euros

2018-2020

Investigador Principal en la Acciéon “Grup d’Estructura Electronica de Materials”
Generalitat de Catalunya, convocatoria de Suport als Grups de Recerca de Cataluyna
(2017 SGR 1506)

Financiacién: 36.000 Euros

2018-2022

Director del Programa de Centros de Excelencia Severo Ochoa del ICN2
Ministerio de Ciencia, Innovacin y Universidades, (SEV-2017-0706)
Investigador Principal: Pablo Ordején

Financiado con 4 Millones de Euros

2018-2021
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Investigador Principal en el proyecto: “Materials Design at the eXascale” (MAX) Center
of Excellence

Unién Europea Call: H2020-INFRAEDI-2018-1., proyecto no. 824143

Web page: http://www.max-center.eu/

Coordinador: Elisa Molinari CNR (Italy)

Financiacién para el grupo ICN2: 950.000 Euros

2019-2021

Investigador Principal en el proyecto: “Interoperable Material-to-Device simulation box
for disruptive electronics” - INTERSECT. Modelling synaptic electronics and neuromor-
phic computing.

Unién Europea Call: H2020-NMBP-TO-IND-2018-2020, proyecto no. 814487

Web page: http://intersect-project.eu/

Coordinador: Arrigo Calzolari CNR (Italy)

Financiacién para el grupo ICN2: 556.000 Euros

CONTRATOS Y SUBVENCIONES DE EMPRESAS

1997-1998

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

1997-1999

Investigador Principal de un contrato entre Motorola (Phoenix Corporate Research Lab-
oratories, USA) y la Universidad de Oviedo.

Titulo: “Developing accurate ab-initio atomistic simulation tools for large scale materials
simulations”

Importe total: 45.000 US$

1999-2000

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

1999-2000

Investigador Principal de un contrato entre Motorola (Phoenix Corporate Research Lab-
oratories, USA) y el ICMAB.

Titulo: “Ab-Initio Studies of the Properties of Epitaxial Oxides on Silicon”

Importe total: 33.320 US$

2000-2001

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2000-2001

Investigador Principal de un contrato entre Carburos Metdlicos y el ICMAB.
Titulo: “Ab-initio study of hydrogen storage in carbon materials”

Importe total: 50.000 US$
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2001-2002

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2001-2002

Investigador Principal de un contrato entre Air Products and Chemicals Co. (USA) y el
ICMAB.

Titulo: “Structure and reactivity of passivated metal and metal nitride surfaces for CVD
copper deposition: Computational modeling based on ab-initio DFT”

Importe total: 42.000 US$

2002-2003

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2002-2003

Investigador Principal de un contrato entre Air Products and Chemicals Co. (USA) y el
ICMAB.

Titulo: “Structure and reactivity of passivated metal and metal nitride surfaces for CVD
copper deposition: Computational modeling based on ab-initio DFT”

Importe total: 34.500 US$

2003-2004

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2004

Investigador Principal de un contrato entre Air Products and Chemicals Co. (USA) y el
ICMAB.

Titulo: “Materials Design and Process for Improved Copper Adhesion on Diffusion Barrier

Layers via Atomic layer Deposition”
Importe total: 30.000 US$

Oct. 2004 - Sept. 2005

Investigador Principal de un contrato entre Air Products and Chemicals Co. (USA) y el
ICMAB.

Titulo: “Materials Design and Process for Improved Copper Adhesion on Diffusion Barrier
Layers via Atomic layer Deposition”

Importe total: 39.000 Euros.

Oct. 2005 - Sept. 2006

Investigador Principal de un contrato entre Air Products and Chemicals Co. (USA) y el
ICMAB.

Titulo: “Materials Design and Process for Improved Copper Adhesion on Diffusion Barrier
Layers via Atomic layer Deposition”

Importe total: 49.000 Euros.

2007-2008

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes
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2008-2009

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2009-2010

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2010-2011

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

2011-2012

Investigador Principal en la Subvencién de Sumitomo Chemical (Japén).
Titulo: “Developement of new calculation techniques for Electronic Structure”
Importe total: 1.000.000 Yenes

DIRECCION DE TESIS DOCTORALES

Javier Junquera Quintana, Universidad Auténoma de Madrid, Junio 2001

Calculos ab-initio de propiedades electronicas y estructurales de interfases de siluros y
titanatos.

Calificacién: Apto - Cum Laude.

Co-directores: P. Ordején y E. Artacho.

Stephanie Reich, Technische Universitdt Berlin, Diciembre 2001
Carbon nanotubes: vibrational and electronic properties
Co-directores: Christian Thomsen y P. Ordején.

José Miguel Alonso Pruneda, Universidad de Oviedo, Febrero 2002

Propiedades vibracionales y magnéticas en la Teoria del Funcional de la Densidad.
Calificacién: Apto - Cum Laude.

Co-directores: P. Ordejon y J. Ferrer.

Eduardo Machado Charry, Universidad Auténoma de Barcelona, Noviembre 2007
First Principles Calculations of Surfaces and Layered Materials

Calificacién: Sobresaliente - Cum Laude.

Co-directores: P. Ordején y E. Canadell.

Sandra Garcia Gil, Universidad Autéonoma de Barcelona, Abril 2011

Theoretical characterization of metallic and semiconducting nanostructures by means of
DFT using localized basis sets

Calificacién: Sobresaliente - Cum Laude.

Director: P. Ordejon.

Miguel Angel Perez Osorio, Universidad Auténoma de Barcelona, 22 Enero 2013
Development and application of ab initio methods for the study of electronic excitations
in molecules and extended solids: GW approximation and constrained DFT

Calificacién: Apto Cum Laude

Directores: P. Ordejon y J. M. Alonso Pruneda
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Jose Angel Silva Guillén, Universidad Auténoma de Barcelona, 1 Julio 2015
FEstudio terico de las propiedades electrnicas de materiales 2D

Calificacién: Apto Cum Laude

Directores: P. Ordejon y Enric Canadell

Desanka Boskovic, Universidad Auténoma de Barcelona, 10 Julio 2017
Electronic properties of organic semiconductors and low-dimensional materials
Calificacién: Notable

Director: P. Ordején

ORGANIZACION DE CONGRESOS

Julio 1998

Organizador Principal del Workshop “Local Orbital Methods for Large Scale Materials
Simulations”

Workshop del CECAM (Centro Européo de Célculo Atémico y Molecular), Lyon, Francia.

Enero 2000

Organizador del International Workshop on “Computational Materials Science: Electronic
Structure Theory and Simulations”.

Miraflores de la Sierra, Madrid.

Junio 2000
Organizador del Workshop “Electronic and Optical Properties of Semiconducting Glasses”
Workshop del CECAM (Centro Européo de Célculo Atémico y Molecular), Lyon, Francia.

Noviembre 2000

Organizador (Chairman) del Workshop “Modelling of the Growth and Interface properties
of thin films and multilayers through Molecular Dynamics”

Barcelona.

Febrero 2001

Organizador del Workshop “Nanoelectronics for Information Devices”, 7th MELARI-NID,
Workshop del Programa “Information Society Technologies” de la Unién Europea.
Barcelona.

Deciembre 2006

Organizador del Workshop “Quantum Transport and non-adiabatic electron evolution
from first principles approaches”

Workshop del CECAM (Centro Européo de Célculo Atémico y Molecular), Lyon, Francia.

Enero 2007

Organizador del Workshop “13th International Workshop on Computational Physics and
Materials Science: Total Energy and Force Methods”

Workshop del ICTP, Trieste, Italia.

Abril 2011

Organizador del Workshop “Charge and spin transport in chemically modified graphene-
based materials”

Worshop del CECAM (Centro Européo de Célculo Atémico y Molecular), Barcelona,
Espana.
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Enero 2012

Chairman del Workshop “MINI2012: Computational Condensed Matter Physics, Materi-
als Science and Nanoscience from First Principles”
http://www.max-centre.eu/max-hackathon/

Barcelona, Espana.

Julio 2018
Organizador del “MaX Hackathon 2018”
Barcelona, Espana.

ESTANCIAS EN CENTROS OTROS CENTROS NACIONALES
Y EXTRANJEROS (NO INFERIORES A UNA SEMANA)

Marzo 1991
LEPES, CNRS, Grenoble (Francia). Invitado por el Dr. Yves Cros. (Una semana).

Junio-Julio 1991
Max Planck Institute fiir Festkorperforschung, Stuttgart (RFA). (Dos meses).

Octubre 1992-Septiembre 1995
Department of Physics, University of Illinois, Urbana, Il (USA). (Tres anos).

Octubre 1994
Department of Physics and Astronomy, Ohio University, Athens, Oh (USA). Invitado por
el Prof. David Drabold. (Una semana).

Noviembre 1994
Department of Physics, Arizona State University, Phoenix, Az (USA). Invitado por el
Prof. Otto Sankey. (Una semana).

Junio 1995
Departamento de Fisica, Universidad Tecnica de Chemnitz, Chemnitz (RFA). Invitado
por el Prof. Thomas Frauenheim. (Un mes).

Marzo 1996
Department of Physics, University of Illinois, Urbana, Il (USA). (Una semana).

Octubre 1997
Motorola Phoenix Research Laboratories, Phoenix, Arizone (USA). (Una semana).

Septiembre 1998
Insituto de Fisica, Universidad Nacional Auténoma de México, México D.F. (México).
(Una semana).

Julio 2000
Institut fiir Festkorperphysik, Technische Universitdt Berlin, Berlin (Alemania). (Una
semana).

Abril 2001
Department of Physics, Texas Tech, Lubbock, Texas (USA) (Una semana).

Julio 2001
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Laboratoire d’Optique des Solides, Université Pierre et Marie Curie, Paris (Francia). (Dos
semanas).

Diciembre 2001
Institut fiir Festkorperphysik, Technische Universitdt Berlin, Berlin (Alemania). (Una
semana).

Junio 2002
Départament de Physique des Matériaux, Université Claude Bernard de Lyon (Francia).
(Una semana)

Julio 2002
Départament de Physique des Matériaux, Université Claude Bernard de Lyon (Francia).
(Dos semanas)

Septiembre 2002
Départament de Physique des Matériaux, Université Claude Bernard de Lyon (Francia).
(Una semana)

Junio-Julio 2003
Départament de Physique des Matériaux, Université Claude Bernard de Lyon (Francia).
(Dos meses)

Septiembre-Noviembre 2003
Department of Physics and Astronomy, Ohio University, Athens, Ohio (USA). (Tres
meses)

Noviembre 2004
Laboratoire Collisions, Agrégats, Réactivité, IRSAMC Université Paul Sabatier, Toulouse
(Francia) (Un mes)

Julio 2005
Donostia International Physics Center (Un mes)

CONFERENCIAS INVITADAS EN CONGRESOS

Congresos Internacionales

Marzo. 1994

March Meeting of the APS. Pittsburgh (USA)

“Unconstrained minimization approach for electronic computations which scales linearly
with system size”

Septiembre, 1994
8th International School on Condensed Matter Physics. Varna (Bulgaria)
“Frist principles theory of amorphous semiconductors: two different approaches”

Mayo, 1995
International Workshop on “Electronic Structure Methods”. St. Mary’s College, Mary-

land (USA)
“Linear scaling methods: the path towards quantum simulations in very large systems”

Julio, 1995
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International Workshop on “Order-N Methods”. CECAM, Lyon (Francia)
“Towards self-consistent LDA with linear scaling: an LCAO approach”

Julio 1996
International Workshop on “Ab-Initio phonons”. CECAM, Lyon (Francia)
“Linear scaling approach for the computation of phonons from electronic structure”

Septiembre 1996

Order-N Symposium of the International Psi-K Network Conference. Schwaebisch Gmuend
(Alemania)

“Selfconsistent LDA with Order-N scaling”

Enero 1997. 8th International Workshop on “Computational Condensed Matter Physics:
Total Energy and Forces Methods”. ICTP, Trieste (Italia)
“Order-N Density Functional Theory”

Febrero 1997. International Workshop on “Nanotubes for Microstructure Technology”.
Valladolid (Espana)
“Large Scale O(N) Methods”

Junio 1997

International Workshop on “How can ab-initio calculations be an effective tool for the
study of mineral properties?”. CECAM, Lyon (Francia)

“SIESTA: DFT calculations of very large systems with LCAO basis sets”

Septiembre 1997

International Materials Research Congress-97, Canciin (Mexico)

“Order-N LDA and GGA calcuilations: Opening first principles to thousands of atoms:
DNA and nanoscale systems”

Enero 1998

International Workshop on Large-Scale Quantum Simulations: Total Energy and Force
Methods”. Tsukuba (Japén).

“Large-scale DFT calculations with linear scaling: LCAO approach”

Marzo 1998
March Meeting of the APS. Los Angeles (USA)
“Density Functional O(N) Calculations”

Mayo 1999
Molecular Simulation’99. Conferencia Virtual (http://molsim.vei.co.uk)

“DFT Calculations with Linear Scaling: the SIESTA Approach”

Septiembre 1999
International Materials Research Congress-99, Cancin (Mexico)
“Linear Scaling DF'T Calculations For Large Systems”

Noviembre 1999

RIKEN Symposium: “Large scale calculation of electronic states: Exploring dynamical
properties of materials”. RIKEN, Wakoshi (Japén).

“Large Scale DF'T Calculations with SIESTA”

Junio 2000

CECAM Workshop on “Electronic and Optical Properties of Semiconducting Glasses”.
CECAM, Lyon (Francia).

“Review of first-principles electronic structure calculations”

Agosto 2000

International Psi-K 2000 Network Conference. Schwaebisch Gmuend (Alemania)
“Numerical-atomic-orbitals DFT for large systems: applications of SIESTA”
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Marzo 2001
SANSYMOC-I Workshop. Estrasburgo (Francia)
“Linear scaling DFT calculations with atomic orbitals”

Abril 2001
General Meeting of the American Chemical Society. San Diego (USA)
“Linear scaling DFT calculations with numerical atomic orbitals”

Abril 2001
Spring Meeting of the Materials Research Society. San Francisco (USA)
“Linear scaling DFT calculations with numerical atomic orbitals”

Agosto 2001
International Workshop on the DV-Xa Method. RIKEN (Japén)

“First principles DFT calculations of electronic transport in molecular and nano-scale
devices”

Septiembre 2001

CECAM Workshop on “Local orbitals and Linear Scaling ab-initio Calculations”. Lyon
(Francia)

“Introduction to local orbitals and linear-scaling ab initio calculations”

Marzo 2002

I1°"¢ Rencontre Franco-Espagnole sur la Chemie et la Physique de I'etat Solide. Sant
Feliu de Guixols, Girona (Espana)

“Simulations in Complex Materials from First Principles”

Septiembre 2002

IX International Nicolas Cabrera Summer School on Frontiers in Science and Technology:
“Molecular Electronics”. Miraflores de la Sierra, Madrid (Espana)

“DFT method for non-equilibrium transport”

Septiembre 2003

5th International Symposium on “Crystalline Organic Metals, Superconductors and Fer-
romagnets” - ISCOM 2003, Port-Bourgenay (Francia)

“Properties of Crystalline Molecular Solids from Density Functonal Theory”

Noviembre 2003

Ramoén Areces International Symposium on “New Trends in Fundamental Materials Sci-
ence Research”, Barcelona (Espafia)

“The role of simulation in modern materials science”

Septiembre 2004
European Materials Research Society, 2004-Fall Meeting, Varsovia (Polonia)
“Using local orbitals to compute the properties of materials”

Octubre 2004

Workshop sobre “Convergences Bio-Nano-Info technologies” de la Academia des Tech-
nologies de Francia y la Real Academia de Ingenieria de Espana.

“Simulaciones en el Nanomundo: del ADN a los Nanotubos”

Noviembre 2004

7th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations, Taipei (Tai-
wan)

“Using local orbitals to compute the properties of materials from first principles”

Junio 2005

CECAM Workshop on “State of the art, developements and perspective of real space
electronic structure techniques in condensed matter and molecular physics”, Lyon (France)
“Electronic transport in nanostructures from first principles”
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Junio 2005

CECAM Workshop on “State of the art, developements and perspective of real space
electronic structure techniques in condensed matter and molecular physics”, Lyon (France)
“Introduction: a bit of history on previous CECAM workshops”

Agosto 2005
“Trends in Nanotechnology 2005”, Oviedo (Espana)

“Electronic transport in nanostructures from first principles”

Enero 2007

Workshop on “Computational and Modelling Methods and Applications”, King Abdulaziz
City for Science and Technology, Riyadh (Arabia Saudi)

“Understanding electronic transport in the nanoscale”

Enero 2007

Workshop on “Computational and Modelling Methods and Applications”, King Abdulaziz
City for Science and Technology, Riyadh (Arabia Saudi)

“Simulation of STM images: adsorbates, CDW’s and Inelastic Spectroscopy”

Enero 2007

Workshop on “Computational and Modelling Methods and Applications”, King Abdulaziz
City for Science and Technology, Riyadh (Arabia Saudi)

“The role of simulation in modern materials science”

Marzo 2007
Symposium on Surface Science 2007, Les Arcs (Francia)
“Analysis of the STM images of the CDW phase in quasi-1D Rb0.3Mo003”

Julio 2007

XII International Conference on Intergranular and Interphace Boundaries, Barcelona
(Espana)

“First Principles Studies of Metal-Ferroelectric Tunnel Junctions”

Agosto 2007
XII International Conference on the Applications of Density Functional Theory, Amster-

dam (Holanda)
“Quantum transport from NEGF-DFT: Fundamentals and Applications”

Septiembre 2007
XXXIIT Congreso de Quimicos Tedricos de Expresién Latina, La Habana (Cuba)
“Transportecuantico en nanocontactos: fundamentos y aplicaciones”

Octubre 2007

1st Spain-Taiwan Nano-Electronics Workshop, Barcelona (Espana)
“Modeling in Nanoscience and Nanotechnology”

Octubre 2007

VI Brazilian Materials Research Society Meeting, Natal (Brasil)

“Quantum transport from NEGF-DFT: Fundamentals and Applications”
Octubre 2008

2nd Taiwan-Spain Micro/Nano Electronics Workshop, Tainan (Taiwan)
“Simulation of electronic transport in nanostructures from First-Principles”
Diciembre 2008

At the Frontiers of Condensed Matter IV: Current Trends and Novel Materials, Buenos
Aires (Argentina)

“Applications of First-Principles simulations of quantum transport”

Mayo, 2009
International Workshop on “Modeling of Carbon and Inorganic Nanotubes and Nanos-
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tructures”. CECAM, Lausanne (Suiza)
“Electron transport between graphene layers connected by nanotubes”

Junio, 2009

International Workshop on “Theoretical Modeling of Transport in Nanostructures”, CE-
CAM, Lausanne (Suiza)

“Transport in graphene layers connected by carbon nanotubes”

Octubre, 2009

International Workshop on “Computational Physics and Chemistry of Graphene”, CE-
CAM, Lausanne (Suiza)

“Transport properties of Carbon Nanotube links connecting Graphene layers”

Octubre, 2009
NanoICT Symposium, San Sebastidn (Espana)
“Transport properties of carbon nanotube links between graphene layers”

Mayo. 2010
GENNESYS International Congres on Nanotechnology and Research Infrastructures, Barcelona

(Espana)
“New strategies for Nanomaterials Design: Simulation”

Mayo. 2010
“Atomistic and Molecular Simulations: Challenges for the next decade”, Launching con-

ference for the Z-CAM Center, Zaragoza, (Espana)
“Ab-initio simulations in Nanoscience: Challenges and Activities in teh BNC-b”

Junio, 2010
TAMC VI “Theory of Atomic and Molecular Clusters” Conference, México D.F. (México)
“Electronic transport in DNA and nanotube nanostructures”

Septiembre, 2010

CECAM Workshop on “Approximate Quantum-Methods: Advances, Challenges and Per-
spectives” Bremen (Alemania)

“The SIESTA project: recent developments”.

Marzo, 2011
4th Nano Safety for Sucess Dialogue, Bruselas (Bélgica).
“Nanomaterials design for safe products: computational and infrastructure factors”

Abril, 2011
HPC Symposium, Imaginenano 2011 Conference, Bilbao, Espaiia
“Exploring the real nanoworld using HPC beyond the ab-initio approach”

Abril, 2011
HPC Symposium, Imaginenano 2011 Conference, Bilbao, Espaiia
“Exploring the real nanoworld using HPC beyond the ab-initio approach”

May-June, 2011

FuroNanoForum 2011, Budapest, Hungria

“Nanomaterials Simulation and Design for Efficient and Safe Products: Computational
and Infrastructure Factors”

Junio, 2011

Workshop “Nanomediterraneo 3”7, Palma de Mallorca, Espana

“Transport in nanostructured materials and nanoscale devices: a perpective from ab initio
simulations”

Julio, 2011
WATOC Satellite Meeting on “Theoretical modeling of materials”, Barcelona, Espana
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“Electronic transport in chemically-modified graphene”

Julio, 2011

WATOC Satellite Meeting on “Strongly correlated systems: cooperativity and valence
bond theory”, La Coruna, Espafia

“Electronic transport in chemically-modified graphene”

Septiembre, 2011

Workshop on “”Towards a multi-scale, multi-phenomena modelling - simulation - design
- engineering environment and tools”, Bruselas, Bélgica

“Atomistic Simulations: First-Principles Approaches towards Multi-Scale”

Septiembre, 2011

Graphene Roadmap Consultation Workshop: “First-Principles Computational Method-
ologies for 2D Materials”, Lancaster, Reino Unido.

“Large Scale Modeling in Graphene: First Principles and Beyond”

Octubre-Noviembre, 2011

4th Workshop on “New Methods for Electronic Structure Calculations”, La Plata, Ar-
gentina

“Transport in nanostructures: first principles and multi-scale approaches”

Noviembre, 2011
Trends in Nanotechnology 2011, Tenerife, Espafia
“Beating the Size Limits of First-Principles Calculations in Nanoscale Systems”

Diciembre, 2011

CECAM Workshop on “Simulation and Modeling of Emerging Electronics”, Hong Kong,
China.

“Electronic transport in chemically modified graphene”

Octubre 2012
Conference of Computational Physics - CCP2012, Kobe, Japén
“First Principles Simulations in the Nanoscale”

Septiembre 2013
Trends in Nanotechnology 2013, Sevilla, Espana
“Layered and two-dimensional materials explored from first-principles”

Enero 2015

9th International Conference of Computational Physics, Singapur

“Using localized orbitals to describe electronic structure and quantum transport in two-
dimensional materials”

Enero 2015

FEuro-TMCS - Theory Modeling and Computational Methods for Semiconductors, Granada,
Espana.

“Density Functional Theory Simulations using the SIESTA Method”

Junio 2015

Workshop on “Advanced Modeling of Materials: Farewell to Prof. M. Mareschal”, ZCAM,
Zaragoza,

“Using localized orbitals to describe electronic structure and quantum transport in two-
dimensional materials”

28 Agosto - 1 Septiembre 2016
30th Meeting of the European Crystallographic Association, Basel, Switzerland
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“Layered and 2D materials: electronic properties and structural instabilities from first
principles”

Agosto 2016
E-CAM Industry Meeting, Mainz, Germany

“MaX Center of Excellence: Materials at the Exascale

Septiembre 2016

2016 International Graphene Innovation Conference, Quingdao, China

“Layered and 2D materials: electronic properties and structural instabilities from First
Principles”

Enero 2018
MaX International Conference, ICTP - Trieste, Italia
“On the Enhancement of Thermal Properties of Graphene Nanofluids”

Marzo 2018

Nanospain 2018, Bilbao, Espana

“Layered and 2D materials: electronic properties and structural instabilities from first
principles”

Abril 2018

1st SP2 Network Workshop, Madrid, Espana

“Layered and 2D materials: electronic properties and structural instabilities from first
principles”

Junio 2018

Nanotech France 2018, Paris, Francia

“Layered and 2D materials: electronic properties and structural instabilities from first
principles”

Septiembre 2018

Furopean Materials Society Fall Meeting, Varsovia, Polonia
“Theoretical methods, numerical algorithms and simulation tools for materials design”

Noviembre 2018
International Workshop “Game of Materials”, Dubrovnik, Croacia
“Charge Density Waves in Transition Metal Dichalcogenides”

Congresos Nacionales

Junio 1999

“Encuentro Nacional sobre Aplicaciones de la Quimica Cuantica a Problemas de Fisica
de la Materia Condensada”, Laredo (Santander).

“DFT Calculations With Linear Scaling: The SIESTA Approach”

Junio 2001
“V Escuela Nacional de Materiales Moleculares” Peniscola (Castell6n).
“Nanotubos de carbono: aspectos fundamentales y aplicaciones”

Julio 2005
“XXI Reunié de la Xarxa de Quimica Tedrica Catalana” Barcelona
“Célculos DFT en sistemas complejos: de biomoléculas a transporte en nanoestructuras”

Marzo 2006
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“Spanish Molecular Electronics Symposium”, San Sebastian
“Resistive and rectifying effects of pulling gold atoms at thiol-gold nanocontacts”

Julio, 2009
Workshop “Nanomediterraneo”, Castellén
“Simulaciones de transporte electrénico en nanoestructuras”

Septiembre, 2013
XXXIV Bienal de la Real Sociedad Espanola de Quimica
“Large scale ab-initio simulations in Nanoscience”

OTROS SEMINARIOS Y CONFERENCIAS

Septimbre, 1990
Dept. of Atomic and Interface Physics. Buys Ballot Laboratory. Utrecht (Holanda).
“Theoretical study of the electronic and vibrational structure of SiO, and SiN,”.

Marzo, 1991

Lab. d’Estudes des Proprietes Electroniques des Solides. CNRS. Grenoble (Francia).
“Theoretical study of the electronic and vibrational structure of silicon oxides, nitrides
and oxinitrides”.

Junio, 1993
Departamento de Fisica de Materia Condensada, Universidad Auténoma de Madrid.
“Célculos electrénicos en sistemas de gran tamano: Métodos de Orden-N”

Mayo, 1994
University of Kentucky. Lexington (USA)

“Linear system size scaling methods for electronic structure calculations”

Junio, 1994
Instituto de Ciencia de Materiales de Barcelona, CSIC.
“Métodos de Orden-N en calculos de estructura electrénica y dindmica molecular”

Junio, 1995
Universidad Tecnica de Chemnitz (RFA)
“Linear scaling methods in electronic structure calculations”

Junio, 1995
Max Planck Institut fur Festkorperforschung, Stuttgart (RFA)
“Recent advances in linear scaling methods”

Septiembre, 1995

Quantum Nanostructures Seminar, Beckman Institute, University of Illinois at Urbana-
Champaign (USA)

“Quantum simulations in very large systems: Order-N methods”

Junio, 1996
IRRMA, Lausanne (Suiza).
“Phonon calculations from electronic structure Order-N methods”

Junio, 1997
Departamento de Fisica Fundamental y Experimental, Univ. de La Laguna (Espana)
“Métodos de Orden-N”
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Junio, 1997
Departamento de Fisica Fundamental y Experimental, Univ. de La Laguna (Espana)
“Célculos LDA y GGA con tiempos proporcionales al tamaiio del sistema”

Junio, 1997
Departamento de Fisica Aplicada, Universidad del Pais Vasco, Bilbao (Espana)
“Nuevos métodos ab-initio con esfuerzo de calculo proporcional al tamano del sistema”

Octubre, 1997

Chemical, Bio and Materials Department, Arizona State University, Phoenix, Arizona
(USA)

“First principles calculation with Order-N scaling”

Octubre, 1997
Motorola Phoenx Corporate Research Laboratories, Phoenix, Arizona (USA)
“First principles calculation with Order-N scaling”

Julio, 1998
Fritz Habber Institut der Max-Planck-Gesellschaft, Berlin (Alemania)
“Density Functional O(N) calculations”

Julio, 1998
Technical University of Berlin, Berlin (Alemania)
“LCAOQO approach for Density Functional Theory with Linear Scaling”

Septiembre, 1998
Instituto de Fisica, UNAM, México DF (México)
“Calculos ab-initio de las propiedades fisicas de materiales nanométricos”.

Diciembre, 1998
German Cancer Research Center, Heidelberg (Alemania)
“Density-functional methods for very large biomolecules”

Septiembre, 1999
Departamento de Fisica de Materia Condensada, Universitat de Barcelona (Epana).
“Calculos DFT para sistemas con gran niimero de atomos”

Noviembre, 1999
Institute of Molecular Science, Okazaki (Japén)
“Large Scale DFT Calculations with SIESTA”

Noviembre, 1999
Institut de Ciencia de Materials de Barcelona, CSIC, Bellaterra (Espana)
“Explorando la frontera cuantica de los materiales: de fullerenos a biomoléculas”

Febrero, 2001
Queen’s University of Belfast (R.U.)
“Linear scaling DFT calculations with atomic orbitals”

Mayo, 2001
Ciclo de Conferencias “Nanotecnologia y Nanomateriales: El paradigma del Siglo XXI”

Residencia de Investigadors CSIC-Generalitat de Catalunya, Barcelona, (Espana)
“Simulacién a escala atémica de materiales”

Diciembre, 2001
Departament d’Estructura i Constituents de la Materia, Unversitat de Barcelona (Espania)
“Calculos ab-initio en materiales complejos”
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Febrero, 2002

Instituto de Ciencia de Materiales de la Universidad de Valencia, Burjassot, Valencia
(Espana)

“Calculos ab-initio en materiales complejos”

Junio, 2002
Départment de Physique de Matériaux, Université Claude Bernard, Lyon (Francia)
“Order-N methods”

Abril 2003
Donostia International Physics Center, San Sebastidn (Espana)
“First principles calculations of ballistic transport in nanoscale systems”

Octubre 2003

Condensed Matter and Surface Science Colloquium, Department of Physics and Astron-
omy, Ohio University, Athens, Ohio (USA)

“Non-Equilibrium Electronic Transport in Nanostructures: A Simulation Tool”

Octobre 2003
Départment de Phisique, Université de Montréal (Canada)
“Non-Equilibrium Electronic Transport in Nanostructures: A Simulation Tool”

Octubre 2003
Materials Research Lab., University of Illinois at Urbana-Champaign, Illinois (USA)
“Non-Equilibrium Electronic Transport in Nanostructures: A Simulation Tool”

Octobre 2003
Beckman Institute, University of Illinois at Urbana-Champaign, Illinois (USA)
“First-principles studies of nanotubes”

Noviembre 2003
Materials and Manufacturing Directorate, Air Force Research Lab., Dayton, Ohio (USA)
“Computing the properties of materials from first principles with Siesta”

Marzo 2004
Surface Science Research Centre, University of Liverpool (UK)
“Development of Order-N methods in Density Functional Theory”

Marzo 2004
Earth Science Department, Cambridge University (UK)
“Non-equilibrium electronic transport in nanostructures: a simulation tool”

Septiembre 2004
Air Products and Chemicals, Allentown, PA (USA)

“Materials design and processes for improved copper deposition on diffusion layers via
ALD”

Noviembre 2004

Laboratoire Collisions, Agrégats, Réactivité, IRSAMC Université Paul Sabatier, Toulouse
(Francia)

“Electronic transport in nanostructures from first principles: a simulation tool”

Mayo 2005

Departamento de Fisica Fundamental, Universidad de Barcelona (Espana)

“Using local orbitals to compute the properties of materials from first principles”
Noviembre 2005

Facultad de Ciencia y Tecnologia, Universidad del Pais Vasco (Espana)
“Retos en la Teoria de la Materia Condensada”

Mayo 2006
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Facultad de Fisica, Universidad de La Laguna (Espana)
“Transporte electronico en sistemas nanometricos: calculos de primeros principios”

Mayo 2006
Facultad de Fisica, Universidad de La Laguna (Espana)

“Problemas actuales en Estructura Electrnica de Superficies: metalizacin y ondas de
densidad de carga”

Junio 2006
Physics Department, Chalmers University of Technology, Goteborg (Suecia)
“Electronic transport in nanostructures from first principles”

Julio 2006
Physics Department, Twente University, Enschede (Holanda)
“Electronic transport in nanostructures from first principles”

Febrero 2007
Departamento de Fisica, Universidad Complutense de Madrid (Espana).
“Calculos de Primeros Principios en Sistemas de Gran Tamaifio: El metodo SIESTA”

Noviembre 2008
Nanoscale Physics Research Laboratory, University of Birmingham (U.K.)
“First-Principles and QM /MM simulations with the STESTA method”

Marzo 2011
Departamento de Fisica, Universidad de Palermo (Italia)
“Quantum mechanical simulations from first-principles using the SIESTA method”

Abril 2011
Departamento de Quimica, Universidad de Palermo (Italia)
“Density functional simulations in large scale systems with the SIESTA method”

Junio 2011
Department of Materials Sciences, Oxford University (UK)
“Electronic transport in chemically-modified graphene”

Octubre 2011
Comisién Nacional de Energia Atémica, Buenos Aires (Argentina)
“Transport in nanostructures: first principles and multi-scale approaches”

Febrero 2013
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