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Dr. Roman Linares Romero

Presidente del Consejo Divisional

de la Divisién de Ciencias Basicas e Ingenieria
PRESENTE

A través de este medio le solicito incluir en el orden del dia de la préxima sesién del
Consejo Divisional el informe sabatico del Profesor José Luis Gdzquez Mateos, del Area de
Fisicoquimica Tedrica del Departamento de Quimica. Dicho informe sabatico comprende el
periodo de 16 meses a partir del 4 de julio de 2022 al 3 de noviembre de 2023.

Agradezco su atencion a esta solicitud y le envio un cordial saludo.

Atentamente
Casa abierta al tiempo

Dr. Jorge Garza Olguin
Jefe del Departamento de Quimica

UNIDAD IZTAPALAPA
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INFORME DE PERIODO SABATICO
DATOS GENERALES
Nombre del profesor: José Luis Gazquez Mateos N2 empleado: 1ease
Quimica Fisicoquimica Tedrica

Departamento: Area

. . 2 : Xanum.uam.mx
Teléfono particular: _ Extension UAM—I:_ E-mail -

DATOS DEL PERIODO SABATICO SOLICITADO
1 6 Fecha de inicio: 4 leiO 2022 Fecha de terminacion: 3 nov 2023

N2 meses solicitados:

Institucién donde se realizars: Jniversidad Autonoma Metropolitana-lztapalapa

D rtamento imica
Depto., Laboratorio, etc.: apa de Qu

. N San Rafael Atlixco 186, Cd. de México
Domicilio de la institucién:

Teléfono: _ Fax: _ E-mail mxanum'uam-mx

OBJETIVOS DEL PERIODO SABATICO

Ampliar y profundizar en los temas de investigacién relacionados con la teoria de funcionales de la densidad

de atomos, moléculas y sistemas extendidos.

METAS ALCANZADAS EN EL PERIODO SABATICO

Memorias in extenso ‘/ Articulos de investigacion en bresentaciones en congresos
n libro de resumenes* evista indexada* V
% Avance de estudios de
o/ Libros o capitulos de libros Grado >
posgrado

Otros (especifique):

* Indicar en anexo si se trata de trabajo publicado, aceptado o sometido




TIPO DE ACTIVIDADES ACADEMICAS DESARROLLADAS
(Indique aquellas relacionadas con las actividades desarrolladas)

|¢ Investigacion ¢/ [Docencia ¢/ |Difusién

Formacién académica Formacion profesional ntrenamiento técnico

Otros (especifique):

RESUMEN DEL PLAN DE ACTIVIDADES ACADEMICAS DESARROLLADAS
(El llenado de esta seccidn no sustituye el informe detallado de actividades)
De acuerdo con el plan de actividades académicas a desarrollar durante e! periodo sabatico en el tema de desarrolio y validacion de funcionales de intercambio y correlacion

se respondid dos veces a los arbitros sobre el trabajo que se habia sometido antes de iniciar el sabético y el articulo fue finaimente aprobado en el Joumal of Chemical Physics.

Mientras que en el tema de desarrollo y aplicacion de nuevos criterios de reactividad se publicaron 5 articulos en revistas indexadas y un capitulo en libro (en prensa), y se presentaron 2

conferencias invitadas en los Congresos de la Sociedad Quimica de México da 2022 y 2023 Se mantuvo la coordinacion del grupo de los 15 investigadores de 5 ingtituciones de educacidn superior

mexicanas mas 10 posdoctorantes en el proyecto sinergia de Conahcy! y se presenté el informe de la segunda etapa. Finalmente, como se planted en el plan de trabajo obtuvieron su grado

de doctor los alumnos José Alejandro Piedras Pérez y Maurizio Alejandro Pantoja Hernandez, mientras que el alumno Eduardo Zafiga Rivera ha tenido un avance significativo.

PARA USO DEL JEFE DE DEPARTAMENTO

Después de haber evaluado el informe detallado de actividades del periodo sabatico del interesado segun los lineamientos
establecidos para tal efecto; informo al Consejo Divisional que:

 Los objetivos SE cumplieron satisfactoriamente
Los objetivos SE cumplieron parcialmente

Los objetivos NO se cumplieron

NO se cumplié el propésito del sabatico

'\—'?“ 0\ {202\-(

Firma del Jefe de Departamento Fecha

PARA USO DEL CONSEJO DIVISIONAL

El Consejo Divisional, en su Sesién No. del sobre el Periodo sabdtico del
interesado acordd que:

(D) Los objetivos SE cumplieron satisfactoriamente
(£ Los objetivos SE cumplieron parcialmente

( Los objetivos NO se cumplieron
( NO se cumpli6 el propésito del sabético

Secretario del Consejo Divisional

*Ademas de este formato-resumen, el interesado deberé entregar su Informe detallado de actividades junto con la documentacion
probatoria correspondiente.




13 de marzo de 2022
Plan de actividades para el periodo sabatico

José Luis Gazquez Mateos

En la actualidad, los calculos de estructura electrénica se han convertido en una herramienta muy
util para el estudio de una gran variedad de topicos en fisica, quimica y biologia. La combinacién
de informacién experimental, junto con estudios tedricos de estructura electronica ha sido utilizada
con gran éxito en muchos sistemas para alcanzar una mejor comprension de diferentes fenédmenos
a nivel microscopico. Este avance ha sido posible, en parte, por el crecimiento en las capacidades
computacionales, junto con mejoras muy importantes en los métodos utilizados para determinar la
estructura electrénica, y en las herramientas que se han desarrollado para analizar la compleja
informacion matematica, en términos de conceptos con gran significado quimico. En relaciéon con
los ultimos dos aspectos, la teoria de funcionales de la densidad ha jugado un papel fundamental,
pues se ha convertido en la herramienta mas utilizada, ya que, por un lado, ofrece un buen balance
entre la precision requerida para la descripcion de diversas propiedades y el esfuerzo
computacional para alcanzarla, y, por otro lado, proporciona un marco teérico idéneo para la
fundamentacién de conceptos basicos y para la generacién de nuevos criterios de reactividad

quimica.

Sin embargo, es necesario mejorar la prediccion de propiedades termodinamicas, cinéticas y
estructurales con funcionales relativamente sencillos, mas alla de los limites actuales, para contar
con métodos confiables que puedan ser utilizados en la descripcién de una gran variedad de
sistemas quimicos, sencillos y complejos, con diferentes caracteristicas. Y también es necesario
continuar con la generacion y fundamentacién de conceptos que permitan convertir la compleja

informacion matematica, en informacién sencilla y relevante desde el punto de vista quimico.

Por otro lado, es importante sefialar que en la actualidad se estan desarrollando muchas
investigaciones, en una gran variedad de campos, utilizando técnicas de inteligencia artificial, que

han alcanzado resultados muy relevantes.

En este contexto, en la convocatoria de Ciencia de Frontera 2019, un grupo de quince
investigadores de la Universidad Nacional Autdbnoma de México, del Centro de Investigacion y de
Estudios Avanzados, de la Universidad Veracruzana, de la Universidad Auténoma del Estado
de Hidalgo y de la Universidad Auténoma Metropolitana-lztapalapa, sometimos un proyecto
en la modalidad de sinergia, cuyo titulo es “Estructura Electronica e Inteligencia
Artificial Aplicada a Problemas Actuales de Tecnologia Quimica en México”, que cubre cinco

temas muy importantes:



a) Desarrollo de catalizadores para la desulfuraciéon del petréleo mexicano.

b) Estructura electrénica del silicio amorfo para aplicaciones en electrénica.

c) Polimorfismo en cristales aplicado al estudio de actividad farmacoldgica.

d) Toxicidad de pesticidas y alternativas de reemplazo, particularmente el glifosato.
e) Materiales magnéticos para el desarrollo de sensores.

El desarrollo de este proyecto requiere, de acuerdo con las técnicas de inteligencia artificial, de la
elaboracién de bases de datos, muy confiables sobre la estructura electrénica y la reactividad
quimica de una gran variedad de moléculas vinculadas con los temas antes mencionados.

Este proyecto fue aprobado en enero de 2021, con una duraciéon de tres afios, y yo soy el
Responsable Técnico del mismo ante Conacyt.

Dado todo lo anterior, el objetivo que persigo en este periodo sabatico es el de ampliar y

profundizar en los temas vinculados con:

1) El desarrollo y validacion de funcionales de intercambio y correlacién para alcanzar una
mejor descripcion de la estructura electrénica de atomos, moléculas y sistemas extendidos.

2) El desarrollo y aplicacion de nuevos criterios de reactividad para incorporar mas
herramientas al estudio del comportamiento de sistemas quimicos.

Ademas, como la duracion del proyecto es de tres afios, y ya sélo quedan dos, considero que es
necesario que concentre mis esfuerzos, como Responsable Técnico, en la coordinaciéon de los

grupos tematicos, para alcanzar los objetivos planteados en el proyecto.
También presento en la siguiente pagina de este Plan de Actividades, las relacionadas con la

asesoria a los estudiantes de doctorado que trabajan bajo mi direccién, con el visto bueno del
Coordinador del Posgrado en Quimica.

_

Dr. José Luis Gazquez Mateos Dr. Jorge Garza Olguin

Jefe del Departamento de Quimica
Vo. Bo.



Asesoria de alumnos en proceso

Actualmente soy asesor de tres estudiantes de doctorado en el Posgrado en Quimica. Dado que
voy a permanecer en la Ciudad de México durante el periodo sabatico, tengo planeado asistir un
dia a la semana a la Unidad Iztapalapa para trabajar con ellos y, ademas, nos mantendremos en
comunicaciéon permanente todo el tiempo, como lo hemos hecho durante la pandemia. A
continuacion, describo la situacion de cada uno de ellos y las actividades que realizaremos durante

mi periodo sabatico:

1) José Alejandro Piedras Pérez

Ya concluy6 todo el trabajo experimental y todo el trabajo tedrico contemplados en su proyecto y
ya escribié cuatro de los cinco capitulos contemplados en su tesis. Los resultados del capitulo
cuatro ya fueron publicados, y se esta escribiendo un segundo articulo, a la vez que se esta
escribiendo el ultimo capitulo y las conclusiones. Se espera que en este trimestre se concluya todo
esto, para iniciar la revision por parte de los sinodales que le asignen, y que durante el trimestre

22-P pueda llevar a cabo la defensa de su tesis.

2) Maurizio Alejandro Pantoja Hernandez

Esta cursando el Trabajo de Investigacion V, por lo que ya tiene un avance importante en su
proyecto doctoral. Todo el desarrollo tedrico basico ya se realizd, y actualmente se estan
escribiendo dos articulos y ademas se estan estudiando varios sistemas quimicos, a través de los
nuevos conceptos desarrollados. Esperamos que durante mi periodo sabatico él concluya y

presente la defensa de su tesis.

3) Eduardo Zufiga Rivera

En este caso se trata de una codireccion junto con el Dr. Javier Carmona Espindola. Esta cursando
el trabajo de Investigacion I. Ya se realizé el desarrollo tedrico basico, pero el proyecto tiene una
fuerte componente de programacion no trivial en el codigo de estructura electronica deMon2k, que
llevara varios trimestres, para proceder posteriormente a las aplicaciones de la nueva metodologia.
Esperamos que durante mi periodo sabatico se lleve a cabo toda la programacién y se avance en

una de las dos aplicaciones contempladas en el proyecto.

Dr. Rafael Arturo Zubillaga Luna
Coordinador del Posgrado en Quimica
Vo. Bo.



20 de diciembre de 2023
Informe de actividades del periodo sabatico
Del 04/07/2022 al 03/11/2023

José Luis Gazquez Mateos

El objetivo que estableci para mi periodo sabatico fue el de realizar actividades que me
permitieran ampliar y profundizar en los temas de investigacion relacionados con la teoria
de funcionales de la densidad de atomos, moléculas y sistemas extendidos.

Para ello, el plan de actividades propuesto fue el siguiente:

1) Realizar investigaciones orientadas al desarrollo y validacion de funcionales de
intercambio y correlacion para alcanzar una mejor descripcion de la estructura electronica
de 4tomos, moléculas y sistemas extendidos.

2) Realizar investigaciones orientadas al desarrollo y aplicaciéon de nuevos criterios de
reactividad para incorporar nuevas herramientas al estudio del comportamiento de sistemas
quimicos.

3) Coordinar las actividades del grupo de investigadores que participamos en el proyecto de
Ciencia de Frontera (modalidad sinergia), para alcanzar los objetivos planteados en €l.

4) Mantener la asesoria a los estudiantes de doctorado que trabajan bajo mi direccion.

Las metas planteadas para el periodo sabatico que someti al Consejo Divisional fueron de
publicar articulos de investigacion en revistas de circulacion internacional, con arbitraje
estricto y participar al menos en un congreso. Ademas, también presenté en el Plan de

Actividades, las relacionadas con la asesoria a los estudiantes de doctorado que trabajan



bajo mi direccion, en el que estableci que dos de ellos concluirian su doctorado y el tercero

avanzaria en su trabajo de investigacion doctoral.

Asi, los resultados alcanzados son los siguientes:
Para el tema 1, se respondi6 dos veces a los arbitros sobre el trabajo que se habia sometido
antes de iniciar el sabatico y el articulo fue finalmente aprobado,

1. Hardness of molecules and bandgap of solids from a generalized gradient
approximation exchange energy functional
Javier Carmona-Espindola, Anaid Flores, José L. Gazquez, Alberto Vela and S. B.
Trickey
Journal of Chemical Physics 157, 114109 (2022)

Para el tema 2 se publicaron 5 articulos en revistas indexadas y un capitulo en libro (en
prensa), desarrollandose nuevos indicadores de tipo local (reactividad de sitios) y no-local

(reactividad de enlaces).

Articulos Publicados:

2. Perturbed reactivity descriptors in the two parabolas model of fractional electron
number
Maurizio A. Pantoja-Hernandez, Marco Franco-Pérez, Ramoén Alain
Miranda-Quintana and José L. Gazquez
Theoretical Chemistry Accounts 142, 92 (2023)

3. Study of a smooth interpolation between Hirshfeld and iterative Hirshfeld
population analyses
Javier Carmona-Espindola and José L. Gazquez
Computational and Theoretical Chemistry 1229, 114335 (2023)

4. Can we predict ambident regioselectivity using the chemical hardness?
Ramon Alain Miranda-Quintana, Alberto Vela, Frank De Proft, Marco Martinez
Gonzélez and José L. Gazquez
Physical Chemistry Chemical Physics 25, 13611 (2023)



5. Perturbed reactivity descriptors in the grand canonical ensemble
Maurizio A. Pantoja-Hernandez, Marco Franco-Pérez, Ramoén Alain Miranda-
Quintana and Jos¢ L. Gazquez
Molecular Physics €2199105 (2023). https://doi.org/10.1002/qua.27076

6. A conceptual density functional theory approach to substituent effects in
fluorescence processes: The case of naphthalimide derivatives
Alejandro Piedras, Javier Carmona-Espindola, Rubén Arroyo and José L. Gazquez
International Journal of Quantum Chemistry 123, e27076 (2023).

Capitulo en Libro:

1. Local and non-local descriptors of site and bond chemical reactivity of molecules
José L. Gazquez, Paulino Zer6n, Maurizio A. Pantoja-Hernandez, Marco Franco-
Pérez
En “Electron Density: Concepts, Computation and DFT Applications”

Eds. P. Chattaraj and D. Chakraborty, Wiley (En Prensa)

Presentacion en congresos (Platicas por invitacion)

1. Conceptual Density Functional Theory for Interacting Species
Congreso Internacional de la Sociedad Quimica de México 2022 (Simposio en
honor al Prof. José Luis Gazquez Mateos)
Meérida, Yucatan, México.

2. Frontier orbitals and chemical reactivity in density functional theory
Congreso Internacional de la Sociedad Quimica de México 2023 (Simposio de
Quimica Tedrica)
San Luis Potosi, SLP, México.

En el Plan de Actividades también se presentaron las relacionadas con la asesoria a los tres

estudiantes de doctorado que trabajaron bajo mi direccion y los resultados son:

1. José Alejandro Piedras Pérez
Se gradu6 de doctorado el 29 de septiembre de 2022 con la tesis

Sintesis y estudio tedrico de la fluorescencia en una familia de moléculas tipo naftalimidas.



2. Maurizio Alejandro Pantoja Hernandez
Se gradu6 de doctorado el 18 de diciembre de 2023 con la tesis

Descriptores de reactividad quimica para especies interactuantes en la teoria de funcionales

de la densidad.

3. Eduardo Zuiiiga Rivera

Ha avanzado de una manera importante en su proyecto de tesis que trata sobre la teoria de
funcionales de la densidad con restricciones en las componentes del momento dipolar. Ya
desarrollo la teoria correspondiente a este tema e implementd la metodologia en el
programa de estructura electronica DeMon2k. Adicionalmente ya realizd el estudio de
transferencia de carga en sistemas no-covalentes con excelentes resultados (ya se estd
escribiendo un primer articulo). En los proximos meses aplicard esta metodologia a otros

temas. Considero que para julio del proximo afio podria concluir sus estudios.

Finalmente, durante todo el periodo sabatico llevé a cabo las labores de coordinacion del
grupo de 15 investigadores de 5 instituciones de educacion superior mexicanas que
participamos en el proyecto de Ciencia de Frontera (modalidad sinergia). Cabe destacar que
en este proyecto también participan 10 posdoctorantes y se estan formando recursos
humanos a nivel de maestria y de doctorado. En agosto de 2023 elaboré y presenté el

informe correspondiente a la segunda etapa del proyecto.



En conclusion, este periodo sabatico me ha permitido profundizar en las lineas de
mvestigacion que cultivo, por lo que considero que los objetivos planteados originalmente

se cumplieron.

Atentamente,

Dr. José Luis Gazquez Mateos

Se anexan los documentos probatorios.





