










PLAN	DE	ACTIVIDADES	ACADÉMICAS	PARA	LA	
EXTENSIÓN	DEL	PERÍODO	SABÁTICO	2023-2024	

Fechas	originales	de	inicio	y	terminación.	

Período	sabático	por	12	meses,	del	10	de	octubre	de	2022	al	9	de	octubre	de	2023.	

Fechas	solicitadas	de	inicio	y	terminación	de	la	extensión.	

Extensión	del	período	sabático	por	6	meses,	del	10	de	octubre	de	2023	al	9	de	abril	de	

2024.	

	

Objetivos	a	desarrollar.	

Continuar	con	el	proyecto	de	investigación	en	colaboración	con	el	Prof.	Ángel	Martín	

Pendás,	del	Departamento	de	Química	Física	y	Analítica	en	la	Universidad	de	Oviedo	

(España),	octubre	y	noviembre	de	2023.	

Continuar	con	el	proyecto	de	investigación	en	colaboración	con	el	Prof.	Kestutis	Aidas,	del	

Instituto	de	Física	Química	en	la	Universidad	de	Vilnius	(Lituania),	noviembre	de	2023	a	

abril	de	2024.	

	

Justificación.	

Los	avances	del	proyecto	con	el	Prof.	Martín	(Oviedo)	han	sido	muy	alentadores	y	

continuar	en	su	grupo	de	investigación	por	algunas	semanas	más	ayudará	a	concluir	

algunas	ideas	adicionales	e	iniciar	la	preparación	de	un	manuscrito	para	someterlo	a	una	

revista	indexada	para	su	publicación.	

En	2015	se	inició	la	colaboración	con	el	Prof.	Aidas	(Vilnius)	en	el	proyecto	de	investigación	

“Predicción	de	las	constantes	de	acidez	en	disolución	para	especies	con	equilibrio	

tautomérico”.	Como	resultado	de	esta	interacción,	en	2020	se	publicaron	los	resultados	del	

proyecto	en	una	revista	indexada,	“Prediction	of	the	tautomer	stability	and	acidity	of	

phenacylpyridines	in	aqueous	solution”,	A.	Cedillo,	S.	Kvedaravičiūtė,	and	K.	Aidas,	Theor.	



Chem.	Acc.	139,	52	(2020),	doi:	10.1007/s00214-020-2558-3.	Adicionalmente	se	inició	la	

exploración	del	estudio	de	las	fluctuaciones	del	gradiente	del	campo	eléctrico	de	iones	en	

disolución.	La	estancia	en	el	grupo	del	Prof.	Aidas	permitirá	consolidar	la	colaboración	

entre	los	grupos	de	ambas	instituciones	en	los	temas	comunes	del	estudio	de	la	reactividad	

química.	

		

Descripción	de	las	actividades	académicas.	

Culminar	el	proyecto	de	la	descripción	a	las	propiedades	electrónicas	de	moléculas	lineales	

en	términos	de	las	propiedades	de	sus	fragmentos	y	analizar	la	transferibilidad	de	los	

fragmentos	obtenidos	con	las	metodologías	de	fragmentación.	

Analizar	las	ventajas	del	uso	de	orbitales	no	ortogonales	en	la	descripción	del	tipo	de	

enlace	denominado	3	electrones/2	centros.	

Avanzar	en	el	proyecto	de	las	fluctuaciones	del	gradiente	del	campo	eléctrico	de	especies	

en	disolución.	

Explorar	otros	temas	de	investigación	a	desarrollar	en	el	futuro	en	colaboración	con	las	

universidades	de	Oviedo	y	Vilnius.	

Continuar	con	las	líneas	de	investigación	del	cuerpo	académico	“Desarrollo	y	aplicaciones	

de	la	teoría	de	funcionales	de	la	densidad”.	

	

Vinculación	con	los	planes	y	programas	académicos	de	la	Universidad.	

Las	actividades	descritas	anteriormente	forman	parte	de	las	líneas	de	investigación	de	mi	

cuerpo	académico.	

	

Lugar	donde	se	desarrollará.	

Universidad	de	Oviedo	(España),	octubre	y	noviembre	de	2023;	Universidad	de	Vilnius	

(Lituania),	noviembre	de	2023	a	abril	de	2024.	

	












