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Annex 1. Model de bases de la convocatoria

BASES DE LA CONVOCATORIA DE 01 CONTRACTES DE PERSONAL
INVESTIGADOR PREDOCTORAL EN FORMACIO AMB FINANGAMENT DEL
PROJECTE O CONTRACTE DE Modelitzaci6 Computacional de Materials
Interruptor) amb el codi (PID2020-115165GB-100) finangat pel MCIUN -
Ministerio de Ciencia, Innovacién y Universidades

Base |. Objecte

1

. Aquestes bases determinen les condicions i el procediment de contractacio de

01 contractes de personal investigador predoctoral en formacio, les
caracteristiques dels quals s’especifiquen a 'annex 1 d’aquesta resolucio.

. Els aspirants seleccionats subscriuen un contracte de personal investigador

predoctoral en formacio, amb dedicacio a temps complet, i vinculat al projecte
o contracte de recerca especific pel qual es concedeix, les caracteristiques
del qual s’especifiquen a I'annex 1.

Base Il. Requisits de les persones aspirants

1.

Els requisits que han de complir els aspirants en la data de finalitzacio del
termini de presentacid de les sol-licituds, i que han de continuar complint
durant tot el contracte, son:

a) Estar en possessio del titol de llicenciat, enginyer, arquitecte o graduat
universitari d’almenys 300 crédits ECTS (European Credit Transfer System)
o master universitari, o I'equivalent.

b) No estar en possessio del titol de doctor, ni haver defensat la tesi doctoral.

c) Ser admés en un programa de doctorat, a temps complet, de la Universitat
de Barcelona.

d) Disposar del permis de treball i de residéncia abans de formalitzar el
contracte corresponent, i mantenir-los vigents durant tota la relacio laboral,
en el cas de les persones estrangeres no comunitaries i de les que no
puguin ser incloses en l'ambit d’aplicacié dels tractats internacionals
celebrats per la Uni6é Europea i ratificats per Espanya.

e) No haver estat contractat mitjangant aquesta modalitat de contracte
predoctoral, ni a la mateixa entitat ni en cap altra, per un temps superior a
quatre anys, incloses les possibles prorrogues, excepte en el cas de
persones amb discapacitat, per a les quals el temps no pot ser superior a
sis anys. En cas que préviament s’hagi gaudit d’'un contracte predoctoral
per un temps inferior a quatre anys (o sis en cas de discapacitat), la persona
beneficiaria pot ser contractada pel temps que manqui fins a arribar a la
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durada maxima prevista en la convocatoria. Si la durada resultant és inferior
a la prevista pel contracte ofert, no es pot concertar el contracte adjudicat,
o bé es pot oferir un contracte pel temps de contracte resultant, sempre que
aixo no perjudiqui el projecte.

Base lll. Presentacio de les sol-licituds: termini i documentacio

1.

El termini per presentar la sol-licitud i la resta de documentacio requerida és
el seguent: del 15 al 31 de/d’ Maig de 2023, ambdds inclosos.

Les sol-licituds per participar en la convocatoria s’han de formalitzar d’acord
amb el model normalitzat que s’adjunta a 'annex 2, en qué I'aspirant ha de
fer constar les dades que es requereixen i una adrega de correu electronic
per enviar-li les notificacions electroniques escaients (amb la mateixa finalitat
pot indicar el seu numero de telefon mobil).

Addicionalment, cal adjuntar a la sol‘licitud i declaracié responsable el
curriculum i una copia dels expedients académics.

En qualsevol moment, la Universitat pot requerir a qualsevol aspirant
'aportacié de la documentacido acreditativa dels aspectes declarats
responsablement.

La sol-licitud inclou una declaracio responsable per la qual, d’acord amb el
que disposa l'article 69 de la Llei 39/2015, d’1 d’octubre, del procediment
administratiu comu de les administracions publiques, declara, sota la seva
responsabilitat, que reuneix els requisits per participar en aquest procés
selectiu d’acord amb la base Il, i que son certes totes i cadascuna de les
dades consignades en la sol-licitud i en la documentacioé que aporta annexa:
curriculum i copia dels expedients académics de grau i master.

En el cas d’estudis cursats a I'estranger, cal adjuntar I'equivaléncia de les
notes mitjanes d’acord amb l'escala de qualificacié de les universitats
espanyoles, i seguint el Procedimiento para aplicar las escalas y tablas de
equivalencia de notas medias de estudios y titulos universitarios extranjeros
(Resolucié de 21 de marg de 2016 i de 21 de juliol de 2016 de la Direccio
General de Politica Universitaria del Ministeri de Ciéncia i Innovacio, i
actualitzacioé de la Secretaria General d’Universitats de 18 de setembre de
2017).

Aixi mateix es compromet a presentar, abans de la signatura del contracte,
els documents acreditatius del compliment dels requisits.

En cas dincompliment de I'expressat a la sol-licitud o a la declaracio
responsable o que no s’aporti la documentacié requerida en el termini
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establert, el contracte s’adjudica a I'aspirant seglent de la llista d’espera, si
escau.

4. La sol-licitud i declaracié responsable, acompanyada de la resta de
documentacié requerida, s’ha de presentar, en el termini disposat a la base
[l1.1, al registre de la Universitat de Barcelona, mitjangant el procediment
d’instancia genérica disponible a https://www.ub.edu/eadministracio/|G.html.

5. Un cop emplenats els camps disponibles a I'aplicacié de la instancia genérica,
cal adjuntar-hi la sol-licitud d’acord amb el model establert a I'annex 2, que
inclou la declaracid responsable, degudament emplenada i firmada
electronicament. Igualment, s’ha d’adjuntar la resta de documentacio
requerida.

6. Per a la firma de la sollicitud i declaracido responsable, es pot utilitzar
qualsevol sistema de firma electronica avangada o reconeguda, d’acord amb
I'establert per la Normativa reguladora de la politica d’identificacio i signatura
de la UB, aprovada pel Consell de Govern de la UB de 14 de febrer de 2018
i modificada el 27 de febrer de 2020." A tal efecte, es pot consultar
http://www.ub.edu/certificatdigital/ca/index.html, on, entre d’altres, es pot
trobar l'aplicacié6 SignaSuite UB, que permet firmar electronicament
mitjangant la targeta universitaria intel-ligent (TUl o carnet de la UB):
https://www.ub.edu/signasuiteUB/web/signador.php.

7. La presentacio de la sol-licitud suposa 'acceptacid incondicional d’aquestes
bases.

Base IV. Llista de persones admeses i excloses

1. Finalitzat el termini d’admissio de sol-licituds, el dega o degana emet la
resolucié per la qual declara i fa publica, d’acord amb la base 1V.3, la relacié
provisional de persones admeses i excloses, amb indicacié de les causes
d’exclusio i requeriment de la documentacié no presentada.

En cas que no consti cap aspirant excldos o que I'exclusio ho sigui per causa
no esmenable, es dicta directament la relacié definitiva de persones aspirants
admeses i excloses.

2. Amb la publicacié de la relacié provisional, s’atorga un termini de 10 dies
habils, a comptar de 'endema de la publicacio, per tal que els aspirants puguin
esmenar la documentacid presentada de forma defectuosa i les causes
d’exclusié. Es considera que les persones que no esmenen la causa

1

https://www.ub.edu/web/ub/galeries/documents/sites/transparencia/organs _govern/consell _gov
ern/Acords/consell 20200227/11.4Politica_signatura i firma modificacio v17022020.pdf
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d’exclusio en el termini indicat desisteixen de continuar el procediment, i sén
declarades excloses amb caracter definitiu.

3. A partir de la finalitzacié del termini anterior, el dega o degana (o director o
directora de linstitut de recerca), actuant per delegacié del rector o rectora,
emet la resolucié en qué declara la llista definitiva de persones admeses i
excloses, que es fa publica de la manera establerta anteriorment.

4. Contra aquesta resolucié que esgota la via administrativa, independentment
de la seva immediata executivitat, les persones interessades poden interposar
recurs davant la jurisdiccid contenciosa administrativa en el termini de dos
mesos, a comptar de I'endema de la publicacié de la resolucio. No obstant
aix0, contra aquesta resolucid poden optar per interposar un recurs de
reposicio, en el termini d’'un mes, a comptar de I'endema de la publicacio de
la resolucié, davant el mateix organ que I'ha dictada que resoldra per
delegacio del rector. En aquest cas no es podra interposar el recurs contencids
administratiu mentre no es dicti resolucio expressa o presumpta del recurs de
reposicio.

Base V. Avaluacioé i seleccio

1. Les sol-licituds les valora una comissio formada pels membres indicats a
'annex 1.

2. La comissio especifica ha d’avaluar les sol-licituds d’acord amb els criteris
seguents:

¢ Nota mitjana de I'expedient acadéemic dels estudis de grau i master (o de 1r
i 2n cicle): fins a 5 punts d’un total de 10.

e Merits curriculars: fins a 1 punt d’un total de 10 d’acord amb els criteris
especifics relacionats a 'annex 1.

e Adequacié a les tasques que cal desenvolupar en el marc del projecte o
ajut a la recerca a qué es quedaria vinculat: fins a 4 punts d’un total de 10.

3. La comissi6 especifica acorda la proposta d’adjudicacio i la llista prioritzada
d’aspirants que han assolit un total de com a minim 5 punts, o declara deserta
la convocatoria en cas que ningu no hagi assolit aquesta puntuacié minima.

S’ha de fer constar en acta la motivacié corresponent a cada criteri.

4. La proposta d’adjudicacié es publica a la seu electronica de la UB, sens
perjudici que se’n pugui fer difusié addicional al web del centre, i ha de contenir
la puntuacio total dels aspirants que hagin assolit un total de com a minim 5
punts.
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En la publicacié de la proposta d’adjudicacio s’ha de fer constar el regim de
recursos disponible d’acord amb la base XV de la convocatoria.

Totes les publicacions s’han de fer amb nom i cognoms dels aspirants.

Base VI. Tramitacié de la documentacié per signar els contractes

1.

La comissio especifica avaluadora corresponent tramet la documentacio
relativa a la persona seleccionada (actes del concurs, i sol-licitud i
documentacio presentada), a més del justificant que acrediti la reserva de
credit corresponent emes per I'érgan gestor de la despesa per finangar el cost
complet del contracte, inclosa la quota patronal a I'cficina d’afers generals del
centre convocant per tal que es formalitzi el contracte corresponent.

. L'oficina d’afers generals envia les copies del contracte i de la resta de

documentacio, d’acord amb les instruccions de contractacié de PDI, juntament
amb tota la documentacié tramesa per la comissio especifica, a la unitat de
Personal Académic de la UB perqué en gestioni la ndmina i I'alta a la Seguretat
Social.

. Finalment, la unitat de Personal Académic de la UB tramet una copia del

contracte al Vicerectorat de Doctorat i Promocié de la Recerca.

Base VIl. Formalitzacié dels contractes

. La persona adjudicataria disposa de 15 dies habils, a comptar de la data de

publicacié de la proposta d’adjudicacio a la seu electronica de la UB, per signar
el contracte, prévia acreditaci6 de la documentacié acreditativa del
compliment dels requisits (aquest termini de 15 dies només es podria ampliar
per causa de for¢ca major).

. En cas que, per causes imputables a la persona interessada, el contracte no

se signi en el termini indicat, s’entén que hi renuncia, i la comissié especifica
pot adjudicar el contracte a I'aspirant seguent de la llista prioritzada.

Base VIII. Col-laboracioé docent

L’investigador predoctoral pot col-laborar en tasques docents. La col-laboracio
ha de ser d’'un minim de 120 hores i un maxim de 180, durant I'extensio total del
seu contracte predoctoral. En cap cas es poden superar les 60 hores anuals.

L’assignacio de la docencia té caracter formatiu i correspon a la direccié del
departament al qual pertanyi el director o directora de la tesi, al qual s’ha d’haver
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escoltat; en tot cas, s’ha de desenvolupar de conformitat amb |la normativa
d’aplicacio vigent (en aquest moment, la Normativa reguladora de Ila
col-laboracié docent que pot impartir el personal amb contracte laboral
d’investigador predoctoral en formacié de la Universitat de Barcelona, aprovada
pel Consell de Govern de data 27 de febrer de 2020).2

Base IX. Durada i prorrogues

1. La durada del contracte és de 1 any.
El contracte es pot prorrogar per periodes de com a minim un any, sempre que hi
hagi dotacié economica que el financi i que la durada del projecte ho permeti.

2. Arribada la finalitzacié del contracte d’acord amb la durada maxima prevista
en aquesta convocatoria, el doctorand no pot desenvolupar cap tipus
d’activitat docent ni relacionada amb el grup de recerca en el qual hagi
desenvolupat el seu contracte de treball. Pot continuar amb les activitats
relacionades exclusivament amb el desenvolupament de la tesi doctoral, que
no impliquen activitat laboral de cap tipus, i sempre que continui matriculat en
el programa de doctorat.

Base X. Suspensio de la durada del contracte

1. Les situacions d’incapacitat temporal, risc durant 'embaras, maternitat,
paternitat, adopcid, guarda amb finalitat d’adopcié o acolliment i risc durant la
lactancia natural suspenen el comput de la durada del contracte, d’acord amb
el que estableixen l'article 21 de la Llei de la ciéncia i l'article 6.2 del Reial
decret 103/2009.

2. També suspenen el comput de la durada del contracte les situacions
previstes a l'article 45.1n del text refés de la Llei de I'Estatut dels treballadors,
com a mesura de proteccio de les dones victimes de violéncia de genere. En
tot cas, cal acreditar aquestes situacions.

3. El contracte també se suspén, durant un maxim de 4 mesos, en el cas de
reclamacié per incompliment de les tasques del director o directora de la tesi
doctoral, en les condicions establertes a 'article 6 del Reial decret 103/2019.

2

https://www.ub.edu/web/ub/galeries/documents/sites/transparencia/organs _govern/consell _gov
ern/Acords/consell 20200227/7.4 Proposta Normativa colxlaboracio docent predoctorals.pdf
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Base Xl. Retribucions

1.

L’'import integre mensual que han de percebre els beneficiaris dels contractes
és el que s’especifica a 'annex, determinat segons les regles seguents:

La retribucio bruta del contracte, per 14 pagues, és la seguent :

e Primer i segon any de contracte: 23.398,72 €

e Tercer any de contracte: 24.819,19 €

e Quart any de contracte: 30.569,27 €

En cas que l'investigador predoctoral hagi gaudit d’'un contracte en una altra
institucido sense completar-ne la durada maxima, cal estar a les retribucions

que corresponguin d’acord amb el que estableix l'article 7 del Reial decret
103/2019, tenint en compte el periode gaudit en I'altra institucio.

. A aquests imports s’apliquen les retencions corresponents, d’acord amb la

normativa vigent. El pagament és per mesos venguts i s’efectua directament
a la persona beneficiaria, un cop formalitzat el contracte. Els mesos de juny i
desembre la mensualitat és doble.

Base Xll. Drets i obligacions del personal investigador predoctoral en
formacioé i altres aspectes del contracte predoctoral

1. Els investigadors han de respectar els principis del Codi europeu de conducta

per a la integritat en la recerca, recollits a I'article 11 del Reial decret 103/2019,
i tenen els drets i deures reconeguts en la legislacié vigent, en la normativa
interna de la UB i, en especial, en els articles 12 i 13 del Reial decret 103/2019,
en el contracte subscrit i en el previst en aquesta convocatoria.

. Els investigadors predoctorals, a més de les obligacions previstes en la

normativa indicada a 'apartat 1 d’aquesta base, també tenen les obligacions
seguents:

a) Incorporar-se a les activitats del projecte en les condicions establertes.

b) Seguir els estudis de doctorat mitjangant la formalitzacié de la matricula de
doctorat cada curs académic, i complir els objectius del pla de recerca
presentat.

c) Complir el programa de col-laboraci6 docent establert.

d) Presentar els informes anuals per tramitar el seguiment o la prorroga del
contracte predoctoral d’acord amb aquestes bases i amb la normativa
d’aplicacio.
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e) Mantenir vigents els permisos de residéncia i de treball corresponents, en
el cas de ser persones no comunitaries.

f) Comunicar la previsié de defensa de la tesi doctoral tan aviat com en tinguin
coneixement.

La persona contractada ha de complir els terminis de presentacio del diposit
de la tesi doctoral i de prorrogues que corresponguin, tenint en compte la
normativa vigent aplicable. Cal tenir en compte que, si la tesi s’ha iniciat abans
de la data del contracte, els terminis de presentacioé del diposit de la tesi no es
veuen alterats pel contracte predoctoral.

3. La jornada laboral, els descansos, les vacances, els permisos i la resta de
condicions de treball son les establertes per al personal investigador en
formacié en el Conveni col-lectiu del personal docent i investigador de les
universitats publiques catalanes, i en la resta de normativa que sigui
d’aplicacio.

Base XIlll. Incompatibilitats

1. La formalitzacié del contracte predoctoral amb la Universitat de Barcelona és
incompatible amb altres beques o ajuts per a personal investigador en
formacio o equivalent que tinguin la mateixa finalitat.

2. S’aplica el regim d’incompatibilitats previst a la Llei 21/1987, de 26 de
novembre, d’'incompatibilitats del personal al servei de I'’Administracio de la
Generalitat, aixi com a la Llei 53/1984, de 26 de desembre.

Base XIV. Extincio

1. El contracte predoctoral s’extingeix per I'arribada del termini previst en el
contracte, o per la resta de causes previstes en aquestes bases, en la
normativa i la legislacié d’aplicacié als contractes predoctorals, i en I'Estatut
dels treballadors.

En cas que el contracte finalitzi per denuncia, la part que formula la denuncia
ha de notificar a 'altra la finalitzacié del contracte amb una antelacié minima
de 15 dies.

2. L’obtencio del titol de doctor extingeix el contracte predoctoral, malgrat que no
s’hagi esgotat la durada maxima del contracte.

3. El titol de doctor es considera obtingut el dia de I'acte de defensa i aprovacié
de la tesi doctoral, i a tal efecte els investigadors predoctorals en formacio
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tenen l'obligacié de notificar la data prevista de defensa de la tesi tan aviat
com en tinguin coneixement. Aixi s’ha de fer constar en el contracte subscrit.

4. També és causa de finalitzacié de contracte la no formalitzacié de la matricula
en el programa de doctorat en els periodes habilitats per la Universitat.

5. Aixi mateix, és causa d’extincié del contracte I'informe desfavorable emés per
la comissio académica del programa de doctorat, amb caracter anual.

Base XV. Recursos

1. Contra les resolucions dictades pel dega o degana per delegacio del rector o
rectora que esgoten la via administrativa, independentment de la seva
immediata executivitat, les persones interessades poden interposar recurs
contencios administratiu davant del Jutjat Contencios Administratiu de
Barcelona en el termini de dos mesos, a comptar de 'endema de la publicacié
de la resolucid, d’acord amb els articles 8 i 46 de la Llei 29/1998, de 13 de
juliol, reguladora de la jurisdiccié contenciosa administrativa.

Aixd no obstant, les persones interessades poden optar per interposar un
recurs de reposicio davant el mateix organ que I'ha dictada, en el termini d’'un
mes, a comptar de 'endema de la publicacié de la resolucié. En aquest cas
no es podra presentar el recurs contencidos administratiu mentre no es dicti
resolucié expressa o es produeixi la desestimacié presumpta del recurs de
reposicio, de conformitat amb ['article 123 i seguents de la Llei 39/2015, d'1
d’octubre, del procediment administratiu comu de les administracions
publiques.

2. Contra la proposta d’adjudicacié del contracte predoctoral dictada per la
comissié especifica avaluadora corresponent, independentment de la seva
immediata executivitat atés que no esgota la via administrativa, les persones
interessades poden interposar recurs d’alcada davant el rector de la
Universitat de Barcelona en el termini d’'un mes a comptar de 'endema de la
publicacié de la resolucié a la seu electronica de la UB, segons el que
estableixen els articles 121 i 122 de la Llei 39/2015, d'1 d'octubre, de
procediment administratiu comu de les administracions publiques.

Igualment, les persones interessades legitimes poden interposar qualsevol
altre recurs que considerin convenient per a la defensa dels seus interessos.

Base XVI. Terminis del procediment
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1. EIl mes d’agost és inhabil a tots els efectes relacionats amb aquest
procediment, inclosa la resoluci6 de reclamacions en via administrativa

2. El termini maxim per resoldre la convocatoria és de sis mesos, a comptar de
la publicacié de la convocatoria a la seu electronica, transcorreguts els quals
es consideren desestimades totes les sol-licituds.

Base XVII. Dret d’informacio relatiu al tractament de dades personals

1. El responsable del tractament de les dades personals és la Secretaria General
de la Universitat de Barcelona, amb adreca postal a la Gran Via de les Corts
Catalanes, 585, 08007 Barcelona i adreca de correu electronic
secretaria.general@ub.edu.

2. La finalitat del tractament de les dades personals és la de gestionar els
contractes de personal investigador predoctorals en formacié convocats per la
UB.

3. La base juridica és el compliment d’'una missio duta a terme en interes public
(Llei 172003, de 19 de febrer, d’universitats de Catalunya; Llei organica 6/2001,
de 21 de desembre, d'universitats, i Llei 38/2003, de 17 de novembre, general
de subvencions). El consentiment explicit és necessari per al tractament de
categories especials de dades personals.

4. Les dades personals es conserven durant el temps necessari per complir la
finalitat per la qual es recullen i per determinar les possibles responsabilitats
que se’n poguessin derivar.

5. La destinataria de les dades és la Universitat i, si n’hi ha, els encarregats del
tractament. En el cas que es resulti seleccionat per a la contractacié com a
personal investigador predoctoral, també son persones destinataries de les
dades necessaries les administracions tributaries i la Tresoreria General de la
Seguretat Social. Aixi mateix, es publica la resolucio de la convocatoria al lloc
web de la UB indicat en les presents bases. No es preveu cap altra cessio de
dades, tret que sigui per obligacié legal. En aquest supdsit, unicament s’envien
les dades necessaries.

6. Es pot accedir a les dades personals, sol-licitar-ne la rectificacio, la supressio,
I'oposici6 o la limitacio, mitjangant un escrit adregat a la Secretaria General de
la Universitat de Barcelona per correu postal (Gran Via de les Corts Catalanes,
585, 08007 Barcelona) o per correu electronic (secretaria.general@ub.edu).
Cal adjuntar-hi una fotocopia del DNI o d’un altre document identificador valid.

7. Qui consideri que els seus drets no s’han atés adequadament pot comunicar-
ho al delegat de proteccio de dades de la UB per correu postal (travessera de
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les Corts, 131-159, Pavelld6 Rosa, 08028 Barcelona) o per correu electronic
(protecciodedades@ub.edu). També té dret a presentar una reclamacio
davant I'Autoritat Catalana de Proteccié de Dades.

Barcelona, .............

Dr. Miquel Joan Vidal Espinar
Dega de la Facultat de Quimica
per delegacio del Rector

Contra les resolucions dictades pel dega o degana per delegacié del rector o rectora que esgoten
la via administrativa, independentment de la seva immediata executivitat, les persones
interessades poden interposar recurs contencidés administratiu davant del Jutjat Contencios
Administratiu de Barcelona en el termini de dos mesos, a comptar de 'endema de la publicacio
de la resolucid, d’acord amb els articles 8 i 46 de la Llei 29/1998, de 13 de juliol, reguladora de
la jurisdiccioé contenciosa administrativa.

Aixd no obstant, les persones interessades poden optar per interposar un recurs de reposicio
davant el mateix organ que I'ha dictada, en el termini d'un mes, a comptar de 'endema de la
publicacié de la resolucid. En aquest cas no es podra interposar el recurs contenciés administratiu
mentre no es dicti resolucié expressa o es produeixi la desestimacioé presumpta del recurs de
reposicid, de conformitat amb l'article 123 i seglents de la Llei 39/2015, d’1 d’octubre, del
procediment administratiu comu de les administracions publiques.
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ANNEX 1

1. NOMBRE DE CONTRACTES CONVOCATS: 1

2. PROJECTE DE RECERCA:

e La persona adjudicataria s’incorporara al projecte Modelitzacid
Computacional de Materials Interruptor

¢ Responsable del projecte: Jordi Cirera Fernandez

e L’investigador predoctoral en formacié quedara adscrit al Departament de
departament de Quimica Fisica i Ciéncia de Materials (Seccié de Quimica
Fisica)

e Finangament a carrec dels fons transferits a les partides ........
3. DOTACIO ECONOMICA:

Les despeses son a carrec del projecte o contracte de recerca PID2020-
115165GB-I00, fins a un total de 23.398,72 euros.
4. COMISSIO DE VALORACIO:

e President o presidenta: Dr. Eliseo Ruiz Sabin

e Vocal: Dr. Jordi Cirera Fernandez

e Secretari o secretaria: Josep Maria del Amo Bonilla
5. MERITS ESPECIFICS PER VALORAR EN L’ADJUDICACIO:

- Master, o estar finalitzant el master en quimica computacional o similar

- Formacio en quimica de coordinacio

- Experiéncia en l'us de programari d'estructura electronica (ORCA,
Gaussian, SIESTA, ...)

- Experiéncia en programacio amb llenguatges Python i Fortran, aixi com
encriptacio bash.

- Experiéncia en 'us de grans equips de calcul

- Estar inscrit en el programa de doctora de Quimica Teorica i Modelitzacio
Computacional

6. CARACTERISTIQUES DEL CONTRACTE
e Durada total prevista: 4 anys
e Durada del contracte inicial (minim 1 any): 1 any

e Durada de les possibles prorrogues (minim 1 any): 3 anys
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Retribucions:
e Primera anualitat: 23.398,72 €
e Segona anualitat: 23.398,72 €
e Tercer analitat: 24.819,19 €
e Quarta anualitat: 30.569,27 €

Tasques que s’han de dur a terme:

- Analisi sistematic de I'estructura electronica de compostos de coordinacio
amb lantanids. A partir de models que cobreixin diferents nombres de
coordinacio, geometries i tipus d’atom donador, es fara un estudi
exhaustiu del desdoblament dels orbitals f per complexos amb metalls del
bloc f

- Extraccid de parametres de camp de lligand per complexos del bloc f
emprant la metodologia Ab Initio Ligand Field Theory (AILFT) sobre
calculs NEVPT2. Amb aquests parametres es modelitzara la luminiscéncia
d’aquests compostos dintre del marc de la teoria Judd-Ofelt

- Calibratge de funcionals d’interacanvi/correlacié per modelitzar la
fotoquimica de compostos de coordinacié del bloc f. A partir de dades
experimentals, es buscara una metodologia quantitativa per calcular les
excitacions electroniques en aquests sistemes.

- Exploracié del espai quimic (chemical space) en compostos de
coordinacio del bloc f. A partir de la metodoldgica desenvolupada en el
punt anterior, es faran modificacions in silico dels lligands a fi d’explorar
com aquests canvis modifiquen les propietats d’efecte antena del lligand.
Amb les dades obtingudes, i emprant metodologies d’aprenentatge
autonom (Machine learning), es construiran models per a un disseny optim
de nous sistemes amb propietats fotoquimiques especifiques.

- Construccié, amb eines d’aprenentatge autdonom (Machine learning), de
camps de forces per elements del bloc f a partir dels parametres del model
del solapament angular. Amb tota linformacié generada, i emprant
algoritmes genetics, es buscaran els parametres optims per la construccio
de camps de forces basats en primers principis per compostos de
coordinacio del bloc f.
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