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Resumen 
 

Formación Académica 
 

• Diploma Nacional de Habilitación para Dirigir Investigación en Ciencias 
Université de Paris-Sud, Centro de Orsay, Francia, 27 de octubre de 1994 

 

• Doctorado en Ciencias Químicas  
Institut de Sciences des Matériaux, Unidad Asociada 446-CNRS, Université de Paris-Sud, Centro 
de Orsay, Francia, 1984-88. 

 

• Maestría en Ciencias Químicas - Fisicoquímica  
Facultad de Química UNAM, 1981-84. 

 

• Licenciado en Química  
Facultad de Química UNAM, 1977-81 

 
 
 

Experiencia Profesional 
 

• Profesor Titular B, definitivo, Departamento de Física y Química Teórica 
Facultad de Química UNAM, desde el 1 de enero de 1999.  

 

• Estancia Sabática en el grupo de Química Teórica, Departamento de Química  
CINVESTAV, México DF, de febrero de 2008 a enero de 2009. 

 

• Profesor-Investigador Titular. Université de Paris XI 
Centre Scientifique d'Orsay (Francia), octubre 1991 a diciembre 1998. 

 

• Investigador Titular A. Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM 
del 16 de julio de 1990 al 15 de octubre de 1991. 

 

• Coordinador de Formación de Recursos Humanos  
Instituto de Investigaciones en Materiales – UNAM. 
del 16 de abril al 30 de septiembre de 1991. 

 
 
 

• Investigador de tiempo completo. Centro de Investigación y Desarrollo CONDUMEX 
Carretera a San Luis Potosí, Z.I. Benito Juárez, Querétaro, Qro. de julio de 1988 a mayo de 1990. 

 

• Profesor Asociado A de tiempo completo.  
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Sección de Fisicoquímica, FES-Cuautitlán, UNAM. de marzo de 1982 a junio de 1984. 
 

• Ayudante de Profesor.  
Facultad de Química, UNAM, de noviembre de 1981 a marzo de 1984. 

 
 
 

Nombramientos y Comisiones 
 
Activas 
 

• Coordinador del Programa de Maestría y Doctorado en Ciencias Químicas, UNAM. 
desde agosto 2017. 

 

• Investigador Nacional: Sistema Nacional de Investigadores CVU: 8392,  
(CONACYT, México) 
 
o Nivel II: desde 1999. (última renovación 2021-2025) 
o Nivel I: desde julio de 1989 hasta junio de 1992. 

  
  
Terminadas 
 

• Miembro del Comité Académico del Programa de Maestría y Doctorado en Ciencias Químicas, 
UNAM. 
desde noviembre de 2016 hasta julio 2018.  

 

• Miembro ordinario de la Comisión Evaluadora del PRIDE y PAIPA  
de la Facultad de Estudios Superiores- Cuautitlán, (desde diciembre 2011 a 2014) 

 

• Miembro de la Comisión de Supercómputo de DGTIC-UNAM 2003-2007 
 

• Miembro de la Comisión Revisora del PRIDE y PAIPA  
de la Facultad de Ciencias, (mayo 2010-abril 2011) 

 

• Miembro de la Comisión Dictaminadora de Química de la Facultad de Estudios Superiores- 
Cuautitlán (2007-2011) 

 

• Miembro ordinario de la Comisión Evaluadora del PRIDE y PAIPA de la DGSCA (DGTIC), (2002-
2009) 

 

• Jefe del Departamento de Física y Química Teórica, Facultad de Química, UNAM.  
desde el 15 de junio de 2001 hasta el 31 de marzo de 2006. 
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• Miembro del Consejo Interno Asesor de Estudios de Posgrado, FQ-UNAM  
desde el 20 de junio de 2001 hasta junio 2005 

 

• Presidente del SAO de fisicoquímica, Posgrado en Química, UNAM.  
desde el 28 de agosto de 2000. nombramiento por dos años. 

 

• Miembro del Comité Académico del Posgrado en Química, UNAM.  
desde el 28 de agosto de 2000. nombramiento por elección por dos años. 

 

• Miembro del SPIED del Posgrado en Química, UNAM.  
desde el 12 de noviembre de 2001. nombramiento por elección por dos años. 
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Área de Investigación y Productividad 
 
  
Temas  
 

• Estructura Electrónica y Magnéticas de Nanopartículas mediante métodos de la Mecánica 
Cuántica 

• Hidrógeno en metales, compuestos intermetálicos 
 
 
En los últimos años hemos estudiado las propiedades estructurales, electrónicas y magnéticas de cúmulos 
pequeños en los que se presentan propiedades magnéticas de posible interés tecnológico. Uno de los 
aspectos que han retenido nuestra atención es establecer una metodología confiable basada en estudios 
teóricos de la estructura electrónica mediante técnicas de la teoría de funcionales de la densidad, como 
de métodos fundados en la metodología Hartree-Fock y sus derivados. Paralelamente, con el objeto de 
acceder eficientemente a sistemas con número de átomos mayores (>50), hemos investigado la 
confiabilidad de estudios de dinámica molecular ab initio. 
 
Estas investigaciones en cúmulos pequeños de metales de transición han mostrado que estructuras 
pertenecientes a diferentes superficies de energía potencial caracterizadas por una multiplicidad de espín, 
pueden compartir la misma ventana de energía. Esto significa que una estructura particular puede 
modificar su estado de espín, siempre que el mecanismo que conecte dos superficies sea operativo. En la 
síntesis en fase gaseosa, la nucleación ocurre rápidamente a temperatura finita. Así, un número 
considerable de estructuras, distintas únicamente por pequeñas diferencias en energías de cohesión 
pueden coexistir y eventualmente modificar sus propiedades magnéticas.  
 
Con todas estas metodologías hemos podido estudiar con gran confianza uno de los problemas que 
estimamos hoy día claves para la correcta simulación de sistemas magnéticos. Es ya conocido, y es una de 
las complejidades del estudio de nanopartículas, la presencia de isómeros y homotopos en gran cantidad 
dentro de una ventana de energía muy estrecha. Esto hace que las geometrías estables a temperatura 
finita sean en realidad una mezcla termodinámica, toda vez que las transiciones entre las diferentes 
geometrías estén permitidas. Más aún, el estado magnético de las nanopartículas estudiadas puede ser 
una mezcla de diferentes estados de espín como ya hemos demostrado. Es necesario mencionar los 
posibles mecanismos que conectan dos superficies de energía potencial pertenecientes a distintas 
multiplicidades de espín. En los procesos fotofísicos estándar, dos posibles mecanismos para transiciones 
no radiativas son comúnmente considerados: conversión interna que involucra un mecanismo de 
acoplamiento vibracional y un cruzamiento intersistema (IC) que permite un cambio en la multiplicidad 
de espín a través de un mecanismo de acoplamiento espín-órbita (SO). La probabilidad de una transición 
IC es proporcional a los elementos de matriz de SO que conectan las funciones de onda de n-electrones 
del estado inicial y el estado final que pertenecen cada una a distintas multiplicidades de espín. Este 
cálculo requiere una aproximación particular del hamiltoniano relativista. Esto es justamente lo que 
hemos estudiado exitosamente para cúmulos pequeños. 
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Productividad 
 
 Publicaciones científicas = 64 
 Proyectos financiados = 9  
 Tesis dirigidas 
 
 Licenciatura = 18  
 Maestría = 8 
 Doctorado = 1 
 
 Presentaciones en congresos 56 
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Anexos 
 

Proyectos Financiados 
 
 

• PAPIIT-DGAPA:       2018-2020: IN-103218 

• PAPIME-DGAPA:  2015-2017: PE-108015 

• PAPIIT-DGAPA:  2016-2017: IN-113116 

• PAPIIT-DGAPA:  2013-2015: IN-112413 

• PAPIIT-DGAPA:  2009-2011: IN-100809 

• ICYTDF: 2006-2009 
o Dr. Andreas M. Köster (CINVESTAV) 
o Dr. Patrizia Calaminici (CINVESTAV) 
o Dr. Emilio Orgaz (FQ-UNAM) 

• PAPIIT-DGAPA:  2006-2008: IN-101106 

• PAPIIT-DGAPA:  2003-2005: IN-102202  

• CONACYT:    2000-2002: No. 34326-E 
 
 

Formación de Recursos Humanos 
 
 
 Estancias Postdoctorales 
 

o Dra. Marisol Bermúdez Montaña 
de agosto 2018 a julio 2019 
DGAPA-UNAM 

 
o Dr. Eliel Carvajal Quiroz, 

de febrero 2007 a enero 2008 
PROFIP-UNAM 

  
 
 
 
 
Doctorado 
 

o Omar López Estrada. 
Doctorado en Ciencias e Ingeniería de Materiales 
Estudio de la estructura electrónica y magnética de agregados Ni y Al. 
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examen de grado: 20 de junio de 2016 
  
Maestría 
 

o Julio César Hernández Camacho  
Maestría en Ciencias Químicas 
Estudio Teórico-Experimental de la Hidrodefluoración Catalítica de compuestos Fluoro 
aromáticos con Trietilfosfina electroquímicamente Regenerada 
Examen de Grado: 23 de noviembre de 2021  

 
o José María Castillo Robles 

Maestría en Ciencias Químicas 
Propiedades Magnéticas de Cúmulos de Pt13 analizadas por medio del espectro teórico de 
Dicroísmo Circular Magnético de Absorción de Rayos X 
Examen de Grado: 17 de septiembre de 2020.  
 

o Isaac Leonardo Huidobro Meezs 
Maestría en Ciencias Químicas 
Estudio teórico de transiciones de espín en el cúmulo de Pt13  
Examen de Grado: 12 de junio de 2019.  

 
o Itzel Pérez Trejo 

Maestría en Ciencias Químicas 
Estudio de la Estabilidad de Agregados Bimetálicos de Nim-Agn 
Examen de Grado: 10 de diciembre de 2018 

 
o Mario Ernesto Vázquez Villavicencio. 

Maestría en Ciencias Químicas 
Estudio Teórico de Cúmulos Metálicos mediante el uso de Potenciales Semiclásicos y Métodos 
de Optimización Global. 
examen de grado: 25 de junio de 2013. 

 
 
 
 

o Otto Hahn Herrera 
Maestría en Ciencias e Ingeniería de Materiales 
Investigación de la ocupación de hidrógeno en los compuestos intermetálicos RNi4Mg (R=Y, La, 
Ce, y Nd) y sus hidruros. 
examen de grado: 25 de noviembre de 2010 

 
o Rodrigo Castañeda Rivera 

Maestría en Ciencias Químicas 
Estructura electrónica y propiedades magnéticas de hidruros con enlace direccional 
metal-hidrógeno 
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examen de grado: 27 de junio de 2008 
 

o Q. José Luis Carreón Macedo 
Maestría en Química, fisicoquímica 
Estudio de la Interacción de 4,6 Dimetildibenzotiofeno con CH3Hg+ mediante 
métodos de química cuántica 
examen de grado: 25 de abril de 2002. 

  
 
Licenciatura 
 

Sebastián Mauricio Fuentes Ordóñez 
Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM.  
Elaboración de potenciales modelo para el estudio de nanoestructuras.  
27 de marzo se 2023.  
 

o Gabriela Fundora Galano 
Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Estudio Computacional sobre las Propiedades Estructurales Magnéticas y Termodinámicas de 
Cúmulos Bimetálicos 
27 de noviembre se 2017. 

 
o José María Castillo Robles 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM.  
Propiedades Ópticas de Nanopartículas de Níquel soportadas en la superficie de  
TiO2 Rutilo (110) 
14 de noviembre de 2017. 

 
o Isaac Leonardo Huidobro Meezs 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM.  
Estudio teórico del acoplamiento espín-órbita en cúmulos metálicos 
7 de junio de 2017. 

 
o Aldo Alan Facundo Ávila 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM.  
Estudio Teórico del Mecanismo de la Reacción de Hidrodefluoración de Perfluoroarenos con 
Trietlifosfina. 
6 de junio de 2017. 

 
o Luis Itzá Vázquez Salazar 
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Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM.  
Descripción del efecto túnel en cinética química utilizando modelos analíticos. 
10 de enero de 2017 

 
o Itzel Pérez Trejo 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Estudio del Efecto de Sustituyente en Ru[5,5'Ru-salen2en](PPH3)+ y su Actividad Catalítica. 
10 de junio de 2016 

 
o Luis Ortiz Mena Montes de Oca 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Validación del algoritmo de Kabsch para el estudio de nanopartículas. 
7 de diciembre de 2015 

 
o Emilio Pradal Velázquez. 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Validación de nuevos funcionales de la densidad electrónica en sólidos cristalinos. 
21 de febrero de 2014 

 
 

o Martha Vianey Salas Aguilar. 
Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Estudio de la Irregularidad del Criterio de Westlake y de la Interacción H---H, en Hidruros 
Intermetálicos del tipo LaNiInH4/3 
29 de julio de 2013 

 
o Mario Ernesto Vázquez Villavicencio. 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Hidruros Ligeros Nanoestructurados: las etapas iniciales del proceso de nucleación. 
9 de junio de 2011 

 
o Víctor Gonzalo Ruiz López 

Licenciatura en Ingeniería Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Quimisorción disociativa de hidrógeno en una superficie de niquel. 
26 de junio de 2008 

 
o Otto Hahn Herrera 

Licenciatura en Química 
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Facultad de Química, UNAM. 
Reinvestigando la reducción de nitros aromáticos con sulfuros:  
propuesta de un mecanismo de reacción para la reducción de Zinin 
30 de junio de 2008 

 
o Abigail Membrillo 

Licenciatura en Química 
Estudio de las Propiedades Fisicoquímicas de los Hidruros Métalicos MBX4  
(M=Li,K, Rb, Cs; X=H,D) por Métodos Computacionales 
20 de junio de 2006 

 
o Rodrigo Castañeda Rivera 

Licenciatura en Ingeniería Química 
Facultad de Química, UNAM. 
Estudio Mecánico Cuántico de Hidruros Ternarios de Interés Tecnológico 
7 de noviembre de 2005 

 
o César Augusto Cardoza Gutiérrez  

Licenciatura en Química. Mención honorífica  
Facultad de Química, UNAM. 
Tesis. Estudio Mecánico-cuántico del mecanismo de reacción para la síntesis de cumeno a partir 
de benceno y alcohol isopropílico.  
17 de agosto de 2005 

 
 

o Enrique Ruiz Trejo  
Licenciatura en Química  
Facultad de Química, UNAM.  
Tesis. Estudio de las propiedades estructurales y de transporte de las soluciones sólidas Ln1-
xPrxBa2Cu3O7 (Ln= Y, Ho y Er). 
octubre de 1991 

 
o Jaime Moreno Navarrete. 

Licenciatura en Química 
Facultad de Química, UNAM  
Trabajo Monográfico de Actualización.  
Manufactura de Vidrio Óptico para la Tecnología de la Instrumentación  
marzo de 1990. 

 
 

Seminarios y pláticas 
 
(Desde 1 de enero de 1999) 

 
o Seminario del Departamento de Química Inórganica y Nuclear,  
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Posible coordinación múltiple Eta2-H2 en Nd5Fe2B6H5 
11 de agosto de 2017, USAI, FQ-UNAM, UNAM  

 
o Seminario del Departamento de Física y Química Teórica 

Estudio de las propiedades de cúmulos de Níquel-Aluminio: hacia el diseño de nanomateriales 
con propiedades orientadas 
31 de mayo de 2016, USAI, FQ-UNAM, UNAM  

 
 

o “L'hydrogène: un combustible de synthèse pour l’avenir” 
Fête de Sciences, Lycée Franco-Mexicain, 10 de febrero de 2011. 

 
o Almacenamiento eficiente de Hidrógeno: presente y perspectivas. 

Auditorio A de la Facultad de Química de la UNAM 
29 de octubre de 2010, 

 
 

o Hydrogen bridging characterization in the polynuclear La2MgNi2H8 hydride:  
differentiation of the hydrogen sites by evaluating the defect formation energy 
Facultad de Estudios Superiores Cuautitlán  
23 de abril de 2008     

 
o Brillouin zone integration schemes and CCM vs. a full-periodic formulation of a LCAO wave-

function construction, seminario de trabajo, Química Teórica, Departamento de Química, 
CINVESTAV, 1 de abril de 2008. 

 
o Estudio sistemático de la estructura electrónica de hidruros ternarios basados en rutenio, 

Seminario Departamental,  Departamento de Química, CINVESTAV, 17 de abril de 2008. 
 

o Conferencia “Química Teórica” impartida en la Universidad La Salle, 4 de abril de 2006  
 

o Materiales para Almacenamiento Eficiente de Hidrógeno. Seminario del grupo de Simulación 
Molecular del Instituto Mexicano del Petróleo, 15 octubre 2004. 

 
o Propiedades Generales de Materiales para Almacenamiento Eficiente de Hidrógeno., 

Departamento de Física y Química Teórica, Facultad de Química, UNAM.  
11 de junio de 2004 

 
o Hidrogeno, combustible limpio: La Ciencia fuera del Aula, Facultad de Química, UNAM 

24 de octubre de 2002. 
 

o Mesa redonda: Seminario de Cómputo Científico 
DGSCA-Facultad de Química  
11 de julio de 2002. 
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o Seminario UAM-I. Martes 27 de noviembre de 2001. 
 

o Entrevista en La Jornada aparecida en Septiembre 2002: “Las nuevas tecnologías de la llamada 
corriente verde” 

 
o Entrevista en GACETA–UNAM del 17 de Septiembre de 2002- Numero: 3,573 

 
 

o Seminario Facultad de Estudios Superiores Cuautitlán,: Fisicoquímica de Hidruros Metálicos 
24 de agosto de 2001 

 
o Mesa redonda: Semana de la Química: Desarrollo de la Química, cuatro áreas-cuatro enfoques 

19 de junio de 2001 
 

o Plática: Polímeros conductores: IIN-(departamento de polímeros)  
2 de marzo de 2001 

 
o Plática radiofónica: Entrevista Radio-UNAM: Hidrógeno: energías alternativas  

19 de diciembre de 2000. 
 

o Plática: Polímeros conductores: La Ciencia fuera del Aula 
Facultad de Química, UNAM 
16 de noviembre 2000 

 
o Seminario Centro de Investigación en Materiales Avanzados 

 CIMAV-Chihuahua 
25 octubre 2000 

 
 
 

Organización de Eventos Científicos 
 

o Miembro del Comité Nacional de la Decimoséptima Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica.  
Toluca, Estado de México, noviembre de 2019. 
 

o Miembro del Comité Nacional de la Decimoséptima Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica.  
Monterrey, Nuevo León, noviembre de 2018. 
 

o Miembro del Comité Nacional de la Decimosexta Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica.  
Puebla, Puebla, noviembre de 2017. 
 

o Miembro del Comité Local de la Decimosegunda Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica.  
Juriquilla, Querétaro, noviembre de 2013. 
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o Miembro del Comité Organizador de Química Teórica para el Siglo XXI dentro de la Serie: 
Coloquios de Química 
 

o Fundamental. Año Internacional de la Química 2011. 19 al 21 de septiembre de 2011. Facultad 
de Química, UNAM  
 

o Miembro del Comité Organizador de la Sexta Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica.  
San Miguel Regla, Hidalgo, noviembre de 2007. 
 

o Miembro del Comité Organizador de la Cuarta Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica. 
CIMAV, 
Chihuahua, 17-19 de noviembre de 2005. 
 

o Miembro del Comité Organizador de la Primera Reunión Mexicana de Fisicoquímica Teórica. 
UAEM, 
Cuernavaca, 5-7 de diciembre de 2002. 
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Publicaciones Científicas 
 
 

1. Laura Esmeralda Mendoza, José Manuel Hernández, José  Gonzalo González, Emilio Orgaz, 
Octavio Lozada and Ignacio Alejandro Figueroa 
Crystallization Kinetics of Hypo, Hyper and Eutectic Ni–Nb Glassy Alloys 
Metals 12 , 808. (2022)  
doi:10.3390/met12050808  
 

2. M. Rodríguez-Arcos, M. Bermúdez-Montaña, J.M. Arias, J. Gómez-Camacho, E. Orgaz and R. 
Lemus  
Algebraic discrete variable representation approaches: application to interatomic effective 
potentials Molecular Physics, 119, e1876264, (2021) 
doi:10.1080/00268976.2021.1876264  
 

3. Marisol Bermúdez-Montaña, Marisol Rodríguez-Arcos, RenatoLemus, José M. Arias, Joaquín 
Gómez-Camacho and Emilio Orgaz 
Algebraic DVR Approaches Applied to Describe the Stark Effect 
Symmetry 12, 1719 (2020)  
doi:10.3390/sym12101719  
 

4. Omar López-Estrada, Emilio Orgaz and Francesca Baletto 
Interdependence of Shape and Magnetic Properties in Al nanoparticles doped with Ni and Pt  
Journal of Material Chemistry C 8, 2533-2541 (2020) 
DOI: 10.1039/C9TC04013G  
 

5. Isaac L. Huidobro-Meezs, José María Castillo-Robles, and Emilio Orgaz 
Effect of tunneling assisted intersystem crossing on the magnetic behavior of the Pt13 cluster  
J. Phys. Chem. C 123, 19887–19893(2019) 
DOI: 10.1021/acs.jpcc.9b02294  

 
6. Aldo Facundo, Alma Arévalo, Gabriela Fundora-Galano, Marcos Flores-Alamo, Emilio Orgaz and 

Juventino García 
Hydrodefluorination of Functionalized Fluoroaromatics with Triethylphosphine: A Theoretical 
and Experimental Study. 
New Journal of Chemistry, 43, 6897--6908(2019) 
doi: 10.1039/C9NJ00721K 

 
7. Gabriela Fundora-Galano and Emilio Orgaz  

Structural stability of binary Pd34-nMn (M = Cu, Ag, Au) clusters 
Theoretical Chemistry Accounts 137 87 (2018).  
doi.org/10.1007/s00214-018-2268-2 
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8. Jose M. Castillo-Robles and Emilio Orgaz  
Structural and Optical Properties of Ni atoms and Ni55 cluster Adsorbed on a Rutile TiO2 (110) 
Surface 
Theoretical Chemistry Accounts 137 31 (2018).  
doi.org/10.1007/s00214-018-2211-6 

 
9. Isaac L. Huidobro-Meezs and Emilio Orgaz   

Theoretical study of the spin competition in small sized Aluminum clusters 
J. Phys. Chem. C, 121, 11872-11879 (2017) 

 
10. Omar López-Estrada, Sarai López-Olay, Andrea Aburto and Emilio Orgaz   

Unexpected High Spin Polarization in Cr4 Cluster 
J. Phys. Chem. C, 120, 23892-23897 (2016) 

 
11. Omar López-Estrada and Emilio Orgaz 8 

Theoretical Study of the Spin Competition in Small-Sized Al Clusters 
J. Phys. Chem A 119, 11941 (2015) 

 
12. Omar López-Estrada and Emilio Orgaz   

Transition states, structural and magnetic properties of small-sized nickel clusters 
Phys. Rev. B 91 075428 (2015) 

 
13. Andrea Aburto, Emilio Orgaz 

Hydrogen site occupation and electronic structure in the La2Ni2In intermetallic and hydrides 
Int. Journal of Quantum Chemistry, 112, 3606–3611(2012) 

 
14. Emilio Orgaz, Andrea Aburto  

Hydrogen-hydrogen interaction in the LaNiInH4/3 hydride 
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