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Descripcion del proyecto

El crecimiento de la demanda de nuevos materiales y energia es uno del retos tecnolégicos mas importantes de la humanidad. En este contexto, la catalisis es una herramienta fundamental
para el desarrollo de procesos quimicos mas eficientes, con menor impacto medioambiental. En este campo multidisciplinar, nuestra aportacién proviene de la quimica computacional, la cual
integramos con colaboraciones experimentales para entender los mecanismos de reaccion y conducir al disefio racional de nuevos catalizadores. Con esta finalidad, exploraremos
herramientas de aprendizaje automatico (machine-learning, ML), que son consideradas una de las estrategias mas Uutiles de la Inteligencia Artificial (IA), para la construccién de modelos de
regresion y el desarrollo de potenciales atomisticos. Mas alla de los métodos tradicionales basados en la caracterizacion de la Superficie de Energia Potencial, hemos utilizado y desarrollado
métodos tipo Quantative Structure-Activity Relationship (QSAR). La evolucion del modelado QSAR a ML implica en la practica conjuntos de datos mas amplios y relaciones matematicas mas
complejas entre los descriptores y las propiedades cataliticas. No

obstante, nuestro interés reside en la exploracion y desarrollo de descriptores con significancia quimicas que mantienen el compromiso con en el proceso de comprension, disefio, testeo y
prediccion, aproximaciones Joint Learning (JL). Pensamos, que estas aproximaciones jugaran un papel esencial en el desarrollo de la Catalisis Digital (CD), la cual tendra un gran impacto en la
Catdlisis Industrial (ClI).

El proyecto ha sido dividido en 3 Work Packages (WPs), los cuales estadn relacionados con tres tipos de catalizadores. Los WPs estan relacionados metodoldgicamente mediante la
incorporacion de técnicas ML para el desarrollo de modelos de regresion y la optimizacién de campos de fuerza reactivos. El WP1combina aproximaciones DFT y ML para el disefio racional de
catalizadores moleculares para transformaciones selectivas. Pretendemos desarrollar una base de datos util para ligandos de fosforo quirales y construir modelos predictivos ML. Este WP
implica la exploracion de descriptores 3D, incluyendo el desarrollo de otros nuevos basados en una aproximacion libre de alineamiento centrada en el metal, y en las propiedades topoldgicas
de densidad electrdénica. También obtendremos la descripcion de los mecanismos de reacciones como la hidroformilacién catalizada por complejos de Pd, la borilaciéon con diboros activados, y
adiciones nucleofilicas de complejos de Cu alfa-borilalquenilo. El WP2 analiza clisteres metalicos soportados como catalizadores heterogéneos mediante DFT periddico y simulaciones con
campos de fuerza reactivos (RexFF) parametrizados con

métodos ML a través de una implementacion propia de algoritmos genéticos hibridados con redes neuronales artificiales. En estos sistemas el gran nimero de isémeros accesibles requerira
un representacion estadistica del colectivo mediante simulaciones extensivas ReaxFF. Nuestro interés se centra reacciones como la deshidrogenacion de propano y la hidrogenacién de CO2. El
WP3 combina simulaciones clasicas con ReaxFF explorando propiedades cataliticas y caotrdpicas de éxidos moleculares y clisteres de boro. ReaxFF permitird analizar estados de protonacion y
especiaciones en solucidn acuosa, evaluando la influencia en reacciones cataliticas como las descomposicion de H202 y la reduccién de enlaces S-S, asi como su interaccion con biomoléculas.
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