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CONVOCATORIA DE VACANT

DENOMINACIO DEL LLOC DE TREBALL: Investigador Postdoctoral

NOM PROJECTE : Modeling the reverse water-gas shift (RWGS) reaction on nickel and nickel-alloy
supported on alumina catalysts using ReaxFF.

LINEA O GRUP DE RECERCA: Grup de Quimica Quantica. Computational Catalysis

DESCRIPCIO DEL LLOC DE TREBALL:

Modelitzacié de la reaccio inversa de canvi aigua-gas en aliatges de niquel i niguel sobre alimina,
utilitzant técniques DFT, ReaxFF i d'aprenentatge automatic. Modelitzacié de I'estructura d'oxids
metal-lics complexos

PERFIL DE LA PERSONA CANDIDATA

Doctor en quimica computacional, amb experiencia en calculs periodics de DFT i estat solid

« Antecedents en tecniques d'aprenentatge automatic

« Coneixement dels camps de forca reactiva, en particular, ReaxFF.

* Habilitats de programacio

« Domini de l'anglés escrit i oral, i habilitats de comunicacio orals fortes, escrites

* Interés per la millora continua dels processos integrant solucions innovadores

» Capacitat per treballar en equip, aixi com de manera autonoma amb una supervisio minima.

REQUISITS

» Competéncia en VASP, ReaxFF i técniques d'aprenentatge automatic
« Experiéncia en catalisi de solids computacional

ES VALORARA

* Habilitats de relacio

» Motivacié, creativitat, iniciativa i actitud proactiva.

» Capacitat d'aprenentatge permanent, flexibilitat i adaptabilitat.

« Compromesos amb la qualitat, I'optimitzacié dels recursos i I'assoliment de resultats.

* Aptituds per al treball en equip, capacitat de treball autonom, organitzatiu, amabilitat, dinamisme,
polivalencia, rigor, responsabilitat i confidencialitat.

CONDICIONS LABORALS

= Tipus de jornada: completa

» Lloc fisic de treball: Departament de Quimica Fisica i Inorganica

» Contracte: indefinit activitats cientifica- tecniques ( art. 23 bis de la Llei de la Ciéncia)
« Categoria: GRUP 1

= Durada: Inicial de 2 anys



UNIVERSITAT
ROVIRA 1 VIRGILI

Fundaciéo URV

Retribucié 28.000 € anuals bruts el primer any, incrementables en funci6 dels resultats.
Incorporacio aproximada: Octubre de 2022.

PROCEDIMENT DE SELECCIO

El comite de seleccid participara en totes les fases del procés de seleccioé que es detallen a continuacio.

Seleccid de CV's: Identificacié dels CV’s aptes i no aptes segons requisits exigits. Els
aspirants que no compleixin els requisits indicats en el punt perfil de la persona i requisits no
passaran a la seglent fase.

Valoracié del CV: Experiéncia en utilitzacié de VASP (10 punts). Experiéncia en utilitzacié de
ReaxFF (10 Punts). Coneixements de Machine Learning (10 punts). Coneixements de
Cristal-lografia (10 punts). Coneixements en catalisi heterogénia computacional (10 punts).
PUNTUACIO: 50 PUNTS

Entrevista personal: PUNTUACIO: 50 PUNTS

En cas d’empat entre persones de diferent genere, es contractara a la persona del génere menys

representat en el grup de treball /departament /servei en el que s’incorpori.

COMITE DE SELECCIO

President: Josep M. Ricart, Catedratic, Departament de Quimica Fisica i Inorganica
Vocal 1: JordiJ. Carbd, Catedratic, Departament de Quimica Fisica i Inorganica

Vocal 2: Maria Besora, Prof. lector, Departament de Quimica Fisica i Inorganica

SUPLENTS:

Josep Maria Poblet, Catedratic, Departament de Quimica Fisica i Inorganica
Maria del Mar Reguero, Catedratica, Departament de Quimica Fisica i Inorganica
Amb el vistiplau de:

Lourdes Jane (Directora CTTI)

CANDIDATURES

Enviar el CV a través de web FURV (https://www.fundacio.urv.cat/ca/fundacio/borsa-
treball/)

DATA LiMIT DE RECEPCIO DE CV 15/09/2022

COMUNICACIONS

La FURV publicara a la seva web el llistat d'admesos i exclosos, aixi com també I'acta final amb les
puntuacions obtingudes pels aspirants.
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