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POSICION ACADEMICA

Profesora Asociada D, tiempo completo.

Departamento de Ciencias Béasicas

Area de Quimica y fisicoquimica ambiental.

Septiembre de 2017

Jefa del Area de investigacién desde febrero de 2020 a la fecha.

FORMACION ACADEMICA.

Estancia de investigacion noviembre de 2014 - julio 2017
Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa

e Proyectos: Estudio de materiales fototérmicos, efecto de la dispersion en cristales
moleculares, empleo de métodos estocdsticos para la exploracién de la superficie de
energia potencial.

Posdoctorado enero - octubre de 2014
Universita degli Studi di Torino

e Proyecto: Estudio mecano-cuantico de nanoestructuras de diferente naturaleza.

Posdoctorado enero de 2011 - diciembre de 2013
Universidad Autéonoma del Estado de Morelos

e Proyecto: Estudio de nanoestructuras de celulosa y sistemas nanoestructurados
porosos por medio de calculos ab initio periédicos.

Doctorado en Ciencias, Quimica septiembre de 2004 - agosto de 2009
Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa

e Obtencion del grado: 7 de agosto de 2009.
e Titulo de tesis: Estudio tedrico de puentes de hidrégeno inter e intra moleculares.

Estancia de Investigacion enero - agosto de 2008
University of Alabama, Estados Unidos de América

e Proyecto: Thermochemical data prediction by quantum chemistry methods of
intermediate chemical species involved in the TiOs production from the TiCly.



Licenciatura en Quimica mayo de 2000 - julio de 2004
Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa

e Tesina: Evaluacion de constantes de apantallamiento de RMN con métodos de la
quimica cuédntica en sistemas ligados por puentes de hidrégeno.

e Proyecto terminal: Determinacion potenciométrica de iones cloruro en medio acido.

RECONOCIMIENTOS Y BECAS

e Sistema Nacional de Investigadores (SNI), Nivel I. Enero de 2016 a la fecha

e Sistema Nacional de Investigadores (SNI), Candidata. Enero de 2010 a diciembre
de 2015

e Borsa di studio de la Universita degli Studi di Torino. Enero - octubre de 2014

e Beca para Estancias Posdoctorales Vinculadas al Fortalecimiento de la Calidad del
Posgrado Nacional, CONACyT. Agosto de 2011 - diciembre de 2013

e Beca mixta para estancias de investigacién (University of Alabama), CONACyT.
Enero - agosto de 2008

e Beca para estudios de Doctorado, CONACyT. Septiembre de 2004 - agosto de 2009

e Medalla al Mérito Universitario por obtener el mejor promedio de la generacion.
Universidad Auténoma Metropolitana. Diciembre de 2004

PUBLICACIONES EN REVISTAS INTERNACIONALES DE
ALTO IMPACTO

e Sandra Loera-Serna, Jorge Flores, Alejandra M. Navarrete-Lépez, Jorge Noé Diaz
de Leén, and Hiram I. Beltran
Composites of Anthraquinone Dyes@HKUST-1 with Tunable Microstructuring:
Ezxperimental and Theoretical Interaction Studies
Chemistry. A European Journal. DOI : 10.1002/chem.201805548 (2019).

e Araceli Espinoza-Vazquez, Francisco Javier Rodriguez- Gémez, Ivonne Karina
Martnez-Cruz, Deyanira Angeles—Beltrén, Guillermo E. Negrén-Silva, Manuel
Palomar-Pardavé, Leticia Lomas Romero, Diego Pérez-Martinez and Alejandra M.
Navarrete-Lopez.

Adsorption and corrosion inhibition behaviour of new theophylline-triazole-based
derivatives for steel in acidic medium
Royal Society Open Science. http://dx.doi.org/10.1098 /rs0s.181738 (2019).

e Alejandra M. Navarrete-Lépez, Marcos Rivera-Almazo, Jorge Garza, Rubicelia
Vargas.
Importance of one-parameter hybrid exchange-correlation functionals in band gaps
of transition metal and metalloid oxides
Theoretical Chemistry Accounts. https://doi.org/10.1007/s00214-018-2222-3 (2018)

e Avelino Cortes-Santiago, Alejandra M. Navarrete-Lopez, Rubicelia Vargas and
Jorge Garza.
Dissociation energy for the PsSs ring in a family of thionation reagents and the



corresponding chemical reactivity of separated species: A density-functional-theory
analysis.
Journal of Physical Organic Chemistry. DOI: 10.1002/poc.3624 (2016).

e Claudio M. Zicovich-Wilson, Minhhuy H6, Alejandra M. Navarrete-Lopez and Silvia
Cassasa.

Basis set dependence of Hirshfeld-Iterative charges in LCAQO periodic calculations.
Theoretical Chemistry Accounts. DOI:10.1007/s00214-016-1942-5 (2016).

e Alejandra M. Navarrete-Lopez, Maria Luisa San-Roman and Claudio M. Zicovich-
Wilson.
The influence of the DF'T approach on the structure and relative stability of models
for Cellulose I allomorphs
Theoretical Chemistry Accounts.DOI 10.1007/s00214-016-1889-6, (2016).

e Mariano Rodriguez-Bautista, Cecilia Diaz-Garcia, Alejandra M. Navarrete-Lépez,
Rubicelia Vargas and Jorge Garza.
Roothaan’s approach to solve the Hartree-Fock equations for atoms confined by soft
walls: Basis set with correct asymptotic behavior.
The Journal of Chemical Physics 143, 034103-10, (2015).

e Alessandro Erba, Alejandra M. Navarrete-Lopez, Valentina Lacivita, Phillipe D'Arco
and Claudio M. Zicovich-Wilson.
Katoite under pressure: An ab initio investigation of its structural, elastic and
vibrational properties sheds light on the phase transition.
Physical Chemistry Chemical Physics 217, 2660-2669, (2015).

e Minhhuy H6, Alejandra M. Navarrete-Lépez, Alejandro Ramirez Solis, Claudio M.
Zicovich-Wilson.
FElectronic charge density analysis Li doped polyacetylene: Molecular vs. Periodic
descriptions and nature of Li-to-chain bonding.
The Journal of Physical Chemistry B 117, 725-730, (2013).

e Tsang-Hsiu Wang, Alejandra M. Navarrete-Lopez, Shenggang Li, and David A.
Dixon.
Hydrolysis of TiCly: The Initial Steps in the Production of TiOs
The Journal of Physical Chemistry A 114, 7561-7570, (2010).

e Alejandra M. Navarrete-Lépez, Jorge Garza and Rubicelia Vargas.
The Kohn Sham kinetic energy density as indicator of the electron localization:
Atomic shell structure.
The Journal of Chemical Physics 128, 104110-8, (2008).

e Alejandra M. Navarrete-Lopez, Jorge Garza and Rubicelia Vargas.
Relationship between the critical points found by the ELF and AIM approaches in
adducts with hydrogen bonds.
The Journal of Physical Chemistry A 111, 11147-11152, (2007).

PUBLICACIONES EDUCATIVAS Y DE DIVULGACION

e Alejandra M. Navarrete-Lépez, Rubicelia Vargas y Jorge Garza.
Ezxplorando la estructura electronica de sistemas cristalinos
ContactoS, Revista de educaciéon en Ciencias e Ingenierfas. No. 101, Julio-Septiembre
2016.



e Alejandra M. Navarrete-Lopez, Gilberto Cérdoba Herrera, Joel Ireta Moreno,
Patricia Villamil Aguilar, Margarita Viniegra Ramirez.
Elaboracion de un video educativo.
Memorias 11. Congreso Internacional y 14° Nacional de material didactico innovador.
Nuevas tecnologias educativas. ISBN: 978-607-7691-71-6, pag. 357, (2010).

e Nancy Martin, Margarita Viniegra, Joel Ireta, Alejandra Navarrete-Lopez.
Elaboracion de un objeto de aprendizaje sobre Orbitales Atdmicos.
Memorias 11. Congreso Internacional y 14° Nacional de material didactico innovador.
Nuevas tecnologias educativas, ISBN: 978-607-7691-71-6, pag. 373, (2010).

e Alejandra M. Navarrete-Lépez, Gabriela Valdés-Ramirez, Giaan Alvarez, Teresa
Ramirez.
Estudio del Efecto de Diferentes Parametros Sobre la Determinacion Potenciométrica
de Haluros.
Fundamentos y Aplicaciones de la Quimica Analitica, ISBN:970-31-0049-X, pag.
85, (2002).

EXPERIENCIA DOCENTE

Profesora - Investigadora de tiempo completo Septiembre de 2017- a la fecha
Universidad Auténoma Metropolitana-Azcapotzalco

Durante este periodo de tiempo he participado activamente:
e Grupo tematico de qumica tedrica béasica.
e Grupo tematico experimental de especialidad.

e Asesora de 3 proyectos terminales de la licenciatura en Ing. Ambiental y un proyecto
terminal de Ing. Quimica.

e Experiencia docente en cursos de licenciatura (tronco general y tronco bésico
profesional) y maestria (Posgrado en Ciencias e Ingenieria de Materiales).

Profesor visitante. Enero - diciembre de 2010
Universidad Autonoma Metropolitana-Iztapalapa.

Durante este ano de trabajo realicé las siguientes funciones y proyectos:

e Coordinadora del proyecto docente enfocado a incrementar el uso de las nuevas
tecnologias de la informacién y la comunicacién en el Departamento de Quimica de
la UAM-Iztapalapa.

e Asesora del servicio social de Carmen Cedillo para la creacién de una plataforma
streaming con material didactico.

e Desarrollo de material didéctico original. Realizacion del video “Efecto fotoeléctrico”,
realizacién del guion para el material interactivo “Orbitales atémicos e hibridos”.

e Construcciéon y coordinacion de un banco de ejercicios integradores para los cursos
propedéuticos de la Divisién de Ciencias Bésicas e Ingenieria (DCBI), de la UAM-
Iztapalapa.

e Imparticién de talleres a los alumnos de la DCBI de la UAM-Iztapalapa sobre
seguridad en el laboratorio y técnicas bésicas de laboratorio.



e Elaboracion del guién de sumas y restas de fracciones para “Portal virtual de
ensenianza de las matemédticas pre-universitarias UAM”.

e Colaboradora en el proyecto docente ‘Elaboracién de herramientas pedagégicas para
evaluar y desarrollar habilidades en matemdticas y en comunicacion en los alumnos
de nuevo ingreso de la Divisién de Ciencias Béasicas e Ingenieria”. Donde elaboré
reactivos de comprensién de lectura, matematicas y resoluciéon de problemas.

e Imparticién de clases a nivel licenciatura (Estructura de la materia, Laboratorio de
simulacién) y en los cursos complementarios (propedéuticos).

Profesor asociado. Septiembre de 2008 - diciembre de 2009
Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa.

En este periodo de tiempo realicé las siguientes actividades:

e Colaboradora en el proyecto docente “Elaboraciéon de herramientas pedagogicas
para evaluar y desarrollar habilidades en matemaéticas y en comunicacién en los
alumnos de nuevo ingreso de la Divisién de Ciencias Basicas e Ingenieria”. Donde
elaboré reactivos de comprension de lectura, matematicas y resoluciéon de problemas.

e Imparticién de clases a nivel licenciatura en el tronco comin de la DCBI.

IMPARTICION DE TALLERES

e Taller basico sobre seguridad en los laboratorios.
Imparte: Hugo Avila y Alejandra Navarrete
Duracién: 12 horas
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
27 de abril - 2 de mayo, 1 - 5 de junio, 6 - 10 de septiembre de 2010.

e Taller de técnicas basicas de laboratorio.
Imparte: Alejandra Navarrete y Hugo Avila
Duracién: 12 horas
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
4 - 8 de octubre de 2010.

e Curso de quimica cudntica computacional (Instructora)
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 25 horas.

30 de agosto al 3 de septiembre de 2004

FORMACION COMPLEMENTARIA

e “Desarrollo de la Comunicaciéon Escrita”
Programa Formacion de Académicos. Universidad Iberoamericana.
Duracién: 12 horas.
11,18 y 25 de febrero, 4 de marzo de 2013.

e “Comunicacién publica de la Quimica”
Centro mexicano de quimica verde y microescala, Young ambassadors for chemistry
de TUPAC. Universidad Iberoamericana.
Duracion: 12 horas.
30 de octubre 2012.



“From Simple Fluids to Chemical Reactions and Interactive Molecular Simulation
Courses”

2nd Meeting on Molecular Simulations. Universidad Auténoma Metropolitana y
Universidad Auténoma del Estado de México.

Duracién: 40 horas

Diciembre de 2010

“El ciberplagio: ;Cémo detectarlo y evitarlo?”

11. Congreso Internacional y 14° Nacional de material didéctico innovador. Nuevas
tecnologias educativas.

Duracion: 20 horas

19 - 21 de octubre de 2010

“Modelado 3D basico con Blender”

Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 20 horas

19 al 23 de julio de 2010.

“Desarrollo de competencias en el aula”
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 20 horas

18 al 20 de enero de 2010

“Gestion y evaluacién del aprendizaje en Moodle”
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 20 horas

7 v 8 de enero de 2010

“Herramientas para la integracién de las Tecnologias de Informacién y la Comuni-
cacion en la practica docente”

Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.

Duracién: 20 horas

20 - 24 de abril de 2009

“;Qué es la Educacién Virtual?”

Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 40 horas

10 de noviembre al 07 de diciembre de 2008

“Fundamentos y Aplicaciones de la Teoria de Orbitales Moleculares”
Facultad de Quimica de la Universidad de Guanajuato.

Duracién: 20 horas

28-30 de mayo de 2006

“Modalidades de conduccion de los procesos de ensenanza y aprendizaje”
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.

Duracién: 20 horas.

8 - 12 de septiembre de 2003.

“Curso de quimica cuantica computacional”
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 25 horas.

1 - 5 de septiembre de 2003.



“Fundamentos de Didactica general”

Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracién: 20 horas.

21 - 25 de abril de 2003.

“Introduccién a la electroforesis capilar” (Tedrico - préctico)
Universidad Auténoma Metropolitana - Iztapalapa.
Duracioén : 40 horas.

5 de julio al 5 de agosto de 2002

PARTICIPACION EN CONGRESOS

A continuacién presento mis asistencias a Congresos donde he sido expositora oral.

Alejandra M. Navarrete-Lopez, Alessandro Erba, Claudio M. Zicovich-Wilson y
Roberto Dovesi.

Propiedades eldsticas, herramienta para determinar la transicién de fase en la
Katoita.

XIIT Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2014. Morelia, Michoacan.

Alejandra M. Navarrete-Lépez, Minhuy H6, Alejandro Ramirez Solis, Claudio M.
Zicovich-Wilson.

Andlisis topoldgico de la densidad electrémnica del poliacetileno dopado con Li.
Naturaleza del enlace Li-PA.

XI Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2012. Toluca, Estado de México.

Alejandra M. Navarrete-Lopez, Gilberto Cérdoba Herrera, Joel Ireta Moreno,
Patricia Villamil Aguilar, Margarita Viniegra Ramirez.

Elaboracion de un video educativo.

11. Congreso Internacional y 14° Nacional de material diddctico innovador. Nuevas
tecnologias educativas.

Octubre, 2010. México, D.F.

Alejandra M. Navarrete-Lépez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.

Andlisis de carga de Hirshfeld en puentes de hidrégeno inter e intramoleculares.
VIII Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2009. Colima, Colima.

Alejandra M. Navarrete-Loépez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.

Papel de los puentes de hidrdogeno intramoleculares en la estabilidad de una familia
de oxamidas.

VII Reunién Mexicana de Fisicoquimica Teérica.

Noviembre, 2008. Xalapa, Veracruz.

Alejandra M. Navarrete-Lépez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.

Tools for the study of adducts with hydrogen bonds: AIM,ELF and NMR shielding
constants.

12" International Conference on the Applications of Density Functional Theory.
Agosto, 2007. Amsterdam, Holanda.

Alejandra M. Navarrete-Loépez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.
Importancia de la conjugacion y los puentes de hidrdgeno intramoleculares en la



estabilidad de oxamidas.
V Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.
Noviembre, 2006. San Luis Potosi, S.L.P.

A continuacién presento mis asistencias a Congresos donde he expuesto carteles.

Alejandra M. Navarrete-Lépez, Federico Gonzdlez, Jorge Garza y Rubicelia Vargas.
Estudio tedrico de la hematita (o — Fes03). Efecto del dopaje con Mn®*

XIV Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2015. Tonala, Jalisco.

Alejandra M. Navarrete-Lopez, Ma. Luisa San Romén, Claudio M. Zicovich-Wilson.
Estado de transicion entre la celulosa Io y If3.

XITI Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2013. Juriquilla, Querétaro.

Alejandra M. Navarrete-Lopez, Ma. Luisa San Roméan, Claudio M. Zicovich-Wilson.
Estudio metodologico de las fases I y I de la celulosa.

X Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2011. Pachuca Hidalgo.

Alejandra M. Navarrete-Ldpez, Alvaro Vazquez-Mayagoitia, Jorge Garza, Rubicelia
Vargas.

Andlisis de Carga de Hirshfeld en aductos que presentan puentes de hidrdgeno,
propuesta iterativa.

IX Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2010. Pachuca Hidalgo.

Nancy Martin, Margarita Viniegra, Joel Ireta, Alejandra Navarrete-Lopez.
Elaboracion de un objeto de aprendizaje sobre Orbitales Atémicos. Sesién de carteles.
11. Congreso Internacional y 14 Nacional de material didactico innovador. Nuevas
tecnologias educativas. Octubre, 2010. México, D.F.

Alejandra M. Navarrete-Lépez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.

Encontrando la estructura de capas en dtomos con la densidad de energia cinética
de Kohn-Sham.

VI Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2007. San Miguel Regla, Hidalgo.

Alejandra M. Navarrete-Lépez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.

Caracterizacion de puentes de hidrégeno intramoleculares usando la constante de
apantallamiento de RMN.

IV Reunién Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2005. Chihuahua, Chihuahua.

Alejandra M. Navarrete-Lopez, Jorge Garza, Rubicelia Vargas.

Evaluacion de la constante de apantallamiento de RMN con métodos de la Quimica
Cudntica.

III Reuniéon Mexicana de Fisicoquimica Tedrica.

Noviembre, 2004. Puebla, Puebla.

Alejandra M. Navarrete-Lopez, Gabriela Valdés-Ramirez, Giaan Alvarez, Teresa
Ramirez.

Estudio del Efecto de Diferentes Pardmetros Sobre la Determinacion Potenciométrica
de Haluros.

XVII Congreso Nacional de Quimica Analitica.

Septiembre, 2002. Xalapa, Veracruz.



COMPETENCIAS Y HABILIDADES

Idiomas  Espanol (nativo).
Inglés.
Italiano.
Japonés (Conocimientos bdsicos).
Habilidades computacionales ~ Ambiente Linux, Windows.
Cédigos de quimica computacional: CRYSTAL,VASP, NWChem,
Gaussian, MolPro, etc.
Plataformas educativas como Moodle
Visualizadores J-ice, J-mol,VMD etc.
Conocimientos de Fortran y Python.
Habilidades de trabajo  Trabajo en equipos interdisciplinarios.
Flexibilidad y adaptacién ante cambios en los proyectos.
Gran capacidad de comunicacién.
Analisis y resolucién de problemas.
Capacidad docente, interés en la vida académica
(Representante del posgrado en la UAM-Iztapalapa).



