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INTRODUCCION

El Instituto de Estructura de la Materia (IEM) es un Instituto de Investigacion sélidamente asentado en el
CSIC y de gran visibilidad no sélo en él, sino también en Espafia, en Europa yemukidad
internacional. Con una reputacion de excelencia, este Instituto intenta también ser atractivo para
estudiantes, investigadores y visitantes.

El IEM fue fundado en 1976, con la unién de algunos investigadores en Fisica de Particulas, Fisica
Molecular, Quimica Cuantica y Polimeros Cristalinos. Con la llegada de nuevos cientificos y con los
cambios experimentados por algunas lineas de investigacion, las actividades cientificas del IEM han ido
incluyendo otras areas como la Fisica Nuclear, la Egsecpiaen Nanoestructuras Metélicasla
Gravitacion. Durante 2@l las actividades de investigacion han estado organizadas alrededor de cuatro
Departamentos con grupos experimentales y tedricos cuyos campos cientificos abarcan la Fisica Nuclear,
Estadista, Molecular y Macromolecular, la Biofisica, la Fisica de la Materia Condensada y la Fisica
Gravitacional. Parte de esta investigacion utiliza grandes instalaciones nacionales e internacionales. La
actividad investigadora se concentra en el area deiltaFaunque con aplicaciones en Quimica Fisica y

en otras areas relacionadas.

En 1976, los cientificos en plantilla del Instituto eran sélo cinco. En la actualidad, acoggcaarenta y
cinco investigadores en plantilla distribuidos en los siguidbégartamentos:

Quimica y Fisica Teoricas (QFT),

Espectroscopia Nuclear, Vibracional y de Medios Desordenados (ENVYMED)
Fisica Molecular (FM),

Fisica Macromolecular (FMM).

Desde 1994, el IEM pertenece al Centro de Fisica Miguel Antonio Catalan (CFM@gCyervicios de
Biblioteca, Informética, Maenimiento, Almacén,Proyectos, Taller Mecanico, Taller Optico y
Conserjeria son prestados por el CFMACcompartidos con los otros Institutos que forman dicho
Centro.

La misién del IEM, recogida en su Plan detuacion para el cuatrienio 20P013, es contribuir al

avance del conocimiento en las principales lineas de investigacion del Instituto, generar sinergias entre los
distintos Grupos de Investigacion que lo componen, aprovechando su caracter muhialisgifgus
enfoques tedrico/experimental y de ciencia basica y aplicada, y contribuir a la formacion de personal
cientifico en las distintas etapas de la carrera investigadora. La vision del IEM es convertirse en un
instituto de refegnciaen la fronterale la actividad cientifica representada por la investigacion que en él

se desarrolla.

Esta actividad cientifica ha quedado plasmada duran®e2(il79publicaciones ISI.



INTRODUCTION

The Institute of Structure of Matter (IEM)mas to be &Researchnstitutedeeply entrenched in the CSIC
and highly visible not only there but also in Spain, in Europeimtite international community. With a
reputation for excellence, this Institute seeks to alsattbactive to students, researchers and visitors.

The IEM was founded in 1976 with the union of some researchers in Particle Physics, Molecular Physics,
Quantum Chemistry and Crystalline Polymers. With the advent of s@entists and the changes
experienced by some research topics, the scientific asivif IEM haveincludedother areas such as
Nuclear PhysicsSpectroscopy of Metal Nanostructumasd Gravitation.During 2013 research activities

have beemrganized around four &partments with experimentahd theoretical groups whose sciati

fields include Nuclear Physics, Statistiddolecular and MacromoleculaPhysics Biophysics, Physics

of Condensed Matterand GravitationalPhysics. Part of this research has involved the use of large
national and internation&hcilities. Theresearch actity is concentrated in the area dfyBics, but with
applications in RysicalChemistry and other related fields

In 1976, scientists at the Institute staff were only f®etrently, IEM hosts around fortffve permanent
researchey distributed in the ftdwing Departments:

Theoretical Chemistry and Physics (QFT)

Nuclear, Vibrational and Bordered Media Spectroscopy (ENVYMED)
Molecular Physics (FM)

Macromolecular Physics (FMM)

Since 1994, théEMi s part of t he PhyieCatldn(CMAQ).Mhe LiltaWjteu el  An
Computing Maintenance Warehouseand ProjectsServices the Mechanical Workshopthe Optical
Workshop,andthe Receptionists are provided by the CFMAdRd shareavith the other Institutes that

form the Centre.

The mission of th IEM, as described in its Action Plarr fihe period 2012013, isto contribute to the
advance ofknowledgein key research areas of the Institute, to genesgtergies between different
research groups that compose it, taking advantage ofhutsdisdplinary nature together with their
theoretical and experimental experience in basicaamiied science, and to contribute to the training of
scientific personnel in the various stagestltd research career. The vision I&M is to become a
reference istitution on thdrontier of the scientific activityepresented by the research that it develops.

This scientific activity, during 2013, has crystallized #91SI publications
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Director: Dr. Guillermo Antonio Mena Marugan
Vicedirector: Prof. Tiberio Ezquerra Sanz
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Presidente:Dr. Guillermo Antonio Mena Marugén
Secretario. Dr. Rafael Molina Fernandez

Personal Investigador en plantilla:

Dr. Fernando Ania Garcia

Dr. JesUs Fernando Barbero Gonzalez
Prof. Francisco Javier Bermejo Barrera
Prof. DionisioBermejo Plaza

Dr. Carlos Cabrillo Garcia

Dr. Gianluca Calcagni

M2 Vega Cafiamares Arribas

Dr. Pedro Carmona Hernandez

Dr. Victor Cruz Cafas

Dr. Luis Mariano Diaz Sol

Dr. José Luis Doménech Martinez
Prof. Concepcion Domingo Maroto
Prof. Jorge DukelskBercovich

Prof. Rafael Escribano Torres

Prof. Tiberio Ezquerra Sanz

Dr. Ricardo Fernandez Perea

Dra. Araceli Flores Aguilar Amat

Dr. José M. Fernandez Sanchez

Dr. Oscar Galvez Gonzalez

Dra. M2 Cruz Garcia Gutiérrez

Prof. JoséVicente Garcia Ramos

Dr. Eduardo Garrido Bellido

Prof. José Gonzéalez Carmona

Prof. Victor Herrero Ruiz de Loizaga
Dra. Andrea Jungclaus
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Dra. Belén Maté Naya

Dr. Guillermo Antonio Mena Marugan
Dr. Rafael Molina Fernandez

Dra. Aurora Nogales Ruiz

Dr. Juan Ortigoso Martinez

Dr. Francisco Javier Ramos Diaz
Dr. Daniel Reyes Rueda Bravo
Dr. Santiago Sanchez Cortés

Dr. José Antonio Sanchez Gil

Dr. Julio Francisco Santos Gomez
Prof. Pedro Sarriguren Suquilbide
Dra. M2 Luisa Senent Bz

Dra. Isabel Tanarro Onrubia

Dr. Vicente Timén Salinero

Dr. Guzman Tejeda Gala

Prof. Olof E.I. Tengblad

Dr. Juan Francisco Vega Borrego

DEPARTAMENTOS DE INVESTIGACION /RESEARCH DEPARTMENTS

DPTO. DE QUIMICA Y_FiSICA TEORICAS / THEORETICAL PHYSICS AND CHEMISTRY

Jefe del Departamento / Head of Department

Dr. José Gonzalez Carmona

Personal Cientifico / Research Staff:

Dr. Jorge Dukelsky Bercovich

Dr. Pedro Sarriguren Suquilbide

Dr. JesUs Fernando Barbero Gonzalez
Dr. Eduardo Garrido Bellido

Dr. Guillermo Antonio Mena Marugén
Dra. Maria Luisa Senent Diez
Dr. Rafael Alejandro Molina Fernandez

Dr. Gianluca Calcagni
Dr. Jordi Mur Petit

Dr. Javier Rdriguez Laguna
Dr. Mathias Lunde

Dra. Rosa Dominguez Gomez
Dr. Carlos Esebbag Benchimol

Dr. Luis Javier Garay Elizondo
Dra. Elvira Moya Valgafion (de Guerra)

D. Daniel Huerga Gémez

D. Mikel Fernandez Méndez
D. Daniel Martin de Blas

Dfa. Laura Castell6 Gomar
D. Juan MargaleBentabol

Dr. Oscar Moreno Diaz
Dia.Diana Navas Nicolas
Dia.Laura Ortz Martin

Dr. Nicu Sandulescu

Profesor de Investigacién / Research Professor

Profesor de Investigacién / Research Professor
Profesor de Investigacién / Research Professor
Investigador Cientifico Research Scientist
Investigador Cientifico / Research Scientist

Investigador Cientifico/ Research Scientist
Investigadora Cientifica / Research Scientist
Cientifico Titular / Tenured Scientist

Investigador Contratado RyC/Postdoc Contract RyC
Postdoctoral (JAE Doc) / Postdoc contract (JAE Doc)

Postdoctoral asociado a proyecto / Postdoc from research
grant (until 31st January 2013).

Postdoctoral asociado a proyecto / Postdoc from research
grant (15th February to 31st March 2013).

Doctora Vinculada / Adjoint Researcher
Doctor Vinculado/ Adjoint Researcher

Doctor Vinculado/ Adjoint Researcher
Pl VinculadaAd Honorem/ Ad HonoremPlI

Contrato Predoctoral JAE / PhD Fellowship JAE

Contrato Predoctoral JAE / PhD Fellowship JAE
Contrato Predoctoral JAE / PhD Fellowship JAE (until
August 2013)

AutorizadoPermanencia / Authorized Stay

Autorizach Permanencia / Authorized Stay (since
September 2013)

AutorizadoPermanencia / Authorized Stay

AutorizadoPermaencia / Authorized Stay
AutorizadoPermanencia / Authorized Stay (since
September 2013)

AutorizadoPermanencia / Authorized Stay (December
2013)
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Personal de apoyo / Support Staff:

Dfa.Isakel Pacho Velazquez

Contratado TécnicdAE / TechniciarlAE (since
September 201artil october 2013

DPTO. DE ESPECTROSCOPIA NUCLEAR, VIBRACIONAL Y DE MEDIOS DESORDENADOS

/' NUCLEAR, VIBRATIONAL AND DISORDERED MEDIA SPECTROSCOPY

Jefe del Departamento Head of Department

Dr. Santiago Sanchez Cortés
Personal Cientifico / Research Staff:

Prof. Javier Bermejo Barrera
Profa. M2 José Garcia Borge

Prof. José V. Garcia Ramos
Prof. Olof Erik Tengblad

Dr. Carlos Cabrillo Garcia

Dr. Pedro Carmona Hernandez
Dra. Andrea Jungclaus

Dr. José Antonio Sanchez Gil
Dra. M2 Vega Cafamares Arribas
Dr. Luis Diaz Sol

Dr. Ricardo Fernandez Perea
Dra. Sagrario Martinez Ramirez
Dr. José Sanchez del Rio Saez
Dr. Alexander Gottberg

Dra. Ana Delia Becerril Reyes
Dr. Luis Froufe Pérez

Dra. Isabel Sanchez Alonso
Dra. Marina Molina Santos

Dra. Paz Sevilla Sierra

D. José Antonio Briz Monago
Dia. Elisa Corda

D. Alejandro Garzén Camacho

. Andrés lllana Sis6n

. Eduardo Lépez Tobar

. RubénLorenzo Ortega

. Vicente Pesudo Fortes

. Jan Taprogge

. Mariano Carmona Gallardo
Dia. Adianez Garcia Leis

D. Ramén Paniagua Dominguez
D. Guillermo Ribeiro Jiménez
Dia. Jana Kubackova
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Personal de apoyo / Support Staff:
Dr. Enrique Nacher Gonzalez

D. Angel Perea Martinez

Dfia. Purificacion Corchete Corchete

Dfia. Margarita Hernandez Gonzalez

Investigador Cientifico / Research Scientist

Profesor de Investigacion / Research Professor
Profesoa de Investigacion / Research Professor (special
services in CERN from July 2012)

Profesor de Investigacién / Research Professor
Profesor de Investigacién / Research Professor
Investigador Cientifico / Research Scientist
Investigador Cientifico / Research Scientist
Investigadora Cientifica / Research Scientist
Investigador Cientifico / Research &uiist

Cientifico Titular / Tenuredcientist

Cientifico Titular / Tenured Scientist

Cientifico Titular / Tenured Scientist

Cientifico Titular /Tenured Scientist

Contrato Postdoctoral GANAS / Postdoc contract GANAS
Contrato Postdoctoral / Postdoc contract (until May)
Contrato Postdoctoral EXNUC/ Postdoc contraXiNEJC
Contrato Postdoctoral JAE/ Postdoc Contract JAE
Contrato Postdoctoral JDC/ Postdoc Contract JDC
Doctora Vinculada / Adjoint Researcher
DoctoraVinculada / Adjoint Researcher

Titulado Superior Contratado / University Graduate
Titulado Superior Contratado/University Graduate
Titulado Superior Contratado / University Graduéte
Technician (since September 2013)

Titulado Superior Contratado / University Graduate
Titulado Superior Contratado / University Graduate
Titulado Superior Contratado / Universitydduate
Titulado Superior Contratado / University Graduate
Titulado Superior ContrataddJhiversity Graduate
Becario Predoctoral JAE / PhD FellowshipJAE
Becaria Predoctorall AE / PhD Fellowshigd AE
Becario PredoctoralAE / PhD Fellowshid AE
Becario PredoctordtPIl / PhD Fellowshig-PI
Autorizado Permanencia / Authorized WBta

Titulado Superior Especializado / Researcher

Técnico Especializado G. Medio / Technician

Ayudante de Investigacion OFResearch Assistant

OPI

Contrato Técnicos de Apoyo MICINN / Technical Support
Program Contract (MICINN)



DPTO. DE FISICA MOLECULAR / MOLECULAR PHYSICS

Jefe del Departamento / Head of Department

Dr. JoséLuis DoménectMartinez
Dr. Juan Ortigoso Martinez
Personal Cientifico / Research Staff:

Prof. Dionisio Bermejo Plaza

Profa. Concepcion Domingo Maroto

Prof. Rafael Escribano Torres

Prof. Victor José Herrero Ruiz de Loizaga
Prof. Salvador Montero Martin

Dr. José Maridernandez Sanchez
Dra. Isalel Tanarro Onrubia

Dr. Raul Z6simo Martinez Torres
Dra. Belén Maté Naya

Dr. Julio Francisco Santos Gémez
Dr. Guzman Tejeda Gala

Dr. Vicente Timon Salinero

Dr. Oscar Galvez Gonzélez

Dra. Delia FernandeZorre

Dr. Francisco Gamez Méarquez
Dra. Elena Moreno Atahonero

Dra. Yamilet Rodriguez Lazcano
Dr. Alexandre Francois Zanchet

Dfia.Teresa Cueto Senra

D. Miguel Jiménez Redondo
D. Francisco Colmenero Ruiz
D. Juan Hernandez Morilla

Personal de apoyo / Support Staff:

D. Miguel Angel Moreno Alba

Investigador Cientifico / Research Scien8stentist
(until 4-11-2013)
Cientifico Titular/ Tenured Scientigsince4-11-2013)

Profesor denvestigacion / Research Professor
Profesoade Investigacion / Research Professor

Profesor de Investigacion / Research Professor

Profesor de Investigion / Research Professor

Profesor de Investigacion / Research Profegsmtil
March 25)

P1 Ad Honorem/ Ad Honorem PI (sindéarch 26)
Investigador Cientifico / Research Scientist
InvestigadoreCientifica / Research Scientist

Cientifico Titular / Tenured Scientist

Cientifica Titular / Tenured Scientist

Cientifico Titular /Tenured Scientist

Cientifico Titular / Tenured Scientist

Cientifico Titular/Tenured Scientist (since April 18)
Postdoctoral RyC/Postdoc Contract RyC

Pogdoctoral Proyecto PN/Postdoc Contract Project PN
(since February 1)

Postdoctoral Junta de Andalucia/Postdoc Contract Junta
de Andalucia (until October 31)

Postdoctoral CONSOLIDER/Postdoc Contract
CONSOLIDER

Postdoctoral JAEostdoc Contract JARNtil August 31)
Postdoctoral Proyecto PN/ Postdoc Contract Project PN
(until August 31)

Titulado superior contrataddviSc contract

Becario predoctoral FPI/Ph D felloRPI

Autorizado PermanencidAidithorized Stay (since July
23

Autorizado Permanencia/Authorized Stay (until February
28)

Ayudante de InvestigaciorOPl / Research Assistant
OPI

DPTO. DE FiSICA MACROMOLECULAR / MACROMOLECULAR PHY_SICS

Jefe del Departamento / Head of Department:

Dra. Aurora Nogales Ruiz
Dr. Juan Francisco Vega Borrego
Personal Cientifico / Research Staff:

Prof. Tiberio A. Ezquerra Sanz

Prof. Javier Martinez de Salazar Bascufiana

Dr. Daniel R. Rueda Bravo

Dr. Fernando Ania Garcia

Dra. Maria Esperanza Cagiao Escohotado
Dra. MariaJosé Capitan Aranda

Investigador Cientifico / Research Scientist (untl4
2013)
Cientifico Titular /Tenured Scientissifice 4-11-2013)

Profesor de Investigacién / Research Professor
Profesor de Investigacién / Research Professor
Investigador Cientifio / Research Scientist
Cientifico Titular / Tenured Scientist

Cientifico Titular / Tenured Scientist (until $7-2013)
Cientifico Titular / Tenured Scientist
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Dr. Victor Cruz Cafas

Dra. Araceli Flores AguilaAmat
Dra. MariaCruz Garcia Gutiérrez
Dra. Amelia Linares Dos Santos
Dr. Francisco Javier Ramos Diaz
Dr. Alejandro San Parras

Dra. MichelaSoccio

Prof. Francisco José Baltzalleja
Dra. Carmen Arribas Arribas
Dfa. Jing Cui

D. Juan Felipe Franco Gonzélez
D. Ignacio Marin-FabianiCarrato
D. Alvaro Rodriguez Rodriguez
D. Daniel Martinez Tong

Dina. Sara Sanmartin Sanchez

Personal de apoyo / Support Staff:
Dr. José Carlos Canalda Camara
D. Rafael Nufez Ramirez

Dfia. MariaJosé Malagon Sisto

Cientifico Titular/ Tenured Scientist

Cientifico Titular/ Tenured Scientist

Cientifico Titular / Tenured Scientist

Cientifico Titular/ Tenured Scientist

Investigador Contratado R&Postdoc Contract R&C
Postdoctoral JAE DOCPostdoc JAE

Postdoctoral AE DOC / Postdoc JAE

Pl Ad Honorem / Ad lenorem PI

Doctor Vinculado / Adjoint Researcher

Becaria Predoctoral/ PhD Fellowship

Becario PredoctordfPI / PhD Fellowshig=PI

Becario Predoctoral / PhD Fellowship

Becario Pedoctoral PhD Fellowship (from 0:D7-2013)
Becario Predoctoral JAE / PhD FellowstipE
Autorizado Permanencia/Aubrized Stay (untiB0-09-2013)

Titulado Superior Especializad&pecialized University
Graduate

Titulado Superior Especializad&@pecialized University
Graduate

Ayudante de Investigacion / Research Assistant (from 15
02-2013)

UNIDAD DE GESTION ECONOMICA -ADMINISTRATIVA /

FINANCIAL AND ADMINISTRATIVE OFFICE

Dia. Pilar Criado Escribano

Dfa. Concepcidn Nieto Serrano
Dfia. Purificacién Diez Rodriguez
Dia. Alicia Fernandez Clavero
Dia. Ana Maria Garcia Arribas
Dia.Carmen Garcia Collado
Dia. Beatriz Gil Sanchez

Dfia. Susana Esteban Serrano
Dia. IsabeLomban Botello
Dfa. Silvia Barrios Domiguez

Gerente

Cuerpo Técnico de Informétiake la Admon. del Estado
Cuerpo Generaghdmvo. de la Admondel Estado
Ayudante de Investigacidte OPISCFMAC)

Ayudante ddnvestigaciérde OPIS

Ayudante de Investigacién de OPIS

Cuerpo Generaddmvo. de laAdmon.del Estado

(since 02/01/2013)

Cuerpo Auxiliares Postales y delégrafos

Auxiliar Organismos Auténomos Administrativo
Técnico Superior de Gestidn y Servicios Comunes (@6
support staff of the Dpt. of Macromolecular Physics)
(until 15-11-2013)

SERVICIOS DEL CENTRO DE FiSICA MIGUEL ANTONIO CATALAN _/

SERVICES OF THE CENTER OF PHYSICS CFMAC

ALMACEN / WAREHOUSE

Dia. Clara Isabel Cardefiosa Garcia

D. Jo® Manuel Segura Gordiez

BIBLIOTECA /LIBRARY

Dia. Flora Granizo Barrena
Dfa. Beatriz Fernandez Suzor
Dfa. Isabel Delgado Oliva

D. Samuel L6pez Marquez

CuerpoGeneralAdministrativo de laAdmon. delEstado
CuerpoAuxiliaresde Telecomunicaciones

Técnico Superior Especializado de OPIS
TécnicoEspecializadale OPI(since01-02- 2013)
Técnico Especializado de OPIS
Administrativode OPIS
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CONSERJERIA / RECEPTION

D. Eduardo Balés Utrilla Ayudante Gestion y Servicios Comunes
Dfa. Soledad Moreno Zambrano Ayudante Gestion y Servicios Comunes

INFORMATICA / COMPUTER SERVICES

D. Francisco Daniel Raon Fuentes TécnicoEspecializado d®PIS

MANTENIMIENTO /MAINTENANCE

Dfia. Belén Palero Fernandez Ayudante de Investigacion OPI

D. Fernando Pueyo Garcia Técnico Especialista Grado Medio OPI

D. Héctor Bueno Dun Técnico Superior de Actividades Técnicas y Profesionales
(until 15 october 2013

D. Enriqgue Sanche@utiérrez Contratado Oficial de Actividades Téc. y Profesionales

(since 1 december 2013)

PROYECTOS Y DELINEACION /PROJECTS AND DELINEATION

D. Andrés de Frutos Gomez Titulado Técnico Especializadantil 18" april 2013)

TALLER MECANICO /MECHANICAL WORKSHOP

D. Luis Angel de Prado Serrano Ayudante de Investigacion

TALLER OPTICO /OPTICAL WORKSHOP

D. José Lasvignes Pacheco Técnico Superior de Actv. Técnicas de Mant. y Profes.
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LABOR INVESTIGADORA
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2A.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

LINEAS DE INVESTIGACION:

Fisica Tedrica: Gravitacion.

Teoria de la Materia Condensada.

FisicaNuclear Tedrica: estructura gacciones.

Fisica Atdmica y Molecular a muy baja temperatura.

QuimicoFisica Tedrica aplicadala astrofisica y al estudio de nuevositeriales

[t nClN et e

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

Gravedad y Cosmologia Cuanticas de Lazos.

Relatividad General Clasica y Cuantica.

Anélogos de agujeros negros en Materia Condensada.
Sistemasnesoscopicoyg fuertemente correlacionados.

Procesos electrodébiles en el nucleo.

Estructura nuclear con métodos autoconsistentes de campo medio correlacionado.
Técnicas de tres cuerpos en Fisica Nuclear.

Reacciones de interés en Astrofisica Nuclear.

Atomos y moléculas en degeneracién cuéntica o en redes opticas.
Simulacién cuantica y metrologia cuantica.

Espectroscopia tedrica de especies moleculares de iatgtréfisico y atmosférico.
Colisiones inelasticas no reactivas a bajas temperatura.

Interacciones de Van der Walls en ZIFs.

A=A _a_a_8_42_92_4_-4._-24._-.2_-192

TECNICAS UTILIZADAS:

Fisica Teérica y Matematica.
Métodos computacionales.
Métodos de campo medio autoconsistente.

Métodos numécos para la resolucion de las ecuaciones de Faddeev en el espacio de coordenadas.
Desarrollo adiabatico enggrarménicos esféricos.

Grupo de renormalizacién.

Simulaciones Monte Carlo de teorias cuanticas de campos.

Resolucién numérica de la ecuaciongdg incluyendo la formacién de pares ligados (moléculas).
Técnicas de Optica Cuantica para la resolucion de las ecuaciones 6pticas de Bloch.

Métodos de control cuantico coherente.

Campos medios jerarquicos.

Modelos cuanticos exactamente solubles.

Métodosab initio altamente correlacionados.

O O OO OO O Oo0OO0OO0o0OOoOOo0OOo

LABOR INVESTIGADORA :
FiSICA NUCLEAR TEORICA

Propiedades de desintegracidn nucleares en medios estelares.

Hemos continuado con el estudio de las propiedades de desintegracién en nicleos de especial interégcan astrofi
concentrandonos en las propiedades de ndcleos de la capa fp que son los constituyentes basicos del nlcleo estelar en
las Ultimas etapas de su evolucion. En particular, los procesos de captura electronica (EC) son mecanismos
fundamentales para entend nucleosintesis de elementos pesados y la estructura de las formacienes pre
supernova que eventualmente conducen a supernovas por colapso gravitacional (tipo Il) o por explosiones
termonucleares en sistemas binarios (tipo la). Los procesos de EC datraminados por laegpuestade espin

isospin Gamovifeller (GT) del nicleo y por el espacio de fase que corresponde a la captura de electrones
degenerados en el plasma estelar. En el caso de nicleos inestables la respuesta GT se extrae experimentalmente de
desintegraciones beta. Elhcaso de nucleos estables o préximos a la estabilidad como es nuestro caso, la intensidad

de GT se obtiene a través de reacciones de intercambio de carga a energias intermedias de los proyectiles y angulos
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hacia delante. En estas condiciones las seccifiesces son proporcionales a los elementos de matriz GT sin las
restricciones energéticas propias de la desintegracion beta.

En este trabajo hemos estudiado estas propiedades mediante modelos basados en la aproximacién de fases al azar de
cuasiparticuds (quasiparticle random phase approximation, QRPA) con campos medios obtenidos autoconsistente
mediante calculos deformados de Harffeek con fuerzas de Skyrme (SLy4) y correlaciones de apareamiento. En
primer lugar estudiamos la distribucion de intdagdi GT mediante nuestra aproximacion microscépica y
comparamos nuestros resultados tanto con la informacion experimental sobre distribuciones GT obtenidas en
reacciones de intercambio de carga (n,p) o sus asociadas (t,3He) y (d,2He) en alta resoluzicon tasrcalculos

mas sofisticados que existen hoy en dia de Modelos de Capas. Mediante nuestro formalismo conseguimos un
acuerdo muy razonable con la informacion experimental y una descripcion comparable a la del Modelo de Capas.
Una vez demostrada lapacidad de nuestro formalismo para reproducir la informacion experimental existente,
estudiamos las tasas de EC en funcion de la densidad y temperatura propias de los medios estelares. Mostramos que
mientras que a bajas densidades y temperaturas laE@sa muy sensibles a los detalles de la distribucion GT a

bajas energias, para condiciones de altas densidades y temperaturas las tasas EC dependemetdidadgda

descripcidn global de la distribucion GT y no tanto de los detalles a baja energia.

Funciones de onda del continuo en sistemas de tres cuerpos: Resonancias, modos de desintegracion y
reacciones.

El objetivo principal de nuestro trabajo ha sido el seguir avanzando en el desarrollo de las técnicas para el estudio de
sistemas de tres cuepy explotar sus posibilidades en diversos campos de la Fisica Nuclear, profundizando en el
estudio de sistemas de tres cuerpos en los que interviene la interaccion Coulombiana. Un tratamiento preciso de la
funcién de onda a largas distancias es basia@ gr@ender como se desintegran las resonancias de nicleos como por
ejemplo*?C o °Be. También pretendemos estudiar reacciones nucleares a baja energia en las que intervienen este
tipo de sistemas. En este punto distinguiremos dos tipos de reacciones,l@do procesos de captuadiactiva

que juegan un papel muy importante un procesos de nucleosintesis estelar, y en particular en lo que se refiere al salto
de |l os puntos de espera o fAwaiting poi nibnesdtantoenreupor o't
sistema de dos particulas y un blanco, como colisiones entre tres particulas, para las cuales, las particularidades de
los potenciales adiabaticos asociados al método de expansién adiabatica permiten distinguir de manera sencilla entre
|l os distintos canales: el 8stico, inel8stico, ruptura

Mas concretamente, durante los Ultimos meses nuestro trabajo se ha centrado fundamentalmente en los siguientes
dos aspectos: En primer lugar, en elidst de la reaccion triple alfa y su tasa de produccién a temperaturas muy
bajas. El hecho de que en estas condiciones las energias relativas involucradas sean también muy bajas, claramente
por debajo de la resonanciagh®Be, implica que la descripci@ecuencial del proceso a través de dicha resonancia

no es obvia. De hecho, hemos encontrado que una descripcion a través de una captura directa, sin poblar estados de
dos cuerpos intermedios, puede dar lugar a un incremento de la tasa de produccién dérdasies de magnitud

para una temperatura de ‘1GK. Hemos estudiado también los procesos de bremsstrahlurf§eencuyo
conocimiento es necesario a la hora de extender el estudio de este tipo de emisién f@mmasagundo de los

aspectos investigs se refiere a la descripcién de reacciones 1+2 mediante el uso de las dos relaciones integrales
desarrolladas recientemente. Hemos encontrado que este método es altamente eficiente para describir procesos por
debajo de la energia umbral para la ruptiebblanco. Légicamente, el siguiente paso ha de ser el investigar la
validez del método para describir reacciones por encima de este umbral, que llevan por tanto a la ruptura del blanco.
Esto ha sido llevado a cabo recientemente, estudidndose procesqstulla en colisiones neutrdieuteron, y

reacciones atémicas entre &tomo$Hie a temperaturas muy bajas, hasta del ordemidel

SISTEMAS MESOSCOPICOS Y FUERTEMENTE CORRELACIONADOS

Transporte cuantico

Analizamos la fase de transmision a través detgsucudnticos en el régimen del bloqgueo de Coulomb. En
experimentos de interferometria Aharof®ehm se ha comprobado una transicion en el comportamiento de la fase

de transmision entre un régimen mesoscopico donde los saltos de fase aparecen de foria@aiearesonancias

y otro universal donde los saltos de fase estan presentes entre todas las resonancias. Esta transicion aparece en
funcion del nimero de electrones en el punto cuantico. Hemos calculado la conductancia y la fase de transicion
utilizando el método de embebido en combinacion con el algoritmo del grupo de renormalizacion de la matriz
densidad para diversos modelos de punto cuéntico incluyendo diferentes valores de la interacciéon y diferentes
valores del acoplo a los contactos. La inteid@t electrénica aumenta de forma sistematica el nUmero de saltos de la

fase. Sin embargo, achacamos la causa de este aumento a un fendmeno de colectivizacion de las resonancias que
presenta efectos muy diferentes a los observados en experimentos. &&stadas sugieren que las correlaciones en

las funciones de onda de puntos cuanticos caéticos son la causa mas probable de la aparicion de un régimen
universal en la fase de transmision.
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Estudiamos el decaimiento de paquetes de onda en billares diserétioss y regulares (v. Fig. 1). Aunque las
caracteristicas espectrales de los billares son muy distintas entre el caso regular y el caso cadtico, las propiedades del
decaimiento son similares. En ambos casos estan dominadas por los estados en @ @Eb@odh. Una vez se

abre el billar estos estados se dividen en estados que se acoplan muy bien al exterior del billar y estados que no
decaen (estados "scar"). Los primeros son responsables del comportamiento exponencial a tiempos cortos y los
segundoson responsables del comportamiento a tiempos largos en que parte del paquete de onda nunca abandona
el billar. Estos estados tienen interesantes aplicaciones potenciales en el transporte cuantico de distintos sistemas.
Presentamos diversas aplicacionesgperimentos con guias de onda foténicas, gases frios y circuitos cuanticos
superconductores.
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Fig. 1. (Izg.) Niumero de particulas que permanecen en el billar en funcién del tiempo, para un billar con forma
rectangular (cuadrados negros) y para un estadio (puntos (@jes).Ejemplo de estado "scar" en el estadio.

Propiedades electrénicas y elasticas del gemno

Durante el afio 2013 se han investigado las propiedades electrénicas y elasticas del grafeno, prestando atencion a
efectos estadisticos de muchos cuerpos que pueden modificar significativamente la dispersion a baja energia de
fonones asi como de cuaaificulas de electrén. En este sentido, se ha estudiado la influencia de los grados de
libertad electrénicos en la renormalizacion de la rama acustica de los fonones fuera del plano de grafeno (fonones
flexurales) y el consiguiente desarrollo de una itdgdad en la dispersion de los fonones a gran longitud de onda.
Ademas, se ha llevado a cabo un extenso andlisis numeérico del sistema electrénico en interaccion para establecer la
generacion dindmica de una brecha de energia en el espectro, distinguitnedm condensacion de excitones
convencional y el desarrollo alternativo de un término de masa rompiendo la invariancia frente a paridad e inversién
temporal (la asi llamada masa de Haldane).

En el problema de renormalizacién de los fonones, se halemap un andlisis previo sobre el papel desempefado

por la interaccién electréfonén, empleando en esta ocasion una formulacién autoconsistente del problema de
muchos cuerpos para los fonones flexurales. Asi, se han resuelto las ecuaciones de depsdngeara este

sistema adoptando la llamada aproximacién de apantallamiento autoconsistente. En este esquema, el propagador de
la interaccion se corrige por excitaciones de eledtidero asi como de fonones, mientras que la interacciéon se
aplica a su vezn el calculo de la renormalizacién de la dispersion de los fonones a través de correcciones de
autoenergia. Se ha mostrado que la resolucion iterativa de las ecuaciones es posible en general, trabajando con una
discretizacion de las variables de momenfoeguencia que tiene la capacidad de incorporar efectos de temperatura
finita. Los resultados obtenidos para la renormalizacion de los fonones flexurales han desvelado la existencia de tres
regimenes diferentes, dependiendo de la intensidad de la imeratectronfonon. La dispersion de los fonones

sufre en general una renormalizacion a la baja a partir del acoplo con los grados de libertad electrénicos si bien, para
una intensidad de la interaccion no muy grande, el sistema de fonones puede smnizeal@tbdavia por un

conjunto de parametros regulares. Por encima de un cierto valor del acoplo dtetirgnsin embargo, las
ecuaciones autoconsistentes sélo pueden ser resueltas en términos de una autoenergia de fonén que se vuelve
compleja, apuntato a una inestabilidad de los modos de fonones flexurales. Por ultimo, para un valor mas alto del
acoplo, se observa que el sistema alcanza un punto critico mas all4 del cual la constante de rigidez adquiere
formalmente valores negativos, reflejando uresiabilidad todavia mayor del sistema de muchos cuerpos. A través

del célculo de las funciones respuesta relevantes para el sistema de fonones, se ha podido caracterizar en términos
fisicos las dos Ultimas fases. Asi, se ha visto que el régimen con agtaenoempleja corresponde a la
desintegracion de fonones en excitaciones con un caracter hibrido de dmudr@nresultantes del fuerte acoplo

entre ambos tipos de grados de libertad. Ademés, se ha demostrado que el punto critico con constarzteda rigide
corresponde a la divergencia de las correlaciones del campo de curvatura de la membrana metdlica. Esto se ha
podido interpretar a su vez como la sefal de la condensacion de dicho operador, abriendo una via para explicar la
fenomenologia de las arrag que se forman espontdneamente en las muestras de grafeno suspendido en el vacio.
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En el estudio de los efectos de muchos cuerpos en el sector electrénico, se ha emprendido una investigacion
numeérica del sistema de cuasiparticulas de Dirac caracteridétgrafeno, interaccionando con la parte escalar del
potencial electromagnético. En esta tarea, se ha empleado una teoria de campos gauge en el reticulo, tomando una
malla cubica para representar las variables de espamipo y adoptando una formuléoi de fermiones
fistaggeredo como forma eficiente de |l evar a cabo | as
mostrado ser particularmente conveniente a la hora de preservar la simetria quiral asi como la invariancia frente a
paridad e imersion temporal de la teoria original, estableciendo un punto de partida ideal para investigar la ruptura
dinamica de estas simetrias por efecto de la interaccidbn de Coulomb. A tal fin, se han realizado extensas
simulaciones de tipo Monte Carlo en elcatd, destinadas principalmente a determinar las susceptibilidades de los
parametros de orden que reflejan la apertura de una brecha de energia en el espectro. Los resultados numéricos han
mostrado en particular el diferente caracter de la ruptura dind@heita simetria quiral en comparacién con la de
paridad. Asi, la susceptibilidad que caracteriza a la primera ha mostrado ser positiva, mientras que la
correspondiente a la segunda ha resultado tener el signo opuesto, tipico de una respuesta diaBragméiios.

casos, se ha encontrado un comportamiento en funcién de la constante de acoplo que es consistente con una
transicion de KosterlitZ houless, es decir, mostrando un punto de inflexion en vez de un pico en la susceptibilidad.

Se han llevado a cabm gran nimero de barridos (hasta medio millén) para un nimero de diferentes simulaciones

de Monte Carlo independientes (hasta 36 para las redes mas grandes) con el fin de poder determinar con precisién la
posicién de los puntos de inflexién. Ademas, sereatizado los célculos para diferentes tamafios de red, désde 6
hastal 8 para poder decamafio fmitorde lassusaeptilflidades.iEsto ha hecho posible obtener una
estimacion relativamente precisa del punto critico correspondiente a la ruptura de la simetria quiral, a partir de unos
resultados numéricos que siguen razonablemente biendtes$igp de escala de tamafio finito. La simulacion de la
susceptibilidad sefialando la ruptura de paridad se ha visto afectada por fluctuaciones mucho mayores en torno del
régimen critico, exigiendo por tanto un conjunto mucho mas grande de datos paraeperdgndr con precision el

punto critico. En cualquier caso, los resultados obtenidos hasta el momento permiten confirmar que el acoplo critico
para este Ultimo patrén de ruptura de simetria deberia ser el mas bajo, reflejando por tanto el domirsie denla fa
condensacion de la masa de Haldane sobre la fase con una condensacién de excitones convencional. Las
estimaciones de los acoplos criticos resultan estar por debajo del valor maximo que puede alcanzar el acoplo
nominal de la interaccion en muestrasgiafeno suspendido en vacio, dejando abierta la posibilidad de observar la

fase con brecha de energia bajo condiciones adecuadas que permitan aproximarse a semejante valor maximo del
acoplo.

FISICA ATOMICA Y MOLECULAR A MUY BAJA TEMPERATURA

Atomos y noléculas condensados o en redes dpticas.

Analizamos la formacion de moléculas ultrafrias mediante el uso de resonancias de Feshbach inducidas por campos
magnéticos en un sistema fermidnico. Desarrollamos un formalismoanipoc medio que incorpora las
interacciones de apareamiento y los pares de Cooper como predecesores de las moléculas en el lado "BCS" de la
resonancia, y lo aplicamos al caso de formacién de moléculas e ¢lxdg. Mostramos la relevancia de varios
parametros experimentales (densidathperatura, campo magnético inicial y ritmo de variacion del mismo) para
determinar el nimero de moléculas formadas.

Simulacién cuéntica y metrologia cuantica.

Propusimos una implementaciéon de un simulador cuantico de la ecuacién de Dirac en 2+1 disersimrge

atomos fermiénicos atrapados en un reticulo optico. Este procedimiento es mas flexible que anteriores propuestas, y
también permite analizar la relacion entre deformaciones de la red hexagonal y la aparicion de campos de gauge
efectivos. Por otr lado, en el campo de la metrologia cuantica, propusimos un método interferométrice ("multi
pulse quantum interferometry") para medir pequefias variaciones en la fase de un tren de pulsos laser mediante su
interaccién con uno 0 mas iones atrapados. Commmp de especial relevancia, aplicamos este protocolo a la
medida de la variacion de la fase en un peine de frecuencias. También estudiamos un sistema modelo formado por
un ion atrapado y una molécula polar, y analizana&s perspectivas de usar eh iommmo sonda para medir el
momento dipolar eléctrico de la molécula.

Campos medios jerarquicos.

La aproximacion de campos medios jerarquicos propuesta inicialmente para el estudio problemas de magnetismo
cuantico, fue extendida a sistemas bosonicos en dgatess. Para ello introducimos un mapping canénico que
transforma operadores de creacion o destruccion bosones fisicos en productos cuadraticos de bosones compuestos
que representan configuraciones de clusters en la red. Este mapping preserva loesheatentlos operadores

fisicos cuando se impone una restriccion tipo ftarg sobre los bosones compuestos.

En urae primera aplicacion tratamos el modelo de Bbisdbbard en una red cuadrada mapeandolo a bosones
compuestos que representan plaquetas de dimension 2x2. El Hamiltoniano de bosones compuestos resultante fue
estudiado en la aproximacion de HariBmgoliubov gneralizada dando lugar a la teoria de campos de bosones
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compuestos (CBMFT). En esta aproximacién obtuvimos un diagrama de fases que reproduce en forma precisa los
resultados de Monte Carlo cuéntico para la transicion aislante de Mott a superfluideforrgalismo permite

estudiar también los modos colectivos de baja energia. En particular, estudiamos como las excitaciones de particula
y agujero degeneradas a lo largo de una linea de densidad 1 en la fase de Mott van a cero en el punto critico de la
trarsicidn al superfluido. A partir de este punto, uno de los modos se convierte en un boson de Goldstone de energia
cero y el otro en el boson de Higgs cuya energia aumenta al internarnos en el superfluido. EI comportamiento del
boson de Higgs fue reciententermedido en in red Optica de dos dimenss (Nature 487, 455 (2012)). La
descripcidn tedrica de estos modos produce un ajuste notable de los puntos experimentales como se observa en la
figura (Phys. Rev. Lett. 111 (2013) 045701).

El formalismo desarrddo en este trabajo se puede aplicar a problemas de bosones en redes 6pticas con
interacciones de largo rango o con campos sintéticos de gauge para los cuales otras aproximaciones de muchos
cuerpos presentan serias dificultades.
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Figure 2: Modos degenerados particula (p) y agujero (h) a lo largo de la linea de sintegfalp fase de Mott y
modos de Higgs y Goldstone en la fase superfluida. Resultados experimentales extraidos d8TN4a5€2012)

GRAVITACION Y COSMOLOGIA

Durante ®13 hemos continuado con el estudio de cosmologias inhomogéneas en el marco de la Cosmologia
Cuantica de Lazos, prestando especial atencién al tratamiento de perturbaciones cosmolégicas alrededor de
universos homogéneos e isotropos como éste en el queosgiven primera aproximacion. Mas especificamente,

hemos presentado una cuantizacion completa de un universo aproximadamente homogéneo e isotropo con pequefias
perturbaciones escalares en el caso en el que el contenido de materia es un campo escalanigiricoptado y

las secciones espaciales son planas y compactas. La cuantizacion se ha llevado a cabo siguiendo las lineas
desarrolladas por nuestro grupo en trabajos previos para topologia esférica. Hemos truncado la accién del sistema a
segundo orden das perturbaciones, y fijado la libertad de gauge local en el nivel clasico, aunque hemos estudiado
diferentes gauges y demostrado que con todos ellos se infieren conclusiones equivalentes. Por otra parte, hemos
considerado también descripciones en térmiide cantidades invariante de gauge. Hemos demostrado que el
sistema obtenido por reduccion de esta manera admite una estructura simpléctica, y su evoluciéon dindmica esta
dictada por una ligadura hamiltoniana. A continuaciéon, hemos procedido a cuantigamiatria de fondo con

técnicas de lazos, a la vez que hemos adoptado una representacion de Fock para las inhomogeneidades. Esta Ultima
representacion ha sido seleccionada por criterios de unicidad propuestos por nuestro grupo en el contexto de teoria
cuantica de campos en espatiempos curvos. Estos criterios determinan también un escalado particular de las
perturbaciones. En nuestra cuantizacion hibrida, que combina métodos de lazos y de Fock, hemos representado la
ligadura hamiltoniana como un operadm el espacio de Hilbert cinematico. Si se impone esta ligadura, y si el
modo cero del campo escalar se interpreta como un tiempo relacional, un ansatz adecuado para la dependencia de
los estados fisicos en los grados de libertad de lazos conduce euaoi@re de onda cuéntica para la evolucion de

las perturbaciones. Alternativamente, las soluciones a la ligadura cuantica se pueden caracterizar por sus datos
iniciales sobre una seccién de volumen minimo. Las consecuencias fisicas de este modeldiseutistddo en la
actualidad, con el fin de comprobar si son compatibles con las observaciones cosmolégicas.

Un punto importante en nuestra cuantizacién hibrida es la posibilidad de seleccionar una representacion de Fock
Unica para los campos perturbatwoediante ciertos criterios que nuestro grupo ha introducido en los Ultimos afios.
Estos criterios consisten en los requisitos de (i) la invariancia del vacio bajo las simetrias espaciales de las
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ecuaciones de campo vy (ii) la aplicabilidad de la dinamizaocuna transformacion unitaria en la teoria cuantica.

En el caso de perturbaciones cosmoldgicas, los campos que describen las inhomogeneidades pasan por un periodo
inflacionario que puede ser entendido como la propagacién en un fondo de Sitter. CootesizEom hemos
demostrado que, bajo el escalado conforme estandar utilizado en cosmologia, un campo sin masa en el espacio
tiempo de Sitter admite una cuantizacion de Fock @ni@riante tal que la evoluciéon temporal se implementa
efectivamente de foraunitaria, y ademas que esta cuantizacion es esencialmente Unica. Este resultado refuta
afirmaciones aparecidas anteriormente en la literatura. También hemos discutido la relacién entre esta cuantizacion
privilegiada con dinamica unitaria y la basadaafamilia de estados invariant®¢4) de tipo Hadamard dados por

Allen y Folacci, asi como con la que se basa en el vacio de s, habitual en cosmologia inflacionaria.

Por otra parte , hemos demostrado la solidez de los criterios para la setiaida cuantizacion de Fock Gnica de
campos escalares de tipo Kl€hordon en escenarios no estacionarios con secciones espaciales compactas,
permitiendo también diferentes descripciones de los campos que se relacionan por medio de ciertas
transformacioas candnicas lineales y no locales. Mas concretamente, hemos considerado transformaciones que no
mezclan modos propios del operador de LapBekrami, que se supone que estan desacoplados de forma
dinamica. Transformaciones canénicas de este tipo semnan en el estudio de las perturbaciones escalares en
cosmologias inflacionarias, al relacionar, por ejemplo, los grados de libertad fisica de estas perturbaciones después
de una fijacion de gauge con cantidades invariantes de gauge. Por lo tantosmassttados tienen implicaciones
inmediatas para nuestra cuantizacion hibrida de las perturbaciones escalares en Cosmologia Cuantica de Lazos.
Hemos caracterizado todas las posibles transformaciones del tipo considerado y hemos mostrado que,
independiergmente de la descripcién inicial de campo, nuestros criterios de invariancia bajo la simetria espacial y
de una dinamica unitaria conducen de hecho a una cuantizacién de Fock Unica, modulo transformaciones unitarias
que no afectan a las predicciones fisica

Otra de las cuestiones que hemos analizado en detalle en el contexto de la Cosmologia Cuéntica de Lazos es la
resolucién de singularidades. Recordemos que uno de los fenémenos mas notables de la Cosmologia Cuantica de
Lazos es que, al menos para lodelos cosmoldgicos homogéneos, el Big Bang se reemplaza con un Big Bounce
que conecta nuestro universo con una rama anterior sin pasar por una singularidad cosmolégica. Por primera vez en
la literatura, hemos estudiado la existencia de singularidades smolgia Cuantica de Lazos incluyendo
inhomogeneidades, y hemos comprobado que el comportamiento obtenido en el caso puramente homogéneo sigue
siendo valido. Hemos centrado nuestra atencidon en las cosmologias de Gowdy con ondas gravitacionales
linealmente polarizadas y hemos utilizado dinamica efectiva para llevar a cabo el analisis. Para el modelo
cosmoldgico considerado, hemos demostrado que todas las posibles singularidades cosmolégicas se evitan por los
efectos de la cuantiacién de lazos, logrando aai generalizacion de los resultados acerca de la resolucién de
singularidades a este escenario con falta de homogeneidad. También hemos probado que, si se produce un rebote en
el volumen (del fondo homogéneo), las inhomogeneidades aumentan el valovolereea en el rebote.

Asimismo, hemos identificado huellas de efectos cudnticos gravitatorios que sobreviven desde el universo primitivo
hasta la época actual: las fluctuaciones de los campos cuanticos vistos por observadores comdviles son sensibles a la
historia del universo primitivo. La existencia (0o no) de un rebote cuantico deja una traza en el ruido cuantico de
fondo que no se atenlia y que no seria despreciable, ni siquiera hoy. Hemos estimado una cota superior a la energia
tipica a la que los efamt cudnticos son relevantes. También hemos presentado el problema de autoacoplo de
gravitones en detalle y hemos resuelto el problema de infinitas interacciones asociado, complementando asi
resultados previos refentes a la recuperacion de la Relativid@heral en este esquema. Hemos concluido que,
mientras se requiera la preservacion de la invariancia gauge, se recupermalendtural la estructura de la
Relatividad @neral, pero en una versién que muestra explicitamente un espaciotiempo minkowsKamodl

estilo de Rosen.

Durante este ultimo afio, por otra parte, también hemos desarrollado lineas de investigacion de geometria cuantica y
andémala. Gianluca Calcagni ha dedicado todo el 2013 a consolidar una clase de modelos de espaciotiempos multi
escala donde la geometria del universo tiene las propiedades tipicas de ldsaotalés. Los objetivos han sido: 1)
desarrollar una teoria coherente que pueda explicar analiticamente algunas caracteristicas universales de
espaciotiempos que aparecen emchos modelos independientes de gravedad cuantica, 2) desarrollar su
fenomenologia, especialmente la de teoria clasica y cuantica de campos y de cosmologia, 3) verificar su viabilidad
experimental. Los objetivos 1) y 2) han sido alcanzados totalmentemgshaclarado mucho la estructura
fundamental de estas geometrias, sus propiedades en presencia de una curvatura métrica y sus consecuencias
cosmoldgicas para el universo primigenio y la constante cosmolégica, migquea3) esta todavia en fase de
estudio. En paralelo, Calcagni ha trabajado sobre cosmologias de universo de brazemmutativos y sobre
geometrias andmalas y el calculo de la dimension espectral en varios enfoques, incluidos teoria de cuerdas,
lasympgtc safetyo, aguj er os negrtepdasupagrenarmaizildedde gravédadt i ¢ a
cuantica propuesta por L. Modesto y otros, para la cual hemos encontrado soluciones cosmoldgicas con rebote.
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Dentro del estudio de aspectos generadesesteoria cuantica de campos se ha dedicado especial atencion al estudio
del formalismo hamiltoniano para modelos definidos en regiones espaciales acotadas. La importancia inmediata de
estos modelos en el contexto de la gravedad cuantica reside erheldeegue el tratamiento halal de los

agujeros negros en Gravedad Cuantica aleok se lleva a cabo mediante la introduccion de horizontes aislados; un
tipo de fronteras interiores para el espacio tiempo en las que se imponen condiciones de contale® mqat dan

lugar a un tipo de horizonte cdscal. El problema principal que se presenta a la hora de tratar estos sistemas es el
de la interpretacién de estas condiciones sobre la frontera, en particular averiguar si se trata de ligaduras en el
sentdo habitual y su tipo (primera o segunda clédske] que depende criticamente su tratamiento cuantico.

Desde un punto de vista técnico la presencia de fronteras nos obliga a utilizar un esquema matematico mas
elaborado que el que se obtiene al generatizamanera formal el método tradicional de Dirac utilizado para el
estudio de sistemas lagrangianos singulares. El contexto apropiado para el estudio de este tipo de sistemas en
presencia de fronteras viene dado por los métodos geométricos desarradliedestp fin por Gotay, Nester y

Hinds. Estos autores desarrollaron un esquema geométrico preciso (que para el caso particular del estudio de teorias
de campos se apoya en el uso de variedades diferenciales de dimension infinita modeladas sobre espacios de
Banach) que se adapta perfectamente al tipo de problemas que nos interesa. Hay que sefalar que desde el punto de
vista técnico el trabajo con variedades de dimensién infinita requiere del uso de técnicas de analisis funcional que
introducen importantes fitultades matematicas.

Durante el afio 2013 se ha conseguido poner en marcha un ambicioso programa de trabajo sobre este tema que se ha
materializado en el estudio completo y sistemético de modelos de campos escalares con diversas condiciones de
contorno (de tipo Dirichlet y Robin) y de campos de Maxwell (con condiciones de tipo conductor perfecto y
Neumann). El trabajo realizado ha dado lugar a una publicacién en Classical and Quantum Gravity (en colaboracién
con Jorge Prieto y Eduardo Sanchez Villasefjae ha aparecido en enero de 2014. En el momento actual se estan
extendiendo los resultados obtenidos a modelos en interaccion (campos escalaredifl¥)anpgnodelos en los

que se espera que de forma natural haya grados de libertad fisicos asoeiadimmteras (MaxwelChernSimons

en 2+1 dimensiones).

Dentro del contexto de la Gravedad Cuantica de Lazos y la Cosmologia Cuantazodees importante entender

las consecuencias fisicas de la introduccion de espacios de Hilbert no separables. Para ello se han considerado en la
literatura diversos tipos de modelos, en particular el oscilador arménico polimérico, y se han estudiado algun
caracteristicas del espectro de la version polimérica del hamiltoniano. Durante el afio pasado conseguimos una
caracterizacion precisa de este. El resultado mas importante que obtuvimos fue determinar que el espectro genérico
de los hamiltonianos polimiéps para el oscilador es un espectro de bandas (como el de los sélidos) pero puramente
puntual (y por tanto asociado a verdaderos autovalores). Los resultados obtenidos han dado lugar a una publicacion
en Classical and Quantum Gravity (en colaboracionJooge Prieto y Eduardo Sanchez Villasefior). En el momento
presente estamos explorando las consecuedeidss resultados obtenidos en Cosmologia Cuanticaadeslasi

como proponiendo alternativas a los espacios de Hilbert no separables de uso habitual.

Finalmente se ha dedicado un esfuerzo considerable al estudio de problemas combinatorios utilizando los métodos
de funciones generatrices puestos a punto durante los Ultimos afios en el estudittrdpilade agujeros negros

en Gravedad Cuantica de loasz El trabajaealizado se ha concentrado en el estudio completo de una importante
clase de recurrencias lineales que generaliza a las que definen importantes familias de niUmeros combinatorios que
incluyen a los numeros de Euler, Stirling, Ward, Lah d&c.dado lugar a dos trabajos (en colaboracion con Jesus
Salas y Eduardo Sanchez Villasefior de la Universidad Carlos Il de Madrid) que se encuentran sometidos al lento
proceso de revision propio de las revistas de matematicas (Journal of Combinatorig| Stees A).

QUIMICO -FISICA TEORICA APLICADA A LA ASTROFISICA Y AL ESTUDIOS DE NUEVOS
MATERIALES

El grupo emplea métodos ab initio altamente correlacionados para caracterizar especies moleculares y procesos
guimicos de interés astrofisico, asi commpuescribir nuevos materiales con aplicacion a la captacion ge CO

Durante el afio 2013 hemos realizado estudios moleculares de sistemas de interés astrofisico clasificables en tres
sublineas de investigacion: espectroscopia molecular de moléculasétipabi nerigidas, caracterizacion
estructural y espectroscopica de especies -Bgidas y determinacion de secciones eficaces en colisiones
inelasticas no reactivas a muy bajas temperaturas. Empleamos siempre, como herramienta basica, métodos ab initio
de alto nivel para determinar estructuras moleculares y superficies de energia potencial. A partir de estas y de
nuestros codigos rovibracionales ENEDIM y FEBPEC predecimos propiedades espectroscépicas. Con calculos

de dinamica molecular closmuplingdeterminamos propiedades colisionales a partir de las superficies diei/an
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Walls. Todos los sistemas son de interés para el estudio de legfismia en fase gas de los medios interestelar y
circunestelar y de las atmosferas planetarias.

Desde 2004 hemos realizado estudios muy detallados y completos dirigidos a la caracterizacién de cadenas
carbonadas de importancia astrofisica aumentando progresivamente la complejidad de los sistemas estudiados. Estas
cadenas se consideran relevantes tanto copexries aisladas como intermediarios de reacciones de formaciéon de
grandes moléculas como son los PAHs o los fulerenos. Para caracterizar cadenas de pequefio tamafio, se han
empleado métodos muy precisos. Inicialmente estudiamos cadenas purag ¢ipo @& rimero de atomos n

reducido (n=4,5). Estas especies que no tienen momento dipolar permanente son susceptibles de ser detectadas con
técnicas de infrarrojo. En el infrarrojo lejano se pueden observar a través de sus movimientos de flexion. Durante
2013, hems llevado a cabo un estudio exhaustivo de las formas neutras, anionicas y catiénicassmel C
colaboracion con investigadores de la Universidad King Saud de Ryad. También hemos estudiado los procesos de
formacion de los aniones tipg)G, (X=N, H) recienemente detectados en regiones circunestelares. Estas especies,
dificilmente tratables a nivel laboratorio por su baja estabilidad, presentan momento dipolar permanente y por lo
tanto son observables mediante radioastronomia. Teniendo en cuenta la edallegdastados electrénicos de baja

energia a lo largo de los procesos de formacién y destruccién de dichos aniones, hemos propuesta una regla general
que permite predecir la detectabilidad de los aniones en fuentes astrofisicas. Para todas las daolesdesca
estudiadas, se han caracterizado estructuras isoméricas; se han calculado superficies de potencial para los primeros
electrénicos estados electrénicos, asi como propiedades rovibracionales incluyendo efectos de anarmonicidad. Se
prevén posibles cales de isomerizacién asi como intersecciones cénicas y efectos rovibrénicos.
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Los nuevos observatorios radioastronémicos van a permitir detectar nuevas moléculas y nuevas variedades
isotdpicas siempre y cuando se conozcarespsctros en las regiones milimétrica y submilimétrica. Los calculos ab

initio altamente correlacionados permiten determinar las estructuras de minimo de dichas moléculas asi como
obtener conjuntos iniciales de pardmetros espectroscopicos que puedem fadsignacion de dichos espectros.

Especial interés tiene el calculo para caracterizar espectroscépicamente especies prebidtiidas nque

presentan niveles vibracionales susceptibles de estar poblados a muy bajas temperaturas y que seqiaedan dete
estados vibracionales excitados en zonas de formacion estelar. Este afio 2013, se ha prestado atencion especial a las
variedades isotdpicas monosustituidas del propano y del dimetil eter. El propano es una especie basica para
comprender la quimicde la atmésfera de Titan. El dimetil eter es una molécula interestelar muy abundante. Hemos
iniciado también estudios de especies organicas que contienen azufre como el sulfuro de dimetilo of el tioetanol.

Por ultimo y dentro del entorno de kccion Marie Curie FPTCAPZEO, estamos realizando estudios de la
interaccion del CQy del agua con imidazoles. Se trata de predecir la capacidad de materiales tipo ZIF (Zeolitic
Imidazolate Frameworks) para la captacién de residuos atmosféricos. Los célculos aredeuitenciales de
interaccion y estructuras) se aprovecharan en estudios posteriores de simulacion de solidos.
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2A.2 DPTO. DE _ESPECTROSCOPIA NJCLEAR, VIBRACIONAL Y DE
MEDIOS DESORDENADOS

LINEAS DE INVESTIGACION:

U Fisica Nuclear Experimental.

Estudio de estados nucleares excitados y resonantes.

Estudio de la estructura nuclear en reacciones con nucleos exoticos y estables a energias bajas, medias y
relativistas.

Simulaciones por computacion usando la herramienta FairRoot para experimensisadn idlear.
Sistemas carentes de orden de largo alcance.

Instrumentacion avanzada.

Espectroscopia sobre superficies.

Optica y Fotonica

Fotoénica de plemones superficiales yetamateriales.

Bioespectroscopia.

FisicoQuimica de los procesos de deposigic@blacion.

Aplicaciones biolégicas de la espectroscojii@acional.

[ i

coococooccc

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

Estudios espectroscépicos de nlcleos ligeros préximos a la linea de estabilidad

Caracterizacion de la estructura nuclear mediante reacciones elaskcagyura asi como a través de la
desintegracién beta.

Estudio del mecanismo de ruptura de estados excitados en multiples particulas.

Estudio de las propiedades estructurales de nicleos en reacciones a energias relativisticas.

I+D de centelladores paraedlorimetro CALIFA para el experimento R3B@FAIR.

I+D de electrénica multiplexado con regulacién en funcién de cambio de temperatura.

Medida de momentos magnéticos en ndcleos exéticos mediante haces de iones radiactivos.
Instrumentacion nuclear.

Métodos caputacionales en Fisica Nuclear experimental (R3BRoot).

Herramientas de analisis de datos (Root).

Experimentacion en Fisica Nuclear Experimental para FAIR.

Comportamiento fisico a narescalas.

Estructura y dindmica microscépica de materia condensadaldaada.

Desarrollo dénstrumentacion avanzada paoefites de neutrones.

Espectroscopia vibracional intensificada por superficies (SERS, SEF y SEIRA) sobre nanoestructuras
metalicas.

Espectroscopia vibracional aplicada al estudio del Patrimonio Histéritsiico.

Espectrocopias SERS, SEF y SEIRA aplicadas a la deteccion de contaminantes y sustancias empleadas en
dopaje deportivo.

Aplicaciones biologicas del SERS: estudio de la interaccidn farmaco/biomolécula.

Resonancias plasmdnicas en nanoestructurtioas (nanoantenas): Ramaryofescencia.
Metamateriales en el dominio éptico.

Nanofotonica de nanohilos semiconductores.

Espectroscopia ddgsmas € ablacién inducidos por radiacién lasdrarroja.

Espectroscopia de ruptura dieléctrica en plasnmhgcidos pordser (LIBS).

Identificacion de marcadores espectroscopicos infrarrojos y Ramarelpdi@gnostico de enfermedades
neurodegenerativas y neoplasicas.

1 Estructura molecular de proteinas y lipidos en alimentos funcionales.

= =4 _—a_8_8_2_42_42_42_4_24.-4_-92 =a =

=a =

= =4 -4 _a_-a_-a_-2

TECNICAS UTILIZADAS:

o Desintegracion beta de nucleos exoticos producidos por el método ISOL, en la instalacion ISOLDE vy
REXISOLDE@.

0 Reacciones a baja energia en el acelerador de 5MV CMAM@UAM.

0 Reacciones a energias relativisticas en el experimento R3B@GSI.
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Simulaciones de Monterlo utilizando el codigo GEANT4 y 3.
Disefio mecanicas en CATIA.

Métodos computacionales y Matematicas.

Andlisis de experimentos en Fisica Nuclear Experimental.
Simulacién numérica.

Métodos omputacionales.

Dispersion de neutrones.

Técnicascalorimétricas.

Medidas de dsorcion.

Espectroscopia infrarroja (Normal, FTIR, micro IR y SEIR).
Espectroscopiafrarroja y Raman de correlacion bidimensional mediante intercambio isotépico H/D.
Espectroscopiaisible-UV.

Espectroscopia déubrescencia.

Microscopia electrénica de transmisién (TEM) y de barrido (SEM).
Fisica edrica (Electrodinamica Clasica) y calculagméricos.
Espectroscopianfrarroja (FTIR).

Espetroscopia de rupturaedéctrica (LIBS).

Espectroscopia Raman (FTDhrmal, micreRamanRaman mapping, Raman imaging y SERS).
Espectroscopia optica dmision (OES).

Fluorescencia inducida paider (LIF).

Deposicion asistida por laser.

Andlisis estadistico multivariante.

OQOO0OO0O0O0O00O0OD0O0OO0OD0OO0OO0O0DO0ODOO0OO0OOO

LABOR INVESTIGADORA :

CARACTERIZACION DE ESTADOS NUCLEARES Y REACCION ES RELEVANTES EN PROCESOS
DE NUCLEO-SINTESIS ESTELAR

ESTUDIOS DE LA SECCION EFICAZ DE LA REACCION “He(He,g)'Be
(Proyecto FPA20097387 y FPA201:32443 (doctorando JAfredoc. M. Carmon#sallardo))

Uno de los objetivos de nuestro grupo es el estudio experimental de la seccion eficaz de la reacciéon nuclear
“He(He g)'Be. La importancia astrofisica de esta reaccién es doble. En primer lugar juega un papel determinante en
la prediccion del flujo de netrhos solares puesto que dentro de los parametros nucleares de entidddalel

Solar Estdndata seccién eficaz de esta reaccidn supone una de las mayores fuentes de incertidumbre. En segundo
lugar es una reaccidn relevante en la Nucleosintesis ddBdig Concretamente es determinante a la hora de
resolver el problema de la abundancia’tieprimordial en el universo.

Nuestro grupo ha estudiado la seccién eficaz de esta reaccibn a energias intermedias usando dos técnicas
experimentales diferentes. Blimer experimento fue realizado en el Centro de Microandlisis de Materiales de
Madrid mediante larécnica de Activacignconsistente en la deposicién dBe en placas de cobre. La seccién

eficaz de la reaccion se estima a partir de la deteccion dedeegretardada procedente de los iones depositados

en las placas (M. Carmoitgallardo et al. PRC 86, 032801(R) (2012)). Los resultados resuelven las discrepancias
existentes entre medidas anteriores y corroboran los primeros calcuhitsoadobre est reaccion realizados por T.

Neff (T. Neff, Phys. Rev. Lett. 106, 042502 (2011)).

En el segundo experimento se utilizé la técniceDéeeccion Directadel ‘Be. En este caso la seccion eficaz se
determina a partir del conteo directo de los nicleoBde El experimento fue realizado usando el espectrémetro
DRAGON situado en TRIUMF. DRAGON es un separador de masas que dispone de dipolos magnéticos y
eléctricos que permiten seleccionar el ion de inteis)(y separarlo del haz que no interacciciite) antes de
detectarse en el DSSSD situado en el plano focal del separador.

Se han realizado medidas complementarias requeridas para poder extraer la seccion eficaz total de la reaccién. Por
una parte, puesto que en el separador se selecciona un sotodestaiga de los iones #&e, se ha estudiado la
distribucion de estado de carga de iones de Be atravesando un blanco gaddesoAdiemas se ha determinado el

perfil del blanco gaseoso mediante la reaccién de resorite(dC,pg)“N. Por tltimo, ladistribucién angular de

los iones producidos es ligeramente superior a la aceptancia geométrica del separador, por lo la transmision de los
iones a través de DRAGON se ha obtenido mediante la adaptacion y el uso del cédigo de simulaciones GEANT3
DRAGON. Apartir de estas medidas experimentales y las simulaciones se ha determinado la seccién eficaz a cuatro
energias intermedias.
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El estudio de la seccion eficaz de esta reaccion nuclear constituye el trabajo de tesis de Mariano Carmona Gallardo
gue sera dehdida en la primavera de 2014.

EXPERIMENTO S393 R3B@GSI: NUCLEOS RICOS EN NEUTRONES MAS ALLA DE LA LINEA DE
GOTEO.
(Proyecto FPA20097387 y FPA201:32443 (doctorando FPI2010 G. Ribeiro))

En el contexto de la colaboracién internacional R3B, hesstigdiado haces radioactivos acelerados a energias de

490 MeV/u dejandoles impactar sobre un blanco de protones)(f4ta poder estudiar reacciones de transferencia

de nucleones y asi producir un c6ctel de nicleos ligeros muy exéticos. La tesis dec@®mlbeiro esta enfocada

analisis de este experimento, en concreto en los nucleos mas alla de la linea de goteo de neutrones. En este Ultimo
afio ha estado explorando el nicleeligado **Be que se produce de la reaccién entre el hdZBdg el blanco ¢

protones antes mencionado. En este tipo de experimentos de fisica nuclear se utiliza la técnica de cinematica
completa, lo que quiere decir que se registran todos los parametros de energia, tiempo y posicion posibles tanto del
haz entrante como de loafmentos dispersados tras el blanco. Para garantizar la deteccién de los nicleos mas alla
de la linea de goteo de neutrones, comb’B#, es necesaria este tipo de técnica, ya que la vida media de estos
isétopos es tan breve que no es posible detectdinestamente, sino que debemos reconstruir su composicién a
partir de las sefiales que dejan sus productos de desintegracion.

El estudio de este tipo de resonancias aporta informacion sobre fendmenos exoticos que aparecen en los limites de la
carta de ndleos como los estados-tigados, los halos 0 en algunos casos nuevos nimeros magicos. Los resultados
de este andlisis permitirAn comprobar algunos de los estados que se han sugerido en publicaciones recientes.

ESTUDIO DE LA POLARIZABILIDAD DIPOLAR DE NU CLEOS LIGEROS

Uno de los descubrimientos mas importantes e inesperados de la Fisica Nuclear reciente ha sido la existencia de un
halo neutrénico en algunos nucleos préximos o en la linea de estabilidad (linea de goteo). Un estado de halo es
consecuenciaal un fenémeno umbral que resulta de la presencia de estados ligados préximos al continuo. La
combinacion de una energia de enlace pequefia junto con el corto alcance de las fuerzas nucleares permite al nucleén
(o cluster/grupo de nucleones) alejarse y temer probabilidad no despreciable a distancias mucho mayores que el
radio nuclear normal (x,AL1/3, r, = 1.2 fm), aumentando su polarizabilidad.

El parametro de polarizabilidad es una propiedad fundamental del nicleo y es una medida de su respuesta a un
campo eléctrico externo. En el limite adiabéatico (que corresponde a energias de excitacion altas), la seccion eficaz
de dispersion elastica se disde la prediccidon de la formula de Rutherford proporcionalmente a la intensidad de la
polarizabilidad dipolar. Por lo tanto, al medir la seccién eficaz de dispersion elastica de un ndcleo contra un blanco
pesado a energias sG@mlombianas, podemos detgnar el parametro de polarizabilidad de éste ndcleo. Este afio
hemos terminado el anélisis del experimento E1104 Sdkiréve la memoria 2012) y tomado nuevos datos con el
experimento S1202, los avances se explica en la continuacion.

EXPERIMENTO S1202: ESTUDIOS DEL EFECTO HALO EN LA DISPERSION DE BE CON UN
BLANCO PESADO
(Proyecto FPA201:32443(Contratado doctorando Vicente Pesudo)

En este experimento se estudia la reaccion del nicled'Ba&l@ontra blancos de plomo y oro. Un niicleo con halo
secaracteriza por, en lugar de tener una densidad himmagcomo la gran mayoria, constar de un 'core' compacto,

y tener uno o dos nucleones con una funcion de onda que se extiende a radios mayores, lo que conlleva que el
volumen de los nicleos halo sea nsuperior al de otros niicleos con el mismo ndmero masico y su superficie mas
difusa. En el caso d&Be el halo es de un solo neutrén. Comparado céfiielque es el otro niicleo halo que se ha
estudiado en el grupo y que tiene un halo de 2 neutronegntaeslgunas dificultades afiadidas, pero también
algunos aspectos destacables. Se trata de un ndcleo con una energia de ligaduraonamoregtado excitado a

baja energia, lo que dificulta, respectivamente, la produccion del isétopo y el estudioetextos provocados
directamente por el halo. A pesar de eso, el halo de un solo neutrén proporciona un marco Unico, que permite
estudiar como interacciona el core con un solo neutrén, abordable como un elemento distinguible del sistema. Esta
dificultad nodeja de afiadirle interés, ya que se trata del Unico nicleo halo con un estado excitado ligado y por tanto
ademas de las secciones eficaces de dispersion eldstica y ruptura, resulta interesante el estudio de la dispersion
inelastica en si misma. Tras epeximento sobre blanco de plonfd®b) en 2012, en el verano de 2013 se llevé a

cabo el experimento sobre blanco de df&A() y se han analizado los resultados en el rango angular mas relevante.
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Elastic and break up bananas at =28°

En la figura se ve demostrada la energia deposita
enlos dos detectores en serie (dEy E
respectivamente) que nos permiten diferenciar
dispersion elastica y ruptura.

Eback (MeV)

INSTRUMENTACION PARA FAIR: AVANCES EN LA DETECCION DE PROTONES DE ALTA
ENERGIA EN R3B

(Proyecto ERANET NupNET PRIMNUP-2011-1333, FPA200907387 (Dr. E. Nacher, Praf O. Tengblad, A.
Perea, Dr. Jos&inchez del Rio)

En el grupo trabajamos en el disefio, simulacién y construccion de un calorimetro para radiacion gamma y protones
gue se instalara en la instalacion futura FAIR. La parte frontal de este calorimetro recibira radiacion y particulas
cargadas de muy alta eniErgpuesto que en las reacciones nucleares a energias relativistas los productos de la
reaccion salen principalmente hacia delante. Esta parte fréiotalard Endcap es responsabilidad de nuestro

grupo, y en afios anteriores hemos avanzado en el disafimplémentacion de los swletectores que lo formaran.

Durante el afio 2013 hemos contado con un prototipo ya bastante cercano a lo que sera una celda del detector final.
Le llamamos CEPA4 y consta de 4 detectores de centelleo individuales, formadasncade ellos por dos
cristales: LaBr3 y LaCl3 acoplados 6pticamente. El aspecto del detector lo podemos Vagearala.

En marzo de 2013 pudimos testear la respuesta de nuestro detector con protones de alta energia (hasta 230 MeV). Lo
hicimos utilizamlo un ciclotrén de Ultima generacién recientemente instalado en Kracovia para aplicaciones
médicas. En laFigura 2 podemos ver, por primera vez, un espectro donde representamos un espectro
correspondiente a protones incidentes de 220 MeV que atraviesstnondetector por completo. El pico a la

derecha son los protones bien separados del fondo y de los sucesos que han producido neutrones neutrones en
nuestros cristales. Estos datos estan ahora acabandose de analizar y se publicaran pronto.

Figura 1. Arriba: desgloske los 4 cristales de
CEPA4 y sus fotomultiplicadores. Abajo: disefio d
montaje experimental con un detector de silicio Figura 2. Representacion grafica de los protones {
DSSD enfrente de CEPAA4. 220 MeV. En el plano horizontal se representa la
energia depositada en el LaBr3 frente a la
depositac en el LaCl3. El eje Z es ehetp de
protones detectados
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FORMACION DE TECNICO EN EL A MBITO DE INSTALACIONES EUROPEAS
(Proyecto MICINN EIGCERN2011-0022 (R.Lorenzo Ortega))

Rubkén Lorenzo Ortega, financiado por el Ministerio Beonomiay Competitividad con el proyecto EKCERN
20110022 (IPs MJ.GarciaBorge/O. Tengblad) para la formacién de un técnico en el ambito de las grandes
instalaciones de investigaa internacional, estrtabajando en nuevos desarrollos y mejoras para el transporte del
haz del acelerador PS del CERN. El proyecto donde se enceifitémlLorenzo consiste en la sustitucion de los
motores que actualmente existen para Kaskers del aelerador PS, por unos nuevos, para aprovechar las
prestaciones y avances realizados en los Ultimos afios con los motores. Actualmente existen umasosesvo
antiguos, que causan ciertas vibraciones a la hora de mover el mecanismi€iclelss

EXPERIMENTOS NP1012RIBF49R1: ESPECTRO’SCOPIA GAMMA EN HAZ DE LOS ISOTOPOS
RICOS EN NEUTRONES DE Ni CON EL ESPECTROMETRO DALI2 EN RIKEN (JAPON)
(Proyecto FPA201-29854C04-01)

El experimento NP101RIBF49R1 ha sido realizado con el fin de estudiar los ntcleos ricos en nedtrridd, a

solo tres a cinco neutrones del nicleo doblemente matitoA lo largo de la cadena de los isétopos de Ni se
espera que el relleno dedbital g/, conlleva una polarizacién del nicleo a causa de la interacciénisspépin.

Las consecuencmson elevadas probabilidades de transiosdectromagnéticasB(E2), indicando colectividad
cuadrupolar. Para estudiar este mecanismo, hemos dealinaexperimento de excitacion Coulombiana a energias
intermedias usando el espectrémetro DALI2 y un haz cécteHf&Ni proporcionado por el espectrémetro
BigRIPS para medir la probabilidad de transicion reducida, B(E2), del estado fundamerita¢akbptado excitado

2"

EXPERIMENTOS NP1112-RIBF87, NPO702RIBF26R1, NP1112RIBF86 Y NP1112RIBF80:
ESPECTROCOPIA DE DESINTEGRACION DENTRO DEL PROYENTO EURICA EN RIKEN (JAPON)

(Proyecto FPA201-29854C04-01)

En el afio 2012 el proyecto EURIC#&uroballRIKEN Cluster Array) comenzé su andadura en la instalacion de
haces radiactivos (Radioactive Beam FactoRIBF) en RIKEN (Japén). Dentro de este proyecto se dispone de

doce detectores de Ge, los cuales previamente habian sido utilizados qoonulaidad cientifica europea de
estructura nuclear (incluyendo el grupo del IEM) tanto como parte del espectrémetro gamrEJBOBALL,

como posteriormente en el proyecto RISING en el GSI. Estos detectores se han enviado e instalado en la instalacién
RIBF en RIKEN. La idea subyacente del proyecto es aprovechar las incomparables intensidades de los haces
radiactivos exéticos, proporcionados por el complejo de aceleracion emplazado en RIKEN combinado con el
separador de fragmentos BigRIPS, para llevar a dabespectroscopia del desintegracion (tanto de estados
isoméricos como de la desintegracion beta) en las regiones de la tabla de nucleidos que nunca antes habian sido
accesibles para este tipo de estudios. En 2013 hemos participado en la segunda cqmpan@mtal de EURICA

dedicada al estudio tanto de isétopos ricos en neutrones en las regiones alrededor de los nlcleos doblemente
méagicos ®Ni y **Sn como de isétopos ricos en neutrones de Zr, Mo y Nd.

ESPECTROSCOP[A DE DESINTEGRACION DEL NUCLEO DOBLEME NTE MAGICO %Sn EN RIKEN
(JAPON)
(Proyecto FPA201-29854C04-01)

En Junio de 2013 se realiz6 un experimento dedicado al estudio detallado de las propiedades de desintegracion de
1%3n, el nacleo doblemente magin@spesado con igual nimero de protones y neutrones que podemos estudiar.
Este nicleo muy deficiente en neutrones se ha producido en la fragmentacién de ui*Kazedeun blanco de Be.

Después ha sido separado e identificado en el separador de altaidesBigRIPS del RIBF en RIKEN. En un
experimento anterior, realizado en el GSI (Darmstadt, Alemania) en 2008, se habia medido el valor log(ft) de la
desintegracion beta d&sn hacid®n (la desintegracion Gamekeller de un prdin g, hacia un neuén g;,), que

resulta ser el valor mas pequefio conocido hoy en dia en la tabla de nucleidos (C. Hinke et al., Nature 486 (2012)
341). En el presente experimento, 2035 ione¥%a han sido identificados correspondiente a un factor diez mas en
estadisticcomparado con el experimento del GSI. Esperamos poder determinar valores mas precisos de la vida
media d€'°°Sn y de la energia méaxima de su desintegraciéon. Ademas intentaremos identificar el eséido i§om

en '%Sn que ha sido predicho desde hace houtiempo. Finalmente, los nuevos datos pérénit obtener
informacion muy detallada sobre las propiedades de desintegracion de un gran nimero de isGtopos alrededor de

1OOSn
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COMPORTAMIENTO FiSICO A NANO -ESCALAS

Probablemente el hidrégeno moleculas)(Els el candidato actual mas claro para sustituir a los combustibles fosiles
como vector energético medioambientalmente neutro. El almacenamiento seguro y eficieptprelemta, sin
embargo, una serie de desafios tecnolégicos ain no resueltos. ldagdsilbles soluciones es la adsorcion gel H

bajas temperaturas en materiales rastoucturados suficientemente ligeros. Sin embargo, las limitaciones practicas
imponen una temperatura minima de 77 K (la del aire liquido) y unas 50 atmdésferas de méesiba. Esto

impone unas condiciones termodinamicas particularmente problematicas. Por encima de los 33K el hidrogeno
molecular se encuentra en un estado supercritico lo que implica un fluido que no puede ser condensado. Es decir,
mediante interaccionedgbiles (dispersivas) comparables a las que se dan entre las propias moléculas de tal forma
gue no se produzca la ruptura de enlace quimico de la molécula (fisisorcion), el estado termodinamico es tal que no
se puede conseguir una retencién substancialsd®oléculas sobre el substrato adsorbente.

Mediante el uso concurrente de técnicas de dispersién de neutrones y medidas de adsorcién en los Ultimos afios
hemos podido identificar algunos mecanismos que contribuyen a aumentar sustancialmente la cdgacidad
almacenamiento de los correspondientes adsorbatos, en particular en nanoestructuras carbonosas.

Durante 2013 hemos iniciado la modelizacién numérica de algunos aspectos de las nanoestructuras carbonosas
mediante el uso de nuevas técnicas de densidddncional aptas para interacciones dispersivas. La necesidad de
dicha extension hacia técnicas numeéricas mas exactas se ha evidenciado al no poder reproducir algunos de los
comportamientos que hemos observado experimentalmente utilizando solandates efectivos puramente

ficl 8si coso.

DESARROLLO DE INSTRUMENTACION AVANZADA PARA FUENTES DE NEUTRONES

En los ultimos afios gran parte de la labor en este aspecto desarrollaagppo ha estado relacionadan da
candidatura espafiola a la fuente de legp@n & neutrones europe&n mayo del 2009 se produjo un punto de
inflexion en este sentido tras alcanzarse un acuerdo informal en Bruselas a favor de la candidatura sueca (Lund) y el
subsiguiente acuerdo suscrito entre el MICINN y el correspondiemtistanio suecolLas actividades en curso
estuvieronencaminadas a la construccion de una infraestructura local basada en un acelerador de iones ligeros de
potencia con objeto de dar servicio a programas de experimentacion avanzada no solo en la pdedouacende
neutrones por procesos de fragmentacion nuclear (espalasiond en areas tan diversas como la Fisica de
Particulas, el estudio de materiales para Fusién Nuclear, la produccion de is6topos inestables para estudios en Fisica
Nuclear o las padbkles aplicaciones de aceleradores de este tipo en radioterapia oncoldgica. andesetjetivos
principales de eseentro de aceleradores:

- Servir como un centro de disefio, desarrollo y prototipacién de algunas estructuras de aceleracion regpensable

la ganancia en energia del haz hasta unos 2.5 GeV.

- Nuclear dentro de nuestro sistema de Cieffieienologialnnovacion, un laboratorio especializado en Ciencia y
Tecnologia de Aceleradores de Potencia, conmensurable con los existentes en lade paisstro entorno que

asumen labores de desarrollo y coordinacion de los esfuerzos que estos realizan en Grandes Instalaciones
Internacionales.

- Dotar a nuestro entramado industrial de herramientas que le permitan posicionarse con ventaja en areas que
requieren el uso de haces de iones ligeros (semiconductores de potencia, industrial aeroespacial, litografia,
materiales ultraluros).

Durante 2013 se realidé revision tanto del disefio técnico del sistema blanco como del sistema de cuadrupolo de
radiofrecuencia por los correspondientes comdi&ntificosinternacionales oficiales recibiendo en ambos casos
excelentes valoraciones.

ESPECTROSCOPIA EN PLASMAS DE ABLACION INDUCIDOS POR RADIACION LASER
INFRARROJA

Las propiedades de la pluma que acompafia a la ablacion con laser pulsado de Fluoruro de litio (LIF) condiciones de
vacio medio (4 Pa) fueron estudiadas por una combinacion de espectroscopia dedgicsiGesuelta espacial y
temporalmente. El plasma inducido por un laser de Lidtensidades que van desde 0,18 hasta 4,7 GW foen
encontrado fuertemente ionizado con presencia de espécies*'FF**y F°* y rico en atomos neutros de litio y

fluor. Se estudi6 el comportamiento temporal de 4tomos excitados de Li y de las especies iohitagdS By

F**. Los resultados muestran un decaimiento més rapido de la emisién continua y de las espesies'jdficg

F?* que en el caso de | &tomos neutros de Lias distribuciones de la velocidad de especies atémicas e idnicas se
obtienen a partir de mediciones de tiempo de vuelo. La densidad de electrones y la temperatura de excitacion en el
plasma inducido por el laser se estimaron dimpeel andlisis de los datos de espectro obtenidos con diversos
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retrasos respecto al laser de ,C@ partir del decaimiento de la intensidad d& H*, F** y F** con el tiempo de
retardo, hemos estimado las constantes de recombinacion elemtrértres cuerpos para estas especies.

Hemos colaborado con la Dra. S. Martinez, del grupo Espectroscopias de Superficie y Foténica de Plasmones
Superficiales de este Departamento, en la obtencién de vidrios sintéticos con tecnologias laser. Se obtuvo un
material vitreo semejante a las fulguritas naturales mediante irradiacion, cadsaircontinuode CQ, de un

mortero de capozolana en condiciones de vacio medio y a presion atmosférica. Se encontré que las muestras
alcanzaban en su superficie temperaturasrips a la de fusién (1556 K) por lo que la superficies se funde y se
transforma en un vidrio amorfo cuando se enfria. Las muestras se estudiaron combinando las espectroscopias de
Ruptua Dieléctrica y Raman La emision inducida por la irradiacion dek laseprincipalmente debida a la
relajacion electrénica de especies ca¥m K, Si, Si+, Ca, O, N y CaOH junto con un intensatinuodebido a la

emisién del cuepo negro. La emisién inducida, tanto en fulguritas naturales como inducidas, es principalmente
debida a la relajacién electrénica de Ca, Ca+, Si, Si+, Si2+, Si3+, H, Na, K, Mg, N, O, CaOH y OH. Los espectros
Raman del material vitreo son similares a los de las fulgurites naturales, siendo la mayor diferencia entre ellas la
formacion de portlanditeobre la superficie del mortero. Segln se incremento la potencia del laser se formaba SiO
vitreo con mas unidades, @ Q, presentes.

Se ha investigado la evolucion espasmporal del plasma producido por un laser pulsado ded€@ilta potencia

en mon&ido de silicio (SiO) mediante espectroscopia de emision 6ptica (OES) y métodos de diagndstico por
imagenes. El plasma formado se encuentra fuertemente ionizado y rico en silicio neutro, atomos de oxigeno y muy
débiles bandas moleculares de SiO. Se reg@trmediante espectroscopia de emision dptica perfiles 2D integrados

y resueltosen el tiempo en funcién de la longitud de onda y la distancia desde la muestra. Algunas lineas de emisién
del silicio sehanempleado para deducir la densidad de electromeste la expansion del plasma. Las intensidades
relativas de dos lineas d&'Sie han utilizado para calculardsoluciéntemporal de la temperatura del plasma.

Estos trabajos se han realizado en colaboraciéon con los Profesores J.J. Camach®oyaldV{Departamento de
Quimica Fisica de la UAM), M. Martin (IQFR).

BIOESPECTROSCOPIA INFRARROJA Y RAMAN

Se ha aplicado la espectroscopia infrarroja y Raman para identificar las sustancias biolégicas correspondientes a los
marcadores espectroscopicostattados previamente en plasma de sangre periférica para el diagnéstico de la
enfermedad de Alzheimer. Parte de los marcadores se pueden describir en términos de aumento de la relacién
globulinas/albimina, en particular aumento de la concentraciéon adgobulinas &;-antitripsina, a;-
antiquimotripsina, a,-macroglobulina), b-globulinas, g-globulina, transferrina y ubiquitina, y aumento de la
concentracién de péptidosbAamiloides. Se ha determinado un protocolo adecuado de recogida y procesado de
muestras de sangre periférica en diversos centros hospitalarios para su posterior andlisis infrarrojo y Raman con el
objetivo de validar el método de diagndstico de la enfertchddaAlzheimer.

ESTRUCTURA DE SISTEMAS BIOLOGICOS EN ALIMENTOS .

En colaboracién con el Instituto de Ciencia y Tecnologia de Alimentos y Nutricion (ICTAN, CSIC) se ha aplicado la
espectroscopia infrarroja para determinar las estructuras de geles dmmasutle aceite de oliva en agua y su
correlacién con las respectivas propiedades reoldgicas. Estas emulsiones gelificadas con harina de chia tienen mayor
cohesividad cuando se estabilizan con alginato o gelatina, debido a la penetracién de las pegsaef@smulsion

en el interior de la red del respectivo gel.

NANOFABRICACI ON

Se ha potenciado la linea de trabajo relacionada con la fabricacion de nanoparticulas (NPs) metélicas con
propiedades plasmdnicas avanzadas con vistas a sus posibles aplicaciones espectrosataitteasEl principal

objetivo de esta nanofabricacifa sido la obtencion de sistemas nanoscoépicos dotados de una morfologia tal que
permiten una alta intensificacion del campo electromagnético. La estrategia seguida para la obtencion de estos
sistemas ha sido: a) La preparacion de NPs anisotropicas cdolagias especiales que den lugar a de gran
intensificacion de campo, como nanoestrellas; y b) la asociacion de nanoparticulas esféricas mediante el uso de
moléculas bifuncionales que dan lugar a la formacion de cavidades interparticula altamente efickces
intensificacion de la dispersion Raman (hot spots). Durante el afio 2013, se ha profundizado de manera muy especial
en la obtencién de protocolos de preparacion de nanoestrellas de plata, nanoparticulas éstas que no habian sido
preparadas hasta la feg mediante el estudio experimental de la modificacién de las caracteristicas morfologicas en
funcion de las condiciones experimentales aplicadas. El estudio detenido de nanoestrellas de plata se debe a que
estas nanoparticulas presentan un mayor nunereutajas respecto a las de oro, como la mayor eficacia SERS
(mayores factores de intensificacién) y el mayor intervalo de actividad, ya que las NPs de Ag presentan resonancias
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de plasmoén en todo el espectro visible y en la zona del infrarrojo cercam@raimcolos de nanofabricacion
empleados evitan el empleo de sustancias surfactantes, como las normalmente usadas en la preparacién de
nanoestrellas de Au, ya que estas sustancias evitan el acercamiento del analito a estudiar a la superficie
disminuyendaasi la eficacia de estos sistemas en espectroscopia. Por otra parte, el ensamblaje de NPs se ha llevado
a cabo empleado como moléculas bifuncionales los ditioles (tanto alifaticos como aromaticos) y diisocianuros
aromaticos con cadena intermedia fenilémiedongitud variable. La caracterizacion de estos sistemas se ha llevado

a cabo mediante resonancia de plasmones, TEM y Espectroscopia SERS y SEF.

FUNCIONALIZACION DE SUPERFICIES: FABRICACION DE NANOSENSORES

La funcionalizacion de las superficiesetdlicas obtenidas mediante autoensamblaje de moléculas organicas ha
continuado siendo una linea importante en nuestro grupo durante 2013. La funcionalizaciéon permite aumentar de
manera considerable la sensibilidad y la selectividad de las nanoestréaiicedas, dando lugar a superficies de

altas prestaciones, al combinar las propiedades fisicas de los sistemas metéalicos obtenidos e inmovilizados, con las
propiedades quimicas de las moléculas organicas autoensambladas sobre ellos. Ademas, estaspuedisu

permitir que las NPs sean biocompatibles, lo que presenta gran interés en aplicaciones médicas, y permiten controlar
el acoplamiento de estos sistemas.

En estos experimentos de funcionalizacion se han empleado ciclodextrinas y cucurbitiemieslas hacia la
deteccion de pesticidas altamente insolubles en agua. Estos sistemas presentan una cavidad hidrofébica interna
dentro de la cual pueden alojarse moléculas dificiles de detectar por SERS.

En otros experimentos de funcionalizacién de B®$a desarrollado en profundidad el andlisis del ensamblaje de

NPs inducido por ditioles alifaticos y arométicos. Estas moléculas bifuncionales desempefian una doble funcién: a)

el acoplamiento de nanoparticulas con la formacién de espacios interpaliguén intensificacion de campo, y b)

la creacion de cavidades intermoleculares que permiten el ensamblaje de analitos. La deteccién de analitos es
entonces posible pues éstos se concentran en las cavidades interparticula donde la intensificacién dsl camp
maxima. Respecto a estas sustancias se ha estudiado el ensamblaje de NPs mediante resonancia de plasmoén y
microscopia TEM. También se han aplicado NPs de plata y de oro en la deteccién de pesticidas organoclorados
comoendosulfan, aldrina, dieldrinyndano, determinandose la sensibilidad y especificidad de estas detecciones tras
analisis de las isotermas de adsorciBstos trabajos se han realizado en el marco de la colaboracion que nuestro
grupo mantiene con investigadores de la Universidad Parilsdé Kosice (Eslovaquia).

Asimismo, se ha llevado a cabo la funcionalizacion de NPs con diisocianuros y moléculas relacionadas, con el fin de
aplicar estos sistemas en procesos cataliticos de interés industrial. Esta linea se esta desarrollabdoaeidrcol

con investigadores de la Universidad de Hokkaido en Sapporo (Japén). Estas moléculas se han empleado en la
caracterizacion de la actividad SERS de superficies de Ag obtenidas por deposicion mediante laser pulsado (PLD)
cedidas porrivestigadoresel Instituto de @tica.

INMOVILIZACIO N DE NANOPARTI CULAS EN SOPORTES DE INTERES CATALIT ICO

Durante el afio 2013 se han iniciado experimentos conducentes a la inmovilizaciéon de nanoparticulas de Ag y Au en
sustratos empleados en experimentos cataliti€stes ensayos persiguen como objetivo fabricar soportes dopados
con nanoparticulas plasmoénicas, para mejorar la manipulacion de las mismas y emplearlas en aplicaciones tanto
espectroscépicas como cataliticas. En este sentido se han empleado los sigusitartakes: silice mesoporosa,

carbén activo, y oxidos metéalicos de Ti, Ce, Al y Zr. Estos estudios se han realizado tamin&beracion con
investigadores de la Universidad de Hokkaido en Sapporo (Japon).

INTERACCION BIOMOLECULA/NANOPARTICULA PLASMON  ICA

Durante el afio 2013 se ha proseguido con la investigacion de la interaccién de moléculas bioldgicas con
nanoparticulas metalicas de Ag y Au. Este estudio persigue también la funcionalizacion de NPs con biomoléculas
con el fin de aumentar su biocompédidad y suespecificidacbiomolecular. Gran parte de estas investigaciones se

han realizado gracias al proyecthINK del CSIC concedido recientemente en colaboracién con investigadores de

la Universidad de Paris XllII (Francia). Concretamente se hadtea cabo un estudio de interaccion de los péptidos
terapéuticos somatostatina, tanto ciclica como lineal, y octreotido. En estos péptidos se ha investigado en
profundidad el efecto de la adsorcidn sobre metales sobre el enlace disulfuro. Y se haoestudémhnismo de
interaccién con la superficie.

Durante este afio se ha estudiado también el péptatuniloide, el cual esta relacionado con el desarrollo de la

enfermedad de Alzheimer. Previamente, se ha llevado a cabo la caracterizaciéon vibracional del colorante tioflavina
mediante espectroscopia SERS y SEF. Este colorante es capaz de interacciopasteions amiloideas
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permitiendo la deteccién ddd-amiloide y péptidos relacionados en pequefias cantidades, lo que permitiria la
deteccion precoz de esta enfermedad.

Se ha dedicado una especial atencidn al estudio de la adsorcién de proteinas (almiamaaytbovina, asi como

la mioglobina, importante proteina relacionada con el transporte y almacenamiento de oxigeno en musculo) sobre
metales. Para llevar a cabo esta investigacion se han empleado diferentes técnicas espectroscépicas: Raman, SERS,
Fluorescencia, dicroismo circular, UMsible, asi como diferentes técnicas de microscopia. Este trabajo se ha
realizado en colaboracién con investigadores de la Universidad de Florencia (Italia).

Se ha continuado con el analisis estructural de materialeggicmddde origen natural que presentan una alta
luminiscencia. En este terreno se ha realizado un estudio estructural y dinamico de sustancias polifendlicas
procedentes de las sustancias humicas y melaninas resultantes de procesos de digestion indusidys pBn

particular, se ha avanzado en la caracterizacion SERS/SEF de sustancias humicas de distinto origen (suelo,
leonardita, lignito) sobre NPs de diferente morfologia y preparadas mediante diferentes protocolos. Se ha llevado a
cabo una funcionalizadon de las superficies con diaminas alifaticas con el fin de aumentar la sefial procedente de
estos sistemas moleculares de alta complejidad. Estos trabajos se han realizado en colaboracién con investigadores
de las Universidades de Bolonia (Italia).

En colaboracién con el Departamento de Biofisica de la Universidad P.J. Safarik de Kosice en Eslovaquia, se ha
completado el estudio del pigmento parietina, presente en los liquenes de la Xap#uigia parietina que

también presenta propiedades amtibmales. Este Ultimo estudio ha consistido en la investigacién de su espectro a
diferente pH mediante fluorescencia, SERS y\ilible.

FLUORESCENCIA INTENSIFICADA POR SUPERFICIES METALICAS

Se ha estudiado la formacion de complejos de diferentes farntacosupramoléculas transportadoras, los
cucurbituriles. Por otro lado se ha iniciado el estudio de nuevos sistemas transportadores de farmacos complejos, de
tamafio micrométrico, basados en la inclusién de nanoparticulas de plata con el medicamentmepdoss de un

polimero sintético biodegradable y biocompatible, el PBS. El estudio se ha llevado a cabo en estructuras porosas de
diferente tamafio. Las técnicas usadas para la caracterizacion en ambos casos han sido espectroscopias de
fluorescencia y Raan y amplificadas, SEF y SEREos farmacos utilizados en el estudio han sido los anti
inflamatorios no esteroideos ketorolaco, indometacina y piroxicam y el antitumoral emodina, con los que ya se tiene
experiencia en el laboratorio.

En el caso de los cudbituriles se han obtenido, en los casos en que ha sido posible, la estequiometria del complejo,
el pH de formacién, las constantes de unién y la especie molecular de farmaco incluido. Para los sistemas de
inclusion del medicamento en polimero nanoporssohan establecido las condiciones de fabricacién de los
nanoporos que dan una Optima infiltracion e inmovilizacion del farmaco.

TECNICAS ESPECTROSCOPICAS APLICADAS AL ESTUDIO, CONSERVACION Y RESTAURACION
DE OBRAS DE ARTE Y MONUMENTOS

Se han estudiado las condiciones éptimas experimentales para la obtencion de espectros Raman dispersivo, FT
Raman y SERS del colorante malva sintetizado en el Metropolitan Museum of Art de Nueva York. En el caso del
Raman dispersivo se emplearon laseré8&y 785 nm. En el espectrometro-R&man se estudiaron muestras de
malva en polvo y en disolucién de metanol. En ninguno de los casos anteriores consiguié obtener un espectro
Raman. Solamente se obtuvieron espectros intensos con la técnica SERS. icamesrekperimentales estudiadas

fueron la longitud de onda de excitacién, el pH y la naturaleza del agregante. Por otra parte se realizé una
separacion de los diversos componentes del colorante por cromatografia en capa fina (TLC) para realizar la
idenificacion de los mismos por medio de la obtencidn de espectros SERS directamente sobre la placa
cromatografica. Por dltimo se llevé cabo la caracterizacion estructural de la molécula mauveine A, uno de los
componentes principales del malva con ayuda deidgs de quimica computacional DFT. Se realizd también el
andlisis vibracional de dicha molécula. Este trabajo se llevo a cabo en colaboracidn con el Dr. Marco Leona, del
Metropolitan Museum of Art de Nueva York.

Se ha continuado con la aplicacién deefpectroscopia Raman y la técnica SERS en el estudio de pigmentos
contenidos en manuscritos islamicos antiguos procedentes de Marruecos. El empleo de nanoparticulas de Ag
aplicadas sobre determinadas zonas coloreadas de los manuscritos estudiadosdgleRas@an confocal, que

permite un aumento de la resolucién espacial de las medidas, ha puesto de manifiesto la presencia de pigmentos de
naturaleza antraquindnica en dichos manuscritos. Se esta aplicando la técnica SERS en la deteccidon de posibles
pigmenbs de naturaleza organica en tintas de coloracién amarilla y rosada, y también la posible presencia de
extracto de azafran en tintas de color negro para explicar su mejor conservacion ante la degradacion con el tiempo
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por la humedad. Este trabajo se hdizedo gracias a un convenio bilateral de colaboracion @NRST con
investigadores de la Universidad Moulay Ismail de Meknes en Marruecos.

Se ha aplicado también la espectroscopia Raman a la caracterizaciéon de aditivos moleculares organicosgradicionale
y comerciales utilizados en materiales de construccion de interés para el Patrimonio Histérico. Mientras que los
aditivos tradicionales (huevo, azlcares, etc) presentan estructuras conocidas, las estructuras de los aditivos
comerciales son muy complejaas, ser mezcla de varios compuestos y por lo tanto de dificil interpretaciéon. La
modificacion del proceso de hidratacion de los ligantes tradicionales con diferentes aditivos se ha estudiado por
espectroscopia Raman, analizando las diferentes formas daasddel CaC@ originadas por la presencia del

aditivo. Con respecto a los aditivos comerciales se sigue trabajando en la obtencion de los espectros SERS de los
mismos para su posterior identificacion en materiales endurecidos.

La valorizaciéon de resia@is de las plantas potabilizadoras de agua y de la industria papelera como materia prima
para la obtencién de nuevos materiales se realiza en colaboracion con el Departamento de Sintesis, Caracterizacion y
Reciclado de Materiales del Instituto de Cienciadal Construccién Eduardo Torroja del CSIC. En el caso de la
utilizacion de pulpa de papel se han identificado a través de espectroscopia Raman nuevas fases cristalinas tipo
hidrotalcitas.

Finalmente, se esta trabajando en colaboracién con el grupopdetiascopia de Plasmas de Ablacion de este
Departamento en la obtencion de vidrios sintéticos (fulguritas) en materiales de construccién de base silicio
mediante la aplicacién de Laseres continuos y pulsados y su posterior identificacion medianted@abtzason

laser (LIBS) y espectroscopia Raman. Resultados preliminares muestran que irradiando con laseres continuos de
CO, se generan fulguritas de composicion anélogas a las que aparecen en la naturaleza.

En colaboracién con el Instituto de Ciencidgcnologia de Alimentos y Nutricion (ICTAN, CSIC) se ha realizado

un estudio sobre aplicaciones de la espectroscopia FTIR para determinar las estructuras de lipidos y proteinas y sus
posibles interacciones en la formacién de diversas emulsiones de decaitiva en agua. En particular se han
estudiado emulsiones estabilizadas con proteina de soja y otras emulsiones estabilizadas con esta proteina, caseinato
sédico y transglutaminasa. Una relacion entre las propiedades texturales y estructurales gicateatisulté ser
dependiente del sistema proteico estabilizador usado en estas emulsiones.

METAMATERIALES OPTIC OS CON INDICE NEGATI VO Y BAJAS PERDIDAS

Recientemente, se han demostrado experimentalmente muchas de las fascinantes propiedades opticas predichas para
metamateriales (refraccion negativauperlensing invisibilidad, é). Desafortun
complicado trasladar los mejores logrosesta linea, producidos en el régimen de microondas, al dominio 6ptico

(luz), debido a los problemas tecnolégicos ¢
escalado de los materiales y a las dificultad
conceptuales. Particularmente importante  pe
conseguir Metamateriales Opticos con indiegativo

(NIMs, del inglés) es el reto de consegu
simultdneamente respuestas intensas eléctrica
magnética, con bajas pérdidas. Con este fin, hen
propuesto nanohilos hibridos mesamiconductor
como bloques constituyentes de NIMs Opticos.

metamateal obtenido de esa manera, altamen
isétropo en el plano normal a los nanohilos, presel
un indice de refraccion negativo en el infrarro
cercano, con valores de la parte real incluso por

debajo de 1T1, y p®rdidas e x ttudemej@es guadaINIM Opticasjpresente§)uBh o r d
régimen espectral operativo en el que se pueden conseguir indices negativos abarca todo el espectro de las

telecomunicaciones. El disefio ha sido probado numéricamente en configuraciones tales como prisimas y la

(ver figura), observando directamente el fenémeno de refraccion negativa.

FOTOLUMINISCENCIA DE NANOHILOS SEMICONDUC TORES

Hemos desarrollado un modelo tedrico sencillo para explicar la fotoluminiscencia de nanohilos semiconductores
individuales, ca especial énfasis en la direccionalidad e intensificacién de la emision de luz polarizada. Los
nanohilos se comportan como nanoantenas Opticas eficientes, con caracteristicas de emisién determinadas por el
material y por su geometria y dimensiones. Seudsina que la potencia radiada esta gobernada por el acoplo de la
emision dipolar a modos dos oleakydel nanohilo, que dependen de la frecuencia y diametro, mientras que la
longitud del nanohilo determina el tamafio de la cavidad (tipo Hadmyt) dode dichos modos se propagan y
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rebotan con sus correspondientes vectores de onda. Anticipamos la relevancia de estos resultados para el desarrollo
de nanohilos como fuentes de fotones con una eficiencia optimizada y/o emisién controlada por la geametria. Es

se ha realizado en colaboracién con el grupo del Dr. Jaime Gomez Rivasnstiite AMOLF (Amsterdam) y

Philips Research Labs (Eindhoven).

NANOHILOS METALICOS INVISIBLES

Hemos demostrado mediante un estudio teérico que es posible construir caéeadco transparente. En el

trabajo, se comprueba que un cable conductor de plata de dimensiones submicrométricas puede ser practicamente
transparente a la radiacion infrarroja empleada en telecomunicaciones cuando el conductor metdlico es recubierto
adecuadamente con un semiconductor como el silicio. En el articulo, una de cuyas figuras fue seleccionada por la
Sociedad Americana de ¢ptica (OSA) como dAi magen de |
estos nanocables metalicos pueden sertmaaisparentes que una lamina de dimensiones nanométricas de vidrio
ordinario. Dadas las actuales posibilidades de fabricacion, es posible que en un futuro cercano puedan integrarse
sistemas electrénicos y épticos de forma mas compacta al no interfaricianalidad 6ptica con la electrénica. En
consecuencia, podra aumentarse la eficiencia de dispositivos tales como células fotovoltaicas y chips de uso en
telecomunicaciones por fibra éptica, entre otras prometedoras aplicaciones

2A.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

LINEAS DE INVESTIGACION:

Fisica molecular de atmésferastemasstrofisicos y plasmas
Fluidodindmica Molecular

Espectroscopiadser

Fisica Molecular Tedrica

[ oA - el

SUBLINEAS DE INVESTIGACION :

Fisica Molecular d sistemas atmosféricos y afisaos.

Cinética de plasmas frios y estudios de interacciones pisispedficie
Dinamica y cinética de reacciones quimicas.

Espectroscoja Raman en chorros supersonicos de gases.

Coeficientes de transferencia de energia rotacfmralolisiones moleculares
Solidificacion molecular emicrochorroscriogénicosdeliquidos

Paradmetros espectroscopicos de moléculas relevantes en procesos atmoddérmmmbustion.
Control cuantico rolecular.

Alineamiento y orientacién molecular.

Gaseguanticos ultrafrios

Estudio y caracterizacion espectroscopica de filosilicatos.
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TECNICAS UTILIZADAS:

Espectroscopia de infrarrojo y espectrometria de masas aplicadas a sistemas de baja teynpesitur.
Métodos omputacionales: Gaussian, SIEST®ASTEP, CRYSTAL.

Generacion de plasmas frios en descargas de gases a baja presion.
Espectrometria de masas de iones y neutros con resolucion de energia.
Espectroscopia visible de emision de plasmas.

Sondas de Langmuir para medidas de eneigtdrénica y de densidad de carga
Espectroscopia Raman lineal.

Chorros supersénicos de gases.

Microchorros de liquidos subenfriados

Criogenia.

Espectroscopia Raman Estimulada.

Espectroscopia deoble resonancia Ramd®aman.

Espectroscopia infrarrojaor diferencia derécuencias.

Métodos computacionales
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LABOR INVESTIGADORA:

FISICA MOLECULAR DE ATMOSFERAS, SISTEMAS ASTROFISICOS Y PLASMAS
Esta linea de investigacion se subdivide en tres apartados que se indican a continuacion.
Fisica molecular desistemas atmosféricos y astrofisicos

Alrededor de 2006 empezamos una nueva linea dedicada al estudio de sistemas sélidos que pudieran servir de
modelo de objetos astrofisicos. Desde esa fecha hemos trabajado sobre mezclas de hielos de agua, diéxido de
cabono, metano y metanol, que son algunos de los mas abundantes constituyentes de los nlcleos de los cometas y
de otros sistemas astrondmicos. Hemos estudiado estos sistemas por medio de espectroscopia de infrarrojo y
espectrometria de masas. Mediante Wraara de alto vacio y un criostato refrigerado por He en circuito cerrado
podemos alcanzar hasta unos 6 K, lo que nos permite acceder a un rango de temperaturas muy interesantes en el
ambito astrofisico. En los parrafos siguientes describimos en maydie data contribuciones mas relevantes
obtenidas durante el afio 2013.

Dentro de nuestra linea de investigacién con tendencia astrobiolégica, y después del estudio de las moléculas de
glicina y alanina, descritos en detalle en Memorias precedentes, hentiezglo nuestra atencion en moléculas que

pueden formar parte de los procesos quimicos de formacion o reaccién de los aminoacidos citados. En concreto,
hemos estudiado los iones de cianato, bicarbonato y carbamato por medio de espectroscopia deyirifeanago,

discutido las posibles interacciones entre ellos y las implicaciones astrofisicas de los resultados. Para el andlisis de
los espectros experimentales hemos utilizado calculos qubuétticos de las especies citadas. Citaremos
Unicamente dos ejgml o0 s . Las muestras generadas mediante HAhyper
solucién), constituyen buenos modelos de hielos astrofisicos compactos, pudiendo estudiarse en el laboratorio en un
amplio rango de temperaturas. La reaccion espontimeeeacion de bicarbonato en soluciones de cianato en agua,

que tiene lugar a temperatura ambiente, seria extremadamente lenta en nubes interestelares, pero podria acelerarse
mediante radiacion externa en nucleos de nubes difusas, o por calentamieumtopen que se aproximen al sol;

nuestros estudios nos han permitido proponer unas especificaciones adecuadas para la observacién de este ion en
medios astrofisicos. Por ultimo, dentro de este apartado se estd comenzando a caracterizar mineraleslidales como
filosilicatos, los cuales tienen una fuerte presencia en cuerpos celestes.

En colaboracién con otros grupos, hemos realizado dos estudios centrados en hielpg BGC@&n uno de ellos

(conjunto con investigadores de la Universidad de British@bila en Vancouver) se han predicho espectros de IR

en las condiciones de las capas altas de la atmdsfera de Marte, en las que agua y diéxido de carbono pueden formar
aerosoles de distinta concentracion, fase y forma. En el otro, en colaboracién coroalay@pillermo Mufioz

Caro, en el CAB, se ha estudiado en detalle el proceso de cristalizacion, éa €@hdiciones muy exigentes de

alto vacio y baja velocidad de crecimiento del hielo de.C@ espectroscopia de IR refleja la existencia de una

banda devibracién de C@ amorfo, que desaparece al cristalizar, ya sea mediante aumento de temperatura o
mediante acumulacion de monocapas. Por comparacién con observaciones astrofisicas, se concluye que hasta la
fecha no se ha detectado la existencia de hielaofarde diéxido de carbono puro en ningun sistema astronémico.

Por otra parte, hemos publicado un primer trabajo de obtencién de constantes épticas en el infrarrojo préximo y
medio mediante programas especificamente desarrollados en nuestro grup@pfeatia a sistemas de interés
astrofisico, hielos de NHy mezclas NHN,, utilizando nuestros espectros en ambas zonas espectrales. Estamos
convencidos de que este articulo recibird importante atencién en este area, dadas las manifestaciones que la
comunidad astrofisica ha realizado repetidamente sobre la necesidad deeoogtinds en la region del IR medio

y cercano para la interpretacion de las observaciones espectrales.

En la parte atmosférica, se ha concluido el estudio tedrico de las propiedades termodinamicas y cinéticas de los
Oxidos de yodo. Estos compuestos siengran interés en la tropésfera, ya que intervienen en las reacciones de
destrucciéon de ozono y ademas dan lugar a la produccion de particuldadtran ambientes marinos que
finalmente generan aerosoles. Esta investigacion ha sido realizada esvamabcon el grupo del Dr. Alfonso

SaizL - pez del I nstituto de Qu2mica F2sica fARocasol anobod
Leeds. Nuestro estudio tedrico se ha completado ademas con un estudio experimental en la U. de Leeds que apoya
los resultados obtenidos, y que ha permitido que, a través de nuestros calculos, se pueda proponer un mecanismo
para la polimerizacion de estos compuestos. Ademas se ha comenzado a estudiar en las zonas del infrarrojo medio y
lejano el aerosol atmosférickescrito como polvo mineral, el cual esta compuesto basicamente por filosilicatos tales
como esmectitas y montmorillonitas, junto a particulas que varian desde 2 hasta 50 mm de cuarzo, feldespato,
calcita, 6xidos de hierro y aluminio, silicio y yeso.
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Los principales resultados de estas lineas estan reflejados en las publicaciones correspondientes, resefiadas mas
adelante en esta Memoria.

Cinética de plasmas frios y estudios de interacciones plasmasgerficies

Hemos continuado nuestros estudios previtsesta cinética de plasmas frios de H2 + N2 y los hemos extendido a
proporciones muy bajas de N2. Estos estudios, realizados en descargas de catodo hueco y basados esencialmente en
medidas de espectrometria de masas de neutros y iones, nos han pertdtido aindiciones con muy distinto

peso relativo de los tres iones protonados relevantes (H3+, N2H+, y NH4+). Mediante un modelo cinético del
plasma hemos podido analizar en detalle las cadenas de transferencia protonica entre estas tres especies y el
predominio general de NH4+. Este ion, formado a partir de las pequefias cantidades de amoniaco producido en las
paredes del reactor, es mayoritario incluso para abundancias relativas de NH3 del orden del 1%. La gran estabilidad
del NH4+ frente al H2 y a la masia de las pequefias moléculas méas habituales en el medio interestelar sugiere que
puede ser relativamente abundante en el espacio. El amonio nunca se habia detectado en el medio interestelar debido
a la ausencia de momento dipolar de la especie complaiametonada, pero existia una posibilidad de observar

sus variantes deuteradas. Con este fin, hemos colaborando en las medidas encaminadas a la mejora de la
determinacion experimental de la frecuencia rotacionadQ@el NH3D+ , para cuya produccionnies usado

también un plasma frio generado en una descarga de catodo hueco. Los nuevos datos han permitido la identificacion
del ion en el medi o interestelar (vPase | 2nea de ne:
obtenidos, junto corok de otros estudios previos, han sido presentados en una Conferencia Plenaria impartida en la
International Conference on Phenomena in lonized Gases (31st ICPIG) y en una Conferencia Invitada en la
International Conference on Research and Applicatiodasinfas. Plasma 2013.

Por otro lado, se ha puesto a punto un método de diagndstico de densidades y energias de iones en plasmas de
hidrégeno, basado en la comparacion entre medidas de espectrometria de masas de iones y del ensanchamiento de
las lineas M de la serie de Balmer del hidrégeno atémico, observado por espectroscopia de emisién visible de alta
resolucion.

En colaboraci-n con el grupo de ATransient pl asmas i
Andalucia del CSIC, y a partir aredidas espectroscépicas de emisién de N2 y N2+ en plasmas de laboratorio con

aire a baja presion, se han puesto a punto varios métodos de estimacion de la temperatura del gas en eventos
transitorios luminosos (TLES) como Halos y Sprites, que tienen krgéa estratosfera terrestre por encima de las
tormentas, y se ha evaluado cual de ellos resulta més fiable en los distintos casos.

Se ha iniciado una serie de experimentos dedicados a la generacion de peliculas carbonadas y particulas de polvo
medianteplasmas de radiofrecuencia con mezclas de He y CH4. En colaboracion con el Laboratorio de Hielos de
nuestro departamento, se ha caracterizado la naturaleza de las peliculas depositadas sobre muestras de silicio
mediante espectroscopia IR por Transformdela=ourier (FTIR) y posteriormente se han irradiado las peliculas
formadas con haces de electrones de 2 keV y con radiacién UV, a fin de observar posibles cambios en sus enlaces.
Los resultados obtenidos hasta el momento se expondran en una charla iewitBdeaday Discussion 168:
Astrochemistry of Dust, Ice and Gas, que tendra lugar en Leiden (Holanda) en abril de 2014.

Dinamica y cinética de reacciones quimicas

Las investigaciones llevadas a cabo hasta la fecha sobre la reactividad del muonio (M2)sedman recapitulado

en un articulo de revisién (topical review). En él se comparan resultados clasicos y cuanticos y se discute en detalle
el papel de la energia de punto cero, del efecto tlnel y de la adiabaticidad vibracional en la dinAmicdaemsttva
sistema.

Tambi ®n se ha estudiado el efecto de | a excitaci - -n vil
implicaciones astrofisicas. Se obtuvieron coeficientes cinéticos resueltos en vibracion utilizando el método de
trayectoriagjuasiclasicas (QCT). La reaccion es endotérmica y muy lenta para los estados vibracionhlpere=0

la velocidad aumenta 6rdenes de magnitud cuando v >1. La utilizacion de los coeficientes cinéticos calculados en
este trabajo en modelos astrofisicos stt@eque la reaccién estudiada podria ser una de las fuentes principales de

SH+ en entornos interestelares como las regiones dominadas por fotones (PDRS).

FLUIDODINAMICA MOLECULAR
El grupo de Fuidodinamica Molecular esta especializado en el estudio cuantitativo de los flujos de fluidos fuera del

equilibrio. Durante 2013 ha continuado con el estudio de estos flujos en la interfase entre la descripcion
microscopica, esencialmente mmléar y cuantica, y la macroscopica, regida por la mecanica de fluidos en el
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régimen del continuo. Si bien ambas vertientes estan bien desarrolladas como campos independientes, su conexion
es una especie de tierra de nadie donde escasean los datos enxplesmbs modelos tedricos suficientemente
rigurosos, y los métodos de calculo eficientes. Desde el punto de vista experimental, los chorros de liquidos
subenfriados son un medio ideal para estudiar la solidificacion homogénea, libre de los efectqsadedés de
recipientes y de impurezas. Por su parte, los chorros supersénicos de gases son un medio extraordinariamente fértil,
en el que es viable el estudio de las colisiones moleculares inelasticas, el mecanismo fundamental de transferencia
de energi&n gases.

En la actualidad el Laboratorio de Fluidodindmica Molecular dispone de dos instalaciones de diagnéstico de chorros
mediante espectroscopia Raman, Unicas en su género por sus prestaciones y flexibilidad, desarrolladas a lo largo de
los ultimosveinte afios. Una (A) estd adaptada a la produccion de chorros de gases y liquidos desde toberas
criogénicas, y la otra (B), a la produccién de chorros gaseosos de sustancias liquidas desde toberas calientes.

.- S
-

N\

fiLaboratorio de fluidodin8mica molecul ar o

En la instalacion (A) se han realizado dos series de experimentos sobre oxigeno, aprovechando el grupo de bombeo
especifico para este gas adquirido recientemente: i) expansiones de mezglas e (al 2,5%, 10% y 50% desde

una tobera a temperatura asnie, con el propésito de medir la relajacion rotacional geoDcolisiones inelasticas

con He; ii) expansiones de mezclas dee@ He, al 0,5%, 2%, y 5% desde toberas enfriadas a 63 y 75 K,
encaminadas a la produccion de dimeros y otros pequefios agregado£dee§fos Ultimos experimentos se han
alcanzado temperaturas tan bajas como ~2 K, que han permitido observar por yeimeraelajacion entre los

niveles del triplete de estructura fina de espin electrénico, separados tan sélo por 2 cm

Con el fin de estudiar las colisiones inelastica®H, y H,O:D,, de gran interés astrofisico, se han medido en la
instalacion (B)varias series de espectros Raman de chorros superséngasdty, normalH,, orto-D, y normak

D, puros, y de mezclas muy diluidas deCH(gas) en dichos gases, desde una tobera de 350 micras a 363 K,
empleando el nuevo sistema evaporaterclador instado recientemente. Se ha comprobado que todos estos
chorros estan libres de condensacion d@,Hequisito imprescindible para el andlisis cuantitativo de la cinética
colisional, que se encuentra en curso en la actualidad.

Se hacontinuadocon el andlis de las colisiones :He y HO:H,O a partir de la evolucion temporal de las
poblaciones rotacionales de,® (gas) en chorros supersonicos, obtenidas mediante espectroscopia Raman. A
diferencia de otros sistemas compdON, estudiados previamente porastro grupo, en el caso dej®ise observa

que la poblaciéon de los niveles rotacionales mas energéticos se aparta progresivamente de la distribucion
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Boltzmann, afectando notablemente a la dinamica colisional. Ademas, ello complica el andlisis colisipal po

i mpide definir una fAtemperaturao rotacional, l o que o
Nuestras medidas han permitido determinar unos coeficientes de transferencia promediados para colisiones
H,0:H,O para los 8 primerosiveles deorto-H,O a 100 K, incalculables hoy en dia por métodos tedricos, y se han
empleado para validar los coeficientes de transferencia-aivieel H,O:He calculados por el grupo tedrico de
Dindmica e Interacciones del Instituto de Fisica FundamelghlCSIC, con el que se trabaja en estrecha
colaboracion.

Por otra parte, en colaboraciéon con la Universidad de Frankfurt (Alemania), se ha continuado el analisis e
interpretacion de los espectros Raman de microchorros liquidos (filamentos) de mepaesHiey orto-D, (al

1%, 3%, 5%, 9%, 17%, 52%, 84%, y 96%). Estos filamentos, de unas 5 micras de diametro, se enfrian en vacio por
evaporacion superficial, obteniéndose liquido altamente subenfriado por debajo del punto de fusion, hasta que
finalmente slidifican. Los espectros Raman de estos filamentos a distintas distancias axiales permiten seguir el
proceso de cristalizacidon con una resoluciéon temporal de ~10 ns. Asi, se ha comprobado que la cristalizacién de
para-H, y orto-D, se retrasa notablemerger pequefias cantidades de impurezas isotépicas, un efecto de naturaleza
cuantica no observado anteriormente.

Por dltimo, en el apartado computacional, se han recalculado las tasas de colision inelasteaivavele la

molécula de Ky se han calcaldo por primera vez las de B HD en todas sus variantes isotopicas entre 20 y 300

K. Con ellas se han verificado, sobre datos experimentales de absorcién ultrasénica, las ecuaciones de relajacién
desarrolladas con anterioridad en el laboratorio, validgamdas tasas del sistema, HD,, y HD, asi como la
superficie deenergigootencial empleada en su célculo.

ESPECTROSCOPIA LASER

Se han llevado a cabo estudios espectroscdpicos de alta resolucion, mediante el uso de la técnica de espectroscopia
Raman estimulada, en varias especies moleculares:

1 Nitrégeno (N).
Utilizando la técnica de doble resonancia RaiRaman, que bombea poblaciéon Opticamente a un estado
vibracional excitado, se ha poblado el estado v=1 de esta molécula. Con anterioridad se utiliz6 esta técnica, para
el estudio detallado de la transicion¥=2 v=1 y obtenci -n de | os par 8§metros
estado superior. Ahora se ha proseguido el experimento para determinar la tasa de transferencia vibracional
debida a colisiones, entre las variedades de spin nucteay para-N,. Se exité un Unico nivel rotacional del
estado v=1 derto-N, y tras retrasos controlados se observé la evolucion de la poblacgaral, en dicho
estado. Puesto que la transformacion diredimY para, no es posible por colisiones en la escala de tieypos
presiones utilizados, toda la poblacion presente, que evoluciona desde cero hasta su valobuie, eguili
imputable a colisiones

orto-N, (v=1) +para- N, (v=0) Y orto- N, (v=0) +para- N, (v=1)

De la evolucién temporal de las poblaciones relatilaambas variedades de spin nuclear se dedujo la tasa de
transferencia de energia vibracional, debida a colisiones, para la molécuyld_de Bixperimentos se realizaron
inicialmente a la temperatura de 77K. En el futuro se extendera la medida a ghersiteras y se explorara, la
posibilidad de subir otro peldafio en la escalera vibracional, de v=1 a v=2.

T CH;i N
Se ha determinado el ensanchamiento colisional de las lineas de la rama Q de ta Harldamolécula de
acetileno perturbada por,Nlas medidas se realizaron a 150K y temperatura ambiente y se utilizaron para
validar algunas superficies de potencial de este par, mediante modelos semiclasicos de ensanchamiento
colisional, siendo la concordancia bastante satisfactoria dentro de los expmesmentales.

1 Espectroscopia Raman en fibras huecas de cristal foténico (HCPCF)
Se ha concluido este experimento, demostrando una magnificacion de la sensibilidad en un factor de 28000
respecto al régimen de foco Unico, y una relacion sefial ruido cdmigaréa alcanzable con la técnica quasi
continua.

1 Espectroscopia de iones moleculares
En colaboracion con el grupo de plasmas frios del Departamento, se ha concluido la instalacién de una célula de
descarga en catodo hueco con 6Optica multipaso en ehtabio de espectroscopia infrarroja por diferencia de
frecuencias. El primer sistema que se ha estudiado ha sido el ion amonio deuterm{). (IHiste trabajo se
enmarca en el proyecto Consolidstromol CSD20090038 del. El i6bn amonio NH es un pecursor
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fundamental de otras moléculas nitrogenadas y prebioticas en el medio interestelar. No obstante su deteccion
en el espacio mediante radioastronomia no es posible ya que no tiene momento dipolar eléctrico permanente
debido a su simetria tetraédricha variante deuterada NBI* si posee un pequefio momento dipolar (0.26D) y

es por tanto susceptible de ser detectada en la regién de ondas submilimétricas. Hemos producidel¥l ion NH

en el reactor de catodo hueco, registrado su espectro en una @miéante ~18° cm? y refinado las
constantes espectroscoépicas de la bagda partir de las cuales hemos podido predecir con gran precision la
frecuencia de la transicion rotacionglQh. Esta prediccion ha confirmado la deteccion dgNHn OrionlRc

y en el objeto Blb, llevada a cabo por colaboradores del equipo ASTROMOL delCGKBYy otras
instituciones extranjeras.

Se ha llevado también a cabo la medida de los espectros de vibnataidion de los ione¥ArH" y ArH*.

Cabe destacar que la abundancia naturdiAtey **Ar en la Tierra es de sélo 0.3% y 0.06%. En el espacio, sin
embargo, el isétopo mas abundante®@s, y recientemente se ha identificatfd\rH+ a partir de datos del

satélite Herschel en la nebulada Cangrejo. Dado que la misién Herschel ya ha concluido, y la alta opacidad

de la atmdsfera a las frecuencias a las que la rotacién de esta molécula se puede detectar desde tierra, los
estudios futuros de ArH+ en el espacio dependeran de observaaioeemiarrojo, que se veran facilitadas

por nuestros datos de laboratorio

FISICA MOLECULAR TEORICA
Control cuantico molecular. Alineamiento y orientacién nolecular.

Se ha continuado el estudio del control del alineamiento y la orientacién dmaléeula aislada mediante
combinacion de pulsos laser y campos estaticos. Se ha demostrado que una sucesion de pulsos laser cuya amplitud
aumenta de una manera controlada permite alinear significativamente moléculas en varios estados cuanticos
iniciales J,M>, (J<= 6, M<=J) simultaineamente. Esto implica que es posible optimizar el alineamiento de una
muestra inicialmente a baja temperatura.

Se ha optimizado el control de la orientaciéon de una molécula dipolar aislada mediante una secuencia optimizada de
pulsos laser en presencia de un campo estatico débil. Para ello se utiliza la evolucién adiabatica y/o diabatica a
través un cruce de cuasienergia con un estado auxiliar seleccionado de alto J. Se ha demostrado el control reversible
de transiciones entré estado orientado y el antiorientado con alta fidelidad. Estos dos estados forman la base para
realizar un qubit con moléculas dipolares ultrafrias.

Los desarrollos anteriores se basan en la evolucién adiabatica del Hamiltoniano de Floquet. Se lamn obteni
resultados preliminares sobre el uso de esta técnica para desexcitar y alinear coherentemente moléculas en estados
iniciales altamente excitados en J con M bajo.

Gases cuanticos ltrafrios

Hemos continuado el estudio del control del alineamientogntation de moléculas dipolares en una red 6ptica en
régimen de tight binding. Hemos demostrado que la combinacién de control de orientacién en cada nodo con la
interaccién dipolar de largo alcance permite un control preciso del entrelazamiento entkdatas Si el campo

en cada nodo es idéntico hay restricciones de simetria. Se ha estudiado el efecto de la ruptura controlada de esta
simetria aplicando patrones de intensidad diferente en distintos nodos. Esto permite acceder controladamente a
estadosntisimétricos y abre nuevas posibilidades de control de entrelazamiento.

Por otra parte, la interaccion entre moléculas dipolares fuertemente orientadas depeadguldetntre la
polarizacion del laser y el eje intermolecular pudiendo pasar de aractigpulsiva. Se ha demostrado que la
variacion adiabatica del eje de polarizacion del campo laser induce cruces entre energias de estados pendulares,
permitiendo nuevos mecanismos de control del entrelazamiento molecular.
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2A.4 DPTO. DE FiSICA MACROMOLECULAR

LINEAS DE INVESTIGACION:

| et eI e ent-N ent-N e

Simulacion multiescala de materiales poliméricos y macromoléculas bioldgicas.
Propiedades fisicas y nanoestructura de polimeros.

Fisica de polimeros: owilidad y orden en sistemas macromoleculares.

Aplicacion dela luz sincrotrén al estudio de polimeros y materiales nanoestructurados.
Biofisica.

Nanoestructuracion de sistemas poliméricos

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

E R EE ]
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A =a-a_-a_a_8_42_4a_4_-4.-°_-192

Nanoestructura de peliculas delgadas poliméricas

Nanocompuestos poliniéos: sstructura ypropiedades fisicas.

Confinamiento en la estructura y la dinamica de la materia condensada blanda.

Conformacid de materia blanda biolégica: prota$ de membrana en disolucion.

Estudio de los procesos de microdeformacion, relacion con la nanoestructura y optimizacién de
propiedades mecanicas.

Primeros estadios de la cristalizacién de polimeros sometidos a campos de deformacién de tipo cizalla.
Estudio de la nanoestructura de ens@tles multilaminares mediante dispersion de rayos X a angulos ultra
pequefios (USAXS).

Desarrollo de la estructura y propiedades de polimeros naturales y nanocompuestos.

Procesos de recristalizacion en sistemas semirrigidos.

Fendmenos de precristalizagj@ristalizacion y transiciones de fase en polimeros sintéticos y naturales.
Estudio de las reacciones de polimerizacién mediante calculos rrec@micos.

Simulacion jerarquizada de dinamica macromolecular.

Nuevas poliolefinas con arquitectura contralaestructura y propiedades.

Dinamica molecular y propiedades viscoelasticas.

Procesos de extrusion y elongacién en poliolefinas y mezclas.

Dinamica molecular y propiedades dieléctricas.

Interrelacién estructurdinamica en materia condensada blanda poioag

Microscopa electrénica tridimensionalseidio estructural de macromoléculas biol6gicas.

Hidrodinamica de proteinas y complejos macromoleculares biol6gicos.

TECNICAS UTILIZADAS:

o

OO0 00000000000 O0OO0OOOOO

Dispersion y difraccion de rayos X a angulos grandes (WAXSJjuefios (SAXS), ultrpequefios
(USAXS) y con incidencia rasante (GISAXS), incluyendo el uso de micneanchaces de radiacién
sincrotrén.

Calorimetria diferencial de barrido.

Dispersion cuasielastica de neutrones (IQNS).

Microscopia Optica y de barod SEM).

Espectroscopia Raman.

Micro- y nanedureza.

Dispersion de neutrones.

Espectroscopia dieléctrica de banda ancha.

Reometria de cizalla en torsién dindmica y continua.

Reometria de extrusion capilar y elongacional.

Analisis dinamemecanico erilexion.

Analisis mecéanico en traccion: modulo elastico.

Analisis mediante fraccionamiento por temperatura de cristalizacion.

Microscopia electrénica de barrido y transmision (STEM) y de fuerzas atémicas (AFM).
Cromatografia de permeabilidad en gel (GP@tradeteccion.

Dispersion dindmica de Idaser(DLS).

Litografiade nanoimpresiorNIL).

Espectroscopia de correlacion de rayos X (XPCS).

Simulaciones mediante uso de computacion de alto rendimiento

Egpectroscof de rayos X de barridg transmision
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LABOR INVESTIGADORA:

Grupo de NANOESTRUCTURA Y PROPIEDADES MECANICAS DE SISTEMAS POLIMERICOS

Relajaciones conformacionales en PET bajo confinamiento

El estudio del confinamiento de la fase amorfa en polimeros semicristalinos ha sido objeto eftracia
colaboracion de nuestro grupo de investigacion con el Dr. Marco Pieruccini (CNR Mddena, Italia) que comenzé
hace ya varios afios. Durante 2013, este estudio se ha centrado en las regiones amorfas entre empaquetamientos de
laminillas, rephousngp ®skedtasmo ( APs) , de politereftalato
realizado medidas de dureza utilizando la técnica de microindentacion y de espectroscopianeiceamta

(DMS). Muestras de PET fueron cristalizadas desde el estado &itrea temperaturas baja y otra alig=100°C

y 160°C respectivamente) para posteriormente ser recristalizadas a algunos grados por encima de estas temperaturas.
Los estudios de DMS mostraron dos relajaciones segmentales. La relajacion mas lestiesta a las regiones

amorfas entre laminas cristalinas que conjuntamente constituyen un apilamiento. La relajacion mas rapida se
relaciona con las regiones amorfas entre apilamientos, APs. Los resultados de DMS obtenidos sugieren que el
proceso de recitalizacién influye en la cooperatividad dentro de las APs: la recristalizacion unos grados por encima

de T, = 100 °C produce un aumento de la cooperatividad y de la barrera de energia libre asociada a los reajustes
conformacionales. Paralelamente, los itesios de microdureza en muestras cristalizadas a bajas temperaturas
sugieren que el valor promedio de la dureza de las regiones amorfas aumenta después del proceso de
recristalizacién. Asimismo, se ha discutido la relevancia de la disminucion del tareafas dAPs, como
consecuencia de la recristalizacion, en el aumento de la rigidez de los segmentos moleculares y, como consecuencia,
en el aumento de las propiedades mecénicas. En cuanto a las muestras de PET cristalizadas a alta t€pperatura (
160 °C), los resultados sugieren que la cooperatividad y las propiedades mecanicas disminuyen con la
recristalizacién. Un posible mecanismo, que podria explicar estas observaciones, es el cambio en el acoplamiento de
las cadenas amorfas con los cristales adyacentes

Aplicacion de indentacion instrumentada en polimeros: estudio de métodos estandares de andlisis

Se ha establecido recientemente una colaboracién con grupos de la Universidad Politécnica de Barcelona (Dr. Joan
Josep Roa Rovira) y la Universidad Politécnica de Valencia (Dr. Emilio Rayon), para abordar conjuntamente el
estudio de la aplicacién a polirosrde métodos de andlisis de indentacidn instrumentada. En la actualidad no existe

un criterio unanime para dicho andlisis ya que es un area de investigacion relativamente reciente. El procedimiento
mas corrientemente empleado se basa en la aplicacigitet@s de elasticidad lineal al comienzo de la curva de
descarga en un ciclo de indentacién. Este método ha sido suficientemente contrastado en ceramicas y metales, y
permite derivar valores del médulo elastico y de la dureza, pero presenta ciertasdimag en su aplicacién a
materiales con dependencia temporal. Por otra parte, Loubet y sus colaboradores han desarrollado un método de
analisis de indentacion instrumentada especifico para materiales poliméricos que, conjuntamente con la aplicacion
delamedi da continua de | a rigidez del mat eri al (CSM™, d e
origen a resultados preliminares muy prometedores. El trabajo llevado a cabo en colaboracién con los Drs. Roa y
Raydn se ha centrado en la comparadale los resultados obtenidos mediante el método de Loubet y aquél basado

en el analisis del inicio de la curva de descarga. Las ventajas y desventajas de cada método se analizaron en una gran
variedad de materiales termoplasticos, que abarcaron dedaeoal vitreos hasta semicristalinos. La conclusién

mas interesante fue que la diferencia entre los resultados de ambos métodos dependia de la naturaleza del material vy,
mas concretamente, de la temperatura de transicion vitrea.

Nanoindentacion en matries termoplasticas reforzadas con fullerenos inorganicos

Se ha investigado el efecto de particulas inorganicas de tipo fullereMéSg)Fsobre dos matrices poliméricas,
polipropileno isotéctico (iPP) y polisulfuro de fenileno (PPS), en colaboracién ¢moflaMarian Géme#atou y

la Dra. Ana Diez Pascual, ambas del ICTP, CSIC, y el Dr. Mohammed Naffakh, de la Universidad Politécnica de
Madrid, todos ellos expertos en el area de nanocompuestos poliméricos. Para este estudio se empleé la técnica de
nanoindatacion junto con el método de CSM. Un andlisis detallado de las variaciones de médulo y dureza sugiere
gue el refuerzo del material se debe principalmente a las propiedades intrinsecas del material de refuerzo y a la
interfase con la matriz, y en unamog medida a los cambios inducidos en la nanoestructura de la matriz polimérica

al afiadir el refuerzo. Se ha puesto de manifiesto que, para el mismo contenidS\Wg I& matriz de PPS se

refuerza en mucha mayor medida que la de iPP. Este diferente rtamipato se ha atribuido a distintos
mecanismos de deformacion, ya que la fase amorfa de iPP se encuentra por encima de la temperatura de transicién
v2trea a la temperatura de medida (& 22 UC), mientras
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Grupo de DINAMICA Y ESTRUCTURA DE LA MATERIA CONDENSADA BLANDA (SOFTMATPOL)

NANOESTRUCTURACION DE MATERIA CONDENSADA BLANDA CON MORFOLOGIAS
CONTROLADAS

NANOFABRICACION DE ESTRUCTURAS POLIMERICAS

Nanorejillas poliméricas

Hemos continuado explotando lassibilidades de utilizacion de rayos laser con el fin de nanostructurar la
superficie de peliculas delgadas de polimeros. En cooperacion con el grupo de la Dra. M. CastillefoSIQFR

hemos tenido éxito en la nanofabricaciénuicida por laser de femgegundade estructuras superficiales periédicas
(LIPSS) en una serie de peliculas delgadas de polimeros preparadas-poaspgqque incluyen poli(tereftalato de
etileno), poli(tereftalato de trimetileno) y poli(carbonato de bisfenol A). La irradiapiuce nanosurcos
caracteristicos (nanogratings) con longitudes de periodo similar a la longitud de onda del laser. La informacion
estructural obtenida por microscopia de fuerza atomica (AFM) y de dispersion de rayos X en incidencia rasante y de
pequefio Agulo (GISAXS) se correlacionan satisfactoriamente. La comparacién de los patrones de GISAXS
experimentales y simulados sugiere que las estructuras LIPSS pueden ser bien descritas considerando una red
paracristalina cuasi unidimensional y que los parameatmirradiacion tienen una influencia en el orden de dicha

red.

Nanostructuracioén de Polimeros por Campos Opticos Cercanos

En colaboracion con el Dr. Jan Siegel, del Instituto de OpticaC@EC) hemos explotado la aplicacion de campos
Opticoscercanogpara la nanoestructuracién de polimeros. Mediante un Unico pulso de nanosegundos con un laser
ultravioleta se puede imprimir en una superficie polimérica una estructura caracteristica debido a la modulacién de
la intensidad espacial de la distribucion denpa cercano creado por una microesfera de silice depositada en la
superficie de la muestra. Nuestros experimentos demuestran que esta nanoestampacion en el polimero se debe
principalmente a un fenémeno de ablacidn. Estos experimentos recalcan la uélidadcdmpos 6pticos cercanos

para la nanoestructuracion de superficies poliméricas y abren posibilidades para nuevas aplicaciones.

Superficies funcionales para aplicaciones como memorias no volatiles

Hemos explorado el uso de polimeros ferroeléctricaga pproducir memorias no volatiles con resolucion
nanoscopica. En este sentido, se han sido preparados nanoestructuras tipo nanorejillas con baja relaciéon de aspecto
ennanofilms de copolimeros de poli(fluoruro de vinilideno) y poli(trifluoroetileno)pedio de Nano Litografia de
Impresién (Nano Imprint Lithography (NIL)). Mediante el uso de estos nanogratings se puede obtener una mejora en
la densidad de escritura y lectura de informacién de alrededor de 500 “@Bitiih bit/nnf) segin revelan las
medidas de Piezorespuesta con Microscopia de Fuerza (PFM). La investigacion estructural, mediante técnicas de
difraccion de rayos X, indica que el confinamiento fisico generado por la nanoimpresiéon promueve el desarrollo de
cristales preferentemente oriados. Nuestros resultados evidencian que la nanoestructuracion en una dimensién
puede ser un procedimiento (til para mejorar el control de la polarizaciéon en peliculas delgadas de polimeros
ferroeléctricos.

Nanohilos poliméricos mediante plantillas detahina

Hemos demostrado, mediante microdifraccion de rayos X usando radiacion de sincrotrén, el caracter heterogéneo de
nanohilos unidimensionales con alta relacion de aspecto de copolimeros ferroeléctricos (@eopaio de
vinilideno-co-trifluoroetilero) y de poli(tereftalato de trimetileno) soportados por una pelicula de polimero residual.

Los nanohilos pueden ser preparados por infiliracion en membranas de aluminia (AAO) desde el fundido o de
disoluciones del polimero. La evolucion espacial de Ideretites polimorfos cristalinos de los copolimeros
ferroeléctricos indican la existencia de la fase ferroeléctrico puro en los nanohilos para las muestras infiltradas de
disolucion. Los nucleos de cristal formados en la pelicula de polimero residual juegaepel clave en la
determinacion de la formacion de un gradiente de distribucion de cristalinidad que disminuye a lo largo de las
primeras micras en los nanohilos. Estos resultados ponen de manifiesto aspectos clave para mejorar el caracter
ferroeléctrco de nanoestructuras poliméricas.

Para poli(tereftalato de trimetileno) y sus nanocompuestos con nanotubos de carbono de pared Unica(SWCNT) se
ha demostrado que mientras que la capa residual de polimero presenta caracter isotrépico, al acertaenfsse la in

pol 2mer o/ membrana se-ohor m&m | laaminnielr If aggnfydlabap&oms t e n | ¢
consecuencia de la fuerte interaccién entre el polimero y la superficie de la membrana. Dentro de los nanoporos, el
confinamiento inducauna seleccién cinética de cristales de polimero que solo permite el crecimiento de las
laminillas cristalinas con su egeparalelo al de los poros. Este efecto prevalece para los nanocompuestos.
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Tambiénmediante plantillas nanoporosas de aliimina se ha desarrollado un método para conseguir cristalizar de
manera completamente orientada @atlo de etileno (PEO), forzando la cristalizacion en el extremo de los
nanocilindros.Asi, en nanocilindros de PEOdi&metro suficientemente pequefio, la cristalizacion se inhibe. Sin
embargo, una laminilla con caracteristicas de monocristal puede generarse mediante nucleacion sobre aluminio en el
extremo del cilindro.

Para polimeros con interés en células fotovoltéeasa conseguido la preparacion de nanocilindros de diametros en

el rango entre los 20 y los 200nm. Se ha desarrollado un método de fabricatiéfablede arreglos ordenados de

poly (3 hexyl tiofeno) (P3HT) bien de nanohilos sélidos o bien de nanstubediante la seleccion de las
temperaturas de infiltracion. El rango de temperatura elegido esta relacionado con la estructura interna del fundido
polimérico y es este hecho el que selecciona el tipo de estructura generada.

Nanoesferas poliméricas

Se han preparado nanoesferas de poli(etil metacrilato) de diferentes tamafios mediante métodos de miniemulsién. Se
ha estudiado la dependencia con el tamafio de su temperatura de transicién vitrea, observandose un aumento de la
misma cuanto menor es el diamed®las esferas. Los resultados se han explicado mediantedatoque implica

que las nanoesferas contienenniimerolimitado de monémeros, lo que hace que exista una reduccién del nimero

de estados configuracionalespectalel material sin confinar.

ORDEN Y ORIENTACION MOLECULAR EN PELICULAS DELGADAS Y NANOPILARES DE
POLIMEROS CONDUCTORES

Hemos investigado peliculas delgadas y nanopilares de poebi6ZFhexadecylthiophe®-yl)thieno[3,2
b]thiophene) también conocido como PBTTT y sus mezclas ¢6iRP@enytC71-butyric acid methyl ester (C70
PCBM).

Las peliculas delgadas con distintos espesores se prepararon mediantatapyy sumorfologia se investigd
mediante AFM y su estructura interna mediante dispersion de rayos X a angulo alto con incidencia rasante
(GIWAXS). De los resultados obtenidos mediante AFM podemos concluir que las peliculas de PBTTT presentan
terrazas con alturas de ~2.2 nivdlemas los diagramas de GIWAXS presentan una serie de maximos de intensidad
(h00) de donde se puede determinar un espacigglquk esta de acuerdo con la altura de las terrazas medida por
AFM, indicando que las peliculas estan formadas por laminagmeiéoparalelas al sustrato. El orden mejora para

la muestra mas fina (40 nm) y sin embargo dicho orden se distorsiona para la mezcla PBTTT/ PCBM.

Nanopilares de los mismos sistemas se prepararon mediante la infiltracion de la disolucién en merndersatdes

de alumina (AAO). La estructura interna de los nalaogs se ha investigado mediant&rodifraccién de rayos X

usando radiacion de sincrotrén. El diagrama de difraccion de los nanopilares de PBTTT demuestra una gran
orientacién del material cgmarado con el diagrama correspondiente al film residual de PBTTT. De esta
informacion se concluye que dentro de los poros de alimina los nanopilares de PBTTT consisten en laminas
concéntricas con respecto a la pared del poro. Indicando que los gnlagess apilan también concéntricos a los
nanopilares.

(Izquierda) Imagen de Microscopia Electronica de Barrido (SEM) de los nanopilares de PBTTT fabricados con una
membrana de 40 nm de poro. Diagramas de difraccién 2D: (centro) del material fuera de tmaman{derecha)
del material confinado dentro de los poros. Los poros estan en direccion vertical.

MICROSCOPIA DE FUERZA ATOMICA (AFM)

Durante el afio 2013 se ha implementado la instalacion AFM con un sistema que permite la realizacion de medidas
eléctricas (Kelvin Probe) simultdneas a la visualizacion de estructuras nanoscoépicas. Esta opcién complementa la de
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evaluacion de las propiedadeecanicas (Modulo elastico, fuerzas de adhesion, deformacién y nanoindentacion) y
la de medicién del efecto piezoeléctrico (PFM). Las nuevas prestaciones permiten la medida de la corriente
eléctrica a travédela punta del AFM con resolucién nanomédrit.a técnica se ha probado con éxito en peliculas
delgadas de polimeros conductores.

CONTROL DEL PLASMON SUPERFICIAL EN PARTICULAS ANISOTROPAS DE ORO

En colaboracidn con el grupo del Prof. A.R. Gonzalez Elipe (Instituto de Ciencia de MaterialesldeGaMl), se

ha demostrado un método para controlar los modos del plasmoén superficial del Au. Dicho método consiste en crecer
particulas anisétropas de Au en peliculas delgadas transparentes defisitadas en fase vapor a angulo rasante
(GLAD). En ege tipo de material compuesto, dmisotropiade las nanoparticulas de Au, probada mediante la
técnica dedispersionde rayos X a angulo bajo con incidencia rasante (GISAXS), viene determinada por la
inclinacion de la estructura nanocolumnar de las pelicde Si@y produce un fuertelicroismode la muestra
evidenciado por el cambio desde un intenso color a un aspecto casi transparente dependiendo de la polarizacion de
la luz y/o de la orientacién de la muestra. La formacion en estas muestras de patdizage unlaserde
nanosegundos demuestra el potencial de este procedimiento en el campo de la encriptacién y antifalsificacion.

Grupo de BIOFISICA DE SISTEMAS MACROMOLECULARES (BIOPHYM)

SIMULACION MULTIESCALA DE FENOMENOS FiSICOS EN SISTEMAS MACROMOLECULARES

Estudios teoricos sobre catalizadores de polimerizacion

Se ha elaborado una profunda revisién, actualmente en proceso de evaluacion en la revista Organometallics, sobre la
aplicaciébn de la metodologia quimiométrica -Q3AR al andlisis dda relacién entre la estructura de los
catalizadores de centro activo Unico y su actividad en la polimerizacion de olefinas. Nuestro grupo ha sido pionero
en este tipo de aplicaciones tendentes a desarrollar nuevos sistemas catalizadores mas efeativosdde u
predictivo.

Efecto de las ramificaciones sobre el proceso de cristalizacién de alcanos ultralargos en el estado fundido

Los alcanos ultralargos lineales y ramificados con una longitud de 150 a 390 atomos de carbono son materiales
modelos para el aglio del mecanismo de plegamiento y del proceso de cristalizacion en polimeros. Se han
construido modelos compuestos de 500 cadenas lineales y simétricamente ramificadas con una ramificacion corta
(SCB) metilo y butilorespectivamentd_a eleccion de estosistemas se ha sustentado en la existencia de resultados
experimentales en la literatura que sirven como una guia de validacion de los modelos. Se han seguido los estados
iniciales del proceso de cristalizacion homogénea desde el estado liquido al estadado, obteniéndose la
evolucién de los factores de estructura y de la cristalinidad. Los analisis muestran que el aumento del tamafio de la
SCB causa un retardo de los procesos de nucleacién sidedwdos cristales producidos mas pequefios. Esto es
debido al impedimento que introducen las SCB para disponer en paralelo los segmentos de cadena que forman
estructuras lamelares. Se han descrito y caracterizado distintos mecanismos de plegamiento de lofciedtsdos

del proceso de cristalizacion amtién de la SCB.

Simulacién de las propiedades fisiguimicas de liquidos iénicos

Se han investigado las propiedades de dos liquidos i6nicos (IL) hom@iedtd][B(CN) 4] y [HMIM][B(CN) 4]
combinando técnicas experimentales y de simulacionsibaglaciones de dindmica molecular se realizaron con un
campo de fuerzas (FF) en el que la parte electrostatica del potencial se parametrizé en base al procedimiento EA
RESP usando célculos cuanticos. La validez de este FF se comprobd por comparac#toscerpgrimentales
obtenidos en este mismo trabajo. Las densidades, tensiones interfaciales y propiedades dinamicas (coeficientes de
auto difusion y viscosidades) de los ILs calculadas en la simulacién presentan una desviacion del £0.3%, <8% y
+30%, respetivamente respecto de las obtenidas experimentalmente. La influencia de la cadena alquilica en
[HMIM][B(CN) 4] se observa en la menor densidad, menores coeficientes ddifastén y mayores viscosidades
respecto a [HMIM][B(CN)], lo cual esta en perfectarrelacion con los datos experimentales.

Estudios computacionales del efecto de la ramificacion de cadena corta sobre las propiedades dindmicas de
poliolefinas

Es necesario conocer cudl es la estructura y dinAmica del estado fundido como paso lpeastdios de
cristalizacion desde el estado fundido. La validacion de los modelos en estado fundido se ha realizado por
comparacion con los resultados experimentales disponibles en nuestro grupo de investigacién. Ademas, las
simulaciones han permitidevaluar parametros muy dificiles de obtener experimentalmente, como el peso
molecular entre enmarafiamientos JM/ el tiempo de relajacion de enmarafiamientnd. (También se ha
demostrado que la cantidad de SCB afecta a las dimensiones molecuddeeslipdmica molecular de cadenas
enmarafiadas. La construccién de modelos y su posterior simulacién han ayudado a la interpretacion de los
resultados experimentales en reologia y dinafmeal obtenidos por nuestro grupo.
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MOVILIDAD, ORDEN Y NANOESTRUCTU RA EN SISTEMAS MACROMOLECULARES

Se ha llevado a cabo el estudio de las propiedades fisicas de modelos moleculares de poliolefinas y de sus mezclas,
tanto en el estado fundido como en el estado sélido, en el marco de colaboraciones con distintos grupos de
investigacién, tanto a nivel académico como industrial. El estudio de las propiedades de los modelos homogéneos ha
permitido distinguir el efecto, muy discutido en la literatura, de la influencia de SCB en la viscosidad Newtoniana.

La aplicacion de modelofisicos alimentados por resultados de simulacién por ordenador, manifiestan que la
disminucién de la viscosidad obedece mas a cuestiones ligadas a la naturaleza conformacional de las cadenas que a
factores locales. La presencia de SCB genera conformaciaeromoleculares mas compactas dando lugar a una
disminucién de la densidad de enmarafiamientos, y por tanto de la viscosidad. En cuanto al estudio de sistemas
polidispersos, hay que destacar importantes efectos emergentes, como el aumento de |atevdknesidad y

elasticidad. La aplicacion de modelos fisicos, de nuevo junto con parametros obtenidos mediante simulacion, dan
cuenta de estos efectos, asocidndolos a la presencia de colas de peso molecaltr, (#2000 kDa). Las
propiedades reoldcas de mezclas de poliolefinas han sido también objeto de estudio, ya que son especialmente
interesantes en los procesos de separacién de fases. Los estudios realizados a este respecto en colaboracién con la
empresa Dow Chemicals arrojan un efecto ded® ®n la estructura de fases de las mezclas en el fundido. La
naturaleza de esta estructura de fases es de gran importancia durante las operaciones de procesado, puesto que
afectan a las propiedades finales y a la aplicacion de estas mezclas enlafabmcacd e pel 2 cul as del g
En cuanto a las propiedades en el estado solido, se ha realizado un estudio combinado sobre la microestructura y las
propiedades mecénicas en los modelos ramificados de poliolefinas. El analisis de los resultadagientiica

variacion del médulo elastico se puede discutir en términos de la existencia de una fase amorfa rigida, ademas de la
cristalina y la fase amorfa movil. La aplicacion de modelos de acoplamiento que tienen en cuenta las tres fases
explica las propiegiles de los materiales, al menos de manera cualitativa y de acuerdo con evidencias
experimentales obtenidas mediante espectroscopia Raman y aniquilacion de positrones. Por otro lado, estudios
preliminares sobre el proceso de cristalizacion de sistemaslan@deificados en disolucién diluida mediante
calorimetria diferencial de barrido, microscopia electrénica de transmision y rayos X, ponen de manifiesto el
profundo efecto de la SCB en el habito cristalino y en el espesor del cristal laminar. Los resstadoen
consonancia con resultados previos obtenidos mediante simulacion por ordenador.

SIMULACION DE SISTEMAS MACROMOLECULARES BIOLOGICOS

Receptores de factor de crecimiento epitelial (EGFR)

Los receptores EGFR pertenecen al grupo de proteinas dbramarinvolucrado en procesos de sefializacién de
proliferacion celular, principalmente. La complejidad estructural del sistema EGFR completo incluyendo la
presencia de la membrana celular ha sido el principal motivo por el cual la estructura de diemas s$iat sido

elucidada en cada uno de sus dominios por separado. Desde el punto de vista de simulacion, sélo recientemente se
han publicado modelos de EGFR que incluyen la bicapa lipidica gracias a la utilizacion de superordenadores de
dificil acceso a logrupos de investigacion académicos. En nuestro grupo hemos desarrollado un modelo basado en
simulaci-n de din8mica molecular de figrano gruesoo0 (gue
bicapa lipidica. El uso de estos modelos permdatamplar sistemas mas complejos y llegar a tiempos de
simulacién mayores empleando consumos razonables de recursos de computacion. Esto ha permitido incluir la
interaccién del ErbB2 con el anticuerpo monoclonal Trastuzumab, que es usado clinicamemtatamiehto de

cancer de mama metastatico y cuyo mecanismo no se conoce en profundidad. Los modelos obtenidos reproducen
muy satisfactoriamente tanto los resultados de simulacion a escala atomistica conestrlosurales
experimentalmente elucidados. Como valor afiadido, los modelos de grano grueso permiten proponer un mecanismo
molecular para la accién del anticuerpo que concuerda con las observaciones experimentales.

Mecanismo de poracion en la membrana bacteriana d&bfido antimicrobiano Bacteriocina A28

Los péptidos antimicrobianos se estan postulando como una alternativa eficaz a los farmacos antibiéticos en el
tratamiento de enfermedades infecciosas de origen bacteriano. La membrana bacteriana es el ohigtv® de d
péptidos en contraste con las proteinas especificas asociadas al metabolismo bacteriano que son la diana usual de los
antibioticos. Uno de dichos péptidos es la bacteriocinsd@Jpequefa proteina ciclica que muestra un amplio
espectro antimicrobiancontra bacterias Grapositivas y Grafnegativas. Los estudios estructurales realizados
mediante RMN y Rayos X sugieren un mecanismo de actuacion que supone una transicion de una forma estable en
disolucién acuosa a otra estable en la memblipfdica. Con objeto de interpretar los resultados experimentales
hemos realizado una serie de simulaciones de din8mica
muestrear mas eficazmente el sistema analizado. Los resultados predicen la formacidmtaketgies de poros,
selectivamente en las membranas bacterianas que dan como resultado la destruccion de las mismas.
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BIOFISICA: ESTRUCTURA TRIDIMENSIONAL E HIDRODINAMICA DE PROTEINAS Y
COMPLEJOS BIOMACROMOLECULARES

El estudio de la estructura y piegades de macromoléculas biolégicas como las proteinas y otros complejos
macromoleculares permite obtener informacion sobre su funcién en su contexto biolégico. Con este fin, se estan
estudiando sistemas de diferente indole: (i) receptores del facteeaimiento EGFR o ErbB, (ii) complejos de la
céapsida virica del HIV (proteinas gp); (iii) capsidas virales sintéticas (Virus Like Particles, VLPSs); y (iv) reflectina y
sus mutantes. Estos estudios se han realizado en colaboracion con grupos nacioraiezsngep de Quimica

Fisica Biologica en el IQFR/CSIC) e internacionales (Sino Biological Ltd., Beijing). Gracias a ellos estamos
aportando informacion sobre la capacidad deng&n complejos con anticuerpos utilizados en el tratamiento del
cancer como el festuzumab (en el caso de las proteinas EGFR), sobre la flexibilidad de los complejos (en el caso
de las glicoproteinas de la membrana del HIV), sobre los procesos de maduracion de las VLPs utilizadas por
ejemplo como vehiculos en terapias génicas, y smplocesos de autoensamblaje para la constitucién de redes
complejas (en el caso de los mutantes de reflectina).

MICROSCOPIA ELECTRONICA DE TRANSMISION en BIOPHYM

La instalacién de microscopia electrénica de transmision del BIOPHYM ha sido utilizzetician de diversos

grupos del IQFR, ICTP e IEM del CSIC. Se han estudiado las caracteristicas estructurales y morfolégicas de
nanoparticulas y materiales poliméricos o materiales compuestos de ambos. Las muestras se estudiaron bien como
particulas indepedientes o como secciones ulfiigas. Algunos de los sistemas estudiados son: nanoparticulas de
platino, pl at a, or o, oxido met8lico y fAquantum dot s
recubierta de oro, plata, silice; secciones ultesf de matrices poliméricas reforzadas con cargas como, por
ejemplo, nanoparticulas de carbono, titanio, nanoarcillas, nanotubos de carbono, grafeno, etc; y micelas y vesiculas
poliméricas. En la mayoria de los casos se pretende conocer la nanoestleidaggarticulas o la dispersiéon y
organizacién de las nanocargas en matrices poliméricas.
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2B.1 THEORETICAL PHYSICS AND CHEMISTRY DEPARTMENT

RESEARCH LINES:

Gravitation and Cosmology.

Condensed Matter Theory.

TheoreticaNuclear Physics: Structure anghctions.

Atomic and Molecular Physics at ultlew temperatures.

Theoretical PhysicaChemistry applied to Astrophysics and to the characterization of nésviais.
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RESEARCH SUBLINES:

Loop Quantum Gravity and Cosmology.

Classical and Quantum General Relativity.

Black hole analogs in condensed matter.

Strongly correlated and mesoscopic systems.

Electroweak processes in nuclei

Nuclear Structure from selfconsistent correlated mean field approach.
Threebody techniques in Nuclear Physics.

Reactions of relevance in Nuclear Astrophysics.

Atoms and molecules in the quantwldgenerate regime or in optical lattices.
Quantum simulation and quantum metrology.

Inelastic norreactive collisions at low temperatures.

Theoretical spectroscopy of molecular species relevant for astrophysics and atmosphere.
Van der Wallls interaction in ZIFs.
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EMPLOYED TECHNIQUES:

Theoretical and mathematical physics.
Computational méinds
Selfconsistent mean field calculation techniques.

Numerical methods to solve the Faddeev equations in coordinate space.

Hyperspherical Adiabatic Expansion Method.

Renormalization group.

Monte Carlo simulations of quantum field theories.

Numericalresolution of the gap equation including the formation of bounded pairs (molecules).
Quantum Optics techniques for the resolution of the optical Bloch equations.

Coherent quantum control methods.

Hierarquical mean fields.

Exactly solvable quantum models.

Highly correlated ab initio calculations.
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RESEARCH ACTIVITY:
THEORETICAL NUCLEAR PHYSICS

Nuclear decay properties in stellar scenarios

We have continued the study of the nuclear decay properties in nuclei of special interest in astrophysics. In this
work we have focused on somedpell nuclei, which are the main constituents of the stellar core in the late
stages of the stellar evolution. In particular, it is a well established feature that the electron capture (EC) process
is a fundamental mechanisim understand the nucleosynthesis of heavy elements and teagemova stellar
structure eventually driving a gravitational collapse of the core (supernova type II) or a thermonuclear runaway
(supernova type la) in binary systems. The EC process ésndeed by the spiisospin Gamowfeller (GT)

nuclear response as well as by the phase space available corresponding to the capture of degenerate electrons in
the stellar plasma. While for unstable nuclei this information is mainly extracted from beya,dedhe case of

stable or close to stability nuclei, the GT strength is obtained from ckaol@nge reactions at intermediate
incident energies and forward angles. Under these conditions the cross section becomes proportional to the GT
matrix elementvithout the energy limitations that characterize beta decays.
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In this work we have studied these decay properties within a deformed peatton quasiparticle randem

phase approximation (QRPA) built on top of a selfconsistent Hafimek mean field olained with Skyrme

(SLy4) forces and pairing correlations. First, we study the energy distribution of the GT strength in QRPA and
compare our results to both experimental information extracted from (n,p) charge exchange reactions or their
associated high selution (3He,t) and (d,2He) reactions, and to sbéthe art Shell Model calculations. Our
description of the GT distributions shows a quality comparable to the Shell Model and agrees very reasonably
with experiment. Once the ability of our theoretié@malism to account for the decay properties offiell

nuclei has been demonstrated, we study the EC rates as a function of densities and temperatures reached in the
stellar scenarios. We find that EC rates at low densities and temperatures are siéwe serthe lowlying GT

strength distributions. On the other hand, at higher densities and temperatures EC rates are more sensitive to the
global behavior of the GT strength distribution.

Continuum three-body wave functions: Resonances, decay modes ane@ctions.

Generally speaking, our main goal is to contribute to the development of the different techniques that permit to
investigate thredody systems, and to exploit them to study the structure and properties of light nuclei. A proper
treatment of th long distance behavior of the thieedy wave function is essential to understand how the
resonances of systems lik& or °Be do actually decay. Another important topic under investigation is the low
energy nuclear reactions involving these nucleiifportant group of them are the radiative capture processes,
which play a very important role in the stellar nucleosynthesis processes, in particular, in bridging the waiting
points. We also investigate pure nuclear reactions, in particular the onepaondieg to a twebody projectile

hitting a target. We exploit the particularities of the adiabatic potentials to distinguish in a clean way between the
different channels (elastic, inelastic or rearrangement).

More specifically, during the last months omork has been focused in two main issues: The first one concerns

the triplealpha process and its reaction rate at very low temperatures. The fact that at such low temperatures the
energies involved are far below the loweSté&sonance ifiBe implies thaa sequential description through that
particular twebody resonance is not obvious. In fact we have found that a direct capture description of the
process, without populating any intermediate-tvaaly state, could increase the reaction rate by up tdétoof
magnitude for a temperature of 1GK. We have also studied bremsstrahlung cross sections, which is an
essential issue to be understood in order to extend the same kind of analysis to the same gamma emission
processes in a thredpha system. Theesond main topic refers to the description of 1+2 reactions by use of the
recently derived two integral relations. We have found the method to be very successful in order to describe
processes below the twimmdy breakup threshold, not only for elastic m®ses, but also for inelastic and transfer
reactions. Application of the same method for energies above the breakup threshold is the obvious next step.
This has been achieved very recently, and in particular it has been applied to investigate deetdamm
collisions as well as reactions involving thféte atoms at very low teperatures, of the order of thi.

MESOSCOPIC AND STRONGLY CORRELATED SYSTEMS

Quantum transport

We analyze the transmission phase through quantum dots in the Coulomb blaikeglenm AharonoxBohm
interferometric experiments a transition in the behavior of the transmissise petween a mesoscopic regime

where phase slips appear randomly in between resonances and a universaltegirtbere are phase slips in
between evercouple of consecutive resonances. This transition appears as a function of the number of electrons
in the quantum dot. We have calculated the conductance and the transmission phase using the embedding
method in combination with Density Matrix Renormatina Group algorithm. We studied different models for

the quantum dot with varying values of the interaction strength and coupling to the contacts. The electronic
interaction increases systematically the phase slips. However, we believe that the asualorethis increase

is a kind of collectivization of the resonances with different consequences as that observed in the experiments.
The results suggest that quantum chaotic correlations between consecutive wave functions are the most probable
cause oflie appearance of the universal regime in the transmission phase.

We study the decay of wavepackets inside chaotic and regular lattice billiards (see Fig. 1). Even if the spectral
properties of the billiards are very different between the regular anchttadic case, their decay properties are
similar. In both cases they are dominated by states in the middle of the bad. Once the billiard is opened, these
states are separated into the ones that couple very well to the outside and those that do natcdeeal ("
states"). The former ones are responsible for the exponential decay at short times while the latter ones are
responsible for the long time behavior in which part of the wave packet never leaves the billiard. These states
have interesting potentighpplications in quantum transport for different systems. We presented diverse
applications in experiments with photonic waveguides, cold atoms, and superconducting circuits.
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Fig. 1. (Left) Number of particles than remain trapped as a function of time for a billiard with rectangular shape
(black squares) and a stadium (red dq¢iRight) Example of a "scarred" state in the stadium.

Electronic and elastic properties of graphene

During 2013we have investigated the elastic and electronic properties of graphene, paying attention-thodgany
effects that can significantly modify the leswmergy dispersion of phonons as well as electron quasiparticles. In this
respect, we have studied the infhge of the electronic degrees of freedom in the renormalization of the acoustic
branch of oubf-plane phonons (flexural phonons), and the consequent development of an instability in the phonon
dispersion at long wavelengths. Furthermore, we have canieginoextensive numerical analysis of the interacting
electron system to establish the dynamical generation of a gap in the spectrum, discerning between the conventional
exciton condensation and the alternative development of a mass breaking parityearelensal invariance (so

called Haldane mass).

In the problem of the phonon renormalization, we have completed a previous analysis of the role played by the
electronphonon interaction, making this time a full setfnsistent formulation of the mapdy problem for the

flexural phonons. Thus, the Schwing@yson equations for that system have been solved adopting -tedlest
self-consistent screening approximation. In this scheme, the interaction propagator is dressed byhelect®n

well as phonorexcitations, while the interaction is applied in turn to recompute the renormalization of the phonon
dispersion by selénergy corrections. We have shown that an iterative resolution of the equations is in general
possible, working with a discretization afiomentum as well as frequency variables that has the feasibility of
incorporating finitetemperature effects. The results obtained for the renormalization of the flexural phonons have
unveiled the existence of three different regimes, depending on émgtstrof the electrophonon interaction. The
phonon dispersion undergoes in general a downward renormalization from the coupling to the electronic degrees of
freedom but, for not too large interaction strength, the phonon system can be still charabteszszst of regular
parameters. Above certain value of the elecpbanon coupling, however, the selinsistent equations can be only
solved in terms of a phonon selfiergy that becomes complex, pointing at the instability of the flexural phonon
modes.Finally, for a higher value of the coupling, we have seen that the system reaches a critical point beyond
which the bending rigidity gets formally negative values, reflecting an even stronger instability of théadsiny
theory. By computing the relevargsponse functions for the phonon system, we have been able to characterize on
physical grounds the last two phases. Thus, we have seen that the regime with complerggl€orresponds to

the decay of phonons into excitations with hybrid eleepbanm character, that result from the strong coupling
between the two types of degrees of freedom. Moreover, we have also shown that the critical point with vanishing
bending rigidity corresponds to the divergence of the correlations of the curvature fieéd riretallic membrane.

This has been interpreted in turn as the signature of the condensation of that operator, opening the way to explain the
phenomenology of the ripples formed spontaneously indtaeding graphene samples.

Regarding the study of mgibody effects in the electronic sector, we have undertaken the numerical investigation
of the system of Dirac quasiparticles characteristic of graphene, interacting with the scalar part of the
electromagnetic potential. In this task, we have appliedtiedajauge theory approach to the problem, taking a
cubic grid to represent the spagme variables and adopting a formulation of staggered fermions as a most efficient
way to carry out the numerical simulations of the system. This choice has provempddibelarly convenient to
preserve the chiral symmetry as well as the parity andrawersal invariance of the original theory, establishing an
ideal starting point to investigate the dynamical breakdown of these symmetries from the effect of thebCoulo
interaction. For that purpose, we have performed extensive Monte Carlo simulations in the lattice formulation,
aimed mainly to determine the susceptibilities for the order parameters signaling the opening of a gap in the
spectrum. The numerical resuttave shown in particular the different character of the dynamical breakdown of
chiral symmetry compared to that of parity. Thus, the susceptibility characterizing the former has shown to be
positive, while that for the latter has displayed the oppositetgfgjcal of a diamagnetic response. In either case, the
behavior as a function of coupling constant has been found to correspond to aitkddterlless transition, i.e.
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showing an inflection point instead of a peak in the susceptibility. A large nwhitnte Carlo sweeps (up to half

a million) for a number of different independent runs (up to 36 for the larger lattices) have been made in order to
achieve a precise determination of the position of the inflection points. Moreover, simulations havartiedout

for different lattice sizes, ranging froni & o 3, ih 6rder to make a finitsize analysis of the susceptibilities. This

has allowed to reach a relatively precise estimate of the critical point corresponding to chiral symmetry breaking,
relying on numerical results that follow reasonably well the hypothesis of-fisiéescaling. The simulation of the
susceptibility signaling the breakdown of parity has been affected by much larger fluctuations in the critical regime,
demanding then a muchrber statistics for the precise determination of the critical point. The results available at
present allow anyhow to confirm that the critical coupling for that latter pattern of symmetry breaking should be the
lowest, marking therefore the dominancetlud phase with condensation of the Haldane mass over the phase with
conventional exciton condensation. The actual estimates of the critical couplings are found to be in any case below
the maximum value of the nominal coupling of the interaction in-$tagling samples of graphene, leaving still

open the possibility of observing the gapped phase under suitable conditions where such a raxipfingican

be approached.

ATOMIC AND MOLECULAR PHYSICS AT ULTRA -LOW TEMPERATURES

Atoms and molecules in the quantm degenerate regime or in optical lattices

Quantum transport

We analyzed the formation of ultcld molecules using magneticatiynable Feshbach resonances in a fermionic
system. We developed a mefigld formalism incorporating pairing interactions a@idoper pairs as the precursors
of molecules on the BCS side of the resonance, and applied it to the casaev# molecule formation. We showed
the relevance of various experimental parameters (density, temperature, initial magnetic field and -fir@ighetic
sweep rate) to determine the number of molecules formed.

Quantum simulation and quantum metrology

We proposed a scheme to implement a quantum simulator of the Dirac equation in 2+1 dimensions using fermionic
atoms trapped in an optical lattice. Thimgedure is more flexible than previous proposals, and moreover it allows

us to analyze the link between lattice deformations and the appearance of effective gauge fields. In the field of
gquantum metrology, we proposed an interferometric method (4pwike quantum interferometry") to measure

small phase variations in a train of laser pulses relying on one or more trapped inos as quantum probes. As a relevant
example, we applied the protocol to measure the caneelope phase variation in a frequencynbo We also

studied a model system composed of a trapped ion and a polar molecule, and analyzed the prospects of using the ion
as a probe of the electric dipole moment of the molecule.

Hierarchical mean field theory

We have extended the Hierarchical Mddald Theory (HMFT), initially proposed for quantum magnetism, to the
study o bosonic systems in optical lattices. We introduce a canonical mapping between the original bosons a set of
composite bosons comprising cluster configurations of the lattice.mdgiping preserves the matrix elements of

the physical operators if a class of haade boson constraint is imposed.

In a first application of the method we treat a Bbldbard model in a square lattice mapping it to composite
boson of 2x2 plaquette$Ve study the the resulting composite boson Hamiltonian within a generalized Hartree
Bogoliubov approximation giving rise to the mean field theory of composite bosons (CBMFT). In this
approximation the phase diagram reproduces accurately the quantur@tlateesults for the transition between a

Mott insulator and a superfluid. The present formalism could also describe the low energy collective modes. In
particular, we study the degenerate particle and hole excitations along symmetric a line ofldensitg Mott

phase going to zero energy at the critical point of the transition to the superfluid. From this point on, one of the
modes gives rise to the Goldstone mode at zero energy and the other one to the Higgs boson with increasing energy
as we go deply into de superfluid. The behavior of the Higgs boson has been recently measures in a two
dimensional lattice (Nature 487, 455 (2012)). Our theoretical description of these modes fits nicely the experimental
points as it can be seen in Fig. 2. (PiRsv. Lett. 111 (2013) 045701).

The CBMFT can be easily extended to more general lattice boson with long range interactions or synthetic gauge

fields where other fAstate of the artodé many body treatr
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Figure 2: Degenerate particle (p) y hole (h) modes along the symmetfrilmpghe Mott phase, and the Higgs and
Goldstone modes in the superfluid phase. Experimental results from M&8#i#55 (2012).

GRAVITATION AND COSMOLOGY

During 2013 we have continueair study of inhomogeneous cosmologies within the framework of Loop Quantum
Cosmology, paying special attention to the treatment of cosmological perturbations around homogenous and
isotropic universes like the one in which we live, at a first approximaMore specifically, we have presented a
complete quantization of an approximately homogeneous and isotropic universe with small scalar perturbations in
the case in which the matter content is a minimally coupled scalar field and the spatial secflaharstecompact.

The quantization has been carried out along the lines that were put forward by our group in previous works for
spherical topology. We have truncated the action of the system at second order in perturbations, and fixed the local
gauge fredom at the classical level, although we have discussed different gauges and shown that they lead to
equivalent conclusions. Moreover, we have considered also descriptions in terms eihgatigat quantities. The
reduced system obtained in this way hasrbproven to admit a symplectic structure, and its dynamical evolution is
dictated by a Hamiltonian constraint. Then, we have proceeded to quantize the background geometry with loop
techniques, while a Fock representation has been adopted for the inneitiegeThe latter has been selected by
uniqueness criteria proposed by our group in the context of quantum field theory in curved spacetimes. These
criteria determine also a specific scaling of the perturbations. In our hybrid quantization, combipiagdoBock
methods, we have promoted the Hamiltonian constraint to an operator on the kinematical Hilbert space. Then, if the
zero mode of the scalar field is interpreted as a relational time, a suitable ansatz for the dependence of the physical
states orthe loop degrees of freedom leads to a quantum wave equation for the evolution of the perturbations.
Alternatively, the solutions to the quantum constraint can be characterized by their initial data on a minimum
volume section. The physical implicationstbfs model are being addressed at present, in order to check whether
they are compatible with cosmological observations.

An important point in our hybrid quantization is the possibility of selecting a unique Fock representation for the
perturbation fiedls by adhering to certain criteria that our group introduced in recent years. These criteria consist in
the requirements of (i) invariance of the vacuum under the spatial symmetries of the field equations and (ii) unitary
implementability of the dynamics ithe quantum theory. In the case of cosmological perturbations, the fields that
describe the inhomogeneities go through an inflationary period that can be understood as the propagation in a de
Sitter background. With this motivation, we have proven thatler the standard conformal scaling used in
cosmology, a massless field in de Sitter spacetime admits anrirWédlant Fock quantization such that time
evolution is indeed unitarily implemented, and that this quantization is essentially unique. Thislispsaves
previous claims in the literature. We have also discussed the relationship between this privileged quantization with
unitary dynamics and the family of O¢jvariant Hadamard states given by Allen and Folacci, as well as with the
BunchDaviesvacuum, standard in inflationary cosmology.

Moreover, we have demonstrated the robustness of our criteria for the selection of a unique Fock quantization of
scalar fields of KleirGordon type in nonstationary scenarios with compact spatial sectiontomng also for
different field descriptions that are related by means of certain nonlocal linear canonical transformations that depend
on time. More specifically, we have considered transformations that do not mix eigenmodes of the Balplace
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operdor, which are supposed to be dynamically decoupled. Canonical transformations of this kind are found in the
study of scalar perturbations in inflationary cosmologies, relating for instance the physical degrees of freedom of
these perturbations after gaufiging with gauge invariants. Hence, our results have direct implications for our
hybrid quantization of scalar perturbations in Loop Quantum Cosmology. We have characterized all possible
transformations of the considered type and shown that, indepgndétitie initial field description, our criteria of
spatial symmetry invariance and unitary dynamics lead indeed to a unique Fock quantization, modulo unitary
transformations which do not affect the physical predictions.

Another issue that we have anagzin detail in the context of Loop Quantum Cosmology is the resolution of
singularities. Let us recall that one of the most remarkable phenomena in Loop Quantum Cosmology is that, at least
for homogeneous cosmological models, the Big Bang is replaced \Bitth Bounce that connects our universe with

a previous branch without passing through a cosmological singularity. For the first time in the literature, we have
studied the existence of singularities in Loop Quantum Cosmology including inhomogeneiterseaked that the
behavior obtained in the purely homogeneous setting continues to be valid. We have focused our attention on
Gowdy cosmologies with linearly polarized gravitational waves and used effective dynamics to carry out the
analysis. For the cordgred cosmological model, we have proven that all potential cosmological singularities are
avoided, generalizing the results about resolution of singularities to this scenario with inhomogeneities. We have
also demonstrated that, if a bounce in the (homoge background) volume occurs, the inhomogeneities increase
the value of this volume at the bounce.

In addition, we have identified a signature of quantum gravitational effects that survives from the early universe to
the current era: Fluctuations ofaputum fields as seen by comoving observers are significantly influenced by the
history of the early universe. The existence (or not) of a quantum bounce leaves a trace in the background quantum
noise that is not damped and would be -neqligible even nowgays. We have estimated an upper bound to the
typical energy and length scales where quantum effects are relevant. We have also presented the graviton self
coupling problem in detail and explicitly solved the infiniterations scheme associated with thus
complementing previous results in the literat concerning the recovery of General&ivity within this setup. We

have concluded that, as long as one requires the (deformed) preservation of gauge invariance, one naverally rec

the structureof General Rlativity, but in a version explicitly showing an underlying Minkowski spacetime, in the
spirit o fbadkgrosirel bihetric thdory.t

During this last year, on the other hand, we have developed also lines of investigation in quantamonzaidus
geometry. Gianluca Calcagni has dedicated the whole 2013 in consolidating a class of models of multiscale
spacetime where the geometry of the universe shows the typical properties of multifractals. The goals have been 1)
to develop a seilfonsisent theory which could explain analytically certain universal features of spacetime which
appear in many independent models of quantum gravity, 2) to develop its phenomenology, especially in classical
and quantum field theory and in cosmology, and 3)$bite experimental viability. Goals 1) and 2) have been fully

met and we have greatly clarified the fundamental structure of these geometries, their properties in the presence of
metric curvature and their cosmological consequences for the very eargragnand the cosmological constant,

while 3) is still in progress. In parallel, Calcagni has worked on the cosmology of braneworld and honcommutative
scenarios as well as on anomalous geometries and the calculation of their spectral dimension in pesmciseap
including string theory, asymptotic safety, black holes, loop quantum gravity, and areuqenalizable theory of
quantum gravity proposed by L. Modesto and others, where cosmological bouncing solutions were found.

Regardingthe study of genetaaspects of quantum field theory, we have devoted special attention to the
Hamiltonian formalism for theories defined in bounded spatial regions. The main importance of these models in the
context of quantum gravity lies in the fact that the usual tregtmiethe black holes in loop quantum gravity is
carried out by introducing isolated horizons, a type of internal sfyi@ee boundary where natural boundary
conditions--that give rise to a quaical horizon- are imposed. The main problem encounteredmthealing with

these systems is the interpretation of these boundary conditions, in particular finding out whether they are
constraints in the usual sense and their type (first or second class). This is crucial in order to determine how they
must be dealivith when gquantizing.

From a technical point of view the presence of boundaries forces us to use mathematical schemes more elaborate
than the ones that are formally obtained by generalizing the traditional Dirac method employed in the study of
singular lagrangian systems. The appropriate framework to study such systems in the presence of boundaries is
provided by the geometric methods developed for this purpose by Gotay, Nester and Hinds. These authors
developed a precise geometric scheme (which, in #yécplar case of field theories, is based on the use of
differential manifolds modeled upon infinite dimensional Banach spaces) that is perfectly suited to the kind of
problem that interests us. Notice that, from a technical point of view, working Mititendimensional manifolds

requires the use of functional analytic methods that introduce significant mathematical difficulties in the formalism.
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During the year 2013 we have started an ambitious program to work on this issue that has resultsdriplé¢te

and systematic study of scalar field theories subject to different sets of boundary conditions Dirichlet and Robin
type) and Maxwell fields (with perfect conductor and Neumann boundary conditions) . Our work has given rise to a
publication in Clasical and Quantum Gravity (in collaboration with Jorge Pt Eduardo Sanchez Villasefior

that has appeared in January 2014. At the present moment we are extending our results to interacting theories (scalar
fields and YangMills) and other models #t are expected to have physical degrees of freedom associated with
boundaries (MaxweH Chern-Simons on 2 +1 dimensions) .

Within the context of Loop Quantum Gravity and Loop Quantuasriblogy it is important to understand the
physical consequences thie introduction of notseparable Hilbert spaces. Several models have been considered in
the literature in this respect. Among them one of the most popular ones is the polymeric harmonic oscillator, for
which the Hamiltonian has been studied by severdlaasit During last year we have studied the spectrum of this
type of Hamiltonians in a precise mathematical sense. The most important result that we have obtained was to
determine that the generic polymeric spectrum Hamiltonian consists of bands (aslsh stdwever, at variance

with these, the spectrum is a pure point one (and therefore consists of actual eigen@luessults have led to a
publi-cation in Classical and Quantum Gravity (in collaboration with Jorge Prieto and Eduardo Sancheidv)llas

At the present moment we are exploring the implications of these resulpgrticular in the context ofdop

Quantum ©@smology. We are currently proposing alternatives to the use edeymarable Hilbert spaces.

Finally, we have devoted considbla effort to the study of combinatorial problems using the generating function
methods that we have developed to study black hole entropy in loop quantum gravity. Our work has focused on the
comprehensive study of an important class of generalized liranrences defining important families of
combinatorial numbers (which include Euler, Stirling, Ward, Lah numbers among many others). We have written
two works on this subject (in partnership with Jesus Salas and Eduardo Sanchez Villasefior of thdl Carlos |
University of Madrid).

THEORETICAL PHYSICAL -CHEMISTRY APPLIED TO ASTROPHYSICS AND TO THE
CHARACTERIZATION OF NEW MATERIALS

The research group employs highly correlated ab initio methods to characterize molecular species and chemical
processes of astphysical interest, as well as, to describe new materials with application t@capfire ands
storage.

During the year 2013, we have performer studies of molecular systems of astrophysical interest within three sub
lines of research: molecular spectroscopy of -rigid prebiotic molecules, structural and spectroscopic
characterization of sennigid speciesand determination of properties in Amactive inelastic collisions at very low
temperatures. Always we use as a basic tool,-keéghl ab initio methods to determine molecular structures and
potential energy surfaces. Based on these tools and usingodas ENEDIM and FIFESPEC, rovibrational
spectroscopic properties are predicted. With clomgpling molecular dynamics calculations collisional properties

are determined from VaderWalls surfaces. All systems are of interest for the study of the chiepnayzerties of
circumstellar and interstellar gas phase regions and planetary atmospheres.

Since 2004, we have made very detailed and comprehensive studies aimed to the characterization of carbon chains
of astrophysical importance gradually increasthg complexity of the systems. These chains are considered
relevant isolated species and intermediates of formation processes of large molecules such as PAHs and Fullerenes.
Very accurate methods have been used to characterize small chains. Initiallydied pure chains type,@ith a

reduced number of atoms (4, 5) which have no permanent dipole moment and are likely to be detected with infrared
technigues. In the far infrared region, they can be seen through their bending modes. During 2013, wedthve car

out an exhaustive study of the neutral, anionic and cationic forms iof @@llaboration with researchers from the
University of King Saud of Ryad. We have also studied the processes of formation of aniong<iyp&X& N, H)

recently detected inircumstellar regions. These species of low stability have permanent dipole moment and
therefore are observable through radio astronomy. Taking into account the evolution of the electronic states of low
energy throughout the processes of formation and wi#&in, we have proposed a general rule that predicts the
detectability of anions in astrophysical sources. For all the studied carbon chains, we have characterized structures
and potential surfaces for the first electronic states, as well as rovibratiopairties including anharmonic effects.

We predicted possible channels of isomerization, conical intersections and rovibronic effects.
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The new radioastronomical observatories will allow the detection of nhew molecules and new isotopic varieties if
their rotational spectra in the millimeter and sulflimeter regions are recorded and analyzed at the laboratory
level. Highly correlated ab initio calculations allow determine molecular structures, as well as to obtain initial sets of
spectroscopic pararegs that can facilitate the assignments of these spectra. Special interest show the calculation
aimed to the spectroscopic characterization ofmgid prebiotic species that present vibrational levels likely to be
populated at very low temperatures. $@are suitable of been detected in vibrational excited states in star formation
areas. This year 2013, special attention has been paid to the monosubstituted isotopic varieties of dimethyl ether and
propane. Propane is a basic to understand the chemfsTiiyan's atmosphere. Dimethyl ether is a very abundant
interstellar molecule. We have also initiated studies of organic species that contain sulfur atoms such as thioetanol or
dimethyl sulfide.

Finally, within the environment of Marie Curie FHEAPZEOaction, we are conducting studies of the interaction of
CO, and water with imidazoles. The aim is to predict the ability of materials type ZIF (Zeolitic Imidazolate
Frameworks) for the caption and storage of atmospheric species. Molecular calculateasti@amt potentials and
structures) take advantage in future studies of simulation of solids.

2B.2 NUCLEAR, VIBRATIONAL AND DISORDERED MEDIA
SPECTROSCOPYDEPARTMENT

RESEARCH LINES:

U Experimental Nuclear Physics.

Study of excited states and nucleasonances.

Nuclear Structure studied in reactions with stable and exotic nuclei at low, medium and relativistic
energies.

Computing simulations using R3BRoot for nuclear physics experiments.
Systems devoid of lontange order.

Advanced instrumentation.

Surface Spectroscopies.

Optics & Photonics.

Surface Plasmon Photonics and Metamaterials.

Biospectroscopy.

ChemicaiPhysics of Deposition and Ablation Processes.

Biological applications of vibrational spectroscopy.

[t e
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RESEARCH SUBLINES:

1 Experimental studiesf light nuclei close to and beyond the driplines.
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Beta decay studies of dripline nuclei.

Study of the nuclear break up mechanism by multiparticle detection.

R&D for FAIR (Facility for Antiprotons and lon Research).

Study of the structure and dynamics afdnuclei.

Direct nuclear reactions.

Magnetic moment measurements in exotic nuclei using radioactive ion beams.
Nuclear Instrumentation.

Computing tools in Experimental Nuclear (R3BRoot).

Data Analysis tools.

Nuclear Physics experiments for FAIR.

Physicalbehavior at nanscales.

Microscopic structure and dynamic of disordered condensed matter.
Advanced instrumentation development for neutron sources.

Laser Induced Breakdown Spectroscopy (LIBS).

Surfaceenhanced (SEVS) on metal nanostructures.

Vibrational Spectroscopy applied to Cultural Heritage.

SEVS applied to pollutant detection.

Applications of SERS to biology: drug/biomolecule interaction.

Plasmonics in metal nanostructures.

Optical Metamaterials.

Semiconductor Nanowire Photonics.

Plasmon resonances metal nanostructures (Nanoantennae): Raman and Fluorescence.
Metamaterials in the optical range.

Infrared Laser Induced Ablation Plasmas.

Laser Induced Breakdown Spectroscopy in Laser Induced Plasmas.

Detection of infrared and Raman spectroscopic markardiagnosis of neurodegenerative and neoplasic
diseases.

Molecular structure of proteins and lipids in functional food.

EMPLOYED TECHNIQUES:

OO0 0000000000000 O0ODO0OO0OODO0OO0ODOO0OO0OO0OOoO

Beta decay studies at ISOL facilities, ISOLDE and REXLDE@CERN.
Reaction studies at low energy at the 5idtelerator CMAM@UAM.
Reaction studies at relativistic energies, the R3B experiment at GSI.
GEANT4 Monte Carlo simulation of experimental-sgtand detectors.
Electronic and mechanical design of experimentalpet

Mathematics and computing methods.

Analysis of experiments in experimental nuclear physics.

Numerical simulation.

Computational methods.

Neutron Scattering.

Calorimetric techniques.

Absorption techniques.

IR Spectroscopy (Normal, FTIR, micro IR and SEIR).

Visible-UV Spectroscopy.

IR andRaman Spectroscopy of two dimensional correlations by H/D isotopic exchange.
Fluorescence Spectroscopy.

Transmission and Scanning Electron Microscopy (TEM, SEM).
Theoretical Physicqlassical Electrodynamics) andmerical @lculations.
TheoreticalPhysics: Classical Electrodynamics.

InfraredSpectroscopy (FTIR).

Laser Induced Breakdown Spectroscopy (LIBS).

Raman Spectroscopy (FT, mieRaman, Raman mapping, Raman imaging).
Optical Emission Spectroscopy (OES).

Laser Induced Fluorescence (LIF).

LaserPhysical Deposition (LPD).

Multivariate statistical analysis.
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RESEARCH ACTIVITY:

CHARACTERIZATION OF NUCLEAR STATES AND RELEVANT REACTIONS IN STELLAR
NUCLEO-SYNTHESIS PROCESSES

DETERMINATION OF THE CROSS SECTION FOR THE REACTION “He(*He,g'Be
(Project FPA200907387, JAE-predoc. M. Carmondsallardo))

One of our goals is to measure the cross section dH&EHe g)’'Be nuclear reaction. The astrophysical relevance
of this reaction is twdold. On one hand it plays a determining role in the prediction of the solar neutrino flux.
Among all nuclear inputs parameters of the Standard Solar Model, the cross sectiorreddtiis is the major
source of uncertainty. On the other hand this reaction is important in tHeaBig nucleosynthesis. Specifically, it

is determining to resolve the abundance of the primoftiah the universe.

We have studied the cross sectafrthis reaction at medium energies using two different experimental techniques.
The first experiment was performed at the Centro de Microanalisis de Materiales (CMAM) in Madrid with the
Activation Techniquewhere the’Be recoils were deposited in coppeatchers. The reaction cross section is
estimated subsequently by detecting the delayedrom the ions in the catcher (M. Carme@allardo et al. PRC

86, 032801(R) (2012)). The results resolve the discrepancies between the previous measurements @adecorrob
the first abinitio calculations by T. Neff (T. Neff, Phys. Rev. Lett. 106, 042502 (2011)).

In the second experiment we, in collaboration with Univ. of York and TRIUMF, use@Bt®irect Detection
Techniqueln this case, the cross section isaitied from the direct counting of thBe recoils. The experiment was
carried out using the DRAGON spectrometer at TRIUMF. DRAGON is a mass separator with magnetic and electric
dipoles that allows separating the recoils of inter@) from the unreactebeam fHe) before being detected in a
Double Sided Sstrip Detector (DSSD) placed at the focal plane of the separator.

Additionally, some measurements were required to be performed in order to extract the overall cross section. Firstly,
due to the sepator is set to detect just one charge stat®efrecoil, the charge state distribution of Be ions through
the®He gas target had to be studied. Secondly, the gas target density profile had to be determined experimentally by
using the®He(*?C,pg)™“N resonance reaction. Finally, the recoil angular distribution is higher than the geometrical
acceptance of the separator. Therefore, the transmission of the recoils throughout DRAGON was studied by
reproducing the experimental conditions with the GEANDRAGON simulation code. These experimental
measurements together with the simulations have allowed us to determine the cross section of this reaction at four
medium energies.

This study of the cross section for the nuclear reaaforfHeHeg)'Be is thethesis topic of Mariano Carmona
Gallardo, to belefended during the spring of 2014.

EXPERIMENT S393 R3B@GSI
(Project FPA200907387 FP12010-PredocG. Ribeiro)

Within the international collaboration R3B, we have been studying nucleon transfer reasiiogsadioactive
beams accelerated to energies of 490 AMeV and let to impinge on a proton targetpi©tiucing a cocktail of

exotic light nuclei. The PhD thesis of G.Ribeiro is focused in the analysis of this experiment, in particular on the
case of nalei beyond the neutron drine. During 2013 he has been exploring the unbound nuclei 13Be, which is
produced in the reaction of a carefully selected incoming beam of 14B on the proton tatigistkind of nuclear
structure physics experiments theheiciue of complete kinematic is being used, which means that all the energy,
time and position parameters are determined for the incoming beam as well as for the scattered fragments after the
target, in order to fully detect the energy and momentum coatéemin the reaction. To guarantee the detection of
nuclei beyond the neutron driime, resonances like théBe, this technique is absolutely needed, as thelikal
involved are so short that direct detection is not possérd, we have to reconsttuthesecomponents from the
signals left by their decay products and use the energy and momentum conservation.

The study of this kind of nuclei gives information about the exotic phenomena that appears at the borders of the
nuclei chart, like the unbounstates, halos and new magic numbers. The results of this analysis will allow us to
check some of these states that have been suggested in recent publications.

STUDY OF THE DIPOLE POLARIZABILITY OF LIGHT NUCLEI

One of the most important and unexpected discoveries in recent Nuclear Physics has been the existence of a neutron
halo in some nucleilose to the border aftability ¢he n dripline). Thehalo-state isa consequence of tareshold
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phenomenaesultingfrom thecloseness of boundtatesto the continuumThe combination of a small binding

energy along with the sherange nuclear forces allows the nucleon (or cluster/group of nuclextesidand have a
non-negligible probabilityto distances far greatenan the normal nuclear RADIUS increasing its polarizability.

The parameter of polarizability is a fundamental property of the nucleus and is a measure of its response to an
external electric field. In the adiabatic limit (which corresponds to high ¢xcitanergies), the elastic scattering

cross section deviates frothe prediction ofthe Rutherford formula proportional to the intensity of the dipole
polarizability. Therefore, when measuring the effectixess section foelastic scattering of a coegjainst a heavy

target at energies close to the barrera coulomp@raan determine the polarizability tife nucleusWe havethis
yearcompleted the analysis of the E1104 eniment on'Li (see the report of 2012) and takeew dataor the one

neutran halo nucleus'Be with the experiment S120&hich progress is explained in the continuation

EXPERIMENT S1202: EXPLORING HALO EFFECTS IN THE SCATTERING OF BE ON HEAVY
TARGETS
(ProjectFPA201232443 (Predoc on contract, Vicente Pesdo

In this experiment we study the reaction of thehfio nucleus'Be on lead and gold targets. A halo nucleus is
characterized by, instead of having a homogeneous density as most nuclei, be made up of a compact core and having
one or two nucleons with a walength that is extended up to higher radius, what entails that the volume of the halo
nuclei is much greater than the volume of other nuclei with the same mass number. In the"'@es¢hefhalo is
formed by a single neutron. Compared'toi, which is the other halo nucleus studied by our group (experiment
S1104) that has a twoeeutron halo''Be presents some added difficulties, but also some remarkable aspects. It has a
lower binding energy and a leenergy excited state, what comptiesthe produdbn of the isotope and the study

of the effect purely produced by the halo structure, respectively. Despite that, thiguiren halo is a unique
scenario, that allows us to study how the core interacts with a single neutron and given that it is Haoonly
nucleus with a bound excited state, it is interesting the study of the inelastic scattering in addition to thp break
and elastic scattering. After the experiment on lead tafféth) in 2012, in the summer of 2013 we performed the
experiment omgold (°*’Au) and the most relevant angular range has been analyzed.

Elastic and break up bananas at =280

dE
(MeV)

o

The figure illustrates the energ
depositions in the two series detectors (
vs E) that allow us to differentiate breg
up from elastic scattering.

INSTRUMENTA TION FOR FAIR: ADVANCES IN THE DETECTION OF HIGH ENERGY PROTONS
IN R3B

(ProjectsERANE NupNET PRPIMNUP-20111333 and=-PA200907387 (Dr. E. Nacher, Prof. O. Teitdad, A.
Perea, Dr. Jose Sanchez del Rio

In the group we work on the design, simulation and construction of a calorimeter for gamma radiation and protons
thatwill be installed in theR3B experiment @ AIR. The front of this calorimeter will receive radiation and charged
particles of very high mergy sincethe reaction productsn nuclear reactionst relativistic energies mainlare
emitted in the forward directioThis front, Forward Endcap, is the responsibility of orgug. During 2013 we
havea prototype already cloge the desigrof the final detector. We call it CEPA4 and consists of 4 individual
scintillation detectors, each consisting of targstals LaBr3 and LaClI3 coupled opticall sketch ofthe detector

is shownin Figure 1. In March the response@EPA4 tohigh energy protoné/0 - 230 MeV in steps of 10 MeV
The experiment was performedaatyclotron recently installed in Kraador medicalapplications. In Figure 2 we
can see, for the first time, a spectrum corresponding to 220 MeV incident protons comgligpelyd inthe
detector. The peak on the right is protons sepdrate the background. These data are nbaing fully analysed
and will soon be published
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Figure 1. Above: sketch of the fa@EPA4
crystals and their photomultipliers. Bottom:
sketch of the experimental sep with a
Silicon detector placed in front of the CEP4.

Figure 2Graphical 3D representation of the 220
MeV protons absorbed in CEEfergy deposited
in the deposited in the LaCI3 vs LaBr3 is
represented in the horizontal plane. The Z axis i
the number of protons detected.

TRAINING OF A TECHNICIAN IN THE AREA OF EUROPEAN FACILITIES
(Project MICINN EIGCERN-2011-0022 (R. Lorenzo Orts))

Ruben Lorenzo Ortega, paid by the ministery of Economy and Competitvity with the projeCHRN-2011-0022

(IP MJ Garcia Borge/O. Tengblgds covering the position for the trainind @ technician in the area oliEbpean
IntenationalResearch &cilities. He is working in new developments and improvements for the transport of the
CERN PS accelerator beam. The project for which Ruben Lorenzo is working is based on the replacement of the
motors of the PS acceleratidickersfor new, with the ideafaaking advantage of the advances achieved over the
years of use. Presently the old semotors produce ifsrations when the mechanisms arged for changing the

Kicker position.

EXPERIMENT NP1012-RIBF49R1: IN-BEAM GAMMA -RAY SPECTROSCOPY OF NEURTON-RICH Ni
ISOTOPES WITH THE DALI2 SPECTROMETER AT RIKEN (JAPAN)
(ProjectFPA201229854C0401)

The experiment NP101RIBF49R1 has been performed with the aim to study the netitlomuclei”"*"Ni, only

3- 5 neutrons away from the doubtyagic nucleu€®Ni. In the Ni isotopic chain the filling of theygneutron orbit
was predicted to go along with a strong core polarization due to thésepjin interaction which enhances the
electromagnetic transition rat3(E2), a measure of the quadrupole collectiviln order to understand the
underlying mechanisms and fix the seniosgheme pattern of the B(E2) values, we performed a Coulomb
excitation measurement at intermediate energies using the DA spectrometer and’a’*"Ni cocktail beam
deliveredby the BIgRIPS spectrometer.

EXPERIMENTS NP1112-RIBF87, NP0702RIBF26R1, NP1112RIBF86 Y NP1112RIBF80: DECAY
SPECTROSCOPY WITHIN THE EURICA PROJECT AT RIKEN (JAPAN)
(ProjectFPA201129854C04-01)

In 2012 the EURICA (EurobaRIKEN Cluster Array) projecttarted operation at the Radioactive Beam Factory
(RIBF) at RIKEN (Japan). Within this project twelve large volume Ge cluster detectors, which previously had been
employed by the European nuclear structure community (including the group at IEM) botht asf plae
EUROBALL 4p gammaray spectrometer as well as afterwards in the RISING project at GSI, have been shipped to
and installed at the RIBF facility at RIKEN. The idea behind is to take advantage of the unrivalled yields of exotic
radioactive beams, pvided by the accelerator complex at RIKEN combined to the BigRIPS fragment separator, to
perform decay spectroscopy (both isomeric and-tetay) in regions of the nuclidic chart which have never been
accessible to such type of studies before. In 201paxticipated in the second EURICA campaign dedicated to the
study of neutrosrich isotopes in different regions of the chart of nuclides. New experimental information was
obtained for a number of very neutron rich nuclei around the deulbic nucle®Ni and*3®2Sn. In addition regions

far away from the doubly magic nuclei were studied, namely the neutron rich Zr, Mo and Nd isotopes.
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DECAY SPECTROSCOPY OF DOUBLY-MAGIC °Sn AT RIKEN (JAPAN)
(Project FPA201129854C0401)

In June 2013 a dedicated exjpeent was performed at RIKEN to study in detail the decay properti#8saf, the
heaviest partickbound doublymagic nucleus with equal number of protons and neutrons (N=Z). This very reutron
deficient nucleus was produced in the fragmentation'dte beam on a Be target and separated and identified by
the highresolution separator BigRIPS of the RIBF at RIKEN. In a previous experiment performed at GSI
(Darmstadt, Germany) in 2008, the log(ft) value of bhdecay of'°Sn t0'®In (the GamovTeller decay of a g,

proton to a g, neutron) was measured and found to be the smallest known so far all over the chart of nuclides (C.
Hinke et al., Nature 486 (2012) 341). In the present experiment, 2035 idfSmwfwere identified which exceeds

the statistics of the previous experiment by nearly a factor of ten. We therefore hope to be able to determine more
precise values of thie-decay haHife and endpoint energy from the new data set. In addition the lowicize 6

isomeric state in°’Sn will be searched for. Furthermore detailed information on the decay properties of many other
isotopes in the vicinity 0f°Sn will be obtained.

PHYSICAL BEHAVIOR AT NANO -SCALES

Probably molecular hydrogen {His the mat obvious candidate to replace the fossil fuels as an energy vector
environmentally neutral. A safe and efficient Btorage presents, however, a series of unsolved technological
challenges. One possible solution is the adsorption ,0atHow temperatue in light nanostructured materials.
However, practical limitations impose a minimum temperature of 77 K (air liquid temperature) and a maximum
pressure around 50 atmospheres. These are very challenging thermodinamical conditions. Above 33 K molecular
hydrogen is in a supercritical state, that is, it is a fluid than cannot be condensed. In other words, the thermodynamic
state is such that weak (dispersive) interactions, i.e., interactions comparable to those acting between the molecules
themselves so thahére is not a breakdown of the chemical molecular bond (chemisorption), it is not possible to
retain a substantial quantity of molecules on the adsorvent substrate.

By means of a concurrent use of neutron scattering techniques and adsorption measweeimerg, been able to
identify novel mechanisms that contribute to a substantial increase of the hydrogen storage capacity of the
corresponding substrates, in particular in carbased materials.

During 2013 we have started the numerical simulation ofiesof aspects of the carbbased nanostructured

materials by means of novel density functional techniques adapted to dispersive interactions. The necessity to such

an extension to more physically accurate numerical approaches has become evident viaug gialies where

some of the behaviours we have experimentally observe
effective methods.

ADVANCED INSTRUMENTATION DEVELOPMENT FOR NEUTRON SOURCES

In recent years much of the work in this areaalgped by the group has been related wlith Spanish candidature

to the European Spatlan Neutron SourceWithin this respect, on May 2009 an inflexion point was reached after

an informal agreement in Bruxels in favor of the Swedish site proposal Xlamd the subsequent agreement
between the Spanish Science and Innovation Ministry and the relevant SwEdéshbngoing activities we aimed

at building a local infrastructure based on a high power light ion accelerator in order to provide serwemdedd
experimental programs not only in the production of neutron beams by nuclear fragmentation processes (spallation)
but in areas as diverse as particle physics, the study of materials for nuclear fusion, unstable isotopes production for
nuclear physis studies or possible applications of this kafdacceleratorsn radiation oncology. Three wouldeb

the main objectivesf thatcener:

- To serve as a center for design, development and prototyping of some acceleration structures responsible for the
neutron beam energy gain up to about 2.5 GeV.

- To nucleate in our system of ScieAtechnologylnnovation, a laboratory specializing in science and technology

of high power accelerators, comparable with those in the surrounding countries involved ineloprdent and
coordination of international large facilities.

- To provide toindustrial sectors tools to position themselves advantageously in areas requiring the use of light ion
beams (high power semiconductors, aerospatial industry, lithographyhatttanaterials).

During 2013 two important technical desing reports were done, namely the corresponding to the target system and

that of the radiofrequency quadrupole system with excellent reviews from the corresponding international advisory
commitees
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SPECTROSCOPY IN INFRARED LASER INDUCED ABLATION PLASMAS

We have studieche properties of the plasapdume accompanying the pulsed laser ablation of lithiumfluoride (LiF)
atmediumvacuum conditions (4 Pa) were studied by a combination of spatially and temporally resolved optical
emission spectroscopy. The lageduced plasma at CO2 laser intensities ranging from 0.18 to 4.7 GW X was

found strongly ionized in F+, Li+, F2+, and F3+ species and rich in neutral lithium and fluorine atoms. The temporal
behavior of excited Li atomand ionized excited species F+, Li+, F2+, andF3+ is reported. The results showa faster
decay of the continuum emission and Li+, F3+, and F2+ ionic species than in the case of F+ and neutral Li atoms.
The velocity distributions of atomic and ionic specés obtained from timef-flight measurements. Electron
density and excitation temperature in the lasduced plasma were estimated from the analysis of spectral data at
various delay times from the CO2 laser pulse incidence. From the intensity dedayf, F2+ and F3+ with the

delay time, we have estimated the thbeely electrohion recombination rate constants for these species.

We have collaborated with the Dra. S. Martinez, from the group of Optical Spectroscopies on Plasmon Metal
Nanostructres of this Department, in obtaining synthetic glasses by using laser technofogjlessy material

similar to fulgurites (fusion of the soil which has been struck by lightning) was prepared by continuous wave (CW)
CO, laser ablation of limigpozzolan maar at mediurvacuum conditions and atmospheric pressure. In all the
irradiated samples, the determined surface temperature is higher than the melting temperature of mortar (1556 K), so
the surface is melted and converted into an amorphous glassy whed.cboé samples were studied combining
laserinduced breakdown spectroscopy (LIBS) and Raman spectroscopy. The emission induced by the CW CO2
laser is mainly due to electronic relaxation of Na, K, Si, Si+, Ca, O, N, and CaOH species along with an intense
continuum due to blackbody emission. The emission induced on both natural and produced fulgurite is mostly due to
electronic relaxation of Ca, Ca+, Si, Si+, Si2+, Si3+, H, Na, K, Mg, N, O, CaOH, and OH species with different
relative intensities in some dhem. Raman spectra show that the glassy formed material is similar to natural
fulgurites, with the main difference arising from portlandite formed over the surface of thigdim®lan mortar.

As the laser power increases, less density SiO2 glass isdavittemore Q4 and Q1 units present.

The spatietemporal evolution of the silicon monoxide SiO plasma produced by apagkr CO2 pulsed laser has

been investigated using optical emission spectroscopy (OES) and imaging methods. The formed plésuma was

to be strongly ionizé and rich in neutral silicompxygen atoms and very weak molecular bands of SiO. Time
integrated and time resolved twiimensional (2D) OES plasma profiles were recorded as a function of emitted
wavelength and distance from tkarget. Silicon emission lines havieen employed for deducing the electron
density during the plasma expansion. The relative intensities of two Si2+ lines has been used to calculate the time
evolution of the plasma temperature

These works have been doimecollaboration with Profs. . CamachpJ. P.Cid and J. M. Poyato (PBical-
Chemistry Department of UAM) M. Martin (IQFR).

INFRARED AND RAMAN B IOSPECTROSCOPY

Infrared and Raman spectroscopies have been applied to identify biological substanegsording to the
spectroscopic markers previously detected i nSompeeof i pher ¢
the said markers can be described in terms of increase of the globulin/albumin ratio, particularly concentration
increasilg of a-globulins (aj-antitrypsin aj-antiquimdrypsin a,-macroglobulin, b-globulins, gglobulin,

transferrin andubiquitin, and concentration increasing #fb-amyloid peptidesWe have determined a suitable

protocol for collecting and processing samples of peripheral blood in various hospitals for further infrared and
Raman analysis in order to validdbe method f di agnosing Al zhei merds di sease.

STRUCTURE OF BIOLOGICAL SYSTEMS IN FOOD

In collaborationwith the Instituteof Scienceand Technologyf Food andNutrition (ICTAN, CSIC) we have

applied infrared spectroscopy to elucidate the gel structures of varieimsvaater emulsions antheir correlation

with the corresponding rheological properties. These gelled flour chia emulsions have greater cohesiveness when
stabilized with alginate or gelatin, due to penetration of the emulsion droplets within the network of the respective
gel.

NANOFABRICATION

The nanofabrication work has continuedth the manufacture of nanoparticles (NPs) with metallic plasmonic
properties, displaying advanced spectroscapid catalyticabpplications. The main purpose of this task was the
fabrication of nanscopic systemsvith specific morphological propertidsading to high electromagnetic field
intensifications. The strategy for obtaining these systems has bedaldwa) The preparation of anisotropic NPs
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with special morphologies leading to high fiedtdthancement, as nanostars, and b) the association of spherical
nanoparticles by using bifunctional molecules leading to interparticle cavities highly effective in enhancing Raman
scattering (hot spots). Progress has been made in a very special way tp geosbcols for the preparation of

silver nanostarswhich were not prepared so far in silver. These nanoparticles have a larger number of advantages in
relation to gold, since Ag is more efficient in SERS, because afrdaerenhancemerfactor, and because of their

wider range of activity, as thegNPsexhibit plasmon resonances in the visible spectrum and thenfeaedThe
protocols of preparation of Ag nanostars were aimed at avoiding the use of surfactants, which are normally used
the preparation of Au nanostars, since thesestanbes prevent the approach of the analyte to the surface, thus
decreasing the efficiency of these systems in spectroscopy. Moreover, the assembly of NPs was conducted by using
bifunctional dithiols (bdt aliphatic and aromaticneg and aromatic phenyl diisocianides with variable lengths. The
characterization of these systems has been accomplished by plasmon reStslein GERS and SEF.

SURFACE FUNCTIONALIZ ATION: FABRICATION O F NANOSENSORS

The functionalization of metal surfaces obtained by-asfembly of organic moleculess a fundamental work line

in our groupduring 2013. The functionalization can highly increase the sensitivity and selectivity of the fabricated
nanostructures, resulg in high performance surfaces by combining the physical properties of the obtained metal
with the chemical properties of organic molecules-astfembled on them. Moreover, these molecules may increase
the biocompatibility of plasmonic metal NPs, whighan issue of great interest in medical applications, and may
allow the control of the selissembly of these systems.

In these functionalization experiments derivatives of the cavitapdsdextrinsand cucurbituril were employed
These systemgossesaninternal cavity within which molecules difficult to be detected by SERS can be hosted.

Additionally, in otherfunctionalizationexperimentof NPs aliphaticaromaticdithiols of different length were also
employed These bifunctional molecules perfoardouble function: a) the nanoparticle coupling with formation of
interparticle junctions where a large intensification of the field occurs, and b) the creation of intermolecular cavities
that allow the assembly of analytes. The detection of analytesrigtissible because then they are concentrated in
the interparticle cavities where a large intensification of the field is achidyedNPs linking induced by dithiols

was also investigated by plasmon resonance and TEM. Functionalized NPs were apiiieddétection of
organochlorine pesticides like endosulfan, aldfieldrin and lindaneMoreover, the sensitivity ans selectivity of

this detection was tested by analysis of the adsorption isothéhase studies were performed in the frame of the
coopeation that our group maintains with researclugis] SafarikUniversityin Kosice (Slovakia).

During the last year it has also launched a new line of research that aims to make the functionalization of NPs with
diisocianides and related molecules, inesrtb implement these systems in catalytic processes of industrial interest.
This line is being developed in collaboration with researchers at the University of Hokkaido in Sapporo (Japan).
These molecules were also used in the characterization of Agesirfaepared by pulsed laser deposition by
researchers of the Institute of Optics.

IMMOBILIZATION OF PLASMONIC NANOPARTICLES ON SUBSTRATES OF CATALYTIC
INTEREST

During the past year we have conducted new experiments leading to the immbilization of NBbswates
employed in catalysid-hese attempts were aimed at obtaining new materials doped with plasmonic NPs to improve
their SERS performance, increase their manipulability and, at the same tihevet@atalytical applications. For

this purpose wedve employed the following materialsiesoporous silica, active carb&@mdoxidesof Ti, Ce, Al

and Zr. All these attemps were dorie collaboration with researchers at the Universif Hokkaido in Sapporo

(Japai.
BIOMOLECULE/NANOPARTICLE INTERACTION

The interaction of biological molecules with metal nanoparticles of Ag and Au was studied in depth during the last
year. This study was also directed in part to carry out the functionalization of NPs with biomolecules to confer
greater biocompatibilitand selectivity to the analytical applications of these systaévtast of these investigations

have been performeak a result of theollaboration between our group and researchers at the University of Paris
Xl (France) in the frame of an-LINK project. In fact, it was conducted a study of interactiontludrapeutical
peptides such somatostatine and octhreotide with Ag and Au nanopatrticles.

During this period, another very interesting peptide which has been studiddamagdoid. This peptide is related t
the development of Alzheimer's disease. In this regargrevious characterization study was donettan dye
Thioflavine by vibrational spectroscopy (IR, Raman, SERS) and SEF. This dye is able to interdctamigtoid
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allowing its detection and thaf celated peptides at trace concentrations, thus allowing the early detection of this
disease.

Within this line of research, we have continued with the study of the adsorption of proteins (human and bovine
albumin and myoglobin, an important protein inxed in the transport and storage of oxygen in muscle) on metals.

To accomplish this task, different spectroscopic techniques were employedn,Re8ERS, fluorescence, circular
dichroism.We have performed a kinetic study of the denaturation of myoglohitleei adsorption on the metal
nanoparticle surfaces and their aggregation. These two processes occur simultaneously and both are dependent on
the protein concentration and on the pH conditions. Their knowledge constitutes a principal step in detemnining th
physicochemical conditions for obtaining SERS of the profiiis work was done in collaboration with researchers

from the University of Florence (lItaly).

The last year, we continued the research dealing with the structural analysis of biateafedhls difficult to
characterize by conventional spectroscopic techniquego their large luminiscencin this sense, we have carried

out a structural and dynamical investigation upon polyphenolic substances extracted from the humic substances and
from melanins produced by the digestion processes of f8pgtifically we have conducted a SERS / SEF study of
humic substances of different origin (soil, leonardite and lignite) on NPs of different morphatagprepared by

means of different protocebtleveloping strategies to increase the intensification of the fluorescence and Raman on
metal surfaces. In this regard, it was carried out the functionalization of the surfaces with aliphatic diamines to
increase the signal from the above plyphenolic mdks. These studies were performed in collaboration with
researchers from the Universities of Bologna (Italy).

In collaboration with the Department of Biophysics of the University PJ Safarik in Kosice in Slovakia, we have
developed the structural chamagtation of natural anthraquinonic molecules with potential antitumor properties
using SERS technique. This study was specifically focused on parietin pigment, present in thXditthenia
parietina speciesand that exhibits strong antitumoral activifyhis study was completed with the investigation of
the behavior of this molecule at different pH carried out by means of fluorescenceisibld and SERS
techniques.

SURFACE-ENHANCED FLUORESCENCE OF DRUGSON METAL SURFACES (SEF)

We havestudied the formation of complexes of various drugs with cucurbituriles. Furthemmi®ve startethe
study of newmicroscopic complex carrier systemsdsfigs, based on the inclusion of silver nanoparticles with the
drug in the nanopores of a biodadable and biocopatible synthetic polymei. e. PBS This studywas conducted

on different sizeporous structures. The techniques used for characterization in both casesfaceEnhanced
Raman and fluorescenspectroscopyand SERS SEF The drugs sed in the study werdé anti-inflammatory
ketorola¢ indomethacin and piroxicam and emodin antitumor drudsch were previously characterized in our

group

In the case of cucurbiturilds was obtained, in cases where it has been possible, thénistmetry of the complex
formation the pH of the binding constant and the molecular species of drug inckidalty, for theinclusion
systemsof the medicament in the nanoporous polymerwas carried out an optimization of the preparation
conditions gving nanoporewvith the bestnfiltration and drug immobilizatioproperties

LASER TECHNIQUES APPLIED TO THE STUDY AND CONSERVATION AND RESTORATION OF
ARTWORKS AND MONUMENTS

The study of the optimal experimental conditions for obtaining dispersive Ramdrarf@n and SERS spectra of

the mauve dye synthesized at the Metropolitan Museum of Art of New York. Lasers at 633 and 785 nm were used
for the dispersive Raman analysis.weler and methanol solution samples were studied in thdradfan
spectrometer. None Raman spectrum were obtained in the former cases. Intense spectra were only obtained by the
SERS technique. The studied experimental conditions were the excitation wavetkagiH and the nature of the
aggregating agent. On the other hand, a separation process of the diverse components of the dye was done by thin
layer chromatography (TLC) in order to identify them by obtaining the SERS spectra directly ob the
chromatograpic plate. Finally, the structural characterization of the mauveine A molecule, one of the main
components of mauve was carried out aided by DFT computational chemistry techniques. Besides, the vibrational
analysis of the molecule was also done. This weals carried out in collaboration with Dr. Marco Leona, at the
Metropolitan Museum of Art of New York.

The work consisting in the application of Raman spectroscopy and SERS technique to the study of pigments

employed in ancient Islamic manuscripts fromrlico was highly advanced. The use of Ag nanoparticles applied
on certain areas of coloured inks of the manuscripts and the employ of confocal Raman, allowing an increase of the
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