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INTRODUCCIÓN  

 
El Instituto de Estructura de la Materia (IEM) es un Instituto de Investigación sólidamente asentado en el 

CSIC y de gran visibilidad no sólo en él, sino también en España, en Europa y en la comunidad 

internacional. Con una reputación de excelencia, este Instituto intenta también ser atractivo para 

estudiantes, investigadores y visitantes. 

 

El IEM fue fundado en 1976, con la unión de algunos investigadores en Física de Partículas, Física 

Molecular, Química Cuántica y Polímeros Cristalinos. Con la llegada de nuevos científicos y con los 

cambios experimentados por algunas líneas de investigación, las actividades científicas del IEM han ido 

incluyendo otras áreas como la Física Nuclear, la Espectroscopía en Nanoestructuras Metálicas o la 

Gravitación. Durante 2013, las actividades de investigación han estado organizadas alrededor de cuatro 

Departamentos con grupos experimentales y teóricos cuyos campos científicos abarcan la Física Nuclear, 

Estadística, Molecular y Macromolecular, la Biofísica, la Física de la Materia Condensada y la Física 

Gravitacional. Parte de esta investigación utiliza grandes instalaciones nacionales e internacionales. La 

actividad investigadora se concentra en el área de la Física, aunque con aplicaciones en Química Física y 

en otras áreas relacionadas.  

 

En 1976, los científicos en plantilla del Instituto eran sólo cinco. En la actualidad, acoge a unos cuarenta y 

cinco investigadores en plantilla distribuidos en los siguientes Departamentos: 

 

Química y Física Teóricas (QFT), 

Espectroscopía Nuclear, Vibracional y de Medios Desordenados (ENVYMED) 

Física Molecular (FM), 

Física Macromolecular (FMM). 

 

Desde 1994, el IEM pertenece al Centro de Física Miguel Antonio Catalán (CFMAC). Los Servicios de 

Biblioteca, Informática, Mantenimiento, Almacén, Proyectos, Taller Mecánico, Taller Óptico y 

Conserjería son prestados por el CFMAC, y compartidos con los otros Institutos que forman dicho 

Centro. 

 

La misión del IEM, recogida en su Plan de Actuación para el cuatrienio 2010-2013, es contribuir al 

avance del conocimiento en las principales líneas de investigación del Instituto, generar sinergias entre los 

distintos Grupos de Investigación que lo componen, aprovechando su carácter multidisciplinar y sus 

enfoques teórico/experimental y de ciencia básica y aplicada, y contribuir a la formación de personal 

científico en las distintas etapas de la carrera investigadora. La visión del IEM es convertirse en un 

instituto de referencia en la frontera de la actividad científica representada por la investigación que en él 

se desarrolla. 

 

Esta actividad científica ha quedado plasmada durante 2013 en 179 publicaciones ISI. 
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INTRODUCTION  

 
The Institute of Structure of Matter (IEM) aims to be a Research Institute deeply entrenched in the CSIC 

and highly visible not only there but also in Spain, in Europe and in the international community. With a 

reputation for excellence, this Institute seeks to also be attractive 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 new scientists and the changes 

experienced by some research topics, the scientific activities of IEM have included other areas such as 

Nuclear Physics, Spectroscopy of Metal Nanostructures and Gravitation. During 2013, research activities 

have been organized around four Departments with experimental and theoretical groups whose scientific 

fields include Nuclear Physics, Statistics, Molecular, and Macromolecular Physics, Biophysics, Physics 

of Condensed Matter, and Gravitational Physics. Part of this research has involved the use of large 

national and international facilities. The research activity is concentrated in the area of Physics, but with 

applications in Physical Chemistry and other related fields. 

 

In 1976, scientists at the Institute staff were only five. Currently, IEM hosts around forty five permanent 

researchers distributed in the following Departments: 

 

Theoretical Chemistry and Physics (QFT) 

Nuclear, Vibrational and Disordered Media Spectroscopy (ENVYMED) 

Molecular Physics (FM) 

Macromolecular Physics (FMM) 

 

Since 1994, the IEM is part of the Physics Centre ñMiguel Antonio Catalánò (CFMAC). The Library, the 

Computing, Maintenance, Warehouse and Projects Services, the Mechanical Workshop, the Optical 

Workshop, and the Receptionists are provided by the CFMAC, and shared with the other Institutes that 

form the Centre. 

 

The mission of the IEM, as described in its Action Plan for the period 2010-2013, is to contribute to the 

advance of knowledge in key research areas of the Institute, to generate synergies between different 

research groups that compose it, taking advantage of its multidisciplinary nature, together with their 

theoretical and experimental experience in basic and applied science, and to contribute to the training of 

scientific personnel in the various stages of the research career. The vision of IEM is to become a 

reference institution on the frontier of the scientific activity represented by the research that it develops. 

 

This scientific activity, during 2013, has crystallized in 179 ISI publications. 
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CAPÍTULO 1  
 

ESTRUCTURA DEL INSTITUTO  

 

CHAPTER 1 
 

INSTITUTE  ORGANIZATION  
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DIRECCIÓN  / DIRECTION  

 
Director:  Dr. Guillermo Antonio Mena Marugán  

Vicedirector:  Prof. Tiberio Ezquerra Sanz 

Vicedirector:  Dr. José M. Fernández Sánchez 

Gerente / Manager: Dª. Pilar Criado Escribano 

 

JUNTA DE INSTITUTO  / INSTITUTE BOARD  

 
Presidente: Dr. Guillermo Antonio Mena Marugán  

Secretaria: Dª. Pilar Criado Escribano  

 

Vocales: 

Dr. José Carlos Canalda Cámara 

Prof. Tiberio Ezquerra Sanz 

Dr. José M. Fernández Sánchez 

Prof. José González Carmona 

Dr. Rafael Molina Fernández 

Dr. Juan Ortigoso Martínez 

Dra. Mº del Sagrario Martínez Ramírez 

D. Miguel Ángel Moreno Alba 

Dr.  Santiago Sánchez Cortés 

Dr. Juan Francisco Vega Borreguero 

 

CLAUSTRO CIENTÍFICO  / SCIENTIFIC STAFF  

 
Presidente: Dr. Guillermo Antonio Mena Marugán 

Secretario: Dr. Rafael Molina Fernández 

 

Personal Investigador en plantilla: 

Dr. Fernando Ania García 

Dr. Jesús Fernando Barbero González 

Prof. Francisco Javier Bermejo Barrera 

Prof. Dionisio Bermejo Plaza 

Dr. Carlos Cabrillo García 

Dr. Gianluca Calcagni 

Mª Vega Cañamares Arribas 

Dr. Pedro Carmona Hernández 

Dr. Víctor Cruz Cañas 

Dr. Luis Mariano Díaz Sol 

Dr. José Luis Doménech Martínez 

Prof. Concepción Domingo Maroto 

Prof. Jorge Dukelsky Bercovich 

Prof. Rafael Escribano Torres 

Prof. Tiberio Ezquerra Sanz 

Dr. Ricardo Fernández Perea 

Dra. Araceli Flores Aguilar Amat 

Dr. José M. Fernández Sánchez 

Dr. Óscar Gálvez González 

Dra. Mª Cruz García Gutiérrez 

Prof. José Vicente García Ramos 

Dr. Eduardo Garrido Bellido 

Prof. José González Carmona 

Prof. Víctor Herrero Ruiz de Loizaga 

Dra. Andrea Jungclaus 

Dra. Amelia Linares Dos Santos 

Prof. Javier Martínez de Salazar Bascuñana 

Dra. Mª del Sagrario Martínez Ramírez 

Dr. Raúl Zósimo Martínez Torres 
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Dra. Belén Maté Naya 

Dr. Guillermo Antonio Mena Marugán 

Dr. Rafael Molina Fernández 

Dra. Aurora Nogales Ruiz 

Dr. Juan Ortigoso Martínez 

Dr. Francisco Javier Ramos Díaz 

Dr. Daniel Reyes Rueda Bravo 

Dr. Santiago Sánchez Cortés 

Dr. José Antonio Sánchez Gil 

Dr. Julio Francisco Santos Gómez 

Prof. Pedro Sarriguren Suquilbide 

Dra. Mª Luisa Senent Díez 

Dra. Isabel Tanarro Onrubia 

Dr. Vicente Timón Salinero 

Dr. Guzmán Tejeda Gala 

Prof. Olof E.I. Tengblad 

Dr. Juan Francisco Vega Borrego 

 

DEPARTAMENTOS DE INVESTIGACIÓN  / RESEARCH DEPARTMENTS 
 

 

DPTO. DE QUÍMICA Y  FÍSICA TEÓRICAS  / THEORETICAL PHYSICS AND CHEMISTRY  
 
Jefe del Departamento / Head of Department: 

Dr. José González Carmona Profesor de Investigación / Research Professor 

 

Personal Científico / Research Staff:  

 
Dr. Jorge Dukelsky Bercovich Profesor de Investigación / Research Professor 
Dr. Pedro Sarriguren Suquilbide Profesor de Investigación / Research Professor 
Dr. Jesús Fernando Barbero González Investigador Científico / Research Scientist 

Dr. Eduardo Garrido Bellido Investigador Científico / Research Scientist 
Dr. Guillermo Antonio Mena Marugán Investigador Científico/ Research Scientist 

Dra. María Luisa Senent Diez  Investigadora Científica / Research Scientist 

Dr. Rafael Alejandro Molina Fernández                              Científico Titular / Tenured Scientist 
Dr. Gianluca Calcagni  Investigador Contratado RyC/Postdoc Contract RyC  

Dr. Jordi Mur Petit Postdoctoral (JAE Doc) / Postdoc contract (JAE Doc) 
Dr. Javier Rodríguez Laguna Postdoctoral asociado a proyecto / Postdoc from research 
  grant (until 31st January 2013). 
Dr. Mathias Lunde Postdoctoral asociado a proyecto / Postdoc from research 
  grant (15th February to 31st March 2013). 
Dra. Rosa Domínguez Gómez Doctora Vinculada / Adjoint Researcher 

Dr. Carlos Esebbag Benchimol Doctor Vinculado/ Adjoint Researcher  
Dr. Luis Javier Garay Elizondo  Doctor Vinculado/ Adjoint Researcher 

Dra. Elvira Moya Valgañón (de Guerra) PI Vinculada Ad Honorem / Ad Honorem PI 
D. Daniel Huerga Gómez Contrato Predoctoral JAE / PhD Fellowship JAE 
D. Mikel Fernández Méndez  Contrato Predoctoral JAE / PhD Fellowship JAE 

D. Daniel Martín de Blas  Contrato Predoctoral JAE / PhD Fellowship JAE (until 

August 2013) 

Dña. Laura Castelló Gomar Autorizado Permanencia / Authorized Stay 

D. Juan Margalef  Bentabol Autorizado Permanencia / Authorized Stay (since 
 September 2013)  

Dr. Óscar Moreno Díaz Autorizado Permanencia / Authorized Stay 
Dña. Diana Navas Nicolás Autorizado Permanencia / Authorized Stay      October 2013) 
Dña. Laura Ortiz Martín Autorizado Permanencia / Authorized Stay (since 
  September 2013) 
Dr. Nicu Sandulescu Autorizado Permanencia / Authorized Stay (December 

2013) 
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Personal de apoyo / Support Staff: 

 

Dña. Isabel Pacho Velázquez  Contratado Técnico-JAE / Technician-JAE (since  

 September 2011 until october 2013) 

 

DPTO. DE ESPECTROSCOPÍA NUCLEAR, VIBRACIONAL Y DE MEDIOS DESORDENADOS 

/ NUCLEAR, VIBRATIONAL AND DISORDERED MEDIA SPECTROSCOPY  

 
Jefe del Departamento / Head of Department: 

Dr. Santiago Sánchez Cortés Investigador Científico / Research Scientist 

 

Personal Científico / Research Staff:  

 

Prof. Javier Bermejo Barrera  Profesor de Investigación / Research Professor 

Profa.. Mª José García Borge  Profesora de Investigación / Research Professor (special 

services in CERN from July 2012) 

Prof. José V. García Ramos  Profesor de Investigación / Research Professor 

Prof. Olof Erik Tengblad  Profesor de Investigación / Research Professor 

Dr. Carlos Cabrillo García  Investigador Científico / Research Scientist 

Dr. Pedro Carmona Hernández  Investigador Científico / Research Scientist 

Dra. Andrea Jungclaus  Investigadora Científica / Research Scientist 

Dr. José Antonio Sánchez Gil Investigador Científico / Research Scientist 

Dra. Mª Vega Cañamares Arribas  Científico Titular / Tenured Scientist 

Dr. Luis Díaz Sol  Científico Titular / Tenured Scientist 

Dr. Ricardo Fernández Perea  Científico Titular / Tenured Scientist 

Dra. Sagrario Martínez Ramírez  Científico Titular / Tenured Scientist 

Dr. José Sánchez del Río Sáez Contrato Postdoctoral GANAS / Postdoc contract GANAS 

Dr. Alexander Gottberg Contrato Postdoctoral / Postdoc contract (until May) 

Dra. Ana Delia Becerril Reyes  Contrato Postdoctoral EXNUC/ Postdoc contract EXNUC 

Dr. Luis Froufe Pérez  Contrato Postdoctoral JAE/ Postdoc Contract JAE  

Dra. Isabel Sánchez Alonso Contrato Postdoctoral JDC/ Postdoc Contract JDC 

Dra. Marina Molina Santos   Doctora Vinculada / Adjoint Researcher 

Dra. Paz Sevilla Sierra  Doctora Vinculada / Adjoint Researcher 

D. José Antonio Briz Monago  Titulado Superior Contratado / University Graduate 

Dña. Elisa Corda Titulado Superior Contratado/University Graduate 

D. Alejandro Garzón Camacho Titulado Superior Contratado / University Graduate  ï  

  Technician (since September 2013) 

D. Andrés Illana Sisón  Titulado Superior Contratado / University Graduate 

D. Eduardo López Tobar Titulado Superior Contratado / University Graduate 

D. Rubén Lorenzo Ortega Titulado Superior Contratado / University Graduate 

D. Vicente Pesudo Fortes  Titulado Superior Contratado / University Graduate 

D. Jan Taprogge  Titulado Superior Contratado / University Graduate 

D. Mariano Carmona Gallardo  Becario Predoctoral JAE / PhD FellowshipJAE   

Dña. Adianez García Leis  Becaria Predoctoral- JAE / PhD Fellowship-JAE 

D. Ramón Paniagua Domínguez  Becario Predoctoral-JAE / PhD Fellowship-JAE 

D. Guillermo Ribeiro Jiménez  Becario Predoctoral-FPI / PhD Fellowship-FPI  

Dña. Jana Kubackova  Autorizado Permanencia / Authorized Stay 

 

Personal de apoyo / Support Staff: 

 

Dr. Enrique Nácher González  Titulado Superior Especializado / Researcher 

D. Ángel Perea Martínez  Técnico Especializado G. Medio / Technician 

Dña. Purificación Corchete Corchete  Ayudante de Investigación OPI/ Research Assistant 

 OPI 

Dña. Margarita Hernández González  Contrato Técnicos de Apoyo MICINN / Technical Support 

Program Contract (MICINN) 
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DPTO. DE FÍSICA MOLECULAR  / MOLECULAR PHYSICS  

 
Jefe del Departamento / Head of Department: 

Dr. José Luis Doménech Martínez Investigador Científico / Research Scientist Scientist 

(until 4-11-2013) 

Dr. Juan Ortigoso Martínez Científico Titular/ Tenured Scientist (since 4-11-2013) 

 

Personal Científico / Research Staff:  

 

Prof. Dionisio Bermejo Plaza Profesor de Investigación / Research Professor 

Profa. Concepción Domingo Maroto Profesora de Investigación / Research Professor 

Prof. Rafael Escribano Torres Profesor de Investigación / Research Professor 

Prof. Víctor José Herrero Ruiz de Loizaga Profesor de Investigación / Research Professor 

Prof. Salvador Montero Martín Profesor de Investigación / Research Professor (until  

March 25) 

 PI Ad Honorem/ Ad Honorem PI (since March 26)  

Dr. José María Fernández Sánchez Investigador Científico / Research Scientist 

Dra. Isabel Tanarro Onrubia  Investigadora Científica / Research Scientist 

Dr. Raúl Zósimo Martínez Torres Científico Titular / Tenured Scientist 

Dra. Belén Maté Naya Científica Titular / Tenured Scientist 

Dr. Julio Francisco Santos Gómez Científico Titular / Tenured Scientist 

Dr. Guzmán Tejeda Gala Científico Titular / Tenured Scientist 

Dr. Vicente Timón Salinero Científico Titular/Tenured Scientist (since April 18) 

Dr. Óscar Gálvez González Postdoctoral RyC/Postdoc Contract RyC  

Dra. Delia Fernández-Torre Postdoctoral Proyecto PN/Postdoc Contract Project PN 

(since February 1) 

Dr. Francisco Gámez Márquez Postdoctoral Junta de Andalucía/Postdoc Contract Junta 

de Andalucía (until October 31) 

Dra. Elena Moreno Atahonero Postdoctoral CONSOLIDER/Postdoc Contract- 

CONSOLIDER 

Dra. Yamilet Rodríguez Lazcano Postdoctoral JAE/Postdoc Contract JAE (until August 31) 

Dr. Alexandre Francois Zanchet Postdoctoral Proyecto PN/ Postdoc Contract Project  PN 

(until August 31) 

Dña. Teresa Cueto Senra Titulado superior contratado / MSc contract 

D. Miguel Jiménez Redondo Becario predoctoral FPI/Ph D fellow-FPI 

D. Francisco Colmenero Ruiz Autorizado Permanencia /Authorized Stay (since  July 

23) 

D. Juan Hernández Morilla Autorizado Permanencia/Authorized Stay (until February 

28) 

Personal de apoyo / Support Staff: 

 

D. Miguel Ángel Moreno Alba Ayudante de Investigación OPI / Research Assistant                                                                                     

OPI 

 

 

DPTO. DE FÍSICA MACROMOLECULAR  / MACROMOLECULAR PHY SICS 

 
Jefe del Departamento / Head of Department: 
Dra. Aurora Nogales Ruíz  Investigador Científico / Research Scientist (until 4-11-

2013)                            

Dr. Juan Francisco Vega Borrego Científico Titular /Tenured Scientist (since  4-11-2013) 

 

Personal Científico / Research Staff:  

 

Prof. Tiberio A. Ezquerra Sanz Profesor de Investigación / Research Professor 

Prof. Javier Martínez de Salazar Bascuñana Profesor de Investigación / Research Professor 

Dr. Daniel R. Rueda Bravo Investigador Científico / Research Scientist 

Dr. Fernando Ania García Científico Titular / Tenured Scientist 

Dra. María Esperanza Cagiao Escohotado Científico Titular / Tenured Scientist (until 31-07-2013) 

Dra. María José Capitán Aranda Científico Titular / Tenured Scientist 
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Dr. Víctor Cruz Cañas Científico Titular / Tenured Scientist 

Dra. Araceli Flores Aguilar-Amat Científico Titular / Tenured Scientist 

Dra. María Cruz García Gutiérrez  Científico Titular / Tenured Scientist  

Dra. Amelia Linares Dos Santos Científico Titular / Tenured Scientist  

Dr. Francisco Javier Ramos Díaz Investigador Contratado R&C / Postdoc Contract R&C 

Dr. Alejandro Sanz Parras Postdoctoral JAE DOC / Postdoc JAE  

Dra. Michela Soccio Postdoctoral JAE DOC / Postdoc JAE   

Prof. Francisco José Baltá Calleja PI Ad Honorem / Ad Honorem PI 

Dra. Carmen Arribas Arribas Doctor Vinculado / Adjoint Researcher 

Dña. Jing Cui  Becaria Predoctoral/ PhD Fellowship 

D. Juan Felipe Franco González Becario Predoctoral-FPI / PhD Fellowship-FPI 

D. Ignacio Martín-Fabiani Carrato Becario Predoctoral / PhD Fellowship 

D. Álvaro Rodríguez Rodríguez Becario Predoctoral /  PhD Fellowship (from 01-07-2013) 

D. Daniel Martínez Tong Becario Predoctoral JAE / PhD Fellowship-JAE  

Dña. Sara Sanmartín Sánchez Autorizado Permanencia/Authorized Stay (until 30-09-2013) 

 

Personal de apoyo / Support Staff: 

 

Dr. José Carlos Canalda Cámara Titulado Superior Especializado / Specialized University 

 Graduate  

D. Rafael Núñez Ramírez  Titulado Superior Especializado / Specialized University 

 Graduate  

Dña. María José Malagón Sisto Ayudante de Investigación / Research Assistant (from 15-

02-2013) 

 

UNIDAD DE GESTIÓN ECONÓMICA -ADMINISTRATIVA  /  

FINANCIAL AND ADMINISTRATIVE OFFICE  

 
Dña. Pilar Criado Escribano Gerente  

Dña. Concepción Nieto Serrano Cuerpo Técnico de Informática de la Admon. del Estado 
Dña. Purificación Díez Rodríguez Cuerpo General Admvo. de la Admon. del Estado  

Dña. Alicia Fernández Clavero Ayudante de Investigación de OPIS (CFMAC) 

Dña. Ana María García Arribas Ayudante de Investigación de OPIS 

Dña. Carmen García Collado Ayudante de Investigación de OPIS 

Dña. Beatriz Gil Sánchez Cuerpo General Admvo. de la Admon. del Estado 

 (since 02/01/2013) 

Dña. Susana Esteban Serrano Cuerpo Auxiliares Postales y de Telégrafos 

Dña. Isabel Lombán Botello Auxiliar Organismos Autónomos Administrativo 

Dña. Silvia Barrios Domínguez Técnico Superior de Gestión y Servicios Comunes JAE (also 

 support staff of the Dpt. of Macromolecular Physics) 

 (until 15-11-2013)  

 

SERVICIOS DEL CENTRO DE FÍSICA MIGUEL ANTONIO CATALÁN  / 

SERVICES OF THE CENTER OF PHYSICS CFMAC 
 

 

ALMACÉN  / WAREHOUSE 

 

Dña. Clara Isabel Cardeñosa García Cuerpo General Administrativo de la Admon. del Estado 

D. José Manuel Segura González Cuerpo Auxiliares de Telecomunicaciones 

 

 

BIBLIOTECA  / LIBRARY  

 

Dña. Flora Granizo Barrena Técnico Superior Especializado de OPIS 

Dña. Beatriz Fernández Suzor Técnico Especializado de OPIS (since 01-02- 2013) 

Dña. Isabel Delgado Oliva Técnico Especializado de OPIS 

D. Samuel López Márquez Administrativo de OPIS 
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CONSERJERÍA / RECEPTION 

 

D. Eduardo Balbás Utrilla Ayudante Gestión y Servicios Comunes 

Dña. Soledad Moreno Zambrano Ayudante Gestión y Servicios Comunes 

 

INFORMÁTICA  / COMPUTER SERVICES 

 

D. Francisco Daniel Rincón Fuentes Técnico Especializado de OPIS 

 

MANTENIMIENTO  / MAINTENANCE  

 

Dña. Belén Palero Fernández Ayudante de Investigación OPI 

D. Fernando Pueyo García Técnico Especialista Grado Medio OPI 

D. Héctor Bueno Durán Técnico Superior de Actividades Técnicas y Profesionales 

 (until 15 october 2013) 

D. Enrique Sánchez Gutiérrez Contratado Oficial de Actividades Téc. y Profesionales 

 (since 1 december 2013) 

 

PROYECTOS Y DELINEACIÓN  / PROJECTS AND DELINEATION  

 

D. Andrés de Frutos Gómez Titulado Técnico Especializado (until 18
th
 april 2013) 

 

TALLER MECÁNICO  / MECHANICAL WORKSHOP  

 

D. Luis Ángel de Prado Serrano Ayudante de Investigación 

 

TALLER ÓPTICO  / OPTICAL WORKSHOP  

 

D. José Lasvignes Pacheco Técnico Superior de Actv. Técnicas de Mant. y Profes. 
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CAPÍTULO  2A 
 

LABOR INVESTIGADORA  
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2A.1 DPTO. DE QUÍMICA Y  FÍSICA TEÓRICAS  

 
LÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

ü Física Teórica: Gravitación. 

ü Teoría de la Materia Condensada. 

ü Física Nuclear Teórica: estructura y reacciones. 

ü Física Atómica y Molecular a muy baja temperatura. 

ü Químico-Física Teórica aplicada a la astrofísica y al estudio de nuevos materiales 

 

SUBLÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

¶ Gravedad y Cosmología Cuánticas de Lazos. 

¶ Relatividad General Clásica y Cuántica.  

¶ Análogos de agujeros negros en Materia Condensada. 

¶ Sistemas mesoscópicos y fuertemente correlacionados. 

¶ Procesos electrodébiles en el núcleo. 

¶ Estructura nuclear con métodos autoconsistentes de campo medio correlacionado. 

¶ Técnicas de tres cuerpos en Física Nuclear. 

¶ Reacciones de interés en Astrofísica Nuclear. 

¶ Átomos y moléculas en degeneración cuántica o en redes ópticas. 

¶ Simulación cuántica y metrología cuántica. 

¶  Espectroscopia teórica de especies moleculares de interés astrofísico y atmosférico. 

¶  Colisiones inelásticas no reactivas a bajas temperatura. 

¶  Interacciones de Van der Walls en ZIFs. 

 

TÉCNICAS UTILIZADAS:  

 

o Física Teórica y Matemática. 

o Métodos computacionales. 

o Métodos de campo medio autoconsistente. 

o Métodos numéricos para la resolución de las ecuaciones de Faddeev en el espacio de coordenadas. 

o Desarrollo adiabático en hiperarmónicos esféricos. 

o Grupo de renormalización. 

o Simulaciones Monte Carlo de teorías cuánticas de campos. 

o Resolución numérica de la ecuación de gap incluyendo la formación de pares ligados (moléculas). 

o Técnicas de Óptica Cuántica para la resolución de las ecuaciones ópticas de Bloch. 

o Métodos de control cuántico coherente. 

o Campos medios jerárquicos.  

o Modelos cuánticos exactamente solubles. 

o Métodos ab initio altamente correlacionados. 

 

 

LABOR INVESTIGADORA : 

 

FÍSICA NUCLEAR TEÓRICA  

 

Propiedades de desintegración nucleares en medios estelares. 

Hemos continuado con el estudio de las propiedades de desintegración en núcleos de especial interés en astrofísica, 

concentrándonos en las propiedades de núcleos de la capa fp que son los constituyentes básicos del núcleo estelar en 

las últimas etapas de su evolución. En particular, los procesos de captura electrónica (EC) son mecanismos 

fundamentales para entender la nucleosíntesis de elementos pesados y la estructura de las formaciones pre-

supernova que eventualmente conducen a supernovas por colapso gravitacional (tipo II) o por explosiones 

termonucleares en sistemas binarios (tipo Ia). Los procesos de EC vienen determinados por la respuesta de espín-

isospín Gamow-Teller (GT) del núcleo y por el espacio de fase que corresponde a la captura de electrones 

degenerados en el plasma estelar. En el caso de núcleos inestables la respuesta GT se extrae experimentalmente de 

desintegraciones beta. En el caso de núcleos estables o próximos a la estabilidad como es nuestro caso, la intensidad 

de GT se obtiene a través de reacciones de intercambio de carga a energías intermedias de los proyectiles y ángulos 
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hacia delante. En estas condiciones las secciones eficaces son proporcionales a los elementos de matriz GT sin las 

restricciones energéticas propias de la desintegración beta.  

 

En este trabajo hemos estudiado estas propiedades mediante modelos basados en la aproximación de fases al azar de 

cuasipartículas (quasiparticle random phase approximation, QRPA) con campos medios obtenidos autoconsistente 

mediante cálculos deformados de Hartree-Fock con fuerzas de Skyrme (SLy4) y correlaciones de apareamiento. En 

primer lugar estudiamos la distribución de intensidad GT mediante nuestra aproximación microscópica y 

comparamos nuestros resultados tanto con la información experimental sobre distribuciones GT obtenidas en 

reacciones de intercambio de carga (n,p) o sus asociadas (t,3He) y (d,2He) en alta resolución, como con los cálculos 

más sofisticados que existen hoy en día de Modelos de Capas. Mediante nuestro formalismo conseguimos un 

acuerdo muy razonable con la información experimental y una descripción comparable a la del Modelo de Capas. 

Una vez demostrada la capacidad de nuestro formalismo para reproducir la información experimental existente, 

estudiamos las tasas de EC en función de la densidad y temperatura propias de los medios estelares. Mostramos que 

mientras que a bajas densidades y temperaturas las tasas EC son muy sensibles a los detalles de la distribución GT a 

bajas energías, para condiciones de altas densidades y temperaturas las tasas EC dependen en mayor medida de la 

descripción global de la distribución GT y no tanto de los detalles a baja energía. 

 

Funciones de onda del continuo en sistemas de tres cuerpos: Resonancias, modos de desintegración 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 cuerpos y explotar sus posibilidades en diversos campos de la Física Nuclear, profundizando en el 

estudio de sistemas de tres cuerpos en los que interviene la interacción Coulombiana. Un tratamiento preciso de la 

función de onda a largas distancias es básico para entender cómo se desintegran las resonancias de núcleos como por 

ejemplo 
12

C o 
9
Be. También pretendemos estudiar reacciones nucleares a baja energía en las que intervienen este 

tipo de sistemas. En este punto distinguiremos dos tipos de reacciones, por un lado procesos de captura radiactiva, 

que juegan un papel muy importante un procesos de nucleosíntesis estelar, y en particular en lo que se refiere al salto 

de los puntos de espera o ñwaiting pointsò , y por otro procesos espec²ficamente nucleares, colisiones tanto entre un 

sistema de dos partículas y un blanco, como colisiones entre tres partículas, para las cuales, las particularidades de 

los potenciales adiabáticos asociados al método de expansión adiabática permiten distinguir de manera sencilla entre 

los distintos canales: el§stico, inel§stico, ruptura o ñbreakupò, y reconfiguraci·n o ñrearrangementò. 

 

Más concretamente, durante los últimos meses nuestro trabajo se ha centrado fundamentalmente en los siguientes 

dos aspectos: En primer lugar, en el estudio de la reacción triple alfa y su tasa de producción a temperaturas muy 

bajas. El hecho de que en estas condiciones las energías relativas involucradas sean también muy bajas, claramente 

por debajo de la resonancia 0
+
 en 

8
Be, implica que la descripción secuencial del proceso a través de dicha resonancia 

no es obvia. De hecho, hemos encontrado que una descripción a través de una captura directa, sin poblar estados de 

dos cuerpos intermedios, puede dar lugar a un incremento de la tasa de producción de hasta 7 órdenes de magnitud 

para una temperatura de 10
7
 GK. Hemos estudiado también los procesos de bremsstrahlung en 

8
Be, cuyo 

conocimiento es necesario a la hora de extender el estudio de este tipo de emisión gamma a 
12

C. El segundo de los 

aspectos investigados se refiere a la descripción 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 energía umbral para la ruptura del blanco.  Lógicamente, 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, estudiándose procesos de ruptura en colisiones neutrón-deuterón, y 

reacciones atómicas entre átomos de 
4
He a temperaturas muy bajas, hasta del orden del mK. 

 

SISTEMAS MESOSCOPICOS Y FUERTEMENTE CORRELACIONADOS  
 

Transporte cuántico 

Analizamos la fase de transmisión a través de puntos cuánticos en el régimen del bloqueo de Coulomb. En 

experimentos de interferometría Aharonov-Bohm se ha comprobado una transición en el comportamiento de la fase 

de transmisión entre un régimen mesoscópico donde los saltos de fase aparecen de forma aleatoria entre resonancias 

y otro universal donde los saltos de fase están presentes entre todas las resonancias. Esta transición aparece en 

función del número de electrones en el punto cuántico. Hemos calculado la conductancia y la fase de transición 

utilizando el método de embebido en combinación con el algoritmo del grupo de renormalización de la matriz 

densidad para diversos modelos de punto cuántico incluyendo diferentes valores de la interacción y diferentes 

valores del acoplo a los contactos. La interacción electrónica aumenta de forma sistemática el número de saltos de la 

fase. Sin embargo, achacamos la causa de este aumento a un fenómeno de colectivización de las resonancias que 

presenta efectos muy diferentes a los observados en experimentos. Estos resultados sugieren que las correlaciones en 

las funciones de onda de puntos cuánticos caóticos son la causa más probable de la aparición de un régimen 

universal en la fase de transmisión. 
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Estudiamos el decaimiento de paquetes de onda en billares discretos caóticos y regulares (v. Fig. 1). Aunque las 

características espectrales de los billares son muy distintas entre el caso regular y el caso caótico, las propiedades del 

decaimiento son similares. En ambos casos están dominadas por los estados en el centro de la banda. 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 

segundos son 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 cuántico de distintos sistemas. 

Presentamos diversas aplicaciones en experimentos con guías de onda fotónicas, gases fríos y circuitos cuánticos 

superconductores. 

 

 

            
Fig. 1. (Izq.) Número de partículas que permanecen en el billar en función del tiempo, para un billar con forma 

rectangular (cuadrados negros) y para un estadio (puntos rojos). (Der.) Ejemplo de estado "scar" en el estadio. 

 

 

Propiedades electrónicas y elásticas del grafeno 

Durante el año 2013 se han investigado las propiedades electrónicas y elásticas del grafeno, prestando atención a 

efectos estadísticos de muchos cuerpos que pueden modificar significativamente la dispersión a baja energía de 

fonones así como de cuasipartículas de electrón. En este sentido, se ha estudiado la influencia de los grados de 

libertad electrónicos en la renormalización de la rama acústica de los fonones fuera del plano de grafeno (fonones 

flexurales) y el consiguiente desarrollo de una inestabilidad en la dispersión de los fonones a gran longitud de onda. 

Además, se ha llevado a cabo un extenso análisis numérico del sistema electrónico en interacción para establecer la 

generación dinámica de una brecha de energía en el espectro, distinguiendo entre la condensación de excitones 

convencional y el desarrollo alternativo de un término de masa rompiendo la invariancia frente a paridad e inversión 

temporal (la así llamada masa de Haldane). 

 

En el problema de renormalización de los fonones, se ha completado un análisis previo sobre el papel desempeñado 

por la interacción electrón-fonón, empleando en esta ocasión una formulación autoconsistente del problema de 

muchos cuerpos para los fonones flexurales. Así, se han resuelto las ecuaciones de Schwinger-Dyson para este 

sistema adoptando la llamada aproximación de apantallamiento autoconsistente. En este esquema, el propagador de 

la interacción se corrige por excitaciones de electrón-hueco así como de fonones, mientras que la interacción se 

aplica a su vez en el cálculo de la renormalización de la dispersión de los fonones a través de correcciones de 

autoenergía. Se ha mostrado que la resolución iterativa de las ecuaciones es posible en general, trabajando con una 

discretización de las variables de momento y frecuencia que tiene la capacidad de incorporar efectos de temperatura 

finita. Los resultados obtenidos para la renormalización de los fonones flexurales han desvelado la existencia de tres 

regímenes diferentes, dependiendo de la intensidad de la interacción electrón-fonón. La dispersión de los fonones 

sufre en general una renormalización a la baja a partir del acoplo con los grados de libertad electrónicos si bien, para 

una intensidad de la interacción no muy grande, el sistema de fonones puede ser caracterizado todavía por un 

conjunto de parámetros regulares. Por encima de un cierto valor del acoplo electrón-fonón, sin embargo, las 

ecuaciones autoconsistentes sólo pueden ser resueltas en términos de una autoenergía de fonón que se vuelve 

compleja, apuntando a una inestabilidad de los modos de fonones flexurales. Por último, para un valor más alto del 

acoplo, se observa que el sistema alcanza un punto crítico más allá del cual la constante de rigidez adquiere 

formalmente valores negativos, reflejando una inestabilidad todavía mayor del sistema de muchos cuerpos. A través 

del cálculo de las funciones respuesta relevantes para el sistema de fonones, se ha podido caracterizar en términos 

físicos las dos últimas fases. Así, se ha visto que el régimen con autoenergía compleja corresponde a la 

desintegración de fonones en excitaciones con un carácter híbrido de electrón-fonón, resultantes del fuerte acoplo 

entre ambos tipos de grados de libertad. Además, se ha demostrado que el punto crítico con constante de rigidez nula 

corresponde a la divergencia de las correlaciones del campo de curvatura de la membrana metálica. Esto se ha 

podido interpretar a su vez como la señal de la condensación de dicho operador, abriendo una vía para explicar la 

fenomenología de las arrugas que se forman espontáneamente en las muestras de grafeno suspendido en el vacío. 
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En el estudio de los efectos de muchos cuerpos en el sector electrónico, se ha emprendido una investigación 

numérica del sistema de cuasipartículas de Dirac características del grafeno, interaccionando con la parte escalar del 

potencial electromagnético. En esta tarea, se ha empleado una teoría de campos gauge en el retículo, tomando una 

malla cúbica para representar las variables de espacio-tiempo y adoptando una formulación de fermiones 

ñstaggeredò como forma eficiente de llevar a cabo las simulaciones num®ricas sobre el sistema. Esta elecci·n ha 

mostrado ser particularmente conveniente a la hora de preservar la simetría quiral así como la invariancia frente a 

paridad e inversión temporal de la teoría original, estableciendo un punto de partida ideal para investigar la ruptura 

dinámica de estas simetrías por efecto de la interacción de Coulomb. A tal fin, se han realizado extensas 

simulaciones de tipo Monte Carlo en el retículo, destinadas principalmente a determinar las susceptibilidades de los 

parámetros de orden que reflejan la apertura de una brecha de energía en el espectro. Los resultados numéricos han 

mostrado en particular el diferente carácter de la ruptura dinámica de la simetría quiral en comparación con la de 

paridad. Así, la susceptibilidad que caracteriza a la primera ha mostrado ser positiva, mientras que la 

correspondiente a la segunda ha resultado tener el signo opuesto, típico de una respuesta diamagnética. En ambos 

casos, se ha encontrado un comportamiento en función de la constante de acoplo que es consistente con una 

transición de Kosterlitz-Thouless, es decir, mostrando un punto de inflexión en vez de un pico en la susceptibilidad. 

Se han llevado a cabo un gran número de barridos (hasta medio millón) para un número de diferentes simulaciones 

de Monte Carlo independientes (hasta 36 para las redes más grandes) con el fin de poder determinar con precisión la 

posición de los puntos de inflexión. Además, se han realizado los cálculos para diferentes tamaños de red, desde 6
3
 

hasta 10
3
, para poder realizar un an§lisis de tamaño finito de las susceptibilidades. Esto ha hecho posible obtener una 

estimación relativamente precisa del punto crítico correspondiente a la ruptura de la simetría quiral, a partir de unos 

resultados numéricos que siguen razonablemente bien la hipótesis de escala de tamaño finito. La simulación de la 

susceptibilidad señalando la ruptura de paridad se ha visto afectada por fluctuaciones mucho mayores en torno del 

régimen crítico, exigiendo por tanto un conjunto mucho más grande de datos para poder determinar con precisión el 

punto crítico. En cualquier caso, los resultados obtenidos hasta el momento permiten confirmar que el acoplo crítico 

para este último patrón de ruptura de simetría debería ser el más bajo, reflejando por tanto el dominio de la fase con 

condensación de la masa de Haldane sobre la fase con una condensación de excitones convencional. Las 

estimaciones de los acoplos críticos resultan estar por debajo del valor máximo que puede alcanzar el acoplo 

nominal de la interacción en muestras de grafeno suspendido en vacío, dejando abierta la posibilidad de observar la 

fase con brecha de energía bajo condiciones adecuadas que permitan aproximarse a semejante valor máximo del 

acoplo. 

 

 

FÍSICA ATÓMICA Y MOLECULAR A MUY BAJA TEMPERATURA  

 

Átomos y moléculas condensados o en redes ópticas. 

Analizamos la formación de moléculas ultrafrías mediante el uso de resonancias de Feshbach inducidas por campos 

magnéticos en un sistema fermiónico. Desarrollamos un formalismo de campo 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 formación de moléculas en onda p (l=1). Mostramos la relevancia de varios 

parámetros experimentales (densidad, temperatura, campo magnético inicial y ritmo de variación del mismo) para 

determinar el número de moléculas formadas. 

 

Simulación cuántica y metrología cuántica. 

Propusimos una implementación de un simulador cuántico de la ecuación de Dirac en 2+1 dimensiones mediante 

átomos fermiónicos atrapados en un retículo óptico. Este procedimiento es más flexible que anteriores propuestas, y 

también permite analizar la relación entre deformaciones de la red hexagonal y la aparición de campos de gauge 

efectivos. Por otro lado, en el campo de la metrología cuántica, propusimos un método interferométrico ("multi-

pulse quantum interferometry") para medir pequeñas variaciones en la fase de un tren de pulsos láser mediante su 

interacción con uno o más iones atrapados. Como ejemplo de especial relevancia, aplicamos este protocolo a la 

medida de la variación de la fase en un peine de frecuencias.  También estudiamos un sistema modelo formado por 

un ión atrapado y una molécula polar, y analizamos las perspectivas de usar el ion como sonda para medir el 

momento dipolar eléctrico de la molécula. 

 

Campos medios jerárquicos.  

La aproximación de campos medios jerárquicos propuesta inicialmente para el estudio problemas de magnetismo 

cuántico, fue extendida a sistemas bosónicos en redes ópticas. Para ello introducimos un mapping canónico que 

transforma operadores de creación o destrucción bosones físicos en productos cuadráticos de bosones compuestos 

que representan configuraciones de clusters en la red. Este mapping preserva los elementos matriz los operadores 

físicos cuando se impone una restricción tipo hard-core sobre los bosones compuestos.  

En una primera aplicación tratamos el modelo de Bose-Hubbard en una red cuadrada mapeandolo a bosones 

compuestos que representan plaquetas de dimensión 2x2. El Hamiltoniano de bosones compuestos resultante fue 

estudiado en la aproximación de Hartree-Bogoliubov generalizada dando lugar a la teoría de campos de bosones 
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compuestos (CBMFT). En esta aproximación obtuvimos un diagrama de fases que reproduce en forma precisa los 

resultados de Monte Carlo cuántico para la transición aislante de Mott a superfluidez.  Este formalismo permite 

estudiar también los modos colectivos de baja energía. En particular, estudiamos cómo las excitaciones de partícula 

y agujero degeneradas a lo largo de una línea de densidad 1 en la fase de Mott van a cero en el punto crítico de la 

transición al superfluido. A partir de este punto, uno de los modos se convierte en un boson de Goldstone de energía 

cero y el otro en el boson de Higgs cuya energía aumenta al internarnos en el superfluido. El comportamiento del 

boson de Higgs fue recientemente medido en in red óptica de dos dimensiones (Nature 487, 455 (2012)). La 

descripción teórica 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 desarrollado en este trabajo se puede aplicar a problemas de bosones en redes ópticas con 

interacciones de largo rango o con campos sintéticos de gauge para los cuales otras aproximaciones de muchos 

cuerpos presentan serias dificultades.      

 
Figure 2: Modos degenerados partícula (p) y agujero (h) a lo largo de la línea de simetría p-h en la fase de Mott y 

modos de Higgs y Goldstone en la fase superfluida. Resultados experimentales extraídos de Nature 487, 455 (2012). 

 

GRAVITACIÓN Y COSMOLOGÍA  

 

Durante 2013 hemos continuado con el estudio de cosmologías inhomogéneas en el marco de la Cosmología 

Cuántica de Lazos, prestando especial atención al tratamiento de perturbaciones cosmológicas alrededor de 

universos homogéneos e isotrópos como éste en el que vivimos, en primera aproximación. Más específicamente, 

hemos presentado una cuantización completa de un universo aproximadamente homogéneo e isótropo con pequeñas 

perturbaciones escalares en el caso en el que el contenido de materia es un campo escalar mínimamente acoplado y 

las secciones espaciales son planas y compactas. La cuantización se ha llevado a cabo siguiendo las líneas 

desarrolladas por nuestro grupo en trabajos previos para topología esférica. Hemos truncado la acción del sistema a 

segundo orden en las perturbaciones, y fijado la libertad de gauge local en el nivel clásico, aunque hemos estudiado 

diferentes gauges y demostrado que con todos ellos se infieren conclusiones equivalentes. Por otra parte, hemos 

considerado también descripciones en términos de cantidades invariante de gauge. Hemos demostrado que el 

sistema obtenido por reducción de esta manera admite una estructura simpléctica, y su evolución dinámica está 

dictada por una ligadura hamiltoniana. A continuación, hemos procedido a cuantizar la geometría de fondo con 

técnicas de lazos, a la vez que hemos adoptado una representación de Fock para las inhomogeneidades. Esta última 

representación ha sido seleccionada por criterios de unicidad propuestos por nuestro grupo en el contexto de teoría 

cuántica de campos en espacio-tiempos curvos. Estos criterios determinan también un escalado particular de las 

perturbaciones. En nuestra cuantización híbrida, que combina métodos de lazos y de Fock, hemos representado la 

ligadura hamiltoniana como un operador en el espacio de Hilbert cinemático. 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 físicos en los grados de libertad de lazos conduce a una ecuación de onda cuántica para la evolución de 

las perturbaciones. Alternativamente, las soluciones a la ligadura cuántica se pueden caracterizar por sus datos 

iniciales sobre una sección de volumen mínimo. Las consecuencias físicas de este modelo se están discutiendo en la 

actualidad, con el fin de comprobar si son compatibles con las observaciones cosmológicas. 

 
Un punto importante en nuestra cuantización híbrida es la posibilidad de seleccionar una representación de Fock 

única para los campos perturbativos mediante ciertos criterios que nuestro grupo ha introducido en los últimos años. 

Estos criterios consisten en los requisitos de (i) la invariancia del vacío bajo las simetrías espaciales de las 
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ecuaciones de campo y (ii) la aplicabilidad de la dinámica como una transformación unitaria en la teoría cuántica. 

En el caso de perturbaciones cosmológicas, los campos que describen las inhomogeneidades pasan por un período 

inflacionario que puede ser entendido como la propagación en un fondo de Sitter. Con esta motivación, hemos 

demostrado que, bajo el escalado conforme estándar utilizado en cosmología, un campo sin masa en el espacio-

tiempo de Sitter admite una cuantización de Fock O (4)-invariante tal que la evolución temporal se implementa 

efectivamente de forma unitaria, y además que esta cuantización es esencialmente única. Este resultado refuta 

afirmaciones aparecidas anteriormente en la literatura. También hemos discutido la relación entre esta cuantización 

privilegiada con dinámica unitaria y la basada en la familia de estados invariantes O(4) de tipo Hadamard dados por 

Allen y Folacci, así como con la que se basa en el vacío de Bunch-Davies, habitual en cosmología inflacionaria. 

 

Por otra parte , hemos demostrado la solidez de los criterios para la selección de una cuantización de Fock única de 

campos escalares de tipo Klein-Gordon en escenarios no estacionarios con secciones espaciales compactas, 

permitiendo también diferentes descripciones de los campos que se relacionan por medio de ciertas 

transformaciones canónicas lineales y no locales. Más concretamente, hemos considerado transformaciones que no 

mezclan modos propios del operador de Laplace-Beltrami, que se supone que están desacoplados de forma 

dinámica. Transformaciones canónicas de este tipo se encuentran en el estudio de las perturbaciones escalares en 

cosmologías inflacionarias, al relacionar, por ejemplo, los grados de libertad física de estas perturbaciones después 

de una fijación de gauge con cantidades invariantes de gauge. Por lo tanto, nuestros resultados tienen implicaciones 

inmediatas para nuestra cuantización híbrida de las perturbaciones escalares en Cosmología Cuántica de Lazos. 

Hemos caracterizado todas las posibles transformaciones del tipo considerado y hemos mostrado que, 

independientemente de la descripción inicial de campo, nuestros criterios de invariancia bajo la simetría espacial y 

de una dinámica unitaria conducen de hecho a una cuantización de Fock única, módulo transformaciones unitarias 

que no afectan a las predicciones físicas. 

 

Otra de las cuestiones que hemos analizado en detalle en el contexto de la Cosmología Cuántica de Lazos es la 

resolución de singularidades. Recordemos que uno de los fenómenos más notables de la Cosmología Cuántica de 

Lazos es que, al menos para los modelos cosmológicos homogéneos, el Big Bang se reemplaza con un Big Bounce 

que conecta nuestro universo con una rama anterior sin pasar por una singularidad cosmológica. Por primera vez en 

la literatura, hemos estudiado la existencia de singularidades en Cosmología Cuántica de Lazos incluyendo 

inhomogeneidades, y hemos comprobado que el comportamiento obtenido en el caso puramente homogéneo sigue 

siendo válido. Hemos centrado nuestra atención en las cosmologías de Gowdy con ondas gravitacionales 

linealmente polarizadas y hemos utilizado dinámica efectiva para llevar a cabo el análisis. Para el modelo 

cosmológico considerado, hemos demostrado que todas las posibles singularidades cosmológicas se evitan por los 

efectos de la cuantiación de lazos, logrando así una generalización de los resultados acerca de la resolución 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 valor de ese volumen en el rebote.  

 

Asimismo, hemos identificado huellas de efectos cuánticos gravitatorios que sobreviven desde el universo primitivo 

hasta la época actual: las fluctuaciones de los campos cuánticos vistos por observadores comóviles son sensibles a la 

historia del universo primitivo. La existencia (o no) de un rebote cuántico deja una traza en el ruido cuántico de 

fondo que no se atenúa y que no sería despreciable, ni siquiera hoy. Hemos estimado una cota superior a la energía 

típica a la que los efectos cuánticos son relevantes. También hemos presentado el problema de autoacoplo de 

gravitones en detalle y hemos resuelto el problema de infinitas interacciones asociado, complementando así 

resultados previos referentes a la recuperación de la Relatividad General en este esquema. Hemos concluido que, 

mientras se requiera la preservación de la invariancia gauge, se recupera de forma natural la estructura de la 

Relatividad General, pero en una versión que muestra explícitamente un espaciotiempo minkowskiano de fondo al 

estilo de Rosen. 

 

Durante este último año, por otra parte, también hemos desarrollado líneas de investigación de geometría cuántica y 

anómala. Gianluca Calcagni ha dedicado todo el 2013 a consolidar una clase de modelos de espaciotiempos multi-

escala donde la geometría del universo tiene las propiedades típicas de los multi-fractales. Los objetivos han sido: 1) 

desarrollar una teoría coherente que pueda explicar analíticamente algunas características universales de 

espaciotiempos que aparecen en muchos modelos independientes de gravedad cuántica, 2) desarrollar su 

fenomenología, especialmente la de teoría clásica y cuántica de campos y de cosmología, 3) verificar su viabilidad 

experimental. Los objetivos 1) y 2) han sido alcanzados totalmente y hemos aclarado mucho la estructura 

fundamental de estas geometrías, sus propiedades en presencia de una curvatura métrica y sus consecuencias 

cosmológicas para el universo primigenio y la constante cosmológica, mientras que 3) está todavía en fase de 

estudio. En paralelo, Calcagni ha trabajado sobre cosmologías de universo de brana y no-conmutativos y sobre 

geometrías anómalas y el cálculo de la dimensión espectral en varios enfoques, incluidos teoría de cuerdas, 

ñasymptotic safetyò, agujeros negros, gravedad cu§ntica de lazos y una teoría super-renormalizable de gravedad 

cuántica propuesta por L. Modesto y otros, para la cual hemos encontrado soluciones cosmológicas con rebote. 
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Dentro del estudio de aspectos generales sobre teoría cuántica de campos se ha dedicado especial atención al estudio 

del formalismo hamiltoniano para modelos definidos en regiones espaciales acotadas. La importancia inmediata de 

estos modelos en el contexto de la gravedad cuántica reside en el hecho de que el tratamiento habitual de los 

agujeros negros en Gravedad Cuántica de Lazos se lleva a cabo mediante la introducción de horizontes aislados; un 

tipo de fronteras interiores para el espacio tiempo en las que se imponen condiciones de contorno naturales que dan 

lugar a un tipo de horizonte casi-local. El problema principal que se presenta a la hora de tratar estos sistemas es el 

de la interpretación de estas condiciones sobre la frontera, en particular averiguar si se trata de ligaduras en el 

sentido habitual y su tipo (primera o segunda clase) ïdel que depende críticamente su tratamiento cuántico.  

 

Desde un punto de vista técnico la presencia de fronteras nos obliga a utilizar un esquema matemático más 

elaborado que el que se obtiene al generalizar de manera 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 desarrollados para este fin por Gotay, Nester y 

Hinds. Estos autores desarrollaron un esquema geométrico preciso (que para el caso particular del estudio de teorías 

de campos se apoya en el uso de variedades diferenciales de dimensión infinita modeladas sobre espacios de 

Banach) que se adapta perfectamente al tipo de problemas que nos interesa. Hay que señalar que desde el punto de 

vista técnico el trabajo con variedades de dimensión infinita requiere del uso de técnicas de análisis funcional que 

introducen importantes dificultades matemáticas. 

 

Durante el año 2013 se ha conseguido poner en marcha un ambicioso programa de trabajo sobre este tema que se ha 

materializado en el estudio completo y sistemático 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 publicación en Classical and Quantum Gravity (en colaboración 

con Jorge Prieto y Eduardo Sánchez Villaseñor) que ha aparecido en enero de 2014. En el momento actual se están 

extendiendo los resultados obtenidos a modelos en interacción (campos escalares y Yang-Mills) y modelos en los 

que se espera que de forma natural haya grados de libertad físicos asociados a las fronteras (Maxwell-Chern-Simons 

en 2+1 dimensiones). 

 

Dentro del contexto de la Gravedad Cuántica de Lazos y la Cosmología Cuántica de Lazos es importante entender 

las consecuencias físicas de la introducción de espacios de Hilbert no separables. Para ello se han considerado en la 

literatura diversos tipos de modelos, en particular el oscilador armónico polimérico, y se han estudiado algunas 

características del espectro de la versión polimérica del hamiltoniano. Durante el año pasado conseguimos una 

caracterización precisa de este. El resultado más importante que obtuvimos fue determinar que el espectro genérico 

de los hamiltonianos poliméricos para el oscilador es un espectro de bandas (como el de los sólidos) pero puramente 

puntual (y por tanto asociado a verdaderos autovalores). Los resultados obtenidos han dado lugar a una publicación 

en Classical and Quantum Gravity (en colaboración con Jorge Prieto y Eduardo Sánchez Villaseñor). En el momento 

presente estamos explorando las consecuencias de los resultados obtenidos en Cosmología Cuántica de Lazos así 

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 últimos años  en el estudio de la entropía de agujeros negros 

en Gravedad Cuántica de Lazos. El trabajo realizado se ha concentrado en el estudio completo de una importante 

clase de recurrencias lineales que generaliza a las que definen importantes familias de números combinatorios que 

incluyen a los números de Euler, Stirling, Ward, Lah etc. Ha dado lugar a dos trabajos (en colaboración con Jesús 

Salas y Eduardo Sánchez Villaseñor de la Universidad Carlos III de Madrid) que se encuentran sometidos al lento 

proceso de revisión propio de las revistas de matemáticas (Journal of Combinatorial Theory, Series A). 

 

 

QUÍMICO -FÍSICA TEÓRICA APLICADA A LA ASTROFÍSICA Y AL ESTUDIOS DE NUEVOS 

MATERIALES  

 

El grupo emplea métodos ab initio altamente correlacionados para caracterizar especies moleculares y procesos 

químicos de interés astrofísico, así como para describir nuevos materiales con aplicación a la captación de CO2. 

 

Durante el año 2013 hemos realizado estudios moleculares de sistemas de interés astrofísico clasificables en tres 

sub-líneas de investigación: espectroscopia molecular de moléculas prebióticas no-rígidas, caracterización 

estructural y espectroscópica de especies semi-rígidas y  determinación de secciones eficaces en colisiones 

inelásticas no reactivas a muy bajas temperaturas.  Empleamos siempre, como herramienta básica, métodos ab initio 

de alto nivel para determinar estructuras moleculares y superficies de energía potencial. A partir de estas y de 

nuestros códigos rovibracionales ENEDIM y FIT-ESPEC predecimos propiedades espectroscópicas. Con cálculos 

de dinámica molecular close-coupling determinamos propiedades colisionales a partir de las superficies de Van-der-
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Walls. Todos los sistemas son de interés para el estudio de la físico-química en fase gas de los medios interestelar y 

circunestelar y de las atmósferas planetarias.  

 

Desde 2004, hemos realizado estudios muy detallados y completos dirigidos a la caracterización de cadenas 

carbonadas de importancia astrofísica aumentando progresivamente la complejidad de los sistemas estudiados. Estas 

cadenas se consideran relevantes tanto como especies aisladas como intermediarios de reacciones de formación de 

grandes moléculas como son los PAHs o los fulerenos. Para caracterizar cadenas de pequeño tamaño, se han 

empleado métodos muy precisos. Inicialmente estudiamos cadenas puras tipo Cn con un número de átomos 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 flexión. Durante 

2013, hemos llevado a cabo un estudio exhaustivo de las formas neutras, aniónicas y catiónicas del C7 en 

colaboración con investigadores de la Universidad King Saud de Ryad. También hemos estudiado los procesos de 

formación de los aniones tipo CnXm
-
 (X=N, H) recientemente detectados en regiones circunestelares. Estas especies, 

difícilmente tratables a nivel laboratorio por su baja estabilidad, presentan momento dipolar permanente y por lo 

tanto son observables mediante radioastronomía. Teniendo en cuenta la evolución de los estados electrónicos de baja 

energía a lo largo de los procesos de formación y destrucción de dichos aniones, hemos propuesta una regla general 

que permite predecir la detectabilidad de los aniones en fuentes astrofísicas. Para todas las cadenas carbonadas 

estudiadas, se han caracterizado estructuras isoméricas; se han calculado superficies de potencial para los primeros 

electrónicos estados electrónicos, así como propiedades rovibracionales incluyendo efectos de anarmonicidad. Se 

prevén posibles canales de isomerización así como intersecciones cónicas y efectos rovibrónicos.  

 

                        
 

 

Los nuevos observatorios radioastronómicos van a permitir detectar nuevas moléculas y nuevas variedades 

isotópicas siempre y cuando se conozcan sus espectros en las regiones milimétrica y submilimétrica. Los cálculos ab 

initio altamente correlacionados permiten determinar las estructuras de mínimo de dichas moléculas así como 

obtener conjuntos iniciales de parámetros espectroscópicos que pueden facilitar la asignación de dichos espectros. 

Especial interés tiene el cálculo para caracterizar espectroscópicamente especies prebióticas no-rígidas que 

presentan niveles vibracionales susceptibles de estar poblados a muy bajas temperaturas y que se pueden detectar en 

estados vibracionales excitados en zonas de formación estelar. Este año 2013, se ha prestado atención  especial a las 

variedades isotópicas monosustituidas del propano y del dimetil eter. El propano es una especie básica para 

comprender la química de la atmósfera de Titán. El dimetil eter es una molécula interestelar muy abundante. Hemos 

iniciado también estudios de especies orgánicas que contienen azufre como el sulfuro de dimetilo of el tioetanol. 

 

Por último y dentro del entorno de la Acción Marie Curie FP7-CAPZEO, estamos realizando estudios de la 

interacción del CO2 y del agua con imidazoles. Se trata de predecir la capacidad de materiales tipo ZIF (Zeolitic 

Imidazolate Frameworks) para la captación de residuos atmosféricos. Los cálculos moleculares (potenciales de 

interacción y estructuras) se aprovecharan en estudios posteriores de simulación de sólidos. 
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2A.2 DPTO. DE ESPECTROSCOPÍA NUCLEAR, VIBRACIONAL Y DE 

MEDIOS DESORDENADOS  

 
LÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

ü Física Nuclear Experimental. 

ü Estudio de estados nucleares excitados y resonantes. 

ü Estudio de la estructura nuclear en reacciones con núcleos exóticos y estables a energías bajas, medias y 

relativistas. 

ü Simulaciones por computación usando la herramienta FairRoot para experimentos de Física Nuclear. 

ü Sistemas carentes de orden de largo alcance. 

ü Instrumentación avanzada. 

ü Espectroscopía sobre superficies. 

ü Óptica y Fotónica. 

ü Fotónica de plasmones superficiales y metamateriales. 

ü Bioespectroscopía. 

ü Físico-Química de los procesos de deposición y ablación.  

ü Aplicaciones biológicas de la espectroscopía vibracional. 

 

 

SUBLÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

¶ Estudios espectroscópicos de núcleos ligeros próximos a la línea de estabilidad. 

¶ Caracterización de la estructura nuclear mediante reacciones elásticas y de ruptura así como a través de la 

desintegración beta. 

¶ Estudio del mecanismo de ruptura de estados excitados en múltiples partículas. 

¶ Estudio de las propiedades estructurales de núcleos en reacciones a energías relativísticas. 

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

¶ I+D de electrónica multiplexado con regulación en función de cambio de temperatura. 

¶ Medida de momentos magnéticos en núcleos exóticos mediante haces de iones radiactivos. 

¶ Instrumentación nuclear. 

¶ Métodos computacionales en Física Nuclear experimental (R3BRoot). 

¶ Herramientas de análisis de datos (Root). 

¶ Experimentación en Física Nuclear Experimental para FAIR. 

¶ Comportamiento físico a nano-escalas. 

¶ Estructura y dinámica microscópica de materia condensada desordenada. 

¶ Desarrollo de instrumentación avanzada para fuentes de neutrones. 

¶ Espectroscopía vibracional intensificada por superficies (SERS, SEF y SEIRA) sobre nanoestructuras 

metálicas. 

¶ Espectroscopía vibracional aplicada al estudio del Patrimonio Histórico-Artístico. 

¶ Espectrocopías SERS, SEF y SEIRA aplicadas a la detección de contaminantes y sustancias empleadas en 

dopaje deportivo. 

¶ Aplicaciones biológicas del SERS: estudio de la interacción fármaco/biomolécula. 

¶ Resonancias plasmónicas en nanoestructuras metálicas (nanoantenas): Raman y fluorescencia. 

¶ Metamateriales en el dominio óptico. 

¶ Nanofotónica de nanohilos semiconductores. 

¶ Espectroscopía de plasmas de ablación inducidos por radiación láser infrarroja. 

¶ Espectroscopía de ruptura dieléctrica en plasmas inducidos por láser (LIBS). 

¶ Identificación de marcadores espectroscópicos infrarrojos y Raman para el diagnóstico de enfermedades 

neurodegenerativas y neoplásicas.  

¶ Estructura molecular de proteínas y lípidos en alimentos funcionales. 

 

TÉCNICAS UTILIZADAS:  

 

o Desintegración beta de núcleos exóticos producidos por el método ISOL, en la instalación ISOLDE y 

REXISOLDE@. 

o Reacciones a baja energía en el acelerador de 5MV CMAM@UAM. 

o Reacciones a energías relativísticas en el experimento R3B@GSI. 
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o Simulaciones de Montecarlo utilizando el código GEANT4 y 3. 

o  Diseño mecánicas en CATIA. 

o Métodos computacionales y Matemáticas. 

o Análisis de experimentos en Física Nuclear Experimental. 

o Simulación numérica. 

o Métodos computacionales. 

o Dispersión de neutrones. 

o Técnicas calorimétricas. 

o Medidas de adsorción. 

o Espectroscopía infrarroja (Normal, FTIR, micro IR y SEIR). 

o Espectroscopía infrarroja y Raman de correlación bidimensional mediante intercambio isotópico H/D. 

o Espectroscopía visible-UV. 

o Espectroscopía de fluorescencia. 

o Microscopía electrónica de transmisión (TEM) y de barrido (SEM). 

o Física teórica (Electrodinámica Clásica) y cálculos numéricos. 

o Espectroscopía infrarroja (FTIR). 

o Espectroscopía de ruptura dieléctrica (LIBS). 

o Espectroscopía Raman (FT1, normal, micro-Raman, Raman mapping, Raman imaging y SERS). 

o Espectroscopía óptica de emisión (OES). 

o Fluorescencia inducida por láser (LIF). 

o Deposición asistida por láser. 

o Análisis estadístico multivariante. 
 

 

LABOR INVESTIGADORA : 

 

CARACTERIZACIÓN DE ESTADOS NUCLEARES Y REACCION ES RELEVANTES EN PROCESOS 

DE NÚCLEO-SÍNTESIS ESTELAR 

 

ESTUDIOS DE LA SECCIÓN EFICAZ DE LA REACCIÓN  
4
He(

3
He,g)

7
Be  

(Proyecto FPA2009-07387 y FPA2012-32443 (doctorando JAE-predoc. M. Carmona-Gallardo)) 

 

Uno de los objetivos de nuestro grupo es el estudio experimental de la sección eficaz de la reacción nuclear 
4
He(

3
He,g)

7
Be. La importancia astrofísica de esta reacción es doble. En primer lugar juega un papel determinante en 

la predicción del flujo de neutrinos solares puesto que dentro de los parámetros nucleares de entrada del Modelo 

Solar Estándar la sección eficaz de esta reacción supone una de las mayores fuentes de incertidumbre. En segundo 

lugar es una reacción relevante en la Nucleosíntesis del Big-Bang Concretamente es determinante a la hora de 

resolver el problema de la abundancia del 
7
Li primordial en el universo. 

 

Nuestro grupo ha estudiado la sección eficaz de esta reacción a energías intermedias usando dos técnicas 

experimentales diferentes. El primer experimento fue realizado en el Centro de Microanálisis de Materiales de 

Madrid mediante la Técnica de Activación, consistente en la deposición del 
7
Be en placas de cobre. La sección 

eficaz de la reacción se estima a partir de la detección de la emisión g retardada procedente de los iones depositados 

en las placas (M. Carmona-Gallardo et al. PRC 86, 032801(R) (2012)). Los resultados resuelven las discrepancias 

existentes entre medidas anteriores y corroboran los primeros cálculos ab-initio sobre esta reacción realizados por T. 

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

 

En el segundo experimento se utilizó la técnica de Detección Directa del 
7
Be.  En este caso la sección eficaz se 

determina a partir del conteo directo de los núcleos de 
7
Be.  El experimento fue realizado usando el espectrómetro 

DRAGON situado en TRIUMF. DRAGON es un separador de masas que dispone de dipolos magnéticos y 

eléctricos que permiten seleccionar el ion de interés (
7
Be) y separarlo del haz que no interacciona (

4
He) antes de 

detectarse en el DSSSD situado en el plano focal del separador.    

 

Se han realizado medidas complementarias requeridas para poder extraer la sección eficaz total de la reacción. Por 

una parte, puesto que en el separador se selecciona un solo estado de carga de los iones de 
7
Be, se ha estudiado la 

distribución de estado de carga de iones de Be atravesando un blanco gaseoso de 
3
He.  Además se ha determinado el 

perfil del blanco gaseoso mediante la reacción de resonancia 
3
He(

12
C,pg)

14
N. Por último, la distribución angular de 

los iones producidos es ligeramente superior a la aceptancia geométrica del separador, por lo la transmisión de los 

iones a través de DRAGON se ha obtenido mediante la adaptación y el uso del código de simulaciones GEANT3-

DRAGON. A partir de estas medidas experimentales y las simulaciones se ha determinado la sección eficaz a cuatro 

energías intermedias.  
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El estudio de la sección eficaz de esta reacción nuclear constituye el trabajo de tesis de Mariano Carmona Gallardo 

que será defendida en la primavera de 2014. 

 

EXPERIMENTO S393 R3B@GSI: NÚCLEOS RICOS EN NEUTRONES MÁS ALLÁ DE LA LÍNEA DE 

GOTEO.  
(Proyecto FPA2009-07387 y FPA2012-32443 (doctorando FPI2010 G. Ribeiro)) 

 

En el contexto de la colaboración internacional R3B, hemos estudiado haces radioactivos acelerados a energías de 

490 MeV/u  dejándoles impactar sobre un blanco de protones (CH2) para poder estudiar reacciones de transferencia 

de nucleones y así producir un cóctel de núcleos ligeros muy exóticos. La tesis doctoral de G.Ribeiro está enfocada 

análisis de este experimento, en concreto en los núcleos más allá de la línea de goteo de neutrones. En este último 

año ha estado explorando el núcleo no-ligado 
13

Be que se produce de la reacción entre el haz de 
14

B y el blanco de 

protones antes mencionado. En este tipo de experimentos de física nuclear se utiliza la técnica de cinemática 

completa, lo que quiere decir que se registran todos los parámetros de energía, tiempo y posición posibles tanto del 

haz entrante como de los fragmentos dispersados tras el blanco. Para garantizar la detección de los núcleos más allá 

de la línea de goteo de neutrones, como el 
13

Be, es necesaria este tipo de técnica, ya que la vida media de estos 

isótopos es tan breve que no es posible detectarlos directamente, sino que debemos reconstruir su composición a 

partir de las señales que dejan sus productos de desintegración.   

 

El estudio de este tipo de resonancias aporta información sobre fenómenos exóticos que aparecen en los límites de la 

carta de núcleos como los estados no-ligados, los halos o en algunos casos nuevos números mágicos. Los resultados 

de este análisis permitirán comprobar algunos de los estados que se han sugerido en publicaciones recientes. 

 

ESTUDIO DE LA POLARIZABILIDAD DIPOLAR DE NÚ CLEOS LIGEROS 

 

Uno de los descubrimientos más importantes e inesperados de la Física Nuclear reciente ha sido la existencia de un 

halo neutrónico en algunos núcleos próximos o en la línea de estabilidad (línea de goteo). Un estado de halo es 

consecuencia de un fenómeno umbral que resulta de la presencia de estados ligados próximos al continuo. La 

combinación de una energía de enlace pequeña junto con el corto alcance de las fuerzas nucleares permite al nucleón 

(o clúster/grupo de nucleones) alejarse y tener una probabilidad no despreciable a distancias mucho mayores que el 

radio nuclear normal (= ro A1/3, ro = 1.2 fm), aumentando su polarizabilidad.  

 

El parámetro de polarizabilidad es una propiedad fundamental del núcleo y es una medida de su respuesta a un 

campo eléctrico externo. En el límite adiabático (que corresponde a energías de excitación altas), la sección eficaz 

de dispersión elástica se desvía de la predicción de la fórmula de Rutherford proporcionalmente a la intensidad de la 

polarizabilidad dipolar.  Por lo tanto, al medir la sección eficaz de dispersión elástica de un núcleo contra un blanco 

pesado a energías sub-Colombianas, podemos determinar el parámetro de polarizabilidad de éste núcleo. Este año 

hemos terminado el análisis del experimento E1104 sobre 
11

Li (ve la memoria 2012) y tomado nuevos datos con el 

experimento S1202, los avances se explica en la continuación. 

 
EXPERIMENTO S1202: ESTUDIOS DEL EFECTO HALO EN LA DISPERSIÓN DE 

11
BE CON UN 

BLANCO PESADO 

(Proyecto FPA2012-32443 (Contratado doctorando Vicente Pesudo)) 

 

En este experimento se estudia la reacción del núcleo halo 
11

Be contra blancos de plomo y oro. Un núcleo con halo 

se caracteriza por, en lugar de tener una densidad homogénea como la gran mayoría, constar de un 'core' compacto, 

y tener uno o dos nucleones con una función de onda que se extiende a radios mayores, lo que conlleva que el 

volumen de los núcleos halo sea muy superior al de otros núcleos con el mismo número másico y su superficie más 

difusa. En el caso de 
11

Be el halo es de un solo neutrón. Comparado con el 
11

Li, que es el otro núcleo halo que se ha 

estudiado en el grupo y que tiene un halo de 2 neutrones, presenta algunas dificultades añadidas, pero también 

algunos aspectos destacables. Se trata de un núcleo con una energía de ligadura menor y con un estado excitado a 

baja energía, lo que dificulta, respectivamente, la producción del isótopo y el estudio de los efectos provocados 

directamente por el halo. A pesar de eso, el halo de un solo neutrón proporciona un marco único, que permite 

estudiar cómo interacciona el core con un solo neutrón, abordable como un elemento distinguible del sistema. Esta 

dificultad no deja de añadirle interés, ya que se trata del único núcleo halo con un estado excitado ligado y por tanto 

además de las secciones eficaces de dispersión elástica y ruptura, resulta interesante el estudio de la dispersión 

inelástica en sí misma. Tras el experimento sobre blanco de plomo (
208

Pb) en 2012, en el verano de 2013 se llevó a 

cabo el experimento sobre blanco de oro (
197

Au) y se han analizado los resultados en el rango angular más relevante. 
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INSTRUMENTACIÓN PARA FAIR: AVANCES EN LA DETECCIÓN DE PROTONES DE ALTA 

ENERGÍA EN R3B 

(Proyecto ERANET NupNET PRI-PIMNUP-2011-1333, FPA2009-07387 (Dr. E. Nácher, Prof. O. Tengblad, A. 

Perea, Dr. José Sánchez del Río)  

 

En el grupo trabajamos en el diseño, simulación y construcción de un calorímetro para radiación gamma y protones 

que se instalara en la instalación futura FAIR. La parte frontal de este calorímetro recibirá radiación y partículas 

cargadas de muy alta energía puesto que en las reacciones nucleares a energías relativistas los productos de la 

reacción salen principalmente hacia delante. Esta parte frontal, Forward Endcap, es responsabilidad de nuestro 

grupo, y en años anteriores hemos avanzado en el diseño y la implementación de los sub-detectores que lo formarán.  

Durante el año 2013 hemos contado con un prototipo ya bastante cercano a lo que será una celda del detector final. 

Le llamamos CEPA4 y consta de 4 detectores de centelleo individuales, formados cada uno de ellos por dos 

cristales: LaBr3 y LaCl3 acoplados ópticamente. El aspecto del detector lo podemos ver en la Figura 1. 

 

En marzo de 2013 pudimos testear la respuesta de nuestro detector con protones de alta energía (hasta 230 MeV). Lo 

hicimos utilizando un ciclotrón de última generación recientemente instalado en Kracovia para aplicaciones 

médicas. En la Figura 2 podemos ver, por primera vez, un espectro donde representamos un espectro 

correspondiente a protones incidentes de 220 MeV que atraviesan nuestro detector 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 están ahora acabándose de analizar y se publicaran pronto. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

         

 

 

 

 
 

 

 

 

   

 

Figura 1. Arriba: desglose de los 4 cristales de 
CEPA4 y sus fotomultiplicadores. Abajo: diseño del 
montaje experimental con un detector de silicio 
DSSD enfrente de CEPA4. 

Figura 2. Representación gráfica de los protones de 
220 MeV. En el plano horizontal se representa la 
energía depositada en el LaBr3 frente a la 
depositada en el LaCl3. El eje Z es el número de 
protones detectados 

En la figura se ve demostrada la energía depositada 

en los dos detectores en serie (dE y E 

respectivamente) que nos permiten diferenciar 
dispersión elástica y ruptura. 
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FORMACIÓN DE TÉCNICO EN EL Á MBITO DE INSTALACIONES EUROPEAS  
(Proyecto MICINN EIC.-CERN-2011-0022 (R. Lorenzo Ortega)) 

 

Rubén Lorenzo Ortega, financiado por el Ministerio de Economía y Competitividad con el proyecto EIC.-CERN-

2011-0022 (IPs MJ. García Borge/O. Tengblad) para la formación de un técnico en el ámbito de las grandes 

instalaciones de investigación internacional, está trabajando en nuevos desarrollos y mejoras para el transporte del 

haz del acelerador PS del CERN. El proyecto donde se encuentra Rubén Lorenzo consiste en la sustitución de los 

motores que actualmente existen para los Kickers del acelerador PS, por unos nuevos, para aprovechar las 

prestaciones y avances realizados en los últimos años con los motores. Actualmente existen unos servo-motores 

antiguos, que causan ciertas vibraciones a la hora de mover el mecanismo de los Kickers. 

 
EXPERIMENTOS NP1012-RIBF49R1: ESPECTROSCOPÍA GAMMA EN HAZ DE LOS ISÓTOPOS 

RICOS EN NEUTRONES DE Ni CON EL ESPECTRÓMETRO DALI2 EN RIKEN (JAPÓN)  

(Proyecto FPA2011-29854-C04-01)  

 

El experimento NP1012-RIBF49R1 ha sido realizado con el fin de estudiar los núcleos ricos en neutrones 
73,74,75

Ni, a 

solo tres a cinco neutrones del núcleo doblemente mágico 
78

Ni. A lo largo de la cadena de los isótopos de Ni se 

espera que el relleno del orbital g9/2 conlleva una polarización del núcleo a causa de la interacción espín-isoespín. 

Las consecuencias son elevadas probabilidades de transición electromagnéticas, B(E2), indicando colectividad 

cuadrupolar. Para estudiar este mecanismo, hemos realizado un experimento de excitación Coulombiana a energías 

intermedias usando el espectrómetro DALI2 y un haz cóctel de 
73,74,75

Ni proporcionado por el espectrómetro 

BigRIPS para medir la probabilidad de transición reducida, B(E2), del estado fundamental al primer estado excitado 

2
+
. 

 

EXPERIMENTOS NP1112-RIBF87, NP0702-RIBF26R1, NP1112-RIBF86 Y NP1112-RIBF80: 

ESPECTROCOPÍA DE DESINTEGRACIÓN DENTRO DEL PROYENTO EURICA EN RIKEN (JAPÓN)  

(Proyecto  FPA2011-29854-C04-01) 

En el año 2012 el proyecto EURICA (Euroball-RIKEN Cluster Array) comenzó su andadura en la instalación de 

haces radiactivos (Radioactive Beam Factory - RIBF) en RIKEN (Japón). Dentro de este proyecto se dispone de 

doce detectores de Ge, los cuales previamente habían sido utilizados por la comunidad científica europea de 

estructura nuclear (incluyendo el grupo del IEM) tanto como parte del espectrómetro gamma en 4ÉUROBALL, 

como posteriormente en el proyecto RISING en el GSI. Estos detectores se han enviado e instalado en la instalación 

RIBF en RIKEN. La idea subyacente del proyecto es aprovechar las incomparables intensidades de los haces 

radiactivos exóticos, proporcionados por el complejo de aceleración emplazado en RIKEN combinado con el 

separador de fragmentos BigRIPS, para llevar a cabo la espectroscopia del desintegración (tanto de estados 

isoméricos como de la desintegración beta) en las regiones de la tabla de nucleídos que nunca antes habían sido 

accesibles para este tipo de estudios. En 2013 hemos participado en la segunda campaña experimental de EURICA 

dedicada al estudio tanto de isótopos ricos en neutrones en las regiones alrededor de los núcleos doblemente 

mágicos
 78

Ni y 
132

Sn como de isótopos ricos en neutrones de Zr, Mo y Nd.  

ESPECTROSCOPÍA DE DESINTEGRACIÓN DEL NUCLEO DOBLEME NTE MAGICO 
100

Sn EN RIKEN 

(JAPÓN) 

(Proyecto  FPA2011-29854-C04-01) 

 

En Junio de 2013 se realizó un experimento dedicado al estudio detallado de las propiedades de desintegración de 
100

Sn, el núcleo doblemente mágico más pesado con igual número de protones y neutrones que podemos estudiar. 

Este núcleo muy deficiente en neutrones se ha producido en la fragmentación de un haz de 
124

Xe en un blanco de Be. 

Después ha sido separado e identificado en el separador de alta resolución BigRIPS del RIBF en RIKEN. En un 

experimento anterior, realizado en el GSI (Darmstadt, Alemania) en 2008, se había medido el valor log(ft) de la 

desintegración beta de 
100

Sn hacia 
100

In (la desintegración Gamov-Teller de un protón g9/2 hacia un neutrón g7/2), que 

resulta ser el valor más pequeño conocido hoy en día en la tabla de nucleídos (C. Hinke et al., Nature 486 (2012) 

341). En el presente experimento, 2035 iones de 
100

Sn han sido identificados correspondiente a un factor diez más en 

estadística comparado con el experimento del GSI. Esperamos poder determinar valores más precisos de la vida 

media de 
100

Sn y de la energía máxima de su desintegración. Además intentaremos identificar el estado isomérico 6
+
 

en 
100

Sn que ha sido predicho desde hace mucho tiempo. Finalmente, los nuevos datos permitirán obtener 

información muy detallada sobre las propiedades de desintegración de un gran número de isótopos alrededor de 
100

Sn. 
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COMPORTAMIENTO FÍSICO A NANO -ESCALAS  

 

Probablemente el hidrógeno molecular (H2) es el candidato actual más claro para sustituir a los combustibles fósiles 

como vector energético medioambientalmente neutro. El almacenamiento seguro y eficiente de H2 presenta, sin 

embargo, una serie de desafíos tecnológicos aún no resueltos. Una de las posibles soluciones es la adsorción del H2 a 

bajas temperaturas en materiales nano-estructurados suficientemente ligeros. Sin embargo, las limitaciones prácticas 

imponen una temperatura mínima de 77 K (la del aire líquido) y unas 50 atmósferas de presión máxima. Esto 

impone unas condiciones termodinámicas particularmente problemáticas. Por encima de los 33K el hidrógeno 

molecular se encuentra en un estado supercrítico lo que implica un fluido que no puede ser condensado. Es decir, 

mediante interacciones débiles (dispersivas) comparables a las que se dan entre las propias moléculas de tal forma 

que no se produzca la ruptura de enlace químico de la molécula (fisisorción), el estado termodinámico es tal que no 

se puede conseguir una retención substancial de las moléculas sobre el substrato adsorbente.  

 

Mediante el uso concurrente de técnicas de dispersión de neutrones y medidas de adsorción en los últimos años 

hemos podido identificar algunos mecanismos que contribuyen a aumentar sustancialmente la capacidad de 

almacenamiento de los correspondientes adsorbatos, en particular en nanoestructuras carbonosas.  

 

Durante 2013 hemos iniciado la modelización numérica de algunos aspectos de las nanoestructuras carbonosas 

mediante el uso de nuevas técnicas de densidad de funcional aptas para interacciones dispersivas. La necesidad de 

dicha extensión hacia técnicas numéricas más exactas se ha evidenciado al no poder reproducir algunos de los 

comportamientos que hemos observado experimentalmente utilizando solamente métodos efectivos puramente 

ñcl§sicosò. 

 

DESARROLLO DE INSTRUMENTACIÓN AVANZADA PARA FUENTES DE NEUTRONES  

 

En los últimos años gran parte de la labor en este aspecto desarrollada por el grupo ha estado relacionada con la 

candidatura española a la fuente de espalación de neutrones europea. En mayo del 2009 se produjo un punto de 

inflexión 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 correspondiente ministerio sueco. Las actividades en curso 

estuvieron encaminadas a la construcción de una infraestructura local basada en un acelerador de iones ligeros de 

potencia con objeto de dar servicio a programas de experimentación avanzada no sólo en la producción de haces de 

neutrones por procesos de fragmentación nuclear (espalación), si no en áreas tan diversas como la Física de 

Partículas, el estudio de materiales para Fusión Nuclear, la producción de isótopos inestables para estudios en Física 

Nuclear o las posibles aplicaciones de aceleradores de este tipo en radioterapia oncológica. Tres serían los objetivos 

principales de ese centro de aceleradores: 

- Servir como un centro de diseño, desarrollo y prototipación de algunas estructuras de aceleración responsables de 

la ganancia en energía del haz hasta unos 2.5 GeV. 

- Nuclear dentro de nuestro sistema de Ciencia-Tecnología-Innovación, un laboratorio especializado en Ciencia y 

Tecnología de Aceleradores de Potencia, conmensurable con los existentes en los países de nuestro entorno que 

asumen labores de desarrollo y coordinación de los esfuerzos que estos realizan en Grandes Instalaciones 

Internacionales. 

- Dotar a nuestro entramado industrial de herramientas que le permitan posicionarse con ventaja en áreas que 

requieren el uso de haces de iones ligeros (semiconductores de potencia, industrial aeroespacial, litografía, 

materiales ultra-duros). 

 

Durante 2013 se realizó la revisión tanto del diseño técnico del sistema blanco como del sistema de cuadrupolo de 

radio-frecuencia por los correspondientes comités científicos internacionales oficiales recibiendo en ambos casos 

excelentes valoraciones. 
 

ESPECTROSCOPÍA EN PLASMAS DE ABLACIÓN INDUCIDOS POR RADIACIÓN LÁSER 

INFRARROJA  

 

Las propiedades de la pluma que acompaña a la ablación con láser pulsado de Fluoruro de litio (LIF) condiciones de 

vacío medio (4 Pa) fueron estudiadas por una combinación de espectroscopia de emisión óptica resuelta espacial y 

temporalmente. El plasma inducido por un láser de CO2 a intensidades que van desde 0,18 hasta 4,7 GW × cm
- 2

 fue 

encontrado fuertemente ionizado con presencia de especies F
+
, Li 

+
, F

2+
 y F

3+
 y rico en átomos neutros de litio y 

flúor. Se estudió el comportamiento temporal de átomos excitados de Li y de las especies ionizadas F
+
, Li

+
, F

2+
 y 

F
3+

. Los resultados muestran un decaimiento más rápido de la emisión continua y de las especies iónicas Li
+
, F

3+
 y 

F
2+

 que en el caso de F
+
 y átomos neutros de Li. Las distribuciones de la velocidad de especies atómicas e iónicas se 

obtienen a partir de mediciones de tiempo de vuelo. La densidad de electrones y la temperatura de excitación en el 

plasma inducido por el láser se estimaron a partir del análisis de los datos de espectro obtenidos con diversos 
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retrasos respecto al láser de CO2. A partir del decaimiento de la intensidad de Li
+
, H

+
, F

2+
 y F

3+
 con el tiempo de 

retardo, hemos estimado las constantes de recombinación electrón -ion a tres cuerpos para estas especies. 

 

Hemos colaborado con la Dra. S. Martínez, del grupo Espectroscopías de Superficie y Fotónica de Plasmones 

Superficiales de este Departamento, en la obtención de vidrios sintéticos con tecnologías láser. Se obtuvo un 

material vítreo semejante a las fulguritas naturales mediante irradiación, con un láser continuo de CO2, de un 

mortero de cal-pozolana en condiciones de vacío medio y a presión atmosférica. Se encontró que las muestras 

alcanzaban en su superficie temperaturas superiores a la de fusión (1556 K) por lo que la superficies se funde y se 

transforma en un vidrio amorfo cuando se enfría. Las muestras se estudiaron combinando las espectroscopías de 

Ruptura Dieléctrica y Raman La emisión inducida por la irradiación del láser es principalmente debida a la 

relajación electrónica de especies como Na, K, Si, Si+, Ca, O, N y CaOH junto con un intenso continuo debido a la 

emisión del cuepo negro. La emisión inducida, tanto en fulguritas naturales como inducidas, es principalmente 

debida a la relajación electrónica de Ca, Ca+, Si, Si+, Si2+, Si3+, H, Na, K, Mg, N, O, CaOH y OH. Los espectros 

Raman del material vítreo son similares a los de las fulgurites naturales, siendo la mayor diferencia entre ellas la 

formación de portlandita sobre la superficie del mortero. Según se incrementó la potencia del láser se formaba SiO2 

vítreo con más unidades Q4 y Q1 presentes.  

 

Se ha investigado la evolución espacio-temporal del plasma producido por un láser pulsado de CO2 de alta potencia 

en monóxido de silicio (SiO) mediante espectroscopia de emisión óptica (OES) y métodos de diagnóstico por 

imágenes. El plasma formado se encuentra fuertemente ionizado y rico en silicio neutro, átomos de oxígeno y muy 

débiles bandas moleculares de SiO. Se registraron mediante espectroscopía de emisión óptica perfiles 2D integrados 

y resueltos en el tiempo en función de la longitud de onda y la distancia desde la muestra. Algunas líneas de emisión 

del silicio se han empleado para deducir la densidad de electrones durante la expansión del plasma. Las intensidades 

relativas de dos líneas de Si
2+

 se han utilizado para calcular la evolución temporal de la temperatura del plasma. 

 

Estos trabajos se han realizado en colaboración con los Profesores J.J. Camacho y J.M. Poyato (Departamento de 

Química Física de la UAM), M. Martín (IQFR). 

 

BIOESPECTROSCOPÍA INFRARROJA Y RAMAN  

 

Se ha aplicado la espectroscopía infrarroja y Raman para identificar las sustancias biológicas correspondientes a los 

marcadores espectroscópicos detectados previamente en plasma de sangre periférica para el diagnóstico de la 

enfermedad de Alzheimer. Parte de los marcadores se pueden describir en términos de aumento de la relación 

globulinas/albúmina, en particular aumento de la concentración de a-globulinas (a1-antitripsina, a1-

antiquimotripsina, a2-macroglobulina), b-globulinas, g-globulina, transferrina y ubiquitina, y aumento de la 

concentración de péptidos Ab-amiloides. Se ha determinado un protocolo adecuado de recogida y procesado de 

muestras de sangre periférica en diversos centros hospitalarios para su posterior análisis infrarrojo y Raman con el 

objetivo de validar el método de diagnóstico de la enfermedad de Alzheimer.  

 

ESTRUCTURA DE SISTEMAS BIOLÓGICOS EN ALIMENTOS .  

 

En colaboración con el Instituto de Ciencia y Tecnología de Alimentos y Nutrición (ICTAN, CSIC) se ha aplicado la 

espectroscopía infrarroja para determinar las estructuras de geles de emulsiones de aceite de oliva en agua y su 

correlación con las respectivas propiedades reológicas. Estas emulsiones gelificadas con harina de chia tienen mayor 

cohesividad cuando se estabilizan con alginato o gelatina, debido a la penetración de las pequeñas gotas de emulsión 

en el interior de la red del respectivo gel. 

 

NANOFABRICACI ÓN 

 

Se ha potenciado la línea de trabajo relacionada con la fabricación de nanopartículas (NPs) metálicas con 

propiedades plasmónicas avanzadas con vistas a sus posibles aplicaciones espectroscópicas y catalíticas. El principal 

objetivo de esta nanofabricación ha sido la obtención de sistemas nanoscópicos dotados de una morfología tal que 

permiten una alta intensificación del campo electromagnético. La estrategia seguida para la obtención de estos 

sistemas ha sido: a) La preparación de NPs anisotrópicas con morfologías especiales que den lugar a de gran 

intensificación de campo, como nanoestrellas; y b) la asociación de nanopartículas esféricas mediante el uso de 

moléculas bifuncionales que dan lugar a la formación de cavidades interpartícula altamente eficaces en la 

intensificación de la dispersión Raman (hot spots). Durante el año 2013, se ha profundizado de manera muy especial 

en la obtención de protocolos de preparación de nanoestrellas de plata, nanopartículas éstas que no habían sido 

preparadas hasta la fecha, mediante el estudio experimental de la modificación de las características morfológicas en 

función de las condiciones experimentales aplicadas. El estudio detenido de nanoestrellas de plata se debe a que 

estas nanopartículas presentan un mayor número de ventajas respecto a las de oro, como la mayor eficacia SERS 

(mayores factores de intensificación) y el mayor intervalo de actividad, ya que las NPs de Ag presentan resonancias 
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de plasmón en todo el espectro visible y en la zona del infrarrojo cercano. Los protocolos de nanofabricación 

empleados evitan el empleo de sustancias surfactantes, como las normalmente usadas en la preparación de 

nanoestrellas de Au, ya que estas sustancias evitan el acercamiento del analito a estudiar a la superficie 

disminuyendo así la eficacia de estos sistemas en espectroscopía. Por otra parte, el ensamblaje de NPs se ha llevado 

a cabo empleado como moléculas bifuncionales los ditioles (tanto alifáticos como aromáticos) y diisocianuros 

aromáticos con cadena intermedia fenilénica de longitud variable. La caracterización de estos sistemas se ha llevado 

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

 

FUNCIONALIZACIÓN DE SUPERFICIES: FABRICACIÓN DE NANOSENSORES  

 

La funcionalización de las superficies metálicas obtenidas mediante autoensamblaje de moléculas orgánicas ha 

continuado siendo una línea importante en nuestro grupo durante 2013. La funcionalización permite aumentar de 

manera considerable la sensibilidad y la selectividad de las nanoestructuras fabricadas, dando lugar a superficies de 

altas prestaciones, al combinar las propiedades físicas de los sistemas metálicos obtenidos e inmovilizados, con las 

propiedades químicas de las moléculas orgánicas autoensambladas sobre ellos. Además, estas moléculas pueden 

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 funcionalización se han empleado ciclodextrinas y cucurbituriles orientados hacia la 

detección de pesticidas altamente insolubles en agua. Estos sistemas presentan una cavidad hidrofóbica interna 

dentro de la cual pueden alojarse moléculas difíciles de detectar por SERS.  

 

En otros experimentos de funcionalización de NPs se ha desarrollado en profundidad el análisis del ensamblaje de 

NPs inducido por ditioles alifáticos y aromáticos. Estas moléculas bifuncionales desempeñan una doble función: a) 

el acoplamiento de nanopartículas con la formación de espacios interpartícula de gran intensificación de campo, y b) 

la creación de cavidades intermoleculares que permiten el ensamblaje de analitos. La detección de analitos es 

entonces posible pues éstos se concentran en las cavidades interpartícula donde la intensificación del campo es 

máxima. Respecto a estas sustancias se ha estudiado el ensamblaje de NPs mediante resonancia de plasmón y 

microscopía TEM. También se han aplicado NPs de plata y de oro en la detección de pesticidas organoclorados 

como endosulfán, aldrina, dieldriny lindano, determinándose la sensibilidad y especificidad de estas detecciones tras 

análisis de las isotermas de adsorción. Estos trabajos se han realizado en el marco de la colaboración que nuestro 

grupo mantiene con investigadores de la Universidad P.J. Safarik de Kosice (Eslovaquia).  

 

Asimismo, se ha llevado a cabo la funcionalización de NPs con diisocianuros y moléculas relacionadas, con el fin de 

aplicar estos sistemas en procesos catalíticos de interés industrial. Esta línea se está desarrollando en colaboración 

con investigadores de la Universidad de Hokkaido en Sapporo (Japón). Estas moléculas se han empleado en la 

caracterización de la actividad SERS de superficies de Ag obtenidas por deposición mediante láser pulsado (PLD) 

cedidas por investigadores del Instituto de Óptica. 

 

INMOVILIZACIÓ N DE NANOPARTÍ CULAS EN SOPORTES DE INTERÉS CATALÍT ICO 

 

Durante el año 2013 se han iniciado experimentos conducentes a la inmovilización de nanopartículas de Ag y Au en 

sustratos empleados en experimentos catalíticos. Estos ensayos persiguen como objetivo fabricar soportes dopados 

con nanopartículas plasmónicas, para mejorar la manipulación de las mismas y emplearlas en aplicaciones tanto 

espectroscópicas como catalíticas. En este sentido se han empleado los siguientes materiales: sílice mesoporosa, 

carbón activo, y óxidos metálicos de Ti, Ce, Al y Zr. Estos estudios se han realizado también en colaboración con 

investigadores de la Universidad de Hokkaido en Sapporo (Japón). 

 

INTERACCIÓN BIOMOLÉCULA/NANOPARTÍCULA PLASMÓN ICA  

 

Durante el año 2013 se ha proseguido con la investigación de la interacción de moléculas biológicas con 

nanopartículas metálicas de Ag y Au. Este estudio persigue también la funcionalización de NPs con biomoléculas 

con el fin de aumentar su biocompatibilidad y su especificidad biomolecular. Gran parte de estas investigaciones se 

han realizado gracias al proyecto i-LINK del CSIC concedido recientemente en colaboración con investigadores de 

la Universidad de Paris XIII (Francia). Concretamente se ha llevado a cabo un estudio de interacción de los péptidos 

terapéuticos somatostatina, tanto cíclica como lineal, y octreotido. En estos péptidos se ha investigado en 

profundidad el efecto de la adsorción sobre metales sobre el enlace disulfuro. Y se ha estudiado el mecanismo de 

interacción con la superficie.  

 

Durante este año se ha estudiado también el péptido b-amiloide, el cual está relacionado con el desarrollo de la 

enfermedad de Alzheimer. Previamente, se ha llevado a cabo la caracterización vibracional del colorante tioflavina 

mediante espectroscopia SERS y SEF. Este colorante es capaz de interaccionar con proteínas amiloideas 
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permitiendo la detección del b-amiloide y péptidos relacionados en pequeñas cantidades, lo que permitiría la 

detección precoz de esta enfermedad. 

 

Se ha dedicado una especial atención al estudio de la adsorción de proteínas (albúmina humana y bovina, así como 

la mioglobina, importante proteína relacionada con el transporte y almacenamiento de oxígeno en músculo) sobre 

metales. Para llevar a cabo esta investigación se han empleado diferentes técnicas espectroscópicas: Raman, SERS, 

Fluorescencia, dicroísmo circular, UV-visible, así como diferentes técnicas de microscopía. Este trabajo se ha 

realizado en colaboración con investigadores de la Universidad de Florencia (Italia). 

 

Se ha continuado con el análisis estructural de materiales biológicos de origen natural que presentan una alta 

luminiscencia. En este terreno se ha realizado un estudio estructural y dinámico de sustancias polifenólicas 

procedentes de las sustancias húmicas y melaninas resultantes de procesos de digestión inducidos por hongos. En 

particular, se ha avanzado en la caracterización SERS/SEF de sustancias húmicas de distinto origen (suelo, 

leonardita, lignito) sobre NPs de diferente morfología y preparadas mediante diferentes protocolos. Se ha llevado a 

cabo una funcionalización de las superficies con diaminas alifáticas con el fin de aumentar la señal procedente de 

estos sistemas moleculares de alta complejidad. Estos trabajos se han realizado en colaboración con investigadores 

de las Universidades de Bolonia (Italia). 

 

En colaboración con el Departamento de Biofísica de la Universidad P.J. Safarik de Kosice en Eslovaquia, se ha 

completado el estudio del pigmento parietina, presente en los líquenes de la especie Xanthoria parietina, que 

también presenta propiedades antitumorales. Este último estudio ha consistido en la investigación de su espectro a 

diferente pH mediante fluorescencia, SERS y UV-visible. 

 

FLUORESCENCIA INTENSIFICADA POR SUPERFICIES METÁLICAS  

 

Se ha estudiado la formación de complejos de diferentes fármacos con supramoléculas transportadoras, los 

cucurbituriles. Por otro lado se ha iniciado el estudio de nuevos sistemas transportadores de fármacos complejos, de 

tamaño micrométrico, basados en la inclusión de nanopartículas de plata con el medicamento en los nanoporos de un 

polímero sintético biodegradable y biocompatible, el PBS. El estudio se ha llevado a cabo en estructuras porosas de 

diferente tamaño. Las técnicas usadas para la caracterización en ambos casos han sido espectroscopias de 

fluorescencia y Raman y amplificadas, SEF y SERS. Los fármacos 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 cucurbituriles se han obtenido, en los casos en que ha sido posible, la estequiometria del complejo, 

el pH de formación, las constantes de unión y la especie molecular de fármaco incluido. Para los sistemas de 

inclusión del medicamento en polímero nanoporoso se han establecido las condiciones de fabricación de los 

nanoporos que dan una óptima infiltración e inmovilización del fármaco. 

 

TÉCNICAS ESPECTROSCÓPICAS APLICADAS AL ESTUDIO, CONSERVACIÓN Y RESTAURACIÓN 

DE OBRAS DE ARTE Y MONUMENTOS  

 

Se han estudiado las condiciones óptimas experimentales para la obtención 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 láseres a 633 y 785 nm. En el espectrómetro FT-Raman se estudiaron muestras de 

malva en polvo y en disolución de metanol. En ninguno de los casos anteriores consiguió obtener un espectro 

Raman. Solamente se obtuvieron espectros intensos con la técnica SERS. Las condiciones experimentales estudiadas 

fueron la longitud de onda de excitación, el pH y la naturaleza del agregante.  Por otra parte se realizó una 

separación de los diversos componentes del colorante por cromatografía en capa fina (TLC) para realizar la 

identificación de los mismos por medio de la obtención de espectros SERS directamente sobre la placa 

cromatográfica. Por último se llevó cabo la caracterización estructural de la molécula mauveine A, uno de los 

componentes principales del malva con ayuda de técnicas de química computacional DFT. Se realizó también el 

análisis vibracional de dicha molécula. Este trabajo se llevó a cabo en colaboración con el Dr. Marco Leona, del 

Metropolitan Museum of Art de Nueva York.  

 

Se ha continuado con la aplicación de la espectroscopía Raman y la técnica SERS en el estudio de pigmentos 

contenidos en manuscritos islámicos antiguos procedentes de Marruecos. El empleo de nanopartículas de Ag 

aplicadas sobre determinadas zonas coloreadas de los manuscritos estudiados y el uso del Raman confocal, que 

permite un aumento de la resolución espacial de las medidas, ha puesto de manifiesto la presencia de pigmentos de 

naturaleza antraquinónica en dichos manuscritos. Se está aplicando la técnica SERS en la detección de posibles 

pigmentos de naturaleza orgánica en tintas de coloración amarilla y rosada, y también la posible presencia de 

extracto de azafrán en tintas de color negro para explicar su mejor conservación ante la degradación con el tiempo 
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por la humedad. Este trabajo se ha realizado gracias a un convenio bilateral de colaboración CSIC-CNRST con 

investigadores de la Universidad Moulay Ismail de Meknes en Marruecos. 

 

Se ha aplicado también la espectroscopía Raman a la caracterización de aditivos moleculares orgánicos tradicionales 

y comerciales utilizados en materiales de construcción de interés para el Patrimonio Histórico. Mientras que los 

aditivos tradicionales (huevo, azúcares, etc) presentan estructuras conocidas, las estructuras de los aditivos 

comerciales son muy complejas, al ser mezcla de varios compuestos y por lo tanto de difícil interpretación. La 

modificación del proceso de hidratación de los ligantes tradicionales con diferentes aditivos se ha estudiado por 

espectroscopía Raman, analizando las diferentes formas polimórficas del CaCO3 originadas por la presencia del 

aditivo. Con respecto a los aditivos comerciales se sigue trabajando en la obtención de los espectros SERS de los 

mismos para su posterior identificación en materiales endurecidos. 

 

La valorización de residuos de las plantas potabilizadoras de agua y de la industria papelera como materia prima 

para la obtención de nuevos materiales se realiza en colaboración con el Departamento de Síntesis, Caracterización y 

Reciclado de Materiales del Instituto de Ciencias de la Construcción Eduardo Torroja del CSIC. En el caso de la 

utilización de pulpa de papel se han identificado a través de espectroscopia Raman nuevas fases cristalinas tipo 

hidrotalcitas.  

 

Finalmente, se está trabajando en colaboración con el grupo de Espectroscopía de Plasmas de Ablación de este 

Departamento en la obtención de vidrios sintéticos (fulguritas) en materiales de construcción de base silicio 

mediante la aplicación de Láseres continuos y pulsados y su posterior identificación mediante técnicas de ablación 

láser (LIBS) y espectroscopía Raman. Resultados preliminares muestran que irradiando con láseres continuos de 

CO2 se generan fulguritas de composición análogas a las que aparecen en la naturaleza. 

 

En colaboración con el Instituto de Ciencia y Tecnología de Alimentos y Nutrición (ICTAN, CSIC) se ha realizado 

un estudio sobre aplicaciones de la espectroscopía FTIR para determinar las estructuras de lípidos y proteínas y sus 

posibles interacciones en la formación de diversas emulsiones de aceite de oliva en agua. En particular se han 

estudiado emulsiones estabilizadas con proteína de soja y otras emulsiones estabilizadas con esta proteína, caseinato 

sódico y transglutaminasa. Una relación entre las propiedades texturales y estructurales proteolipídicas resultó ser 

dependiente del sistema proteico estabilizador usado en estas emulsiones. 

 
METAMATERIALES ÓPTIC OS CON ÍNDICE NEGATI VO Y BAJAS PÉRDIDAS 
 

Recientemente, se han demostrado experimentalmente muchas de las fascinantes propiedades ópticas predichas para 

metamateriales (refracción negativa, superlensing, invisibilidad,é). Desafortunadamente, es sumamente 

complicado trasladar los mejores logros en esta línea, producidos en el régimen de microondas, al dominio óptico 

(luz), debido a los problemas tecnológicos de 

escalado de los materiales y a las dificultades 

conceptuales. Particularmente importante para 

conseguir Metamateriales Ópticos con índice negativo 

(NIMs, del inglés) es el reto de conseguir 

simultáneamente respuestas intensas eléctrica y 

magnética, con bajas pérdidas. Con este fin, hemos 

propuesto nanohilos híbridos metal-semiconductor 

como bloques constituyentes de NIMs ópticos. El 

metamaterial obtenido de esa manera, altamente 

isótropo en el plano normal a los nanohilos, presenta 

un índice de refracción negativo en el infrarrojo 

cercano, con valores de la parte real incluso por 

debajo de ī1, y p®rdidas extremadamente bajas (un orden de magnitud mejores que los NIM ópticos presentes). El 

régimen espectral operativo en el que se pueden conseguir índices negativos abarca todo el espectro de las 

telecomunicaciones. El diseño ha sido probado numéricamente en configuraciones tales como prismas y láminas 

(ver figura), observando directamente el fenómeno de refracción negativa. 

 

FOTOLUMINISCENCIA DE  NANOHILOS SEMICONDUC TORES 
  

Hemos desarrollado un modelo teórico sencillo para explicar la fotoluminiscencia de nanohilos semiconductores 

individuales, con especial énfasis en la direccionalidad e intensificación de la emisión de luz polarizada. Los 

nanohilos se comportan como nanoantenas ópticas eficientes, con características de emisión determinadas por el 

material y por su geometría y dimensiones. Se demuestra que la potencia radiada está gobernada por el acoplo de la 

emisión dipolar a modos guiados o leaky del nanohilo, que dependen de la frecuencia y diámetro, mientras que la 

longitud del nanohilo determina el tamaño de la cavidad (tipo Fabry-Perot) donde 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 emisión controlada por la geometría. Esto 

se ha realizado en colaboración con el grupo del Dr. Jaime Gómez Rivas FOM-Institute AMOLF (Amsterdam) y 

Philips Research Labs (Eindhoven). 

 

NANOHILOS METÁLICOS INVISIBLES  
 

Hemos demostrado mediante un estudio teórico que es posible construir cableado eléctrico transparente. En el 

trabajo, se comprueba que un cable conductor de plata de dimensiones submicrométricas puede ser prácticamente 

transparente a la radiación infrarroja empleada en telecomunicaciones cuando el conductor metálico es recubierto 

adecuadamente con un semiconductor como el silicio. En el artículo, una de cuyas figuras fue seleccionada por la 

Sociedad Americana de čptica (OSA) como ñimagen de la semanaò, se demuestra que, con un dise¶o adecuado, 

estos nanocables metálicos pueden ser más transparentes que una lámina de dimensiones nanométricas de vidrio 

ordinario. Dadas las actuales posibilidades de fabricación, es posible que en un futuro cercano puedan integrarse 

sistemas electrónicos y ópticos de forma más compacta al no interferir la funcionalidad óptica con la electrónica. En 

consecuencia, podrá aumentarse la eficiencia de dispositivos tales como células fotovoltáicas y chips de uso en 

telecomunicaciones por fibra óptica, entre otras prometedoras aplicaciones. 
 
 

2A.3 DPTO. DE FÍSICA M OLECULAR  

 
LÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

ü Física molecular de atmósferas, sistemas astrofísicos y plasmas.  

ü Fluidodinámica Molecular. 

ü Espectroscopía Láser. 

ü Física Molecular Teórica. 

 

SUBLÍNEAS DE INVESTIGACIÓN : 

 

¶ Física Molecular de sistemas atmosféricos y astrofísicos. 

¶ Cinética de plasmas fríos y estudios de interacciones plasma-superficie. 

¶ Dinámica y cinética de reacciones químicas. 

¶ Espectroscopía Raman en chorros supersónicos de gases.  

¶ Coeficientes de transferencia de energía rotacional por colisiones moleculares. 

¶ Solidificación molecular en microchorros criogénicos de líquidos. 

¶ Parámetros espectroscópicos de moléculas relevantes en procesos atmosféricos o de combustión. 

¶ Control cuántico molecular. 

¶ Alineamiento y orientación molecular. 

¶ Gases cuánticos ultrafríos. 

¶ Estudio y caracterización espectroscópica de filosilicatos. 

 

TÉCNICAS UTILIZADAS:  

 

o Espectroscopía de infrarrojo y espectrometría de masas aplicadas a sistemas de baja temperatura y presión.  

o Métodos computacionales: Gaussian, SIESTA, CASTEP, CRYSTAL. 

o Generación de plasmas fríos en descargas de gases a baja presión.  

o Espectrometría de masas de iones y neutros con resolución de energía.  

o Espectroscopía visible de emisión de plasmas.  

o Sondas de Langmuir para medidas de energía electrónica y de densidad de carga.  

o Espectroscopía Raman lineal. 

o Chorros supersónicos de gases. 

o Microchorros de líquidos subenfriados. 

o Criogenia. 

o Espectroscopía Raman Estimulada. 

o Espectroscopía de doble resonancia Raman-Raman. 

o Espectroscopía infrarroja por diferencia de frecuencias. 

o Métodos computacionales. 
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LABOR INVESTIGADORA:  
 

FÍSICA MOLECULAR DE ATMÓSFERAS, SISTEMAS ASTROFÍSICOS Y PLASMAS  

 
Esta línea de investigación se subdivide en tres apartados que se indican a continuación. 

 

Física molecular de sistemas atmosféricos y astrofísicos 

  

Alrededor de 2006 empezamos una nueva línea dedicada al estudio de sistemas sólidos que pudieran servir de 

modelo de objetos astrofísicos. Desde esa fecha hemos trabajado sobre mezclas de hielos de agua, dióxido de 

carbono, metano y metanol, que son algunos de los más abundantes constituyentes de los núcleos de los cometas y 

de otros sistemas astronómicos. Hemos estudiado estos sistemas por medio de espectroscopía de infrarrojo y 

espectrometría de masas. Mediante una cámara de alto vacío 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 

ámbito astrofísico. En los párrafos siguientes describimos en mayor detalle las contribuciones más relevantes 

obtenidas durante el año 2013.  

 

Dentro de nuestra línea de investigación con tendencia astrobiológica, y después del estudio de las moléculas de 

glicina y alanina, descritos en detalle en Memorias precedentes, hemos centrado nuestra atención en moléculas que 

pueden formar parte de los procesos químicos de formación o reacción de los aminoácidos citados. En concreto, 

hemos estudiado los iones de cianato, bicarbonato y carbamato por medio de espectroscopía de infrarrojo, y hemos 

discutido las posibles interacciones entre ellos y las implicaciones astrofísicas de los resultados. Para el análisis de 

los espectros experimentales hemos utilizado cálculos químico-cuánticos de las especies citadas. Citaremos 

únicamente dos ejemplos. Las muestras generadas mediante ñhyperquenchingò (congelaci·n s¼bita de gotas de 

solución), constituyen buenos modelos de hielos astrofísicos compactos, pudiendo estudiarse en el laboratorio en un 

amplio rango de temperaturas. La reacción espontánea de creación de bicarbonato en soluciones de cianato en agua, 

que tiene lugar a temperatura ambiente, sería extremadamente lenta en nubes interestelares, pero podría acelerarse 

mediante radiación externa en núcleos de nubes difusas, o por calentamiento en cuerpos que se aproximen al sol; 

nuestros estudios nos han permitido proponer unas especificaciones adecuadas para la observación de este ion en 

medios astrofísicos. Por último, dentro de este apartado se está comenzando a caracterizar minerales tales como los 

filosilicatos, los cuales tienen una fuerte presencia en cuerpos celestes.  

 

En colaboración con otros grupos, hemos realizado dos estudios centrados en hielos de CO2 y H2O. En uno de ellos 

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

en las condiciones de las capas altas de la atmósfera de Marte, en las que agua y dióxido de carbono pueden formar 

aerosoles de distinta concentración, fase y forma. En el otro, en colaboración con el grupo de Guillermo Muñoz 

Caro, en el CAB, se ha estudiado en detalle el proceso de cristalización de CO2 en condiciones muy exigentes de 

alto vacío y baja velocidad de crecimiento del hielo de CO2. La espectroscopía de IR refleja la existencia de una 

banda de vibración de CO2 amorfo, que desaparece al cristalizar, ya sea mediante aumento de temperatura o 

mediante acumulación de monocapas. Por comparación con observaciones astrofísicas, se concluye que hasta la 

fecha no se ha detectado la existencia de hielo amorfo de dióxido de carbono puro en ningún sistema astronómico. 

 

Por otra parte, hemos publicado un primer trabajo de obtención de constantes ópticas en el infrarrojo próximo y 

medio mediante programas específicamente desarrollados en nuestro grupo. Se ha aplicado a sistemas de interés 

astrofísico, hielos de NH3 y mezclas NH3/N2, utilizando nuestros espectros en ambas zonas espectrales. Estamos 

convencidos de que este artículo recibirá importante atención en este área, dadas las manifestaciones que la 

comunidad astrofísica ha realizado repetidamente sobre la necesidad de constantes ópticas en la región del IR medio 

y cercano para la interpretación de las observaciones espectrales.  

 

En la parte atmosférica, se ha concluido el estudio teórico de las propiedades termodinámicas y cinéticas de los 

óxidos de yodo. Estos compuestos son de gran interés en la tropósfera, ya que intervienen en las reacciones de 

destrucción de ozono y además dan lugar a la producción de partículas ultra-finas en ambientes marinos que 

finalmente generan aerosoles. Esta investigación ha sido realizada en colaboración con el grupo del Dr. Alfonso 

Saiz-L·pez del Instituto de Qu²mica F²sica ñRocasolanoò del CSIC y el Prof. John Plane de la Universidad de 

Leeds. Nuestro estudio teórico se ha completado además con un estudio experimental en la U. de Leeds que apoya 

los resultados obtenidos, y que ha permitido que, a través de nuestros cálculos, se pueda proponer un mecanismo 

para la polimerización de estos compuestos. Además se ha comenzado a estudiar en las zonas del infrarrojo medio y 

lejano el aerosol atmosférico descrito como polvo mineral, el cual está compuesto básicamente por filosilicatos tales 

como esmectitas y montmorillonitas, junto a partículas que varían desde 2 hasta 50 mm de cuarzo, feldespato, 

calcita, óxidos de hierro y aluminio, silicio y yeso. 
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Los principales resultados de estas líneas están reflejados en las publicaciones correspondientes, reseñadas más 

adelante en esta Memoria. 

 

Cinética de plasmas fríos y estudios de interacciones plasmas-superficies 

 

Hemos continuado nuestros estudios previos sobre la cinética de plasmas fríos de H2 + N2 y los hemos extendido a 

proporciones muy bajas de N2. Estos estudios, realizados en descargas de cátodo hueco y basados esencialmente en 

medidas de espectrometría de masas de neutros y iones, nos han permitido obtener condiciones 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 protónica entre estas tres especies y el 

predominio general de NH4+. Este ion, formado a partir de las pequeñas 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 mayoría de las pequeñas moléculas más habituales en el medio interestelar sugiere que 

puede ser relativamente abundante en el espacio. El amonio nunca se había detectado en el medio interestelar debido 

a la ausencia de momento dipolar de la especie completamente protonada, pero existía una posibilidad de observar 

sus variantes deuteradas. Con este fin, hemos colaborando en las medidas encaminadas a la mejora de la 

determinación experimental de la frecuencia rotacional 10-00 del NH3D+ ,  para cuya producción hemos usado 

también un plasma frío generado en una descarga de cátodo hueco. Los nuevos datos han permitido la identificación 

del ion en el medio interestelar (v®ase l²nea de ñespectroscop²a l§serò de este departamento). Los resultados 

obtenidos, junto con los de otros estudios previos, han sido presentados en una Conferencia Plenaria impartida en la 

International Conference on Phenomena in Ionized Gases (31st ICPIG) y en una Conferencia Invitada en la 

International Conference on Research and Application of Plasmas. Plasma 2013. 

 

Por otro lado, se ha puesto a punto un método de diagnóstico de densidades y energías de iones en plasmas de 

hidrógeno, basado en la comparación entre medidas de espectrometría de masas de iones y del ensanchamiento de 

las líneas HŬ de la serie de Balmer del hidrógeno atómico, observado por espectroscopía de emisión visible de alta 

resolución.  

 

En colaboraci·n con el grupo de ñTransient plasmas in planetary atmospheresò del Instituto de Astrof²sica de 

Andalucía del CSIC, y a partir de medidas espectroscópicas de emisión de N2 y N2+ en plasmas de laboratorio con 

aire a baja presión, se han puesto a punto varios métodos de estimación de la temperatura del gas en eventos 

transitorios luminosos (TLEs) como Halos y Sprites, que tienen lugar en la estratosfera terrestre por encima de las 

tormentas, y se ha evaluado cuál de ellos resulta más fiable en los distintos casos.  

 

Se ha iniciado una serie de experimentos dedicados a la generación de películas carbonadas y partículas de polvo 

mediante plasmas de radiofrecuencia con mezclas de He y CH4. En colaboración con el Laboratorio de Hielos de 

nuestro departamento, se ha caracterizado la naturaleza de las películas depositadas sobre muestras de silicio 

mediante espectroscopía IR por Transformada de Fourier (FTIR) y posteriormente se han irradiado las películas 

formadas con haces de electrones de 2 keV y con radiación UV, a fin de observar posibles cambios en sus enlaces. 

Los resultados obtenidos hasta el momento se expondrán en una charla invitada en Faraday Discussion 168: 

Astrochemistry of Dust, Ice and Gas, que tendrá lugar en Leiden (Holanda) en abril de 2014. 

 

Dinámica y cinética de reacciones químicas 

 

Las investigaciones llevadas a cabo hasta la fecha sobre la reactividad del muonio (Mu) con H2 se han recapitulado 

en un artículo de revisión (topical review). En él se comparan resultados clásicos y cuánticos y se discute en detalle 

el papel de la energía de punto cero, del efecto túnel y de la adiabaticidad vibracional en la dinámica reactiva de este 

sistema. 

 

Tambi®n se ha estudiado el efecto de la excitaci·n vibracional en la reacci·n S+ + H2(v) Ÿ SH+ + H y sus posibles 

implicaciones astrofísicas. Se obtuvieron coeficientes cinéticos resueltos en vibración utilizando el método de 

trayectorias quasiclásicas (QCT). La reacción es endotérmica y muy lenta para los estados vibracionales v=0-1 pero 

la velocidad aumenta órdenes de magnitud cuando v >1. La utilización de los coeficientes cinéticos calculados en 

este trabajo en modelos astrofísicos muestra que la reacción estudiada podría ser una de las fuentes principales de 

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

 

 

FLUIDODINÁMICA MOLECULAR  

 

El grupo de Fuidodinámica Molecular está 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 descripción 

microscópica, esencialmente molecular y cuántica, y la macroscópica, regida por la mecánica de fluidos en el 
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régimen del continuo. Si bien ambas vertientes están bien desarrolladas como campos independientes, su conexión 

es una especie de tierra de nadie donde escasean los datos experimentales, los modelos teóricos suficientemente 

rigurosos, y los métodos de cálculo eficientes. Desde el punto de vista experimental, los chorros de líquidos 

subenfriados son un medio ideal para estudiar la solidificación homogénea, libre de los efectos de las paredes de 

recipientes y de impurezas. Por su parte, los chorros supersónicos de gases son un medio extraordinariamente fértil, 

en el que es viable el estudio de las colisiones moleculares inelásticas, el mecanismo fundamental de transferencia 

de energía en gases.  

 

En la actualidad el Laboratorio de Fluidodinámica Molecular dispone de dos instalaciones de diagnóstico de chorros 

mediante espectroscopía Raman, únicas en su género por sus prestaciones y flexibilidad, desarrolladas a lo largo de 

los últimos veinte años. Una (A) está adaptada a la producción de chorros de gases y líquidos desde toberas 

criogénicas, y la otra (B), a la producción de chorros gaseosos de sustancias líquidas desde toberas calientes.  

 

 
 
ñLaboratorio de fluidodin§mica molecularò  
 

En la instalación (A) se han realizado dos series de experimentos sobre oxígeno, aprovechando el grupo de bombeo 

específico para este gas adquirido recientemente: i) expansiones de mezclas de O2 en He, al 2,5%, 10% y 50% desde 

una tobera a temperatura ambiente, con el propósito de medir la relajación rotacional de O2 por colisiones inelásticas 

con He; ii) expansiones de mezclas de O2 en He, al 0,5%, 2%, y 5%  desde toberas enfriadas a 63 y 75 K, 

encaminadas a la producción de dímeros y otros pequeños agregados de O2. En estos últimos experimentos se han 

alcanzado temperaturas tan bajas como ~2 K, que han permitido observar por primera vez la relajación entre los 

niveles del triplete de estructura fina de espín electrónico, separados tan sólo por 2 cm
ī1

.  

 

Con el fin de estudiar las colisiones inelásticas H2O:H2 y H2O:D2, de gran interés astrofísico, se han medido en la 

instalación (B) varias series de espectros Raman de chorros supersónicos de para-H2, normal-H2, orto-D2 y normal-

D2 puros, y de mezclas muy diluidas de H2O (gas) en dichos gases, desde una tobera de 350 micras a 363 K, 

empleando el nuevo sistema evaporador-mezclador instalado recientemente. Se ha comprobado que todos estos 

chorros están libres de condensación de H2O, requisito imprescindible para el análisis cuantitativo de la cinética 

colisional, que se encuentra en curso en la actualidad.  

 

Se ha continuado con el análisis de las colisiones H2O:He y H2O:H2O a partir de la evolución temporal de las 

poblaciones rotacionales de H2O (gas) en chorros supersónicos, obtenidas mediante espectroscopía Raman. A 

diferencia de otros sistemas como O2 o N2 estudiados previamente por nuestro grupo, en el caso del H2O se observa 

que la población de los niveles rotacionales más energéticos se aparta progresivamente de la distribución 
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Boltzmann, afectando notablemente a la dinámica colisional. Además, ello complica el análisis colisional porque 

impide definir una ñtemperaturaò rotacional, lo que obliga a trabajar con las poblaciones rotacionales individuales. 

Nuestras medidas han permitido determinar unos coeficientes de transferencia promediados para colisiones 

H2O:H2O para los 8 primeros niveles de orto-H2O a 100 K, incalculables hoy en día por métodos teóricos, y se han 

empleado para validar los coeficientes de transferencia nivel-a-nivel H2O:He calculados por el grupo teórico de 

Dinámica e Interacciones del Instituto de Física Fundamental del CSIC, con el que se trabaja en estrecha 

colaboración. 

 

Por otra parte, en colaboración con la Universidad de Frankfurt (Alemania), se ha continuado el análisis e 

interpretación de los espectros Raman de microchorros líquidos (filamentos) de mezclas de para-H2 y orto-D2 (al 

1%, 3%, 5%, 9%, 17%, 52%, 84%, y 96%). Estos filamentos, de unas 5 micras de diámetro, se enfrían en vacío por 

evaporación superficial, obteniéndose líquido altamente subenfriado por debajo del punto de fusión, hasta que 

finalmente solidifican. Los espectros Raman de estos filamentos a distintas distancias axiales permiten seguir el 

proceso de cristalización con una resolución temporal de ~10 ns. Así, se ha comprobado que la cristalización de 

para-H2 y orto-D2 se retrasa notablemente por pequeñas cantidades de impurezas isotópicas, un efecto de naturaleza 

cuántica no observado anteriormente.  

 

Por último, en el apartado computacional, se han recalculado las tasas de colisión inelástica nivel-a-nivel de la 

molécula de H2 y se han calculado por primera vez las de D2 y HD en todas sus variantes isotópicas entre 20 y 300 

K. Con ellas se han verificado, sobre datos experimentales de absorción ultrasónica, las ecuaciones de relajación 

desarrolladas con anterioridad en el laboratorio, validándose las tasas del sistema H2, D2, y HD, así como la 

superficie de energía potencial empleada en su cálculo. 

 

ESPECTROSCOPÍA LÁSER 

 

Se han llevado a cabo estudios espectroscópicos de alta resolución, mediante el uso de la técnica de espectroscopía 

Raman estimulada, en varias especies moleculares:  

 

¶ Nitrógeno (N2). 

Utilizando la técnica de doble resonancia Raman-Raman, que bombea población ópticamente a un estado 

vibracional excitado, se ha poblado el estado v=1 de esta molécula. Con anterioridad se utilizó esta técnica, para 

el estudio detallado de la transición v=2Ŷ v=1 y obtenci·n de los par§metros moleculares que caracterizan el 

estado superior. Ahora se ha proseguido el experimento para determinar la tasa de transferencia vibracional 

debida a colisiones, entre las variedades de spin nuclear orto- y para-N2. Se excitó un único nivel rotacional del 

estado v=1 de orto-N2 y tras retrasos controlados se observó la evolución de la población de para-N2 en dicho 

estado. Puesto que la transformación directa orto Ÿ para, no es posible por colisiones en la escala de tiempos y 

presiones utilizados, toda la población presente, que evoluciona desde cero hasta su valor de equilibrio, es 

imputable a colisiones: 

 

orto-N2 (v=1) + para- N2 (v=0) Ÿ orto- N2 (v=0) + para- N2 (v=1) 

 

De la evolución temporal de las poblaciones relativas de ambas variedades de spin nuclear se dedujo la tasa de 

transferencia de energía vibracional, debida a colisiones, para la molécula de N2. Los experimentos se realizaron 

inicialmente a la temperatura de 77K. En el futuro se extenderá la medida a otras temperaturas y se explorara, la 

posibilidad de subir otro peldaño en la escalera vibracional, de v=1 a v=2. 

 

¶ C2H2 ï N2 

Se ha determinado el ensanchamiento colisional de las líneas de la rama Q de la banda n2 de la molécula de 

acetileno perturbada por N2. las medidas se realizaron a 150K y temperatura ambiente y se utilizaron para 

validar algunas superficies de potencial de este par, mediante modelos semiclásicos de ensanchamiento 

colisional, siendo la concordancia bastante satisfactoria dentro de los errores experimentales. 

 

¶ Espectroscopía Raman en fibras huecas de cristal fotónico (HCPCF) 

Se ha concluido este experimento, demostrando una magnificación de la sensibilidad en un factor de 28000 

respecto al régimen de foco único, y una relación señal ruido comparable a la alcanzable con la técnica quasi-

continua. 

 

¶ Espectroscopía de iones moleculares 

En colaboración con el grupo de plasmas fríos del Departamento, se ha concluido la instalación de una célula de 

descarga en cátodo hueco con óptica multipaso en el laboratorio de espectroscopía infrarroja por diferencia de 

frecuencias.  El primer sistema que se ha estudiado ha sido el ión amonio deuterado (NH3D
+
).  Este trabajo se 

enmarca en el proyecto Consolider-Astromol CSD2009-00038  del.  El ión amonio NH4
+
 es un precursor 
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fundamental de otras moléculas nitrogenadas y prebióticas en el medio interestelar.  No obstante su detección 

en el espacio mediante radioastronomía no es posible ya que no tiene momento dipolar eléctrico permanente 

debido a su simetría tetraédrica.  La variante deuterada NH3D
+
 sí posee un pequeño momento dipolar (0.26D) y 

es por tanto susceptible de ser detectada en la región de ondas submilimétricas.  Hemos producido el ión NH3D
+
 

en el reactor de cátodo hueco, registrado su espectro en una concentración de ~10
-10

 cm
-3
 y refinado las 

constantes espectroscópicas de la banda n4, a partir de las cuales hemos podido predecir con gran precisión la 

frecuencia de la transición rotacional 10-00.  Esta predicción ha confirmado la detección de NH3D
+
 en Orion IRc 

y en el objeto B1b, llevada a cabo por colaboradores del equipo ASTROMOL del CAB-CSIC y otras 

instituciones extranjeras. 

 

Se ha llevado también a cabo la medida de los espectros de vibración-rotación de los iones 
36

ArH
+
 y 

38
ArH

+
.  

Cabe destacar que la abundancia natural de 
36

Ar y 
38

Ar en la Tierra es de sólo 0.3% y 0.06%.  En el espacio, sin 

embargo, el isótopo más abundante es 
36

Ar, y recientemente se ha identificado 
36

ArH+ a partir de datos del 

satélite Herschel en la nebulosa del Cangrejo.  Dado que la misión Herschel ya ha concluido, y la alta opacidad 

de la atmósfera a las frecuencias a las que la rotación de esta molécula se puede detectar desde tierra, los 

estudios futuros de ArH+ en el espacio dependerán de observaciones en el infrarrojo, que se verán facilitadas 

por nuestros datos de laboratorio   

 

FÍSICA MOLECULAR TEÓRICA  

 

Control cuántico molecular. Alineamiento y orientación molecular.  

 

Se ha continuado el estudio del control del alineamiento y la orientación de una molécula aislada  mediante 

combinación de pulsos láser y campos estáticos. Se ha demostrado que una sucesión de pulsos láser cuya amplitud 

aumenta de una manera controlada permite alinear significativamente moléculas en varios estados cuánticos 

iniciales |J,M>, (J<= 6, M<=J) simultáneamente. Esto implica que es posible optimizar el alineamiento de una 

muestra inicialmente a baja temperatura.
 

 

Se ha optimizado el control de la orientación de una molécula dipolar aislada mediante una secuencia optimizada de 

pulsos láser en presencia de un campo estático débil. Para ello se utiliza la evolución adiabática y/o diabática a 

través un cruce de cuasienergía con un estado auxiliar seleccionado de alto J. Se ha demostrado el control reversible 

de transiciones entre el estado orientado y el antiorientado con alta fidelidad. Estos dos estados forman la base para 

realizar un qubit con moléculas dipolares ultrafrías. 

 

Los desarrollos anteriores se basan en la evolución adiabática del Hamiltoniano de Floquet. Se han obtenido 

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 cuánticos ultrafríos  

 

Hemos continuado el estudio del control del alineamiento y orientación de moléculas dipolares en una red óptica en 

régimen de tight binding. Hemos demostrado que la combinación de control de orientación en cada nodo con la 

interacción dipolar de largo alcance permite un control preciso del entrelazamiento entre las moléculas. Si el campo 

en cada nodo es idéntico hay restricciones de simetría. Se ha estudiado el efecto de la ruptura controlada de esta 

simetría aplicando patrones de intensidad diferente en distintos nodos. Esto permite acceder controladamente a 

estados antisimétricos y abre nuevas posibilidades de control de entrelazamiento. 

 
Por otra parte, la interacción entre moléculas dipolares fuertemente orientadas depende del ángulo entre la 

polarización del láser y el eje intermolecular pudiendo pasar de atractiva a repulsiva. Se ha demostrado que la 

variación adiabática del eje de polarización del campo láser induce cruces entre energías de estados pendulares, 

permitiendo nuevos mecanismos de control del entrelazamiento molecular. 
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2A.4 DPTO. DE FÍSICA MACROMOLECULAR  

 
LÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

ü Simulación  multiescala de materiales poliméricos y macromoléculas biológicas. 

ü Propiedades físicas y nanoestructura de polímeros. 

ü Física de polímeros: movilidad y orden en sistemas macromoleculares. 

ü Aplicación de la luz sincrotrón al estudio de polímeros y materiales nanoestructurados. 

ü Biofísica. 

ü Nanoestructuración de sistemas poliméricos. 

 

SUBLÍNEAS DE INVESTIGACIÓN:  

 

¶ Nanoestructura de películas delgadas poliméricas 

¶ Nanocompuestos poliméricos: estructura y propiedades físicas. 

¶ Confinamiento en la estructura y la dinámica de la materia condensada blanda. 

¶ Conformación de materia blanda biológica: proteínas de membrana en disolución. 

¶ Estudio de los procesos de microdeformación, relación con la nanoestructura y optimización de 

propiedades mecánicas.  

¶ Primeros estadios de la cristalización de polímeros sometidos a campos de deformación de tipo cizalla. 

¶ Estudio de la nanoestructura de materiales multilaminares mediante dispersión de rayos X a ángulos ultra-

pequeños (USAXS).  

¶ Desarrollo de la estructura y propiedades de polímeros naturales y nanocompuestos. 

¶ Procesos de recristalización en sistemas semirrígidos. 

¶ Fenómenos de precristalización, cristalización y transiciones de fase en polímeros sintéticos y naturales. 

¶ Estudio de las reacciones de polimerización mediante cálculos mecano-cuánticos. 

¶ Simulación jerarquizada de dinámica macromolecular. 

¶ Nuevas poliolefinas con arquitectura controlada: estructura y propiedades. 

¶ Dinámica molecular y propiedades viscoelásticas. 

¶ Procesos de extrusión y elongación en poliolefinas y mezclas. 

¶ Dinámica molecular y propiedades dieléctricas. 

¶ Interrelación estructura-dinámica en materia condensada blanda polimérica.  

¶ Microscopía electrónica tridimensional: estudio estructural de macromoléculas biológicas. 

¶ Hidrodinámica de proteínas y complejos macromoleculares biológicos. 

 

TÉCNICAS UTILIZADAS:  

 

o Dispersión y difracción de rayos X a ángulos grandes (WAXS), pequeños (SAXS), ultra-pequeños 

(USAXS) y con incidencia rasante (GISAXS), incluyendo el uso de micro- y nano-haces de radiación 

sincrotrón. 

o Calorimetría diferencial de barrido.  

o Dispersión cuasielástica de neutrones (IQNS).  

o Microscopía óptica y de barrido (SEM).  

o Espectroscopía Raman. 

o Micro- y nano-dureza. 

o Dispersión de neutrones. 

o Espectroscopía dieléctrica de banda ancha. 

o Reometría de cizalla en torsión dinámica y continua.  

o Reometría de extrusión capilar y elongacional. 

o Análisis dinamo-mecánico en flexión. 

o Análisis mecánico en tracción: módulo elástico. 

o Análisis mediante fraccionamiento por temperatura de cristalización. 

o Microscopía electrónica de barrido y transmisión (STEM) y de fuerzas atómicas (AFM). 

o Cromatografía de permeabilidad en gel (GPC) y tetradetección. 

o Dispersión dinámica de luz láser (DLS). 

o Litografía de nanoimpresión (NIL). 

o Espectroscopía de correlación de rayos X (XPCS).  

o Simulaciones mediante uso de computación de alto rendimiento. 

o Espectroscopía de rayos X de barrido y transmisión. 
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LABOR INVESTIGADORA:  
 

Grupo de NANOESTRUCTURA Y PROPIEDADES MECÁNICAS DE SISTEMAS POLIMÉRICOS  

 

Relajaciones conformacionales en PET bajo confinamiento 

El estudio del confinamiento de la fase amorfa en polímeros semicristalinos ha sido objeto de una estrecha 

colaboración de nuestro grupo de investigación con el Dr. Marco Pieruccini (CNR Módena, Italia) que comenzó 

hace ya varios años. Durante 2013, este estudio se ha centrado en las regiones amorfas entre empaquetamientos de 

laminillas, en ingl®s ñamorphous pocketsò (APs), de politereftalato de etileno (PET). Para este estudio se han 

realizado medidas de dureza utilizando la técnica de microindentación y de espectroscopía dinamo-mecánica 

(DMS). Muestras de PET fueron cristalizadas desde el estado vítreo a una temperaturas baja y otra alta (Tc = 100ºC 

y 160ºC respectivamente) para posteriormente ser recristalizadas a algunos grados por encima de estas temperaturas. 

Los estudios de DMS mostraron dos relajaciones segmentales. La relajación más lenta está asociada a las regiones 

amorfas entre láminas cristalinas que conjuntamente constituyen un apilamiento. La relajación más rápida se 

relaciona con las regiones amorfas entre apilamientos, APs. Los resultados de DMS obtenidos sugieren que el 

proceso de recristalización influye en la cooperatividad dentro de las APs: la recristalización unos grados por encima 

de Tc = 100 ºC produce un aumento de la cooperatividad y de la barrera de energía libre asociada a los reajustes 

conformacionales. Paralelamente, los resultados 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 

recristalización. Asimismo, se ha discutido la relevancia de la disminución del tamaño de las APs, como 

consecuencia de la recristalización, en el aumento de la rigidez de los segmentos moleculares y, como consecuencia, 

en el aumento de las propiedades mecánicas. En cuanto a las muestras de PET cristalizadas a alta temperatura (Tc = 

160 ºC), los resultados sugieren que la cooperatividad y las propiedades mecánicas disminuyen con la 

recristalización. Un posible mecanismo, que podría explicar estas observaciones, es el cambio en el acoplamiento de 

las cadenas amorfas con los cristales adyacentes. 

 

Aplicación de indentación instrumentada en polímeros: estudio de métodos estándares de análisis 

Se ha establecido recientemente una colaboración con grupos de la Universidad Politécnica de Barcelona (Dr. Joan 

Josep Roa Rovira) y la Universidad Politécnica de Valencia (Dr. Emilio Rayón), para abordar conjuntamente el 

estudio de la aplicación a polímeros de métodos de análisis de indentación instrumentada. En la actualidad no existe 

un criterio unánime para dicho análisis ya que es un área de investigación relativamente reciente. El procedimiento 

más corrientemente empleado se basa en la aplicación de criterios de elasticidad lineal al comienzo de la curva de 

descarga en un ciclo de indentación. Este método ha sido suficientemente contrastado en cerámicas y metales, y 

permite derivar valores del módulo elástico y de la dureza, pero presenta ciertas limitaciones en su aplicación a 

materiales con dependencia temporal. Por otra parte, Loubet y sus colaboradores han desarrollado un método de 

análisis de indentación instrumentada específico para materiales poliméricos que, conjuntamente con la aplicación 

de la medida continua de la rigidez del material (CSM, del ingl®s ñContinuous Stiffness Measurementsò), ha dado 

origen a resultados preliminares muy prometedores. El trabajo llevado a cabo  en colaboración con los Drs. Roa y 

Rayón se ha centrado en la comparación de los resultados obtenidos mediante el método de Loubet y aquél basado 

en el análisis del inicio de la curva de descarga. Las ventajas y desventajas de cada método se analizaron en una gran 

variedad de materiales termoplásticos, que abarcaron desde polímeros vítreos hasta semicristalinos. La conclusión 

más interesante fue que la diferencia entre los resultados de ambos métodos dependía de la naturaleza del material y, 

más concretamente, de la temperatura de transición vítrea.  

 

Nanoindentación en matrices termoplásticas reforzadas con fullerenos inorgánicos 

Se ha investigado el efecto de partículas inorgánicas de tipo fullereno (IF-WS2) sobre dos matrices poliméricas, 

polipropileno isotáctico (iPP) y polisulfuro de fenileno (PPS), en colaboración con la Prof. Marián Gómez-Fatou y 

la Dra. Ana Díez Pascual, ambas del ICTP, CSIC, y el Dr. Mohammed Naffakh, de la Universidad Politécnica de 

Madrid, todos ellos expertos en el área de nanocompuestos poliméricos. Para este estudio se empleó la técnica de 

nanoindentación junto con el método de CSM.  Un análisis detallado de las variaciones de módulo y dureza  sugiere 

que el refuerzo del material se debe principalmente a las propiedades intrínsecas del material de refuerzo y a la 

interfase con la matriz, y en una menor medida a los cambios inducidos en la nanoestructura de la matriz polimérica 

al añadir el refuerzo. Se ha puesto de manifiesto que, para el mismo contenido de IF-SW2, la matriz de PPS se 

refuerza en mucha mayor medida que la de iPP. Este diferente comportamiento  se ha atribuido a distintos 

mecanismos de deformación, ya que la fase amorfa de iPP se encuentra por encima de la temperatura de transición 

v²trea a la temperatura de medida (å 22 ÜC), mientras que la del PPS est§ por debajo.  
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Grupo de DINÁMICA Y ESTRUCTURA DE LA MATERIA CONDENSADA BLANDA (SOFTMATPOL)  

 

NANOESTRUCTURACION DE MATERIA CONDENSADA BLANDA CON MORFOLOGIAS 

CONTROLADAS  

 
NANOFABRICACIÓN DE ESTRUCTURAS POLIMÉRICAS  

 
Nanorejillas poliméricas 

Hemos continuado explotando las posibilidades de utilización de rayos láser con el fin de nanostructurar la 

superficie de películas delgadas de polímeros. En cooperación con el grupo de la Dra. M. Castillejo (IQFR-CSIC) 

hemos tenido éxito en la nanofabricación inducida por láser de femtosegundo de estructuras superficiales periódicas 

(LIPSS) en una serie de películas delgadas de polímeros preparadas por spin-coating que incluyen poli(tereftalato de 

etileno), poli(tereftalato de trimetileno) y poli(carbonato de bisfenol A). La irradiación produce nanosurcos 

característicos (nanogratings) con longitudes de período similar a la longitud de onda del láser. La información 

estructural obtenida por microscopía de fuerza atómica (AFM) y de dispersión de rayos X en incidencia rasante y de 

pequeño ángulo (GISAXS) se correlacionan satisfactoriamente. La comparación 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 parámetros de irradiación tienen una influencia en el orden de dicha 

red. 

 

Nanostructuración de Polímeros por Campos Ópticos Cercanos 

En colaboración con el Dr. Jan Siegel, del Instituto de Óptica (IO-CSIC) hemos explotado la aplicación de campos 

ópticos cercanos para la nanoestructuración de polímeros. Mediante un único pulso de nanosegundos con un láser 

ultravioleta se puede imprimir en una superficie polimérica una estructura característica debido a la modulación de 

la intensidad espacial de la distribución de campo cercano creado por una microesfera de sílice depositada en la 

superficie de la muestra. Nuestros experimentos demuestran que esta nanoestampación en el polímero se debe 

principalmente a un fenómeno de ablación. Estos experimentos recalcan la utilidad de los campos ópticos cercanos 

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

 

Superficies funcionales para aplicaciones como memorias no volátiles  

Hemos explorado el uso de polímeros ferroeléctricos para producir memorias no volátiles con resolución 

nanoscópica. En este sentido, se han sido preparados nanoestructuras tipo nanorejillas con baja relación de aspecto 

en nanofilms de copolímeros de poli(fluoruro de vinilideno) y poli(trifluoroetileno) por medio de Nano Litografía de 

Impresión (Nano Imprint Lithography (NIL)). Mediante el uso de estos nanogratings se puede obtener una mejora en 

la densidad de escritura y lectura de información de alrededor de 500 Gbit/in
2
 (0,01 bit/nm

2
) según revelan las 

medidas de Piezorespuesta con Microscopía de Fuerza  (PFM). La investigación estructural, mediante técnicas de 

difracción de rayos X, indica que el confinamiento físico generado por la nanoimpresión promueve el desarrollo de 

cristales preferentemente orientados. Nuestros resultados evidencian que la nanoestructuración en una dimensión 

puede ser un procedimiento útil para mejorar el control de la polarización en películas delgadas de polímeros 

ferroeléctricos. 

 

Nanohilos poliméricos mediante plantillas de alúmina 

Hemos demostrado, mediante microdifracción de rayos X usando radiación de sincrotrón, el carácter heterogéneo de 

nanohilos unidimensionales con alta relación de aspecto de copolímeros ferroeléctricos de poli (fluoruro de 

vinilideno-co-trifluoroetileno) y de poli (tereftalato de trimetileno) soportados por una película de polímero residual. 

Los nanohilos pueden ser preparados por infiltración en membranas de aluminia (AAO) desde el fundido o de 

disoluciones del polímero. La evolución espacial de los diferentes polimorfos cristalinos de los copolímeros 

ferroeléctricos indican la existencia de la fase ferroeléctrico puro en los nanohilos para las muestras infiltradas de 

disolución. Los núcleos de cristal formados en la película de polímero residual juegan un papel clave en la 

determinación de la formación de un gradiente de distribución de cristalinidad que disminuye a lo largo de las 

primeras micras en los nanohilos. Estos resultados ponen de manifiesto aspectos clave para mejorar el carácter 

ferroeléctrico de nanoestructuras políméricas. 

 

Para poli(tereftalato de trimetileno) y sus nanocompuestos con nanotubos de carbono de pared única(SWCNT)  se 

ha demostrado que mientras que la capa residual de polímero presenta carácter isotrópico, al acercarse a la interfase 

pol²mero/membrana se forman  laminillas ñedge-onò. En la interfaz, coexisten laminillas edge-on y flat-on como 

consecuencia de la fuerte interacción entre el polímero y la superficie de la membrana. Dentro de los nanoporos, el 

confinamiento induce una selección cinética de cristales de polímero que sólo permite el crecimiento de las 

laminillas cristalinas con su eje a paralelo al de los poros. Este efecto prevalece para los nanocompuestos. 

 



42 

 

También mediante plantillas nanoporosas de alúmina se ha desarrollado un método para conseguir cristalizar de 

manera completamente orientada polióxido de etileno (PEO), forzando la cristalización en el extremo de los 

nanocilindros.Así, en nanocilindros de PEO de diámetro suficientemente pequeño, la cristalización se inhibe. Sin 

embargo, una laminilla con características de monocristal puede generarse mediante nucleación sobre aluminio en el 

extremo del cilindro. 

 

Para polímeros con interés en células fotovoltáicas se ha conseguido la preparación de nanocilindros de diámetros en 

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

poly (3 hexyl tiofeno) (P3HT) bien de nanohilos sólidos o bien de nanotubos, mediante la selección de las 

temperaturas de infiltración. El rango de temperatura elegido está 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 tamaños mediante métodos de miniemulsión. Se 

ha estudiado la dependencia con el tamaño de su temperatura de transición vítrea, observándose un aumento de la 

misma cuanto menor es el diámetro de las esferas. Los resultados se han explicado mediante un modelo que implica 

que las nanoesferas contienen un número limitado de monómeros, lo que hace que exista una reducción del número 

de estados configuracionales respecto del material sin confinar. 

 

ORDEN Y ORIENTACIÓN MOLECULAR EN PELÍCULAS DELGADAS Y NANOPILARES DE 

POLÍMEROS CONDUCTORES 

 

Hemos investigado películas delgadas y nanopilares de poly(2,5-bis(3-hexadecylthiophen-2-yl)thieno[3,2-

b]thiophene) también conocido como PBTTT y sus mezclas con [6,6]-Phenyl-C71-butyric acid methyl ester (C70 

PCBM).  

 

Las películas delgadas con distintos espesores se prepararon mediante spin-coating, su morfología se investigó 

mediante AFM y su estructura interna mediante dispersión de rayos X a ángulo alto con incidencia rasante 

(GIWAXS). De los resultados obtenidos mediante AFM podemos concluir que las películas de PBTTT presentan 

terrazas con alturas de ~2.2 nm. Además los diagramas de GIWAXS presentan una serie de máximos de intensidad 

(h00) de donde se puede determinar un espaciado d100 que está de acuerdo con la altura de las terrazas medida por 

AFM, indicando que las películas están formadas por láminas uniformes paralelas al sustrato. El orden mejora para 

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

 

Nanopilares de los mismos sistemas se prepararon mediante la infiltración de la disolución en membranas ordenadas 

de alúmina (AAO). La estructura interna de los nanopilares se ha investigado mediante microdifracción de rayos X 

usando radiación de sincrotrón. El diagrama de difracción de los nanopilares de PBTTT demuestra una gran 

orientación del material comparado con el diagrama correspondiente al film residual de PBTTT. De esta 

información se concluye que dentro de los poros de alúmina los nanopilares de PBTTT consisten en láminas 

concéntricas con respecto a la pared del poro. Indicando que los enlaces p-p se apilan también concéntricos a los 

nanopilares. 

 

 
 

(Izquierda) Imagen de Microscopía Electrónica de Barrido (SEM) de los nanopilares de PBTTT fabricados con una 

membrana de 40 nm de poro. Diagramas de difracción 2D: (centro) del material fuera de la membrana, (derecha) 

del material confinado dentro de los poros. Los poros están en dirección vertical. 

 

MICROSCOPÍA DE FUERZA ATÓMICA (AFM)  

 

Durante el año 2013 se ha implementado la instalación AFM con un sistema que permite la realización de medidas 

eléctricas (Kelvin Probe) simultáneas a la visualización de estructuras nanoscópicas. Esta opción complementa la de 
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evaluación de las propiedades mecánicas (Módulo elástico, fuerzas de adhesión, deformación y nanoindentación) y 

la de medición del efecto piezoeléctrico (PFM). Las nuevas prestaciones permiten  la medida de  la corriente 

eléctrica a través de la punta del AFM con resolución nanométrica. La técnica se ha probado con éxito en películas 

delgadas de polímeros conductores. 

 

CONTROL DEL PLASMÓN SUPERFICIAL EN PARTÍCULAS ANISÓTROPAS DE ORO  

 

En colaboración con el grupo del Prof. A.R. González Elipe (Instituto de Ciencia de Materiales de Sevilla, CSIC), se 

ha demostrado un método para controlar los modos del plasmón superficial del Au. Dicho método consiste en crecer 

partículas anisótropas de Au en películas delgadas transparentes de SiO2 depositadas en fase vapor a ángulo rasante 

(GLAD). En este tipo de material compuesto, la anisotropía de las nanopartículas de Au, probada mediante la 

técnica de dispersión de rayos X a ángulo bajo con incidencia rasante (GISAXS), viene determinada por la 

inclinación de la estructura nanocolumnar de las películas de SiO2 y produce un fuerte dicroísmo de la muestra 

evidenciado por el cambio desde un intenso color a un aspecto casi transparente dependiendo de la polarización de 

la luz y/o de la orientación de la muestra. La formación en estas muestras de patrones mediante un láser de 

nanosegundos demuestra el potencial de este procedimiento en el campo de la encriptación y antifalsificación. 

 

Grupo de BIOFÍSICA DE SISTEMAS MACROMOLECULARES (BIOPHYM)  

 

SIMULACIÓN MULTIESCALA DE FENÓMENOS FÍSICOS EN SISTEMAS MACROMOLECULARES  

 

Estudios teóricos sobre catalizadores de polimerización 

Se ha elaborado una profunda revisión, actualmente en proceso de evaluación en la revista Organometallics, sobre la 

aplicación de la metodología quimiométrica 3D-QSAR al análisis de la relación entre la estructura de los 

catalizadores de centro activo único y su actividad en la polimerización de olefinas. Nuestro grupo ha sido pionero 

en este tipo de aplicaciones tendentes a desarrollar nuevos sistemas catalizadores más efectivos de un modo 

predictivo. 

 

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

Los alcanos ultralargos lineales y ramificados con una longitud de 150 a 390 átomos de carbono son materiales 

modelos para el estudio del mecanismo de plegamiento y del proceso de cristalización en polímeros. Se han 

construido modelos compuestos de 500 cadenas lineales y simétricamente ramificadas con una ramificación corta 

(SCB) metilo y butilo respectivamente. La elección de estos sistemas se ha sustentado en la existencia de resultados 

experimentales en la literatura que sirven como una guía de validación de los modelos. Se han seguido los estados 

iniciales del proceso de cristalización homogénea desde el estado líquido al estado ordenado, obteniéndose la 

evolución de los factores de estructura y de la cristalinidad. Los análisis muestran que el aumento del tamaño de la 

SCB causa un retardo de los procesos de nucleación siendo además los cristales producidos más pequeños. 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 los estados iniciales 

del proceso de cristalización en función de la SCB.  

 

Simulación de las propiedades físico-químicas de líquidos iónicos 

Se han investigado las propiedades de dos líquidos iónicos (IL) homólogos [EMIM][B(CN) 4] y [HMIM][B(CN) 4] 

combinando técnicas experimentales y de simulación. Las simulaciones de dinámica molecular se realizaron con un 

campo de fuerzas (FF) en el que la parte electrostática del potencial se parametrizó en base al procedimiento EA-

RESP usando cálculos cuánticos. La validez de este FF se comprobó por comparación con datos experimentales 

obtenidos en este mismo trabajo. Las densidades, tensiones interfaciales y propiedades dinámicas (coeficientes de 

auto difusión y viscosidades) de los ILs calculadas en la simulación presentan una desviación del ±0.3%, <8% y 

±30%, respectivamente respecto de las obtenidas experimentalmente. La influencia de la cadena alquílica en 

[HMIM][B(CN) 4] se observa en la menor densidad, menores coeficientes de auto-difusión y mayores viscosidades 

respecto a [HMIM][B(CN)4], lo cual está en perfecta correlación con los datos experimentales.  

 

Estudios computacionales del efecto de la ramificación de cadena corta sobre las propiedades dinámicas de 

poliolefinas 

Es necesario conocer cuál es la estructura y dinámica del estado fundido como paso previo a los estudios de 

cristalización desde el estado fundido. La validación de los modelos en estado fundido se ha realizado por 

comparación con los resultados experimentales disponibles en nuestro grupo de investigación. Además, las 

simulaciones han permitido evaluar parámetros muy difíciles de obtener experimentalmente, como el peso 

molecular entre enmarañamientos (Me) y el tiempo de relajación de enmarañamientos (te). También se ha 

demostrado que la cantidad de SCB afecta a las dimensiones moleculares y a la dinámica molecular de cadenas 

enmarañadas. La construcción de modelos y su posterior simulación han ayudado a la interpretación de los 

resultados experimentales en reología y dinámica lineal 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 físicas de modelos moleculares de poliolefinas y de sus mezclas, 

tanto en el estado fundido como en el estado sólido, en el marco de colaboraciones con distintos grupos de 

investigación, 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 aplicación de modelos físicos alimentados por resultados de simulación por ordenador, manifiestan que la 

disminución de la viscosidad obedece más a cuestiones ligadas a la naturaleza conformacional de las cadenas que a 

factores locales. La presencia de SCB genera conformaciones macromoleculares más compactas dando lugar a una 

disminución de la densidad de enmarañamientos, y por tanto de la viscosidad. En cuanto al estudio de sistemas 

polidispersos, hay que destacar importantes efectos emergentes, como el aumento de los valores de viscosidad y 

elasticidad. La aplicación de modelos físicos, de nuevo junto con parámetros obtenidos mediante simulación, dan 

cuenta de estos efectos, asociándolos a la presencia de colas de peso molecular ultra-alto, (>1.000 kDa). Las 

propiedades reológicas de mezclas de poliolefinas han sido también objeto de estudio, ya que son especialmente 

interesantes en los procesos de separación de fases. Los estudios realizados a este respecto en colaboración con la 

empresa Dow Chemicals arrojan un efecto de la SCB en 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 aplicación de estas mezclas en la fabricaci·n de pel²culas delgadas o ñfilmsò. 

En cuanto a las propiedades en el estado sólido, se ha realizado un estudio combinado sobre la microestructura y las 

propiedades mecánicas en los modelos ramificados de poliolefinas. El análisis de los resultados indica que la 

variación del módulo elástico se puede discutir en términos de la existencia de una fase amorfa rígida, además de la 

cristalina y la fase amorfa móvil. La aplicación de modelos de acoplamiento que tienen en cuenta las tres fases 

explica las propiedades de los materiales, al menos de manera cualitativa y de acuerdo con evidencias 

experimentales obtenidas mediante espectroscopía Raman y aniquilación de positrones. Por otro lado, estudios 

preliminares sobre el proceso de cristalización de sistemas modelo ramificados en disolución diluida mediante 

calorimetría diferencial de barrido, microscopía electrónica de transmisión y rayos X, ponen de manifiesto el 

profundo efecto de la SCB en el hábito cristalino y en el espesor del cristal laminar. Los resultados están en 

consonancia con resultados previos obtenidos mediante simulación por ordenador. 

 

SIMULACION DE SISTEMAS MACROMOLECULARES BIOLÓGICOS  

 

Receptores de factor de crecimiento epitelial (EGFR) 

Los receptores EGFR pertenecen al grupo de proteínas de membrana involucrado en procesos de señalización de 

proliferación 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 dichos sistemas ha sido 

elucidada en cada uno de sus dominios por separado. Desde el punto de vista de simulación, sólo recientemente se 

han publicado modelos de EGFR que incluyen la bicapa lipídica gracias a la utilización de superordenadores de 

difícil  acceso a los grupos de investigación académicos. En nuestro grupo hemos desarrollado un modelo basado en 

simulaci·n de din§mica molecular de ñgrano gruesoò que contempla la estructura del receptor ErbB2 embebido en la 

bicapa lipídica. El uso de estos modelos permite contemplar sistemas más complejos y llegar a tiempos de 

simulación mayores empleando consumos razonables de recursos de computación. Esto ha permitido incluir la 

interacción del ErbB2 con el anticuerpo monoclonal Trastuzumab, que es usado clínicamente en el tratamiento de 

cáncer de mama metastático y cuyo mecanismo no se conoce en profundidad. Los modelos obtenidos reproducen 

muy satisfactoriamente tanto los resultados de simulación a escala atomística como los estructurales 

experimentalmente elucidados. Como valor añadido, los modelos de grano grueso permiten proponer un mecanismo 

molecular para la acción del anticuerpo que concuerda con las observaciones experimentales. 

 

Mecanismo de poración en la membrana bacteriana del péptido antimicrobiano Bacteriocina AS-48 

Los péptidos antimicrobianos se están postulando como una alternativa eficaz a los fármacos antibióticos en el 

tratamiento de enfermedades infecciosas de origen bacteriano. La membrana bacteriana es el objetivo de dichos 

péptidos en contraste con las proteínas específicas asociadas al metabolismo bacteriano que son la diana usual de los 

antibióticos. Uno de dichos péptidos es la bacteriocina AS-48, pequeña proteína cíclica que muestra un amplio 

espectro antimicrobiano contra bacterias Gram-positivas y Gramïnegativas. Los estudios estructurales realizados 

mediante RMN y Rayos X sugieren un mecanismo de actuación que supone una transición de una forma estable en 

disolución acuosa a otra estable en la membrana lipídica. Con objeto de interpretar los resultados experimentales 

hemos realizado una serie de simulaciones de din§mica molecular con un modelo de ñgrano gruesoò que permite 

muestrear más eficazmente el sistema analizado. Los resultados predicen la formación de distintos tipos de poros, 

selectivamente en las membranas bacterianas que dan como resultado la destrucción de las mismas.  
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BIOFÍSICA: ESTRUCTURA TRIDIMENSIONAL E HIDRODINÁMICA DE PROTEÍNAS Y 

COMPLEJOS BIOMACROMOLECULARES  

 

El estudio de la estructura y propiedades de macromoléculas biológicas como las proteínas y otros complejos 

macromoleculares permite obtener información sobre su función en su contexto biológico. Con este fin, se están 

estudiando sistemas de diferente índole: (i) receptores del factor de crecimiento EGFR o ErbB, (ii) complejos de la 

cápsida vírica del HIV (proteínas gp); (iii) cápsidas virales sintéticas (Virus Like Particles, VLPs); y (iv) reflectina y 

sus mutantes. Estos estudios se han realizado en colaboración con grupos nacionales (Departamento de Química 

Física Biológica en el IQFR/CSIC) e internacionales (Sino Biological Ltd., Beijing). Gracias a ellos estamos 

aportando información sobre la capacidad de formar complejos con anticuerpos utilizados en el tratamiento del 

cáncer como el Trastuzumab (en el caso de las proteínas EGFR), sobre la flexibilidad de los complejos (en el caso 

de las glicoproteínas de la membrana del HIV), sobre los procesos de maduración de las VLPs utilizadas por 

ejemplo como vehículos en terapias génicas, y en los procesos de autoensamblaje para la constitución de redes 

complejas (en el caso de los mutantes de reflectina). 

 

MICROSCOPÍA ELECTRÓNICA DE TRANSMISIÓN en BIOPHYM  

 

La instalación de microscopía electrónica de transmisión del BIOPHYM ha sido utilizada a petición de diversos 

grupos del IQFR, ICTP e IEM del CSIC. Se han estudiado las características estructurales y morfológicas de 

nanopartículas y materiales poliméricos o materiales compuestos de ambos. Las muestras se estudiaron bien como 

partículas independientes o como secciones ultra-finas. Algunos de los sistemas estudiados son: nanopartículas de 

platino, plata, oro, oxido met§lico y ñquantum dotsò; nanopart²culas de oro recubiertas de s²lice; magnetita 

recubierta de oro, plata, sílice; secciones ultrafinas de matrices poliméricas reforzadas con cargas como, por 

ejemplo, nanopartículas de carbono, titanio, nanoarcillas, nanotubos de carbono, grafeno, etc; y micelas y vesículas 

poliméricas. En la mayoría de los casos se pretende conocer la nanoestructura de las partículas o la dispersión y 

organización de las nanocargas en matrices poliméricas. 
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CHAPTER 2B 
 

RESEARCH ACTIVITIES  
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2B.1 THEORETICAL PHYSICS AND CHEMISTRY DEPARTMENT  

 

RESEARCH LINES:  

 

ü Gravitation and Cosmology. 

ü Condensed Matter Theory. 

ü Theoretical Nuclear Physics: Structure and reactions. 

ü Atomic and Molecular Physics at ultra-low temperatures. 

ü Theoretical Physical-Chemistry applied to Astrophysics and to the characterization of new materials. 

 

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 a selfconsistent correlated mean field approach. 

¶ Three-body techniques in Nuclear Physics. 

¶ Reactions of relevance in Nuclear Astrophysics. 

¶ Atoms and molecules in the quantum-degenerate regime or in optical lattices. 

¶ Quantum simulation and quantum metrology. 

¶ Inelastic non-reactive collisions at low temperatures. 

¶ Theoretical spectroscopy of molecular species relevant for astrophysics and atmosphere. 

¶ Van der Walls interaction in ZIFs. 

 

EMPLOYED TECHNIQUES:  

 

o Theoretical and mathematical physics. 

o Computational methods. 

o Selfconsistent mean field calculation techniques. 

o Numerical methods to solve the Faddeev equations in coordinate space.  

o Hyperspherical Adiabatic Expansion Method. 

o Renormalization group. 

o Monte Carlo simulations of quantum field theories. 

o Numerical resolution of the gap equation including the formation of bounded pairs (molecules). 

o Quantum Optics techniques for the resolution of the optical Bloch equations.  

o Coherent quantum control methods. 

o Hierarquical mean fields.  

o Exactly solvable quantum models.  

o Highly correlated ab initio calculations. 

 

 

 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 some fp-shell 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 mechanism to understand the nucleosynthesis of heavy elements and the pre-supernova stellar 

structure eventually driving a gravitational collapse of the core (supernova type II) or a thermonuclear runaway 

(supernova type Ia) in binary systems. The EC process is determined by the spin-isospin Gamow-Teller (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 beta decays, in the case of 

stable or close to stability nuclei, the GT strength is obtained from charge-exchange reactions at intermediate 

incident energies and forward angles. Under these conditions the cross section becomes proportional to the GT 

matrix element without the energy limitations that characterize beta decays. 
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In this work we have studied these decay properties within a deformed proton-neutron quasiparticle random-

phase approximation (QRPA) built on top of a selfconsistent Hartree-Fock mean field obtained 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 resolution (3He,t) and (d,2He) reactions, and to state-of-the 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 theoretical formalism to account for the decay properties of fp-shell 

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 very sensitive to the low-lying 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 and reactions. 
Generally speaking, our main goal is to contribute to the development of the different techniques that permit to 

investigate three-body systems, and to exploit them to study the structure and properties of light nuclei. A proper 

treatment of the long distance behavior of the three-body wave function is essential to understand how the 

resonances of systems like 
12

C or 
9
Be do actually decay. Another important topic under investigation is the low-

energy nuclear reactions involving these nuclei. An important 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 ones corresponding to a two-body 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 our work has been focused in two main issues: The first one concerns 

the triple-alpha process and its reaction rate at very low temperatures. The fact that at such low temperatures the 

energies involved are far below the lowest 0
+
 resonance in 

8
Be implies that a sequential description through that 

particular two-body resonance is not obvious. In fact we have found that a direct capture description of the 

process, without populating any intermediate two-body state, could increase the reaction rate by up to 7 orders of 

magnitude for a temperature of 10
7
 GK. 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 three-alpha system. The second 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 two-body breakup threshold, not only for elastic processes, 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 neutron-deuteron 

collisions as well as reactions involving three 
4
He atoms at very low temperatures, of the order of the mK. 

 

MESOSCOPIC AND STRONGLY CORRELATED SYSTEMS  
 

Quantum transport  
We analyze the transmission phase through quantum dots in the Coulomb blockade reime. In Aharonov-Bohm 

interferometric experiments a transition in the behavior of the transmission phase between a mesoscopic regime 

where phase slips appear randomly in between resonances and a universal regime where there are phase slips in 

between every couple 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 Renormalization 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 actual reason for this 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 of the 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 and the chaotic 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 not decay ("scarred 

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 potential applications 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 dots). (Right) Example of a "scarred" state in the stadium. 

 

 

Electronic and elastic properties of graphene 

During 2013 we have investigated the elastic and electronic properties of graphene, paying attention to many-body 

effects that can significantly modify the low-energy dispersion of phonons as well as electron quasiparticles. In this 

respect, we have studied the influence of the electronic degrees of freedom in the renormalization of the acoustic 

branch of out-of-plane phonons (flexural phonons), and the consequent development of an instability in the phonon 

dispersion at long wavelengths. Furthermore, we have carried out an extensive 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 parity and time-reversal invariance (so-

called Haldane mass). 

In the problem of the phonon renormalization, we have completed a previous analysis of the role played by the 

electron-phonon interaction, making this time a full self-consistent formulation of the many-body problem for the 

flexural phonons. Thus, the Schwinger-Dyson equations for that system have been solved adopting the so-called 

self-consistent screening approximation. In this scheme, the interaction propagator is dressed by electron-hole as 

well as phonon excitations, while the interaction is applied in turn to recompute the renormalization of the phonon 

dispersion by self-energy corrections. We have shown that an iterative resolution of the equations is in general 

possible, working with a discretization of momentum as well as frequency variables that has the feasibility of 

incorporating finite-temperature effects. The results obtained for the renormalization of the flexural phonons have 

unveiled the existence of three different regimes, depending on the strength of the electron-phonon 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 characterized by a set of regular 

parameters. Above certain value of the electron-phonon coupling, however, the self-consistent equations can be only 

solved in terms of a phonon self-energy 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 the many-body 

theory. By computing the relevant response 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 complex self-energy corresponds to 

the decay of phonons into excitations with hybrid electron-phonon 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 field in the metallic 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 in free-standing graphene samples.  

Regarding the study of many-body 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 applied a lattice gauge theory approach to the problem, taking a 

cubic grid to represent the space-time 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 proven to be particularly convenient to 

preserve the chiral symmetry as well as the parity and time-reversal invariance of the original theory, establishing an 

ideal starting point to investigate the dynamical breakdown of these symmetries from the effect of the Coulomb 

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 results have 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 opposite sign typical of a diamagnetic response. In either case, the 

behavior as a function of coupling constant has been found to correspond to a Kosterlitz-Thouless transition, i.e., 
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showing an inflection point instead of a peak in the susceptibility. A large number of Monte 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 have been carried out 

for different lattice sizes, ranging from 6
3
 to 10

3
, in order to make a finite-size 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 finite-size scaling. The simulation of the 

susceptibility signaling the breakdown of parity has been affected by much larger fluctuations in the critical regime, 

demanding then a much larger 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 dominance of the 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 free-standing samples of graphene, leaving still 

open the possibility of observing the gapped phase under suitable conditions where such a maximum coupling can 

be approached. 

 

ATOMIC AND MOLECULAR PHYSICS AT ULTRA -LOW TEMPERATURES  
 

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

Quantum transport  
We analyzed the formation of ultra-cold molecules using magnetically-tunable Feshbach resonances in a fermionic 

system. We developed a mean-field formalism incorporating pairing interactions and Cooper pairs as the precursors 

of molecules on the BCS side of the resonance, and applied it to the case of p-wave molecule formation. We showed 

the relevance of various experimental parameters (density, temperature, initial magnetic field and magnetic-field 

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. This procedure 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 

quantum metrology, we proposed an interferometric method ("multi-pulse 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 carrier-envelope phase variation in a frequency comb. 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 Mean Field 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. This mapping preserves the matrix elements of 

the physical operators if a class of hard-core boson constraint is imposed. 

 

 In a first application of the method we treat a Bose-Hubbard model in a square lattice mapping it to composite 

boson of 2x2 plaquettes. We 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 quantum Mote Carlo results 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 of density 1 in the 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 deeply 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. (Phys. Rev. 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 ñstate of the artò many body treatments face significant hurdles.     
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Figure 2: Degenerate particle (p) y hole (h) modes along the symmetric p-h in the Mott phase, and the Higgs and 

Goldstone modes in the superfluid phase. Experimental results from Nature 487, 455 (2012).    

 

 

 

GRAVITATION AND COSMOLOGY  

 

During 2013 we have continued our 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 approximation. More 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 sections are flat and compact. 

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 freedom 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 of gauge-invariant quantities. The 

reduced system obtained in this way has been proven 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 inhomogeneities. The 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, combining loop and Fock 

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 on the 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 implications of this 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 fields 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 in the 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 that, under the standard conformal scaling used in 

cosmology, a massless field in de Sitter spacetime admits an O(4)-invariant Fock quantization such that time 

evolution is indeed unitarily implemented, and that this quantization is essentially unique. This result disproves 

previous claims in the literature. We have also discussed the relationship between this privileged quantization with 

unitary dynamics and the family of O(4)-invariant Hadamard states given by Allen and Folacci, as well as with the 

Bunch-Davies vacuum, 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 Klein-Gordon type in nonstationary scenarios with compact spatial sections by allowing 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 Laplace-Beltrami 
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operator, 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 gauge fixing 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, independently of the 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 analyzed in 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 with a Big 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 inhomogeneities and checked 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 considered 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 (homogenous 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 of quantum 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 non-negligible even nowadays. 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 infinite-iterations scheme associated with it, thus 

complementing previous results in the literature concerning the recovery of General Relativity within this setup.  We 

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

the structure of General Relativity, but in a version explicitly showing an underlying Minkowski spacetime, in the 

spirit of Rosenôs flat-background bimetric theory. 

 

During this last year, on the other hand, we have developed also lines of investigation in quantum and anomalous 

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 self-consistent 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) to test its 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 early universe and the cosmological constant, 

while 3) is still in progress. In parallel, Calcagni has worked on the cosmology of braneworld and noncommutative 

scenarios as well as on anomalous geometries and the calculation of their spectral dimension in various approaches 

including string theory, asymptotic safety, black holes, loop quantum gravity, and a super-renormalizable theory of 

quantum gravity proposed by L. Modesto and others, where cosmological bouncing solutions were found. 

 

Regarding the study of general aspects 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 treatment of the black holes in loop quantum gravity is 

carried out by introducing isolated horizons, a type of internal space-time boundary where natural boundary 

conditions --that give rise to a quasi-local horizon-- are imposed. The main problem encountered when dealing 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 dealt with when quantizing. 

 

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 the particular 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 with infinite dimensional 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 resulted in the complete 

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 Classical and Quantum Gravity (in collaboration with Jorge Prieto and Eduardo Sánchez Villaseñor) 

that has appeared in January 2014. At the present moment we are extending our results to interacting theories (scalar 

fields and Yang -Mills) and other models that are expected to have physical degrees of freedom associated with 

boundaries (Maxwell - Chern -Simons on 2 +1 dimensions) . 

 

Within the context of Loop Quantum Gravity and Loop Quantum Cosmology it is important to understand the 

physical consequences of the introduction of non-separable 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 several authors. 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 (as in solids). However, at variance 

with these, the spectrum is a pure point one (and therefore consists of actual eigenvalues) . Our results have led to a 

publi-cation in Classical and Quantum Gravity (in collaboration with Jorge Prieto and Eduardo Sánchez Villaseñor). 

At the present moment we are exploring the implications of these results, in particular in the context of Loop 

Quantum Cosmology. We are currently proposing alternatives to the use of non-separable Hilbert spaces. 

 

Finally, we have devoted considerable 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 linear recurrences 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 Villaseñor of the Carlos III 

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 astrophysical interest, as well as, to describe new materials with application to CO2 capture 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 non-rigid prebiotic molecules, structural and spectroscopic 

characterization of semi-rigid species and determination of properties in non-reactive inelastic collisions at very low 

temperatures. Always we use as a basic tool, high-level ab initio methods to determine molecular structures and 

potential energy surfaces. Based on these tools and using our codes ENEDIM and FIT-ESPEC, rovibrational 

spectroscopic properties are predicted. With close-coupling molecular dynamics calculations collisional properties 

are determined from Van-der-Walls surfaces. All systems are of interest for the study of the chemical properties 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 increasing the 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. Initially we studied pure chains type Cn with a 

reduced number of atoms (4, 5) which have no permanent dipole moment and are likely to be detected with infrared 

techniques. In the far infrared region, they can be seen through their bending modes. During 2013, we have carried 

out an exhaustive study of the neutral, anionic and cationic forms of C7 in collaboration with researchers from the 

University of King Saud of Ryad. We have also studied the processes of formation of anions type CnXm
-
 (X = N, H) 

recently detected in circumstellar 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 destruction, 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 rovibrational properties 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 new molecules and new isotopic varieties if 

their rotational spectra in the millimeter and sub-millimeter 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 parameters that can facilitate the assignments of these spectra. Special interest show the calculation 

aimed to the spectroscopic characterization of non-rigid prebiotic species that present vibrational levels likely to be 

populated at very low temperatures. These 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 chemistry of Titan'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 FP7-CAPZEO action, we are conducting studies of the interaction of 

CO2 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 calculations (interaction potentials and 

structures) take advantage in future studies of simulation of solids. 

 

 

 

2B.2 NUCLEAR, VIBRATIONAL AND DISORDERED MEDIA  

 SPECTROSCOPY DEPARTMENT  

 
RESEARCH LINES:  

 

ü Experimental Nuclear Physics. 

ü Study of excited states and nuclear resonances. 

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

energies. 

ü Computing simulations using R3BRoot for nuclear physics experiments. 

ü Systems devoid of long-range order. 

ü Advanced instrumentation. 

ü Surface Spectroscopies. 

ü Optics & Photonics. 

ü Surface Plasmon Photonics and Metamaterials. 

ü Biospectroscopy. 

ü Chemical-Physics of Deposition and Ablation Processes. 

ü Biological applications of vibrational spectroscopy. 

 

RESEARCH SUBLINES: 

 

¶ Experimental studies of light nuclei close to and beyond the driplines. 



57 

 

¶ Beta decay studies of dripline nuclei. 

¶ Study of the nuclear break up mechanism by multiparticle detection. 

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

¶ Study of the structure and dynamics of halo nuclei. 

¶ 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. 

¶ Physical behavior at nano-scales. 

¶  Microscopic structure and dynamic of disordered condensed matter. 

¶ Advanced instrumentation development for neutron sources. 

¶ Laser Induced Breakdown Spectroscopy (LIBS). 

¶ Surface-enhanced (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 on 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 markers for diagnosis of neurodegenerative and neoplasic 

diseases.  

¶ Molecular structure of proteins and lipids in functional food. 

 

EMPLOYED TECHNIQUES:  

 

o Beta decay studies at ISOL facilities, ISOLDE and REX-ISOLDE@CERN. 

o Reaction studies at low energy at the 5MV accelerator CMAM@UAM. 

o Reaction studies at relativistic energies, the R3B experiment at GSI. 

o GEANT4 Monte Carlo simulation of experimental set-up and detectors. 

o Electronic and mechanical design of experimental set-up. 

o Mathematics and computing methods. 

o Analysis of experiments in experimental nuclear physics. 

o  Numerical simulation. 

o Computational methods. 

o  Neutron Scattering. 

o Calorimetric techniques. 

o Absorption techniques. 

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

o Visible-UV Spectroscopy. 

o IR and Raman Spectroscopy of two dimensional correlations by H/D isotopic exchange. 

o Fluorescence Spectroscopy. 

o Transmission and Scanning Electron Microscopy (TEM, SEM). 

o Theoretical Physics (Classical Electrodynamics) and numerical calculations. 

o Theoretical Physics: Classical Electrodynamics. 

o Infrared Spectroscopy (FTIR). 

o Laser Induced Breakdown Spectroscopy (LIBS). 

o Raman Spectroscopy (FT, micro-Raman, Raman mapping, Raman imaging). 

o Optical Emission Spectroscopy (OES). 

o Laser Induced Fluorescence (LIF). 

o Laser Physical Deposition (LPD). 

o 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 
4
He(

3
He,g)

7
Be  

(Project FPA2009-07387, (JAE-predoc. M. Carmona-Gallardo)) 

 

One of our goals is to measure the cross section of the 
4
He(

3
He,g)

7
Be nuclear reaction. The astrophysical relevance 

of this reaction is two-fold.  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 section of this reaction is the major 

source of uncertainty. On the other hand this reaction is important in the Big-Bang nucleosynthesis.  Specifically, it 

is determining to resolve the abundance of the primordial 
7
Li in the universe. 

 

We have studied the cross section of this reaction at medium energies using two different experimental techniques. 

The first experiment was performed at the Centro de Microanálisis de Materiales (CMAM) in Madrid with the 

Activation Technique, where the 
7
Be recoils were deposited in copper catchers. The reaction cross section is 

estimated subsequently by detecting the delayed from the ions in the catcher (M. Carmona-Gallardo et al. PRC 

86, 032801(R) (2012)). The results resolve the discrepancies between the previous measurements and corroborate 

the first ab-initio 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, used the 
7
Be Direct Detection 

Technique. In this case, the cross section is obtained from the direct counting of the 
7
Be 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 interest (
7
Be) from the unreacted beam (

4
He) before being detected in a 

Double Sided Si-strip 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 separator is set to detect just one charge state of 
7
Be recoil, the charge state distribution of Be ions through 

the 
3
He gas target had to be studied. Secondly, the gas target density profile had to be determined experimentally by 

using the 
3
He(

12
C,pg)

14
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 GEANT3-DRAGON 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 reaction of  
4
He(

3
He,g)

7
Be is the thesis topic of Mariano Carmona 

Gallardo, to be defended during the spring of 2014. 
 

EXPERIMENT S393 R3B@GSI 

 (Project FPA2009-07387 (FPI2010-Predoc G. Ribeiro)) 

 

Within the international collaboration R3B, we have been studying nucleon transfer reactions using radioactive 

beams accelerated to energies of 490 AMeV and let to impinge on a proton target (CH2), producing 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 nuclei beyond the neutron drip-line. 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 target. In this kind of nuclear 

structure physics experiments the technique 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 conservation in the reaction. To guarantee the detection of 

nuclei beyond the neutron drip-line, resonances like the 
13

Be, this technique is absolutely needed, as the half-lives 

involved are so short that direct detection is not possible, and we have to reconstruct these components 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 unbound states, 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 nuclei close to the border of stability (the n drip-line). The halo-state is a consequence of a threshold-
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phenomena resulting from the closeness of bound states to the continuum. The combination of a small binding 

energy along with the short-range nuclear forces allows the nucleon (or cluster/group of nucleons) extend and have a 

non-negligible probability to distances far greater than 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 excitation energies), the elastic scattering 

cross section deviates from the prediction of the Rutherford formula proportional to the intensity of the dipole 

polarizability.  Therefore, when measuring the effective cross section for elastic scattering of a core against a heavy 

target at energies close to the barrera coulombiana, onecan determine the polarizability of the nucleus. We have this 

year completed the analysis of the E1104 experiment on 
11

Li (see the report of 2012) and taken new data for the one 

neutron halo nucleus 
11

Be with the experiment S1202, which progress is explained in the continuation. 

 
EXPERIMENT S1202:  EXPLORING HALO EFFECTS IN THE SCATTERING OF 

11
BE ON HEAVY 

TARGETS     
(Project FPA2012-32443 (Predoc on contract, Vicente Pesudo)) 

 

In this experiment we study the reaction of the 1n-halo nucleus 
11

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 wavelength 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 case of 
11

Be the halo is 

formed by a single neutron. Compared to 
11

Li, which is the other halo nucleus studied by our group (experiment 

S1104) that has a two-neutron halo, 
11

Be presents some added difficulties, but also some remarkable aspects. It has a 

lower binding energy and a low-energy excited state, what complicates the production of the isotope and the study 

of the effect purely produced by the halo structure, respectively. Despite that, this one-neutron halo is a unique 

scenario, that allows us to study how the core interacts with a single neutron and given that it is the only halo 

nucleus with a bound excited state, it is interesting the study of the inelastic scattering in addition to the break-up 

and elastic scattering. After the experiment on lead target (
208

Pb) in 2012, in the summer of 2013 we performed the 

experiment on gold (
197

Au) and the most relevant angular range has been analyzed.  

 

 
 

 

 

 

 

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

IN R3B 

(Projects ERANET NupNET PRI-PIMNUP-2011-1333 and FPA2009-07387   (Dr. E. Nácher, Prof. O. Tengblad, A. 

Perea, Dr. Jose Sánchez del Río)) 
 

In the group we work on the design, simulation and construction of a calorimeter for gamma radiation and protons 

that will be installed in the R3B experiment at FAIR. The front of this calorimeter will receive radiation and charged 

particles of very high energy since the reaction products in nuclear reactions at relativistic energies mainly are 

emitted in the forward direction. This front, Forward Endcap, is the responsibility of our group.  During 2013 we 

have a prototype already close to the design of the final detector. We call it CEPA4 and consists of 4 individual 

scintillation detectors, each consisting of two crystals: LaBr3 and LaCl3 coupled optically. A sketch of the detector 

is shown in Figure 1. In March the response of CEPA4 to high energy protons (70 - 230 MeV in steps of 10 MeV). 

The experiment was performed at a cyclotron recently installed in Kracow for medical applications.  In Figure 2 we 

can see, for the first time, a spectrum corresponding to 220 MeV incident protons completely stopped in the 

detector. The peak on the right is protons separate from the background. These data are now being fully analysed 

and will soon be published. 

 

The figure illustrates the energy 

depositions in the two series detectors (dE 

vs E) that allow us to differentiate break 

up from elastic scattering. 
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TRAINING OF A TECHNICIAN IN THE AREA OF EUROPEAN FACILITIES  

(Project MICINN EIC-CERN-2011-0022 (R. Lorenzo Ortega)) 

 

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

(IP MJ Garcia Borge/O. Tengblad), is covering the position for the training of a technician in the area of European 

Intenational Research Facilities. 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 accelerator Kickers for new, with the idea of taking advantage of the advances achieved over the 

years of use. Presently the old servo-motors produce vibrations when the mechanisms are used 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)  

(Project FPA2011-29854-C04-01) 

The experiment NP1012-RIBF49R1 has been performed with the aim to study the neutron-rich nuclei 
73,74,75

Ni, only 

3 - 5 neutrons away from the doubly-magic nucleus 
78

Ni. In the Ni isotopic chain the filling of the g9/2 neutron orbit 

was predicted to go along with a strong core polarization due to the spin-isospin interaction which enhances the 

electromagnetic transition rate, B(E2), a measure of the quadrupole collectivity. In order to understand the 

underlying mechanisms and fix the seniority-scheme pattern of the B(E2) values, we performed a Coulomb 

excitation measurement at intermediate energies using the DALI2 g-ray spectrometer and a 
73,74,75

Ni cocktail beam 

delivered by the BigRIPS spectrometer. 

 

EXPERIMENTS NP1112-RIBF87, NP0702-RIBF26R1, NP1112-RIBF86 Y NP1112-RIBF80: DECAY 

SPECTROSCOPY WITHIN THE EURICA PROJECT AT RIKEN (JAPAN)  

(Project FPA2011-29854-C04-01) 

In 2012 the EURICA (Euroball-RIKEN Cluster Array) project started 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) both as part of the 

EUROBALL 4p gamma-ray 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, provided by the accelerator complex at RIKEN combined to the BigRIPS fragment separator, to 

perform decay spectroscopy (both isomeric and beta-decay) in regions of the nuclidic chart which have never been 

accessible to such type of studies before. In 2013 we participated in the second EURICA campaign dedicated to the 

study of neutron-rich isotopes in different regions of the chart of nuclides. New experimental information was 

obtained for a number of very neutron rich nuclei around the doubly-magic nuclei 
78

Ni and 
132

Sn. In addition regions 

far away from the doubly magic nuclei were studied, namely the neutron rich Zr, Mo and Nd isotopes. 

Figure 1. Above: sketch of the  four CEPA4 
crystals and their photomultipliers. Bottom: 
sketch of the experimental set-up with a 
Silicon detector placed in front of the CEP4. 

Figure 2 Graphical 3D representation of the 220 
MeV protons absorbed in CEP4. Energy deposited 
in the deposited in the LaCl3 vs LaBr3 is 
represented in the horizontal plane. The Z axis is 
the number of protons detected. 
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DECAY SPECTROSCOPY OF DOUBLY-MAGIC 
100

Sn AT RIKEN (JAPAN)  

(Project FPA2011-29854-C04-01) 

 

In June 2013 a dedicated experiment was performed at RIKEN to study in detail the decay properties of 
100

Sn, the 

heaviest particle-bound doubly-magic nucleus with equal number of protons and neutrons (N=Z). This very neutron-

deficient nucleus was produced in the fragmentation of a 
124

Xe beam on a Be target and separated and identified by 

the high-resolution separator BigRIPS of the RIBF at RIKEN. In a previous experiment performed at GSI 

(Darmstadt, Germany) in 2008, the log(ft) value of the b-decay of 
100

Sn to 
100

In (the Gamov-Teller decay of a g9/2 

proton to a g7/2 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 ions of 
100

Sn were 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 the b-decay half-life and endpoint energy from the new data set. In addition the long predicted 6
+
 

isomeric state in 
100

Sn will be searched for. Furthermore detailed information on the decay properties of many other 

isotopes in the vicinity of 
100

Sn will be obtained. 

 
PHYSICAL BEHAVIOR AT NANO -SCALES 

 

Probably molecular hydrogen (H2) is the most obvious candidate to replace the fossil fuels as an energy vector 

environmentally neutral. A safe and efficient H2 storage presents, however, a series of unsolved technological 

challenges. One possible solution is the adsorption of H2 at low temperatures 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 that there 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 measurement, we have been able to 

identify novel mechanisms that contribute to a substantial increase of the hydrogen storage capacity of the 

corresponding substrates, in particular in carbon-based materials. 

 

During 2013 we have started the numerical simulation of some of aspects of the carbon-based 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 in our previous studies where 

some of the behaviours we have experimentally observed resulted irreproducible by means of purely ñclassicalò 

effective methods. 

 

ADVANCED INSTRUMENTATION DEVELOPMENT FOR NEUTRON SOURCES  

 

In recent years much of the work in this area developed by the group has been related with the Spanish candidature 

to the European Spallation Neutron Source. Within this respect, on May 2009 an inflexion point was reached after 

an informal agreement in Bruxels in favor of the Swedish site proposal (Lund) and the subsequent agreement 

between the Spanish Science and Innovation Ministry and the relevant Swedish.  The ongoing activities were aimed 

at building a local infrastructure based on a high power light ion accelerator in order to provide service to advanced 

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 physics studies or possible applications of this kind of accelerators in radiation oncology. Three would be 

the main objectives of that center: 

- 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 Science-Technology-Innovation, a laboratory specializing in science and technology 

of high power accelerators, comparable with those in the surrounding countries involved in the development and 

coordination of international large facilities. 

- To provide to industrial sectors tools to position themselves advantageously in areas requiring the use of light ion 

beams (high power semiconductors, aerospatial industry, lithography, ultra-hard materials). 

 

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 studied the properties of the plasma-plume 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 laser-induced plasma at CO2 laser intensities ranging from 0.18 to 4.7 GW × cmī2 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 atoms and 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 species are obtained from time-of-flight measurements. Electron 

density and excitation temperature in the laser-induced plasma were estimated from the analysis of spectral data at 

various delay times from the CO2 laser pulse incidence. From the intensity decay of Li+, F+, F2+ and F3+ with the 

delay time, we have estimated the three-body electronïion recombination rate constants for these species.  

 

We have collaborated with the Dra. S. Martinez, from the group of Optical Spectroscopies on Plasmon Metal 

Nanostructures of this Department, in obtaining synthetic glasses by using laser technologies. A glassy material 

similar to fulgurites (fusion of the soil which has been struck by lightning) was prepared by continuous wave (CW) 

CO2 laser ablation of limeïpozzolan mortar at medium-vacuum 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 when cooled. The samples were studied combining 

laser-induced 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 of them. 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 the limeïpozzolan mortar. 

As the laser power increases, less density SiO2 glass is formed with more Q4 and Q1 units present. 
 

The spatio-temporal evolution of the silicon monoxide SiO plasma produced by a high-power CO2 pulsed laser has 

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

to be strongly ionized and rich in neutral silicon, oxygen atoms and very weak molecular bands of SiO. Time 

integrated and time resolved two-dimensional (2D) OES plasma profiles were recorded as a function of emitted 

wavelength and distance from the target. Silicon emission lines have been 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 done in collaboration with Profs. J. J. Camacho, J. P. Cid and J. M. Poyato (Physical-

Chemistry Department of UAM) y M. Martín (IQFR). 

 

INFRARED AND RAMAN B IOSPECTROSCOPY  

 

Infrared and Raman spectroscopies have been applied to identify biological substances corresponding to the 

spectroscopic markers previously detected in peripheral blood plasma for diagnosis of Alzheimerôs disease. Some of 

the said markers can be described in terms of increase of the globulin/albumin ratio, particularly concentration 

increasing of a-globulins (a1-antitrypsin, a1-antiquimotrypsin, a2-macroglobulin), b-globulins, g-globulin, 

transferrin and ubiquitin, and concentration increasing of Ab-amyloid peptides. We 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 validate the method of diagnosing Alzheimerôs disease.  

 

STRUCTURE OF BIOLOGICAL SYSTEMS IN FOOD  

 

In collaboration with the Institute of Science and Technology of Food and Nutrition (ICTAN, CSIC) we have 

applied infrared spectroscopy to elucidate the gel structures of various oil-in-water emulsions and their 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 continued with the manufacture of nanoparticles (NPs) with metallic plasmonic 

properties, displaying advanced spectroscopic and catalytical applications. The main purpose of this task was the 

fabrication of nanoscopic systems with specific morphological properties leading to high electromagnetic field 

intensifications. The strategy for obtaining these systems has been two-fold: a) The preparation of anisotropic NPs 
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with special morphologies leading to high field enhancement, 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 to develop protocols for the preparation of 

silver nanostars, which 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 of the greater enhancement factor, and because of their 

wider range of activity, as the AgNPs exhibit plasmon resonances in the visible spectrum and the near-infrared.The 

protocols of preparation of Ag nanostars were aimed at avoiding the use of surfactants, which are normally used in 

the preparation of Au nanostars, since these substances 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 (both aliphatic and aromatic ones) and aromatic phenyl diisocianides with variable lengths. The 

characterization of these systems has been accomplished by plasmon resonance, TEM, SERS and SEF. 

 

SURFACE FUNCTIONALIZ ATION: FABRICATION O F NANOSENSORS 

 

The functionalization of metal surfaces obtained by self-assembly of organic molecules was a fundamental work line 

in our group during 2013. The functionalization can highly increase the sensitivity and selectivity of the fabricated 

nanostructures, resulting in high performance surfaces by combining the physical properties of the obtained metal 

with the chemical properties of organic molecules self-assembled on them. Moreover, these molecules may increase 

the biocompatibility of plasmonic metal NPs, which is an issue of great interest in medical applications, and may 

allow the control of the self-assembly of these systems. 

 

In these functionalization experiments derivatives of the cavitands cyclodextrins and cucurbituril were employed. 

These systems possess an internal cavity within which molecules difficult to be detected by SERS can be hosted. 

 

Additionally, in other functionalization experiments of NPs aliphatic aromatic dithiols of different length were also 

employed. These bifunctional molecules perform a double 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 analytes is then possible because then they are concentrated in 

the interparticle cavities where a large intensification of the field is achieved. The NPs linking induced by dithiols 

was also investigated by plasmon resonance and TEM. Functionalized NPs were applied to the detection of 

organochlorine pesticides like endosulfan, aldrin dieldrin and lindane. Moreover, the sensitivity ans selectivity of 

this detection was tested by analysis of the adsorption isotherms. These studies were performed in the frame of the 

cooperation that our group maintains with researchers ofPJ Safarik University in 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, in order to 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 Ag surfaces prepared 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 NP son substrates 

employed in catalysis. These attempts were aimed at obtaining new materials doped with plasmonic NPs to improve 

their SERS performance, increase their manipulability and, at the same time, to have catalytical applications. For 

this purpose we have employed the following materials: mesoporous silica, active carbón, and oxides of Ti, Ce, Al 

and Zr. All these attemps were done in collaboration with researchers at the University of Hokkaido in Sapporo 

(Japan). 

 

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 biocompatibility and selectivity to the analytical applications of these systems. Most of these investigations 

have been performed as a result of the collaboration between our group and researchers at the University of Paris 

XIII (France) in the frame of an i-LINK project. In fact, it was conducted a study of interaction of therapeutical 

peptides such somatostatine and octhreotide with Ag and Au nanoparticles.  

 

During this period, another very interesting peptide which has been studied was b-amyloid. This peptide is related to 

the development of Alzheimer's disease. In this regard, a previous characterization study was done on the dye 

Thioflavine by vibrational spectroscopy (IR, Raman, SERS) and SEF. This dye is able to interact with b-amyloid 
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allowing its detection and that of related 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 involved in the transport and storage of oxygen in muscle) on metals. 

To accomplish this task, different spectroscopic techniques were employed: Raman, SERS, fluorescence, circular 

dichroism. We have performed a kinetic study of the denaturation of myoglobine in the 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 determining the 

physicochemical conditions for obtaining SERS of the protein. This work was done in collaboration with researchers 

from the University of Florence (Italy). 

 

The last year, we continued the research dealing with the structural analysis of biological materials difficult to 

characterize by conventional spectroscopic techniques due to their large luminiscence. In 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 fungi. Specifically, we have conducted a SERS / SEF study of 

humic substances of different origin (soil, leonardite and lignite) on NPs of different morphology, and prepared by 

means of different protocols developing 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 molecules. 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 characterization of natural anthraquinonic molecules with potential antitumor properties 

using SERS technique. This study was specifically focused on parietin pigment, present in the lichen Xanthoria 

parietina species and that exhibits strong antitumoral activity. This study was completed with the investigation of 

the behavior of this molecule at different pH carried out by means of fluorescence, UV-visible and SERS 

techniques. 

 

SURFACE-ENHANCED FLUORESCENCE OF DRUGS ON METAL SURFACES (SEF)  

 

We have studied the formation of complexes of various drugs with cucurbituriles. Furthermore, we have started the 

study of new microscopic complex carrier systems of drugs, based on the inclusion of silver nanoparticles with the 

drug in the nanopores of a biodegradable and biocompatible synthetic polymer, i. e. PBS. This study was conducted 

on different size porous structures. The techniques used for characterization in both cases are surface-Enhanced 

Raman and fluorescence spectroscopy (and SERS SEF). The drugs used in the study were the anti -inflammatory 

ketorolac, indomethacin and piroxicam and emodin antitumor drugs, which were previously characterized in our 

group. 

 

 In the case of cucurbituriles it was obtained, in cases where it has been possible, the stoichiometry of the complex 

formation the pH of the binding constant and the molecular species of drug included. Finally, for the inclusion 

systems of the medicament in the nanoporous polymer, it was carried out an optimization of the preparation 

conditions giving nanopores with the best infiltration and drug immobilization properties. 

 

LASER TECHNIQUES APPLIED TO THE STUDY AND CONSERVATION AND RESTORATION OF 

ARTWORKS AND MONUMENTS  

 

The study of the optimal experimental conditions for obtaining dispersive Raman, FT-Raman 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. Powder and methanol solution samples were studied in the FT-Raman 

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 wavelength, the pH 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 

chromatographic 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 work was 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 from Morocco 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 


