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D.Marcelino Agundez Chico
Dna.Helena Masso Gonzalez
Dna. Belén Tercero Martinez
D.Tanio Diaz Santos

Diia. Arancha Amo Baladron
D.Fabien Daniel

Personal de apoyo:

Dna.Alicia Fernandez Clavero

Becario Predoctoral FPI
Becario Predoctoral FPI
Becario Predoctoral FPI
Becario Predoctoral FPI
Becario Predoctoral I13P
Becario Predoctoral FPI
Becario Predoctoral MAE

Ayudante de Investigacion

1.4.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

Jefe del Departamento: Dra. Magna Santos Greve
Personal Cientifico:

Nombre y Apellidos:

Prof. Juana Bellanato Fontecha

Prof. José Vicente Garcia Ramos

Dr. Pedro Carmona Hernandez

Dr. Luis Diaz Sol

Dr. José Antonio Sanchez Gil

Dr. Santiago Sanchez Cortés

Dra. M® Aranzazu Rodriguez Casado
Dra. Marina Molina Santos

Dr. Juan Alberto Torresano Escobosa
Diia. M?* Vega Caiamares Arribas

D. Bousselham Samoudi

D. Vincenzo Giannini

D. Luca Guerrini

Diia. Zuzana Jurasekova

Personal de apoyo:

Diia. Maria Luisa Lopez Gil

D. Raimundo Villar Martinez

Diia. Raquel Ambrona Sanchez

1.4.6 DPTO. DE FiSICA MACROMOLECULAR
Jefe del Departamento: Dr. Tiberio A. Ezquerra Sanz
Personal Cientifico:

Nombre y Apellidos:

Prof. Francisco José Balta Calleja

Prof. Javier Martinez de Salazar Bascuiiana
Dr. Daniel R. Rueda Bravo

Dr. Fernando Ania Garcia

Dra. Maria Esperanza Cagiao Escohotado
Dra. Maria José Capitan Aranda

Dra. Araceli Flores Aguilar-Amat

Dr. Victor Cruz Canas

Dra. M* Cruz Garcia Gutiérrez

Dra. Aurora Nogales Ruiz

Dr. Juan Francisco Vega Borrego

Dr. Rudiger K. Bayer

Cientifico titular

Escala o Categoria:

Prof. Inv. (vinculada “ad honorem™)
Profesor de investigacion
Investigador Cientifico

Cientifico Titular

Cientifico Titular

Cientifico Titular

Investigador Contratado I3P (desde 16/3/04)

Doctora Vinculada

Doctor Vinculado

Becaria Predoctoral

Becario Predoctoral

Becario Predoctoral

Becario Predoctoral (desde 01/01/2005)
Becaria Predoctoral (desde 16/05/2005)

Ayudante de Investigacion
Auxiliar Administrativo (hasta 30/10/05)
Auxiliar Administrativo (desde 02/11/05)

Investigador Cientifico

Escala o Categoria:

Profesor de Investigacion
Profesor de Investigacion
Investigador Cientifico
Cientifico Titular
Cientifica Titular
Cientifica Titular
Cientifica Titular
Cientifico Titular
Investigadora Contratada
Investigadora Contratada
Investigador Contratado
Sabatico (MEC)



Dr. Francisco Javier Ramos Diaz Becario Postdoctoral

Diia. M* Teresa Expdsito Espinosa Becaria Predoctoral
D. Jaime Javier Hernandez Rueda Becario (UE)
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D. Alejandro Sanz Parras Becario Predoctoral

Personal de apoyo:

Dr. José Carlos Canalda Camara Titulado Superior Especializado
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Capitulo 2
LABOR INVESTIGADORA

2.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS
LINEAS DE INVESTIGACION:

- Fisica Teodrica: Electrones Correlacionados; Gravitacion.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION

Propiedades electronicas de nanotubos de carbono y grafito.
Relatividad General Clasica y Cuantica.

M¢étodos Computacionales en Fisica Gravitacional.
Agujeros Negros y Analogos en Materia Condensada.

TECNICAS UTILIZADAS
- Fisica Teorica y Matematica; Métodos Computacionales.
LABOR INVESTIGADORA:

Gravitacion: cosmologia cuantica, cuantizacion de ondas gravitatorias y agujeros
negros.

Durante el afio 2005 se ha continuado trabajando con éxito en las lineas ya tradicionales
del grupo en gravitacion y cosmologia: cuantizacion de reducciones de simetria con dos
vectores de Killing de relatividad general (ondas de Einstein-Rosen, modelos de Gowdy
y de Schmidt), limites de resolucion espaciotemporal, horizontes aislados y dindmicos,
temas de relatividad numérica y analogos de agujeros negros en materia condensada.
Por lo que respecta al primer punto el trabajo desarrollado para ondas de Einstein-Rosen
se ha centrado preferentemente en el acoplo de campos de materia, especificamente,
campos escalares sin masa. La incorporacion de materia a estos modelos es una forma
de enriquecerlos y aumentar su potencial fisico, entre otras razones, porque asi es
posible contar con sondas externas que permitan extraer conclusiones de manera
operacional sobre las consecuencias de haber cuantizado la geometria espacio-temporal.
El hecho no trivial de que sea posible conseguirlo sin dejar de tener un modelo tratable



de manera exacta en sus regimenes clasico y cuantico es un avance destacable en este
campo que esta siendo explotado en la actualidad.

En el area de la cosmologia cudntica, nuestro trabajo se ha centrado en el llamado
modelo de Gowdy T3, que describe soluciones cosmoldgicas con inhomogeneidades.
Los intentos anteriores de otros grupos para obtener una descripcion cuantica del
modelo habian fracasado, porque conducian a una evolucidon no unitaria (con
produccion infinita de particulas en el vacio). Analizamos en detalle la dindmica del
modelo y construimos una descripcion cuantica en la que se solucionaban los
problemas. Asi, se ha conseguido por primera vez una cuantizacién consistente de un
sistema cosmologico con inhomogeneidades (es decir, una teoria de cosmologia
cuantica de campos), compatible con la interpretacion probabilistica convencional de la
mecanica cuantica. En la actualidad, estamos investigando las consecuencias de este
formalismo cuéntico.

En lo referente al estudio de los limites de resolucion temporales y espaciales debidos a
la presencia conjunta de efectos cuanticos y gravitatorios, nuestra investigacion se ha
centrado en las llamadas teorias de relatividad doblemente especial, en las que las leyes
de dispersion usuales se ven modificadas para permitir la existencia de una escala
invariante de energia o momento (por ejemplo, la escala de Planck). En este contexto,
hemos mostrado que existen teorias donde se puede alcanzar una resolucion temporal
ilimitada cuando se realiza una descripcidon cudntica no perturbativa de las mediciones.
Este es el primer ejemplo contra la creencia de que es inevitable una incertidumbre
espaciotemporal minima en gravedad cuantica. Ademas, hemos conseguido identificar
dominios de validez para distintos tipos de incertidumbres espaciotemporales que
habian sido propuestas en la literatura.

Nuestro trabajo en Relatividad Numérica se ha centrado en dos frentes diferentes. Por
un lado se ha continuado el analisis de las posibles formulaciones hiperbolicas de las
ecuaciones de FEinstein, intentando optimizar su eficiencia en las simulaciones
numéricas. Una de las técnicas sugeridas por nosotros este afio (llamada "“constraint
damping’’) ha logrado estabilizar por primera vez la evolucidén de binarias de agujeros
negros (recientes simulaciones de Frans Pretorius), lo cual ha supuesto un enorme
avance en la resolucion del problema mas importante en Relatividad Numérica, y de
gran relevancia en Astrofisica. Por otro lado, se ha seguido desarrollando el entorno de
calculo tensorial algebraico xTensor, con el que estamos actualmente abordando varios
problemas que requieren calculo muy intensivo, entre ellos teoria de perturbaciones de
alto orden en Relatividad General, o el tratamiento de polinomios del tensor de
curvatura.

Finalmente, en lo concerniente al tema de andlogos de agujeros negros en fisica de la
materia condensada, hemos examinado el comportamiento de condensados de Bose-
Einstein con una densidad y perfil de velocidad que permiten la presencia de un
horizonte acustico. En particular, hemos analizado las inestabilidades dindmicas y
estudiado como se relacionan con la existencia real de horizontes acusticos. Para
simplificar el estudio, hemos considerado perfiles unidimensionales que son uniformes
a trozos, bien con una o dos discontinuidades de tipo escaldon. Este caso idealizado
contiene toda la informacion relevante para el andlisis de perfiles de mayor
complejidad.



Superconductividad en nanotubos de carbono y grafito.

Durante el afio 2005 se ha investigado tedricamente la existencia de superconductividad
en estructuras formadas por muchas capas concéntricas de nanotubos de carbono.
Durante hace ya tiempo, los asi llamados nanotubos multicapa han despertado gran
interés debido a diversos efectos notables en sus propiedades de conduccion
(interferencia de ondas de electron, transporte balistico, etc.). En este Gltimo afio, un
grupo de investigadores japoneses (J. Haruyama y colaboradores) ha realizado las
primeras observaciones de lo que parecen ser transiciones a un estado superconductor
en nanotubos multicapa, con temperaturas criticas en torno a 12 K, aproximadamente 25
veces por encima de las medidas en manojos de nanotubos. En estos experimentos los
nanotubos han sido sintetizados en los poros de una matriz de 6xido de aluminio,
constatandose que la observacion de la superconductividad resulta ser muy sensible al
nimero de capas que son contactadas por los electrodos en los extremos de la matriz.

Tomando como guia dichos experimentos, se ha procedido a la construcciéon de un
marco tedrico incorporando todos los factores relevantes para el transporte en los
nanotubos multicapa. En particular, se ha considerado en detalle cada una de las
componentes de la interaccion electron-electron dentro de cada nanotubo individual,
para discernir si el balance entre la repulsion de Coulomb y la interaccidon atractiva
mediada por el intercambio de fonones puede ser favorable a la formacioén de pares de
Cooper y desarrollo de correlaciones superconductoras. En el analisis tedrico se ha
distinguido entre lo que son propiedades de los nanotubos de carbono individuales y los
efectos caracteristicos que aparecen al considerar la interaccion entre las diferentes
capas concéntricas. En este sentido, el acoplo electrostatico entre capas es un efecto
importante pues tiende a apantallar de manera efectiva la repulsion de Coulomb dentro
de cada nanotubo. Todavia mas importante es que la transmision de pares de Cooper por
efecto tunel entre nanotubos vecinos permita abrir la coherencia tridimensional
necesaria para la formacioén de todo estado superconductor. Teniendo en cuenta estos
factores, se ha propuesto un modelo tedrico que predice la aparicién de transiciones
superconductoras en nanotubos multicapa, para escalas de temperatura que son
consistentes con las observadas experimentalmente. El estudio de dicho modelo ha
permitido determinar el diagrama de fases del sistema electronico, en funcion del
numero de capas metalicas de la estructura y del dopado.

El mismo marco teorico esta siendo también empleado para describir el mecanismo de
la superconductividad en grafito convenientemente dopado, entendiendo su estructura
de laminas como el caso limite de un nanotubo multicapa cuando el radio se hace
infinitamente grande. Se sabe desde hace ya tiempo que los compuestos intercalados de
grafito, con atomos de elementos metalicos actuando como dopantes, son
superconductores con temperaturas criticas que van desde la escala de 0.1 K hasta la de
los 10 K. El hecho de que la escala superior de estas temperaturas sea comparable a la
que se ha observado ahora en los nanotubos multicapa abre la perspectiva de que exista
un marco comun para la superconductividad de las diferentes estructuras de laminas de
carbono. Otras investigaciones realizadas este ultimo afio han puesto de relieve que la
curvatura de los nanotubos no juega un papel determinante en el desarrollo de las
correlaciones superconductoras, y que en ello es mas importante el nimero de canales
(numero de subbandas y de capas metalicas) que pueden estar abiertos para el transporte
y deslocalizacion de los pares de Cooper. La investigacion permitird determinar, en
definitiva, cudles son los factores clave que posibilitan la formacion del estado



superconductor, con el propdsito de indicar las condiciones experimentales Optimas para
la consecucion de mayores temperaturas de transicion en el conjunto de los materiales
de carbono.

2.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

LINEAS DE INVESTIGACION:

- Célculos de gran escala en sistemas fermiodnicos finitos. Transiciones de fase
cuanticas. Modelos exactamente solubles.

- Estructura y reacciones con nucleos estables y exdticos.

- Sistemas de tres cuerpos en fisica nuclear

- Estructura y dinamica microscépica de la materia condensada desordenada o nano-
estructurada. Desarrollo de instrumentacion avanzada para espectroscopia
neutronica. Algoritmos para visualizacion de datos masivos en espectroscopia
neutronica.

- Estudios espectroscopicos de nucleos ligeros proximos a la linea de estabilidad
nucleodnica. Caracterizacion de la estructura nuclear mediante reacciones elésticas y
de ruptura asi como a través de la desintegracion beta. I+D en detectores y
electronica.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION

- Grupo de Renormalizacion de la Matriz Densidad. Modelos de Richardson-Gaudin.

- Estudio de transiciones Gamow-Teller relevantes en Estructura Nuclear, Astrofisica
y Fisica de Particulas. Desintegracion beta simple y doble.

- Dispersion de electrones por nucleos. Observables de polarizacion. Superscaling en
dispersion inclusiva.

- Nucleos con halo

- Resonancias en sistemas de tres cuerpos

- Funciones de onda del continuo

- I+D para FAIR (Facility for Antiprotons and Ion Research)

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

- Estudio de las propiedades estructurales y dindmicas de nucleos con halo

TECNICAS UTILIZADAS:

- Técnicas de diagonalizaciéon a gran escala. Solucion de sistemas de ecuaciones
algebraicas no lineales acopladas. Representacion de algebras de Lie.

- Me¢étodos de célculo de campo medio autoconsistente.

- Dispersion de Neutrones. Relajacion de Espin muonico. Espectroscopia Dieléctrica.
Simulacion numérica.

- Coincidencias gamma-gamma, deteccion de particulas cargadas

- Tratamiento de reacciones nucleares. Deteccion en cinematica completa de todas las
particulas o fragmentos, sus energias y distribuciones angulares para la
reconstruccion del invariante de masas. Desarrollo propio del sistema experimental
y de DAQ con mas de cien parametros.



LABOR INVESTIGADORA:

El Grupo de Renormalizacion de la Matriz Densidad (DMRG) en Fisica Nuclear

El DMRG es un procedimiento de aproximacion variacional que ha tenido un gran éxito
en la descripcion numérica exacta de redes cudnticas unidimensionales. En los ultimos
afios se ha hecho un gran esfuerzo para adecuar el método del DMRG al estudio de
sistemas fermidnicos finitos entre los que cabe mencionar electrones confinados en dos
dimensiones, moléculas y ntcleos. Entre todos estos sistemas, el que presenta mas
dificultades es el nucleo atémico por estar compuesto por dos clases de fermiones,
protones y neutrones, y por tener una interaccion fuerte y compleja.

En este sentido, hemos realizado algunos avances en la implementacion de un nuevo
algoritmo para el estudio de la estructura nuclear, basado en las técnicas recientes
desarrolladas en materia condensada y quimica cuédntica y en la incorporacion del
algebra de acoplamiento de momentos angulares. Los primeros resultados obtenidos
para el nucleo **Cr confirman la validez del procedimiento DMRG para el estudio de
espectros de baja energia.

Por otro lado, hemos comenzado el desarrollo de un nuevo procedimiento DMRG para
el tratamiento de hamiltonianos no hermiticos en el marco del modelo de capas de
Gamow. Este nuevo método nos permitira tratar nucleos livianos con fuerte
acoplamiento al continuo, sus estados ligados, resonancias y propiedades de
desintegracion .

Modelos exactamente solubles para sistemas cuanticos de muchos cuerpos:

Durante el afio 2005 realizamos avances significativos en el estudio, generalizacion y
aplicaciones de los modelos de Richardson-Gaudin (RG) a diversos sistemas cudnticos
fuertemente correlacionados.

La solucion de los modelos RG consiste en un conjunto de ecuaciones no lineales
acopladas que no presentan mayores dificultades para sistemas bosoénicos pero para
sistemas fermidnicos aparecen singularidades que impiden su solucidon numérica.
Hemos estudiado el comportamiento de estas ecuaciones en las regiones criticas
reduciéndolas a un problema libre de divergencias. De esta manera, es posible calcular
los valores criticos de los acoplamientos y resolver las ecuaciones modificadas en un
entorno de la region critica. Este desarrollo implica un nuevo paso en el desarrollo de un
procedimiento para la solucion numérica de las ecuaciones de RG para sistemas con un
gran numero de fermiones.

Los modelos de RG se basan en las algebras de rango 1, su(2) para fermiones y su(1,1)
para bosones . Hemos propuesto la generalizacion de los modelos de RG a toda algebra
simple de rango mayor que uno. En particular, estudiamos los modelos de RG so(5)
correspondientes a un algebra de rango 2 que representan una interaccion de pairing
isovectorial, mostrando resultados numéricos para el nicleo **Ge en espacios de
valencia con dimensiones mucho mayores de las que pueden ser tratadas con grande
diagonalizaciones.. Esta nueva linea de trabajo se continuaré con el estudio de modelos
s0(3,2) para dos especies bosoOnicas y su(4) para superconductividad de alta
temperatura.



El ansatz de RG describe en forma tnica la estructura de un sistema superconductor o
superfluido en términos de pares correlacionados que se comportan como resonancias
en la region de acoplamiento débil o BCS o como estados moleculares cuasi ligados en
la regioén de acoplamiento fuerte o BEC. El estudio de un hamiltoniano de pairing en el
limite termodinamico nos permiti6 definir la naturaleza del par de Cooper en el medio
superconductor, su evolucion hacia un estado molecular como funcion de la intensidad
de la interaccion y la fraccion del condensado en una forma mas consistente que la
usualmente utilizada a partir de la matriz densidad de dos cuerpos.

Deformacion nuclear, desintegracion By doble desintegracion p

Prosiguiendo con el estudio de las distribuciones energéticas de Gamow-Teller (GT) y
las vidas medias de desintegracién beta mediante un formalismo tedrico basado en
calculos autoconsistentes de Hartree-Fock deformado con fuerzas de Skyrme e
incluyendo correlaciones de apareamiento en aproximacion BCS y fuerzas residuales de
tipo spin-isospin tratadas en la aproximacion QRPA, hemos abordado diferentes
problemas de interés en Estructura Nuclear, Astrofisica Nuclear y Fisica de Particulas.
En particular, hemos estudiado las vidas medias de desintegracion beta en los is6topos
exoticos con N=Z y N=Z+2 denominados waiting points. La importancia de estos
nucleos radica en que sus vidas medias determinan el fluyjo de los procesos de
nucleosintesis rp (captura rapida de protones), paralizando estos procesos hasta que una
relativamente lenta desintegracion beta se produce. Estas propiedades son necesarias
para entender procesos los explosivos en sistemas binarios tipo X-ray bursts. Hemos
mostrado la capacidad de nuestro formalismo para reproducir la informacion
experimental existente y por tanto para utilizarse con poder predictivo para estimar
vidas medias de nucleos para los que no existe informacion experimental.

El proceso de doble desintegracion beta es uno de los experimentos cldsicos propuestos
como test del Modelo Standard. La existencia de una doble desintegracion beta sin
emision de neutrinos seria un proceso que violaria la conservacion del numero leptonico
e implicaria que el neutrino es una particula de Majorana masiva. Junto a este proceso
prohibido por el Modelo Standard existe otro permitido y de hecho observado que
consiste en la doble desintegracion beta con emision de dos neutrinos. Dado que la
contribucion de la estructura nuclear en ambos procesos es similar, el primer paso a
realizar es describir el proceso observado de la manera mas precisa posible. Nuestros
calculos de doble desintegracion beta con emision de dos neutrinos basados en técnicas
de campo medio autoconsistente con correlaciones de apareamiento y QRPA,
introducen por primera vez de una manera consistente la posibilidad de deformacion
nuclear en estos procesos. Hemos encontrado que la deformacion nuclear resulta ser un
mecanismo de supresion de la doble desintegracion beta. Cuando la deformacion
nuclear del nucleo inicial y final es la misma, el elemento de matriz nuclear del proceso
presenta valores maximos que decrecen rapidamente a medida que las diferencias entre
esas deformaciones aumentan. Esta reduccion puede ser en determinados casos crucial
para obtener un buen acuerdo con las vidas medias experimentales.

Hemos estudiado también las transiciones de tipo Fermi y la mezcla de isospin en
cadenas isotdpicas de Kr alrededor de N=Z considerando distintas aproximaciones que
parten de una base tipo Hartree-Fock. Se estudian los efectos de Coulomb, de pairing y
de correlaciones tipo RPA en las transiciones prohibidas de Fermi y en la mezcla de
isospin en el estado fundamental observando que las correlaciones de pairing
incrementan notablemente las mezclas de isospin y de manera mdas acusada en los



nucleos N=Z.

Dispersion de electrones y niicleos exéticos

Las ventajas de utilizar sondas leptonicas como herramienta para extraer informacion
sobre la estructura nuclear son de largo conocidas y estas ventajas son igualmente
aplicables a la estructura electromagnética de nticleos exoticos de la que poco se sabe.
Hemos comenzado a calcular estas propiedades mediante distintos modelos de
estructura nuclear con el objeto de predecir una serie de observables que puedan ser
contrastados experimentalmente en un futuro proximo. Asi, se han calculado los
factores de forma para ntcleos inestables ricos en neutrones en un gran rango de masas
que incluyen is6topos de He, Li, Ni, Kr y Sn. Las densidades de carga y masa se
obtienen a partir de célculos microscdpicos de capas en el caso de ntcleos ligeros y de
campo medio autoconsistente en el caso de nucleos intermedios y pesados. Los factores
de forma de carga se calculan con y sin distorsion coulombiana. Con todo ello, se han
realizado predicciones sobre la influencia del numero creciente de neutrones en
observables que pueden ser medidos experimentalmente mediante dispersion de
electrones por nucleos exoticos en la nueva generacion de experimentos planeados en
GSI'y RIKEN.

Hemos estudiado las funciones de scaling y superscaling para dispersion inclusiva de
electrones por nucleos dentro del modelo CDFM (Coherent Density Fluctuation Model),
que es una extension natural del modelo de gas de Fermi relativista para nacleos finitos.
Este modelo permite estudiar simultdneamente el papel desempefiado por la densidad
local y por la distribucion de momentos en la descripcioén de los fendmenos de scaling
y superscaling en nucleos. Los calculos muestran que las componentes de alto momento
en CDFM vy su similitud para diferentes nucleos  describen el superscaling
experimentalmente observado en nucleos desde Helio hasta Plomo, incluso en las
regiones de la variable de scaling donde el modelo de Fermi fracasa.

La fotoproduccion de piones es un proceso clasico dentro de la Fisica Nuclear y de
Particulas empleado para el estudio de las resonancias nuclednicas y la interaccion
nucleén-pidén. Este estudio proporciona informacion sobre la deformacion del nucleon
asi como sobre su influencia en el medio nuclear. Se ha desarrollado un modelo para
estos procesos que mejora los existentes estableciendo de una manera rigurosa e
innovadora las resonancias nucleonicas hasta masas de 1.7 GeV.

Sistemas de tres particulas: Resonancias, estructura y modos de desintegracion

La aplicacion del método de rotacion compleja permite abordar de forma sencilla el
estudio de las resonancias en sistemas de pocos cuerpos. En particular, este método,
junto con el método de expansion adiabética en hiperharménicos esféricos proporciona
una herramienta muy potente para estudiar los estados en el continuo en sistemas de tres
particulas.

Con este procedimiento hemos continuado la investigacion iniciada el afo anterior
sobre las caracteristicas de las resonancias de un sistema de tres cuerpos, haciendo
especial énfasis en sus modos de desintegracion, en particular en la distribucion de
energia de los fragmentos resultantes de dicha desintegracion.
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Este método ha sido aplicado a la investigacion de los estados resonantes de OHe y

H1Li, por lo que se refiere a la dripline de neutrones, y 17Ne en la dripline de protones.
Una ventaja adicional del método es que es también aplicable cuando la interaccion

Coulombiana interviene en el sistema (17Ne por ejemplo), permitiendo investigar un
sistema como el constituido por tres particulas alfa, a través del cual se pueden estudiar

los estados resonantes del 12C, de gran interés por las implicaciones que puede tener en
los procesos de nucleosintesis estelar. El problema de Coulomb en sistemas de tres
particulas es uno de los frentes que estd abierto desde hace afos, y en el cual diversos
grupos estan hoy en dia trabajando de forma intensa.

Caracterizacion de estados nucleares relevantes en procesos de nucleo-sintesis
estelar

Previamente hemos desarrollado técnicas que nos permiten profundizar sobre los modos
de desintegracion de nucleos exoticos y, especialmente, sobre la ruptura de estados no
ligados. En las memorias de 2003 y 2004 informabamos del estudio en cinematica
completa de las tres alfas provenientes de niveles de '>C poblados a partir de la
desintegracion B* de "N y B~ de ""B. Asi se puso fin a la controversia sobre el
mecanismo de ruptura del nivel a 12.71 MeV y la mejora del sistema experimental,
disefiada en nuestro laboratorio, permitié caracterizar la resonancia alrededor de 10
MeV como un nivel 0" a 11.23 MeV, demostrando que hay importantes interferencias
entre este nivel y el nivel de Hoyle ( 0" a 7.65 MeV). Estos resultados afectan al ritmo
de la reaccion de triple alfa en el escenario estelar aumentando al doble la velocidad de
fusion de 3a en estrellas primordiales (T<10°K) y reduciendo la velocidad de formacion
de elementos pesados en la supernova (T>10°K) (Nature 433 (2005) 136).

Continuando en la misma linea hemos estudiado los niveles excitados de baja energia de
’Be relevantes en el calculo de la reaccion 4He(ocn,y)gBe en el escenario estelar. Es ésta
una de las reacciones clave en el medio rico en neutrones, pues junto con la reaccion
Be(a,n)'*C compite con la reaccion triple alfa para producir elementos intermedios y
pesados mediante el proceso-r en explosiones de supernova y proceso-s en estrellas
AGB (Asymtotic Giant Branch). Desde el punto de vista de estructura nuclear es un
gran reto para los experimentadores completar el conocimiento de la estructura excitada
de nucleos ligeros ahora que existen calculos “exactos” ab-initio para nucleos con A <
12. Esta tarea no es facil debido a que la mayoria de los niveles son resonancias anchas
que se rompen con la emision de multiple particulas a través de distintos canales. En
nuestros estudios de cinematica completa hemos identificado la contribuciéon de un
nuevo estado ancho a 5 MeV. Las correlaciones angulares nos han permitido asignar el
spin a este estado en *Be y otros para los que no habia ninguna evidencia experimental
(Phys. Lett B618(2005)43). Ademas tenemos nuevos datos para profundizar en el
mecanismo de ruptura del nivel de 2.43 MeV a noo que se interpreta en la bibliografia
como secuencial a través de *Be o en ruptura directa sin pasar por ninguna resonancia
binaria. Este trabajo se completara con la comparacion de los patrones de desintegracion
de "Li a "Be y del nucleo con halo ''Li ("Li+halo) a ''Be para los que se esperan
patrones de desintegracion equivalente si la funcién de onda del estado fundamental del
"'Li se puede factorizar en sus dos partes core + halo (tesis de M. Madurga).

. . sz 10 3
Como complemento a estos trabajos hemos estudiado la reaccion "B+ He cuyos
canales a través de '*C y ’B nos dan informacién sobre estados no accesibles a la
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desintegracion beta complementando la informacién sobre la estructura de estos
nlcleos. Este trabajo ha constituido el primer experimento realizado en la linea de
Fisica Nuclear instalada en el Tandetron del CMAM. El analisis de los datos constituye
el trabajo de investigacion para el DEA de M. Alcorta.

Bisqueda de correlaciones octupolares en BlAc

Dentro del estudio de nucleos pesados nos proponemos caracterizar la isla de
deformacion octupolar alrededor de A = 225. Experimentos previos han demostrado la
existencia de deformacidon octupolar estable en varios isdtopos de Ra y Fr, siendo de
gran importancia estudiar la region de transicion y observar experimentalmente como
ocurre la desaparicion de deformacién octupolar en la presencia de un campo
cuadrupolar bien desarrollado. Con este objetivo hemos caracterizado la estructura
excitada de *'Ac poblada en la desintegracion beta de **'Ra. Este analisis constituye
una parte substancial de la tesis de R. Boutami ya que la estructura excitada de este
nucleo era desconocida. Estudios de coincidencias PByy, fye” han permitido establecer un
esquema de niveles para “'Ac que incluye treinta niveles hasta una energia de
excitacion de 1.3 MeV. Utilizando la técnica de “fast timing” Byy(t) se han determinado
las vidas medias de cuatro estados excitados en el rango de las centenas de
picosegundos a las decenas de nanosegundos con el objetivo de determinar las
probabilidades de transicion reducida, B(El) entre diferentes estados. Las
probabilidades de transicion reducidas B(E1) proporcionan informacién crucial sobre la
estructura de los nucleos alejados del valle de la estabilidad y en particular sobre las
correlaciones octupolares mediante la comparacion de sus valores dentro de un nucleo y
con respecto a transiciones equivalentes en nucleos vecinos. Los valores obtenidos para
las transiciones de **' Ac indican que son, en media, dos 6rdenes de magnitud mas lentas
que en nucleos de deformacién permanente como es **’Ra. Podemos concluir, de este
estudio espectroscopico, que en ' Ac a diferencia de su niicleo padre las correlaciones
octupolares ya se han desvanecido.

Objetivos cumplidos del proyecto TARGISOL

El proyecto europeo TARGISOL (EU-project HPRI-CT-2001-50033) finalizo6 el 31 de
octubre 2005 y tenia como objetivo la optimizacidn de las propiedades de extraccion de
elementos quimicos en blancos radioactivos de tipo ISOL (separador de is6topos on-
line). La base de datos ORACLE disefiada y desarrollada en el proyecto es accesible via
web a través de la URL: http//www.targisol.csic.es. Ademas, gracias a la pagina web
desarrollada, el usuario puede disefar y ensayar distintos blancos con geometrias
sencillas, ejecutandose un Monte Carlo de simulacion directamente desde la pagina web
y asi determinar cual es la geometria y composicion de blanco mas adecuada para la
produccidn y extraccion del nucleo de interés.

I+D en Detectores para Fisica Nuclear Experimental

Se han seguido dos lineas de trabajo independientes aunque relacionadas: la primera,
ligada al proyecto EURONS (EU Contract n® 506065) consiste en el disefio del sistema
que nos permita la digitalizaciéon temprana de las sefales de detectores de particulas
cargadas obviando la electronica intermedia y asi evitar las limitaciones que esta
conlleva. Se estd estudiando la viabilidad de identificar las diferentes particulas
mediante un analisis de la sefial digital con redes neuronales artificiales. La segunda
linea de trabajo, enmarcada dentro de la colaboracion FAIR (Facility for Antiprotons
and Ion Research), consiste en el disefio de un detector de protones y rayos gamma con
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alta resolucion tanto en energia como en angulo. Para cumplir con las especificaciones
definidas para este proyecto, se han realizado simulaciones del comportamiento
materiales centelladores LYSO (Prelude-420) y LaBr;(Ce)(Brillance-380) de nueva
generacion. Paralelamente se han montado prototipos con los que llevar a cabo pruebas
de caracterizacion y respuesta de los mismos.

Desarrollo de Métodos de Manipulacion y Visualizacion de arrays
multidimensionales: aplicaciones para espectroscopia neutronica

Nuestro objetivo aqui es contribuir a la explotacién Optima de instrumentos de
espectroscopia neutronica de tiempo de vuelo (TOF) de ultima generacion. El tipo de
problemas que tales instrumentos hoy en dia abordan concierne sobre todo al estudio de
excitaciones estructurales (fonones, excitaciones de campo cristalino) y magnéticas
(ondas de spin) en materiales de interés tecnologico (manganitas magnetorresistentes,
suoerconductores etc.) . El problema radica en que la dimensionalidad del espacio a
explorar viene dada por las tres componentes del vector transferencia de momento asi
como por la transferencia de energia. Ademas ha de tenerse en cuenta que la
espectroscopia neutrénica es una técnica severamente limitada por la luminosidad
alcanzable, lo que inmediatamente nos lleva a inferir la necesidad extrema de ultilizar
algoritmos altamente flexibles (adaptados al problema) y eficientes en el manejo de
conjuntos de datos con tamafios del orden de 2 Gbits. Los algoritmos desarrollados nos
han permitido la reconstruccién de imagenes nitidas obtenidas en un espectrometro TOF
de ltima generacion.

Estudio de Excitaciones Elementales en Materia Desordenada

Dos han sido las lineas principales desarrolladas durante el pasado afio en este aspecto
relativas a las excitaciones colectivas en liquidos. Por un lado, hemos estudiado el
efecto sobre el comportamiento de las excitaciones colectivas de términos direccionales
(anisotropos) en los potenciales de interaccion. Por otro, el efecto inducido por
confinamiento a escalas nanoscopicas sobre las excitaciones colectivas en un liquido
con interacciones isotropicas pero con fuerte caracter cuantico: el deuterio liquido.

En lo que respecta al efecto de términos direccionales en el potencial hemos podido
demostrar experimentalmente mediante dispersion inelastica de neutrones como la
estructura de las excitaciones del Galio liquido, en contra de lo que se ha sugerido en
trabajos previos, no puede ser explicada en su totalidad en términos de ondas de
densidad "acusticas" (movimientos atomicos en fase) tal y como se esperaria de un
liquido simple (esto es, con potenciales de interaccion entre pares isOtropos) si no que
aparecen también movimiento colectivos con un cardcter "optico" (en contra-fase). El
origen microscopico de tal comportamiento estaria en el comportamiento complejo de
los enlaces atomicos para este semi-metal en los que no sdlo actuarian enlaces de tipo
metalico sino también enlaces covalentes. Asi mismo, se estudiaron las excitaciones
colectivas, de nuevo mediante la técnica de dispersion inelastica de neutrones de un
liquido molecular sencillo fuertemente mediatizado por enlaces de puente de hidrogeno:
el acido fluoridrico (en su version deuterada, DF). Se constaté la existencia de
excitaciones colectivas no dispersivas claramente diferenciadas (no sobre-amortiguadas)
de tipo Optico. Se confirmarian asi predicciones anteriores basadas en estudios
numéricos sobre la existencia de este tipo de excitaciones en liquidos y que
corresponderian a remanentes de determinados modos Opticos de la fase cristalina
relacionados con estructuras moleculares en cadena.
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En cuanto al deuterio liquido, de nuevo utilizando la técnica e dispersion de neutrones
inelastica, se estudiaron las excitaciones colectivas de éste bajo condiciones de
confinamiento. Como medio confinador se usaron estructuras MCM-41 de SiO, con un
tamafio de poro de unos 2.4 nm cuyo comportamiento de llenado se caracterizod
mediante la medida de las correspondientes isotermas de adsorcion. Las medidas se
realizaron en condiciones de llenado capilar completo pero dentro del rango
correspondiente a presiones negativas. Contrariamente a lo observado para el caso del
He en circunstancias similares, la dindmica microscépica se ve fuertemente influenciada
por el confinamiento de forma tal que, mientras que los movimientos difusivos aparecen
fuertemente ralentizados, las excitaciones colectivas muestran una clara disminucion de
la vida media junto con un claro desplazamiento hacia energias mas altas.

Estructura y dinamica de nanotubos de carbono

Durante el pasado afio hemos podido desarrollar un modelo teérico continuo de la
dindmica de los nanotubos de carbono mas alld de los modelos al uso actuales que
estarian dentro de la aproximacion de espesor diferencial de los nanotubos. Se ha
podido comprobar asi que es necesario un espesor finito en los modelos si se quiere
reproducir la distribucion de modos previstas por los célculos "ab initio" lo que de
hecho se consigue hasta frecuencias sorprendentemente altas. Complementariamente, se
ha podido ver que, a pesar de los recientes avances en este sentido, los calculos "ab
initio" no son todavia fiables en lo que respecta a los modos de frecuencia mas baja.
Estos modelos tedricos sencillos permitirdn un anélisis simplificado de los estudios
experimentales concomitantes sobre la dindmica microscopica de nanotubos en
interaccion.

Se pudo también demostrar experimentalmente mediante difraccion de neutrones la
influencia de la historia térmica sobre la propension de las muestras de nanotubos a
auto-organizarse en haces cristalinos 2D. Se constato si, como en nanotubos generados
mediante un arco de descarga un flujo continuo de la atmosfera inerte que los rodea
promociona fuertemente la formacion de los haces frente al caso de una atmosfera
estatica.

2.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

LiNEAS DE INVESTIGACION

- Fisica Molecular

- Fluodinamica Molecular
- Espectroscopia Laser

- Fisica Molecular Teorica
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"Laser de excitacion en el Laboratorio de Fluidodinamica Molecular"

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

Fisico-quimica de la atmdsfera. Espectroscopia IR de hielos de interés atmosférico
Fisico-quimica de la atmosfera. Generacion de plasmas frios de aire a bajas
presiones y estudio de mecanismos relevantes en la cinética de las capas inferiores
(D y E) de la ionosfera

Aplicaciones de plasmas frios al desarrollo de recubrimientos y técnicas de
inhibicion de peliculas hidrogenadas para dispositivos de fusion

Dindmica y cinética de reacciones quimicas y de procesos de transferencia de
energia

Espectroscopia Raman en chorro supersonico

Agregados de hidrogeno molecular

Transferencia energia R-T en colisiones moleculares inelasticas

Espectroscopia laser molecular de alta resolucion

Obtencion de pardmetros espectroscopicos de moléculas de relevancia en procesos
atmosféricos

Control Cuantico Molecular

Alineamiento y orientacién molecular

Espectroscopia molecular teérica

TECNICAS UTILIZADAS:

Espectroscopia IR de transmision y absorcion-reflexion. Célculos de primeros
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principios de solidos cristalinos.

- Reactores de descarga. Espectrometria de masas de iones y neutros. Espectroscopia
de emision. Sondas de Langmuir. Microbalanza. Calculos cinéticos.

- Haces moleculares supersonicos. Espectroscopia de ionizacion multifotdonica
resonante (REMPI). Calculos dinamicos

- Espectroscopia Raman Lineal. Chorros supersonicos. Criogenia.

- Espectroscopia Raman-inverso, doble resonancia Raman-Raman

- Simulacién numérica

LABOR INVESTIGADORA:

Fisico-quimica de la atmoésfera. Espectroscopia IR de hielos.

El trabajo teorico se centra en el estudio de la estructura y propiedades oOpticas de
cristales de hielo con diversos gases de interés atmosférico (HNOs;, HCI, y otros
previstos) adsorbidos en distintos grados de hidratacidon, asi como mezclas ternarias de
los mismos. Hemos realizado célculos con el programa de calculo tedrico de estructuras
periodicas SIESTA (acronimo de Spanish Inititiave for Electronic Simulations of
Thousands of Atoms), mencionado en la memoria del afio anterior, obteniendo
predicciones para comparacion y modelizacion de los cristales ya obtenidos
experimentalmente en nuestro laboratorio. Asimismo se ha iniciado un proyecto de
calculos ab initio, en colaboracién con el Prof. Pedro Gomez de la U. Complutense,
sobre las posibles estructuras ternarias de moléculas de agua, 4cido nitrico y acido
clorhidrico, con el fin de estudiar los tipos de enlace que pueden ocurrir entre estas
moléculas en los cristales ternarios atmosféricos. Estos calculos se llevan a cabo con el
programa Gaussian 2003.

Dentro de la parte experimental se han continuado los estudios de espectroscopia RAIR
de capas de diversos “hielos”. Se ha puesto a punto el montaje para obtener espectros de
transmision de estas muestras, y por primera vez hemos podido registrar espectros de
transmision de laminas finas de diversos hidratos de acido nitrico cristalino. Estas
medidas pueden complementar las obtenidas por absorcion-reflexion para la
determinacion de los indices opticos de las muestras. En concreto, hemos finalizado y
enviado a publicar un estudio sobre el dihidrato (NAD) en el que se verifica la
existencia de efectos de orientacion en el crecimiento de estos cristales.

Dentro del estudio de especies ternarias, hemos llevado a cabo medidas de cristales de
NAT (acido nitrico trihidratado) sometidos a una exposicion de HCI, en distintas
condiciones de presion y temperatura. Las principales conclusiones, enviadas a publicar,
indican que el HCI se adsorbe sobre el sustrato de NAT a bajas temperaturas (<100K) y
se disocia y penetra la red cristalina del trihidrato a mayores temperaturas. Los efectos
se multiplican si existe exceso de agua en la muestra, lo que representaria condiciones
mas proximas a las atmosféricas.

En estas lineas de trabajo tedrico y experimental, colaboran varios componentes del
departamento, tanto investigadores senior, como personal de apoyo y estudiantes. Mas
detalles sobre esta linea de investigacion y el personal que la ejecuta pueden encontrarse
en la pagina web:

http://www.iem.cfmac.csic.es/departamentos/fismol/fmap/main.htm
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Este tema de trabajo ha dado lugar en el afio 2005 a una serie de publicaciones, que se
mencionan también en la citada pagina web, y més adelante en esta Memoria.

Es importante destacar que en el afio 2005 se ha adquirido un nuevo espectrometro de
infrarrojo por transformada de Fourier, modelo Bruker Vertex 70, que servira de base a
las medidas a realizar por este grupo de trabajo, compartido con otros grupos de
investigacion del Instituto.

Fisico-quimica de la atmoésfera. Generacion de plasmas frios de aire a bajas
presiones y estudio de mecanismos relevantes en la cinética de las capas inferiores
(DyE) de laionosfera

El trabajo se centra en la generacion de plasmas frios de aire a bajas presiones, puros y
con trazas de otras sustancias en estado de vapor, a fin de reproducir en el laboratorio,
en condiciones controladas, algunos de los conjuntos de mecanismos mas relevantes en
la cinética de las capas inferiores (D y E) de la ionosfera. El estudio de tales
mecanismos se realiza mediante la caracterizacion espectrométrica de las especies
neutras y eléctricamente cargadas producidas, unido a la simulacion teodrica de los
resultados obtenidos con modelos cinéticos elaborados para tal fin y la comparacion
con los datos bibliograficos existentes. En este marco de trabajo, se han estudiado, en un
reactor de descarga en catodo hueco, los plasmas de aire generados en un rango de
presiones comprendidas entre 0.003 y 0.05 mbar, y se ha observado la formacién de NO
neutro en concentraciones que llegan a ser similares a las del O;, asi como el
predominio de NO" entre las especies idnicas. Esta especie idnica esta presente también
en concentraciones muy significativas en las capas inferiores de la Ionosfera terrestre.
Partiendo del modelo cinético elaborado previamente por nosotros para la
caracterizacion de especies neutras en plasmas de 6xidos de nitrégeno, y ampliandolo
convenientemente a fin de incluir los iones, ha sido posible reproducir
satisfactoriamente los resultados experimentales y explicar los mecanismos mas
significativos, tanto en fase homogénea como heterogénea, asi como la interaccion entre
la quimica de iones y de especies neutras.

Aplicaciones de plasmas frios al desarrollo de recubrimientos y técnicas de
inhibicion de peliculas hidrogenadas para dispositivos de fusion

En los actuales reactores experimentales de fusion termonuclear, basados en is6topos
del hidrogeno, las regiones existentes entre el plasma caliente confinado
magnéticamente y las superficies de primera pared se hallan ocupadas por plasmas a
baja temperatura, capaces de provocar importantes fendémenos de interaccion plasma-
pared (sputtering fisico y quimico y redeposicion de material) de gran relevancia para el
contenido energético del plasma de fusion, la integridad de los materiales de los
reactores a largo plazo y la eliminacion del tritio. Debido a ello, la investigacion de
estos procesos en plasmas frios en descargas de laboratorio y el desarrollo de métodos
especificos para controlarlos resulta de gran interés; incrementado en los ultimos
tiempos ante la inminente construccion del reactor internacional de fusion ITER.

Con esta orientacion, durante este afio hemos generado mediante descargas continuas de
catodo hueco plasmas frios de H; en el rango de presiones de interés para los reactores
de fusion (en torno a 0.01 mbar), y hemos detectado las concentraciones absolutas, tanto
del hidrégeno atémico resultante de la disociacion del H,, como de las especies ionicas
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H", H," y H;"; encontrando una fuerte variacion de la proporcion entre estas ultimas
con la presion. También hemos elaborado un modelo cinético para comparar los
resultados experimentales con las predicciones tedricas, encontrandose un satisfactorio
acuerdo entre ambos, lo que ha permitido comprobar la relevancia de los diferentes
mecanismos involucrados.

Dinamica y cinética de reacciones quimicas y de procesos de transferencia de
energia .

Se ha realizado un trabajo exhaustivo de revision de los avances recientes en el estudio
de la reaccion prototipica H+H, y de sus variantes deuteradas que sirve de modelo a
buena parte de las innovaciones en la teoria de reacciones quimicas en fase gaseosa. En
este trabajo se destaca el progreso de la ultima década que ha permitido obtener un
acuerdo casi cuantitativo entre las medidas experimentales mas refinadas y las
predicciones teoricas. Se sefialan las controversias mas importantes que aun subsisten.
Especialmente en la identificacion de efectos cuanticos como resonancias,
interferencias o influencia de la fase geométrica y se indican lineas de trabajo
incipientes como el estudio de la reactividad a baja temperatura y la reactividad en
estados de Rydberg. Algunos de los aspectos controvertidos seran objeto de estudio de
nuestro grupo en el proximo futuro.

Se ha llevado a cabo un estudio, cldsico y cuantico, sobre la reactividad del sistema
N(°D)+H, y variantes deuteradas en funcién de la rotacién inicial. Mientras que los
resultados cldsicos muestran un efecto apreciable, similar al observado previamente
para la reaccion F+H,, los calculos cuanticos, basados en un reciente modelo
estadistico, no predicen apenas dependencia de la reactividad de N(°*D)+H, con la
excitacion rotacional de la molécula de hidrogeno. Por el momento no existen datos
experimentales que resuelvan la discrepancia.

Se han continuado también los estudios sobre colisiones ineldsticas. En concreto se ha
estudiado tedricamente (calculos clasicos y cuanticos) el sistema Ne+NO que constituye
un interesante caso intermedio entre el Ar+NO estudiado previamente en nuestro grupo
con importantes interacciones atractivas, y el He+NO donde las interacciones atractivas
son muy pequenas pero en el que aparecen interesantes efectos derivados de la asimetria
del potencial. También se ha continuado el estudio experimental de la relajacion
rotacional de CO a muy baja temperatura (T < 30 K) en colisiones con Hy.

Fluidodinamica molecular

Se ha seguido trabajando en la determinacion experimental de los coeficientes de
transferencia nivel-a-nivel (ki) para colisiones inelasticas rotacionales de interés
astrofisico, a partir de las medidas de espectros Raman en chorros supersonicos de
gases. En esta linea, se ha disefiado e instalado un nuevo sistema para medir de forma
mas directa las presiones en tobera de expansiones de gases, asi como la presion
residual en cdmara, empleando un mandmetro de alta precision MKS Baratron. Este
nuevo sistema nos ha permitido aumentar la precision de las medidas absolutas de
densidad, imprescindible para obtener valores fiables de los coeficientes de
transferencia.
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Se ha caracterizado el comportamiento real de las toberas de 313 y 50 micras,
empleadas en los experimentos de expansiones de gases, mediante la medida precisa del
flujo masico y la presion en tobera. El coeficiente de descarga (razén entre el flujo
masico real y el tedrico) asi obtenido para cada tobera, frente al nimero de Reynolds
(Re) resulta independiente de la naturaleza del gas, en un intervalo de Re de casi tres
ordenes de magnitud.

Se han medido nuevas series de expansiones de nitrégeno puro, hidrogeno normal, y
diversas mezclas de orto- y para-hidrégeno en distintas proporciones, para determinar
los coeficientes de transferencia colisionales de nitrégeno, orto-hidrégeno y mixtos
orto/para-hidrégeno. También se han medido varias series de expansiones de mezclas de
para-hidrogeno con He en distintas proporciones, para determinar los coeficientes de
transferencia colisionales de para-hidrogeno:He. Los resultados de todas estas medidas
estan actualmente en fase de elaboracion.

En cuanto al estudio de agregados pequefios de para-hidrégeno en expansiones
criogénicas, se ha mejorado el disefio de las toberas criogénicas, eliminando superficies
y mejorando el contacto entre tobera y criostato, lo que ha permitido alcanzar una
temperatura minima en tobera de 20 K.

Finalmente, se ha probado un sistema de estabilizacion de la frecuencia del laser de Ar+
monomodo mediante anclado a una transicion del yodo. Para ello se ha construido un
prototipo basado en absorcion en célula de 12 a muy baja presion, y un control mediante
un programa de ordenador, con lo que se ha conseguido una estabilidad en la frecuencia
de 0.001 cm—1. Ello permitird emplear con éxito una segunda célula de yodo para filtrar
el scattering elastico, y poder registrar espectros Raman a muy baja frecuencia.

Espectroscopia laser de alta resolucion. Obtencion de parametros espectroscopicos
de moléculas de relevancia en procesos atmosféricos

Se ha continuado el estudio mediante espectroscopia Raman-inverso de diferentes
bandas de la molécula de hexafluoruro de azufre (SFs), en sus isotopélogos con **S y
34S. Esta molécula, con un GWM (Global Warming Potential) 24000 veces superior al
CO,, aumenta su tasa de concentracion atmosférica a un ritmo del 7 % anual, y su vida
media en la atmosfera se estima en 3200 afios. Pese a ser esencial para realizar medidas
cuantitativas en la atmosfera, la espectroscopia de esta molécula es insuficientemente
conocida. La absorcion responsable de su intenso efecto invernadero esta en la zona de
la banda v; hacia 948 cm™, pero solo el nivel vi=I1, estd bien determinado. Sin
embargo en esta zona existen numerosas bandas calientes y de combinacion originadas
en estados distintos del fundamental (a temperatura ambiente solo el 30 % de las
moléculas se hallan en este estado), que no se hallan bien caracterizados debido a su
inaccesibilidad mediante transiciones de dipolo eléctrico. Las técnicas Raman aportan
una informacion insustituible sobre estos estados vibracionales. Durante este afio se ha
concluido el registro y andlisis de las bandas 2ve de 3 2SF6 y 34SF6 y V2 y vs de 3 4SF6.

También se han medido y se han analizado los coeficientes de ensanchamiento por
presion del nitrégeno en mezclas N2-H2 en funcion de la temperatura. La importancia
de estas medidas radica en la necesidad de datos precisos para la determinacion remota
de temperaturas en medios atmosféricos y de combustion. Para ello se han registrado
mediante la técnica de espectroscopia Raman inversa los perfiles de la banda
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fundamental de vibracion del N2 con resolucién rotacional, autoperturbado y en
mezclas con H2 a presiones entre 20 y 1000 mbar y temperaturas entre 77 K y 300 K.
Posteriormente estos perfiles han sido ajustados a modelos de forma de linea, para
extraer los parametros de ensanchamiento colisional, prestando especial atencion al
problema que plantea separar la sefial proveniente del N2 atmosférico fuera de la célula
de muestra. Paralelamente, en colaboracion con la universidad de Franco-Condado, se
han llevado a cabo calculos utilizando el modelo semicldsico de Robert-Bonamy para
temperaturas entre 77 Ky 500 K. Ajustando el didmetro cinético en estos calculos se ha
obtenido un buen acuerdo con las medidas existentes, y en la actualidad trabajamos en
la extension de las medidas a altas temperaturas.

Control Cuantico Molecular. Alineamiento y orientacion molecular.
Espectroscopia molecular tedrica

Durante este afio se ha profundizado en los estudios de alineamiento y orientacion
molecular con campos externos. Hemos demostrado tedricamente la posibilidad de
mantener durante un tiempo arbitrario una fuerte orientacion para moléculas con
momento dipolar muy pequefio. Nuestro método se basa en la creacion de paquetes de
ondas ciclicos, que posteriormente son sometidos a la combinacion de un tren de pulsos
laser de elevada intensidad y un campo electrostatico débil. Hemos demostrado que los
estados ciclicos pueden crearse mediante la interrupcion subita de un laser adiabatico de
larga duracion. Basandonos en estos hallazgos hemos disefiado un esquema de control
que permite eliminar el campo estatico sin deteriorar la orientacion molecular. De esta
manera podria conseguirse una elevada orientacion, para moléculas practicamente no
polares, en ausencia de campos externos (para los intervalos temporales entre los pulsos
laser).

Se ha investigado la relacion entre los estados ciclicos para un tren de pulsos laser y los
estados pendulares para un campo laser de onda continua de igual intensidad promedio.
Esto nos ha permitido caracterizar el rango de pardmetros del tren de pulsos —intensidad,
anchura y frecuencia de repeticion-que permiten mantener alineamiento y orientacion
muy altos para una molécula dada. Se ha investigado asimismo el efecto de modificar la
amplitud y la fase en el espectro del pulso.

Se han obtenido resultados preliminares satisfactorios acerca de las posibilidades de
control cuantico de los estados ciclicos, mediante pulsos de control adicionales de
distintos tipos que se superponen al tren de pulsos que los mantiene estables.

Se ha iniciado una nueva linea de investigacion que pretende trasladar nuestra
experiencia en el control de procesos moleculares en fase gaseosa a moléculas situadas
en superficies. Para ello es necesario caracterizar adecuadamente la interaccion
molécula-superficie, para a continuaciéon disefiar campos externos apropiados que
permitan orientar moléculas de forma controlada sobre la superficie.
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2.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

LiNEAS DE INVESTIGACION:
Astrofisica Molecular e Infrarroja
SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

-Medio Interestelar

-Formacion Estelar

-Transferencia de Radiacion

-Quimica del Medio Interestelar y Circunestelar galactico y extragalactico
-Estudio de nucleos activos de galaxias

-Dinamica y cinematica de galaxias

-Quimica Teorica aplicada a la Astrofisica

-Espectroscopia de Estrellas Masivas

-Transmision de ondas electromagnéticas en la atmoésfera terrestre

TECNICAS UTILIZADAS:

- Instrumentos:  Plataformas espaciales con instrumentaciéon Infrarroja,
Radiotelescopios, Telescopios Opticos

- Me¢étodos: Transferencia de radiacidon, procesos quimicos, espectroscopia en el
espacio

LABOR INVESTIGADORA:

El Departamento de Astrofisica Molecular e Infrarroja, DAMIR, del Instituto de
Estructura de la Materia fue creado en 2003 teniendo como principal objetivo la sinergia
entre la Astrofisica Molecular y la Quimica-Fisica. El campus del CSIC en Serrano
presenta las infraestructuras, grupos de investigacion y condiciones necesarias para la
ubicacion del DAMIR permitiéndonos abordar los multiples problemas que la
Astrofisica moderna mantiene abiertos y los muchos desafios que se deberan afrontar
con la nueva instrumentacion que estara a disposicion de la comunidad cientifica
internacional en los proximos afios. Los nuevos telescopios (ALMA, HERSCHEL,
JWST) representaran una mejora, con respecto a los instrumentos existentes, de un
factor 100 en resolucion angular y de mas de un factor 10-40 en sensibilidad. Los
estudios del Sistema Solar, del medio interestelar, el origen y evolucion de galaxias, y
los problemas fundamentales de la cosmologia, recibirdn un impulso extraordinario que
conducira a un cambio cualitativo importante en nuestra comprension de la evolucion
del Universo.

El anélisis de las condiciones fisicas del gas frio en el Universo, una de las grandes

apuestas del DAMIR, requiere la observacion de la emision/absorcion de moléculas
r . . . , ., +
abundantes como el mondxido de carbono, el cianuro de hidrégeno, el ion HCO", etc.
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La interpretacion de dichas observaciones necesita del conocimiento de propiedades
intrinsecas de las moléculas: momento dipolar, estructura de los niveles de energia,
secciones eficaces de colision con el hidrégeno molecular, etc. Esta informacién soélo
puede obtenerse a través de medidas de laboratorio o de célculos ab initio de quimica
cuantica. La colaboracion entre grupos de Astrofisica Molecular y de Espectroscopia y
Quimica Tedrica ha proporcionado resultados sorprendentes en el avance del
conocimiento de la complejidad quimica y de las propiedades fisicas de las nubes
moleculares. Nuestro grupo ha detectado mas del 25% de las moléculas que se conocen
en el espacio. Muchas de ellas fueron descubiertas y caracterizadas en el espacio antes
de ser observadas en los laboratorios terrestres (SiC, CsH, C¢H, C;H, CsH, MgNC,
HC4N, C4H en estados vibracionales excitados, etc.). Los nuevos instrumentos pondran
en evidencia una riqueza molecular en el espacio sin precedentes. La interpretacion de
nuevos datos requiere una preparacion previa basada en la prediccion de las estructuras,
frecuencias e intensidades de las moléculas potencialmente interesantes.

Las experiencias de laboratorio que actualmente se realizan en el IEM y en otros
institutos del CSIC en Serrano poseen un enorme interés para la interpretacion de las
observaciones y para la preparacion de la explotacion de grandes proyectos como
ALMA, HERSCHEL y el JWST.

El satélite HERSCHEL es una de las "piedras angulares" de la Agencia Espacial
Europea que se construye en colaboracion con NASA. El telescopio es un paraboloide
de 3.5 metros refrigerado pasivamente a 90 K. Se lanzara en el 2007 y estard equipado
con tres instrumentos que cubriran el dominio de 16 a 166 cm™ con resolucion espectral,
R, de 10°-107 (instrumento HIFI, 16-60 cm™), R=1500 (instrumento PACS, 60-166 cm’
" y R=600 (instrumento SPIRE 16-60 cm™). El instrumento HIFI es el primer receptor
heterodino refrigerado a 2.7K que sera lanzado al espacio. La enorme resolucion
espectral de este instrumento junto con la cobertura continua de frecuencias entre 500 y
2000 GHz, permitira estudiar la evolucién quimica del Universo con una sensibilidad y
resolucion sin precedentes. Los otros dos instrumentos poseen la capacidad de efectuar
espectroscopia bidimensional, aunque con menor resolucion espectral. Su sensibilidad
permitira estudiar las primeras galaxias que se formaron después del Big-Bang.

ALMA es un proyecto euro-americano, con contribucion japonesa. Consistira de 50
radiotelescopios de 12 metros de diametro trabajando en modo interferométrico con
lineas de base de hasta 12 km. Estara situado en el desierto de ATACAMA, a 5000
metros de altitud. La complejidad de su funcionamiento, la necesidad de una fuerte
participacion industrial y las condiciones logisticas asociadas a su emplazamiento
representan el desafio mas importante para la radioastronomia mundial en los préximos
50 afios. Este instrumento cubrird todas las ventanas atmosféricas hasta 900 GHz
(radioastronomia milimétrica y submilimétrica) y alcanzard resoluciones angulares
mejores que las del HST (unos cuantos milisegundos para las mayores lineas de base y
las altas frecuencias). Este instrumento se puede definir como un espectrometro
bidimensional de alta resolucion espectral y angular que aportard una informacion tnica
en todos los campos de la Astrofisica. Espafia participa en el proyecto ALMA con un
porcentaje del 7.5% de la contribucion europea.

JWST es un proyecto de las agencias espaciales americanas (NASA), europea (ESA),

con la participacion de la agencia espacial canadiense y diversos paises europeos. El
JWST sera un telescopio de 6.5 metros de didmetro que operara a temperaturas
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criogénicas de 35 K en el rango espectral de entre 1 y 28 micras, y trabajara al limite de
difracccion con una sensibilidad 6rdenes de magnitud superior a lade los grandes
telecospios terrestres. Los objetivos cientificos fundamentales son la deteccion de los
objetos de primera luz en el Universo, la formacion y evolucion de galaxias, y el estudio
de discos protoplanetarios. El DAMIR estd involucrado en el instrumento MIRI (Mid-
IR Instrument) como miembro del consorcio de grupos europeos que lidera el disefio y
construccion del instrumento.

Los nuevos instrumentos abriran ventanas del espectro electromagnético que son
inaccesibles con los instrumentos actuales. Desde el punto de vista de la fisico-quimica
del medio interestelar (galactico o extragalactico) dichos instrumentos van a permitir
acceder a las regiones de formacion de planetas, determinar las condiciones fisico-
quimicas iniciales cuando los discos protoestelares y protoplanetarios se forman, etc.
Desde el punto de vista de la cosmologia y de la astronomia extragalactica, la
sensibilidad de ALMA, HERSCHEL y el JWST van a permitir acceder a la observacion
de un gran ntimero de objetos de alto redshift formados en la primera generacion de
galaxias después del Big-Bang. Mientras que la Astrofisica Molecular se ha limitado
esencialmente a nuestra galaxia, los nuevos instrumentos extenderdn el dominio de
dicha rama de la Astrofisica al mundo extragalactico (complejidad quimica,
abundancias isotopicas, etc.).

Por otra parte el DAMIR esta fuertemente implicado en el instrumento MIRI del JWST
space telescope que reemplazard al Hubble en 2011-2012. El desarrollo de dicho
instrumento para el infrarrojo medio permitira a nuestro grupo abordar estudios de
galaxias y del propio medio interestelar de nuestra galaxia con una sensibilidad sin
precedentes.

Las principales lineas de investigacion del DAMIR estan expuestas a continuacion

Medio interestelar

El estudio del medio interestelar empezd a ser una realidad en los afios setenta del siglo
pasado con el nacimiento de la Astrofisica Molecular. Hasta ese momento s6lo se
disponia de diagnoésticos para el gas ionizado (regiones HII) pero se conocia muy poco
del gas frio que representa un 10% de la masa de nuestra galaxia y que contiene la
"memoria histérica" de la evolucion estelar en nuestra galaxia al ser el receptor de todo
el material eyectado por las estrellas en las Glltimas etapas de su vida.

Las nubes moleculares densas del medio interestelar son las zonas de formacion de
estrellas. Las condiciones del gas son extremas, temperaturas del orden de 10 K y
densidades de 100-10000 particulas por centimetro cubico. Debido a esas condiciones
fisicas la emision del gas atdmico es absolutamente despreciable. Sin embargo, a lo
largo de la evolucion de esas nubes, y en escalas de tiempo del orden de 1-10 millones
de afios, el gas, inicialmente atomico, se transforma en molecular. La emision de las
moléculas puede ser detectada con radiotelescopios trabajando a longitudes de onda
milimétricas (CO y la mayor parte de las moléculas diatomicas) y submilimétricas e
infrarrojo lejano (moléculas ligeras como OH, CH, NH, H,O, H;0", etc.).

Nuestro grupo ha desarrollado en los ultimos afios varias lineas de investigacion en el
campo del Medio Interestelar:
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-Quimica del gas frio.

-Busqueda de nuevas especies moleculares. Complejidad quimica.
-Transferencia de radiacion en nubes moleculares

-Estudio de las condiciones fisico-quimicas de las zonas de formacion
estelar.

-Estudio de la formacion estelar.

-Estudio de la interaccion entre estrellas jovenes de baja masa y el gas
circundante.

-Estudio de la interaccion de estrellas masivas con su entorno.

Para realizar dichos estudios hemos utilizado principalmente los instrumentos del
Instituto de Radioastronomia Milimétrica (IRAM), el radiotelescopio del Caltech
Submillimeter Observatory, el Very Large Array (VLA) vy el satélite ISO.

La puesta en servicio de los nuevos instrumentos constituird un desafio unico para
nuestra concepcion actual de la evolucion del medio interestelar desde las nubes difusas
(esencialmente atomicas), pasando por las nubes moleculares (densidades de hasta
10000 moléculas/cm®) para llegar a las zonas de formacion estelar. En el proceso de
evolucion de dichas nubes la densidad aumenta desde algunas particulas hasta la
densidad tipica de una estrella como el Sol (es decir 18-19 ordenes de magnitud). El
tamafio de dichos objetos evoluciona desde cerca de 10'°-10*° cm, hasta el radio tipico
de una estrella, que en el caso de ser de tipo solar tendria un diametro de 1.3 10" cm (es
decir, una contraccion de la nube molecular de unos 10 6rdenes de magnitud).

Los instrumentos actuales nos han dado una vision bastante realista de la evolucion de
dichos objetos hasta las escalas fisicas asociadas a densidades de unas 10°
moléculas/cm’®. Lo que ocurre a escalas mas pequefias durante el colapso gravitatorio es
todavia un misterio que los astrofisicos intentaremos resolver analizando la emision
molecular del gas con los instrumentos que proporcionaran la resolucion angular y la
sensibilidad necesaria: ALMA y HERSCHEL.

Las principales lineas de trabajo que se seguiran en el departamento son:

- Quimica de las zonas de formacion estelar: analisis de las moléculas mejor
adaptadas para transmitir informacion de dichas zonas. Seleccion de las
mejores transiciones moleculares para trazar las condiciones fisicas
reinantes en esos objetos.

- Quimica de protoplanetesimales: Observacion de las zonas mas internas de
objetos protoestelares. Determinacion de las condiciones fisicas de las
condensaciones de gas de masa subestelar.

- Quimica de la interaccion del gas eyectado a gran velocidad por las nuevas
estrellas y el medio circundante: dicha interaccion se produce en zonas de
10°-10" cm. La resolucion angular de ALMA permitira diferenciar
perfectamente la zona de choque y post-choque. Determinacion de las
condiciones fisicas en cada una de ellas.

- Estudio del gas difuso: Los nuevos instrumentos permitirdn observar la
absorcion molecular producida en las nubes difusas en la radiacion de
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objetos que se encuentren detras de ellas. Esta técnica ha empezado a ser
utilizada en el interferometro del Plateau de Bure. ALMA aportard una
sensibilidad sin precedentes en este campo y HERSCHEL permitira estudiar
el espectro electromagnético en las zonas del infrarrojo lejano y del
submilimétrico inaccesibles desde Tierra (transiciones de H,O, CH', CH,
OH, etc.).

- Transferencia de radiacion en 3-D: La resolucion angular de ALMA
permitird distinguir la contribucion de las diferentes regiones a la emision de
una especie molecular dada. El desarrollo de cddigos robustos, rapidos y de
probada convergencia serda una de las lineas prioritarias de nuestro
departamento.

- Obtencion de los parametros moleculares necesarios para la interpretacion
de las observaciones (secciones de colision, intensidad de las lineas/bandas,
constantes espectroscopicas) a través de calculos ab initio. La nueva vision
del Universo que proporcionara ALMA requerird de un conocimiento
mucho mas preciso de los pardmetros moleculares. En los proximos afios
nuestro departamento analizard los problemas mas urgentes en el campo de
la quimica-fisica de las moléculas mas abundantes del medio interestelar
(secciones de colision CO, H,O, HCN, CN con H, y He; frecuencias de
moléculas floppy —clusters de carbon-, intensidades de las bandas de
moléculas complejas como el metanol, etc.)

- Estudio de las zonas mads internas de la formacion de estrellas masivas:
analisis de los procesos fisicos asociados a la formacion de estos objetos.
Estudio de la complejidad quimica asociada a gas sometido a altas
temperaturas por la radiacion estelar o por los choques asociados a los
vientos de estos objetos.

- Busqueda de nuevas moléculas alrededor de estrellas jovenes:
Complejidad quimica y prediccion quimico-cuantica de frecuencias ro-
vibracionales.

- Estudio de abundancias isotdpicas como trazador de la evolucion estelar
(procesos nucleares en el interior de las estrellas). Tanto ALMA como
HERSCHEL brindaran una oportunidad tinica para comprender la evolucion
de las razones isotdpicas como una funcion de la distancia al centro de la
galaxia. Dichos estudios permitirdn establecer un conjunto de parametros e
indicadores para estudiar la evolucion estelar en nuestra galaxia.

-Estudio de objetos de nuestra galaxia (centro galdctico) que puedan ser
utilizados como modelo para comprender la emision de galaxias distantes.

-Preparacion del programa cientifico de HERSCHEL (tarea como Mission

Scientist de J. Cernicharo) y del programa de tiempo garantizado (core
program) del instrumento HIFI (J. Martin-Pintado).
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Todas estas lineas de trabajo en el marco de ALMA, HERSCHEL y el JWST
requieren una preparacion preliminar que serd efectuada en los proximos afos a nivel
observacional, tedrico y de laboratorio (espectroscopia, cinética quimica, etc.).

Medio circunestelar

Todas las estrellas de 2-3 masas solares tienen en las tltimas etapas de su vida procesos
violentos de pérdida de masa. En su fase de gigantes rojas desarrollan una envoltura a su
alrededor que contiene los elementos producidos en el nucleo estelar. La temperatura
tipica del gas es de 1500-2000 K en la zona de la fotosfera estelar y evidentemente el
gas es esencialmente molecular. Debido a que algunas de esas especies moleculares son
refractarias y tienen tendencia a formar agregados que forman nucleos de condensacion
donde otras especies moleculares pueden depositarse. La presion de radiacion empieza a
producir una aceleracion en esos esbozos de granos de polvo que empiezan a arrastrar al
gas. Cuando la temperatura desciende a 800-1000 K una buena fraccion de las
moléculas se depositan sobre los granos de polvo produciendo un importante
incremento de su tamafio y por consiguiente de la presion de radiacion que se ejerce
sobre ellos. Esto, unido a la pérdida de masa producida por las pulsaciones estelares
genera una velocidad suficiente para que el gas escape a la atraccion gravitatoria de la
estrella. La envoltura se expande y termina incorporandose al medio interestelar donde
al cabo de unos cuantos millones de afios terminara formando una nueva estrella. En el
proceso, una fraccion importante de la masa nuclearmente procesada de la estrella (>50
%) sera eyectada al medio interestelar.

Las envolturas circunestelares son el mejor laboratorio quimico que un espectroscopista
puede imaginar. Cerca de 60 especies moleculares han sido detectadas y caracterizadas
en esos objetos. La mayor parte de ellas no eran conocidas en los laboratorios terrestres
y su deteccion e identificacion ha constituido una de las grandes contribuciones de
nuestro grupo a la quimica del medio interestelar y circunestelar. La mayor parte son
radicales carbonados del tipo C,H, C,N y SiC,. Recientemente investigadores de
nuestro departamento han probado la existencia de poliinos y de benceno en dichos
objetos. Estas moléculas son los eslabones a partir de los cuales se forman las grandes
moléculas de 100-200 atomos responsables del 30-50% de la emision de nuestra galaxia
en el infrarrojo medio y cercano.

Los procesos quimicos que determinan la abundancia de las moléculas en las envolturas
circunestelares dependen de la distancia a la estrella. En las zonas mas internas donde
las reacciones a tres cuerpos son eficientes, el equilibrio termodinamico se puede aplicar
y soOlo las especies moleculares mas estables son abundantes. Esas zonas estan
pobremente estudiadas ya que representan tamafios inferiores a 10'*-10" cm y los
mejores radiotelescopios o interferometros actuales no permiten resolverlas. En las
zonas mas externas la radiacion ultravioleta proveniente de la galaxia permite
fotodisociar especies como CO o HCN y una quimica similar a la del medio interestelar
prevalece. Esta zona suele tener tamafios de 10'°-10'7 cm y puede ser resuelta por los
instrumentos actuales. Sin embargo los procesos fotoquimicos, aunque a gran distancia
de la estrella, se producen en una estrecha zona de la envoltura. Por consiguiente
tampoco se conoce en detalle la secuencia de formacion de las grandes especies
carbonadas detectadas en estas zonas externas.
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ALMA y HERSCHEL aportaran lo que los instrumentos actuales son incapaces de
permitirnos: estudiar la zona de formacion de los granos de polvo donde la quimica en
equilibrio termodindmico podria dominar, estudiar la secuencia de formacion de las
grandes cadenas carbonadas y estudiar las especies sin momento dipolar permanente a
través de sus transiciones ro-vibracionales (moléculas con niveles de baja energia
vibracional). Ademads la sensibilidad de ambos instrumentos permitird detectar especies
moleculares que hoy en dia escapan a la deteccion con los mejores instrumentos
disponibles.

Las principales lineas de investigacion del departamento con vistas a una preparacion de
la explotacion cientifica de ALMA y de HERSCHEL son:

-Estudio de la complejidad quimica, modelos de cinética quimica para
verificar la hipdtesis de equilibrio termodindmico en las zonas més internas.
Prediccion de especies moleculares intermediarias para ser detectadas con
ALMA y HERSCHEL. Desarrollo de codigos de cinética quimica acoplados
a la evolucion dinamica de las envolturas.

-Modelos de quimica en la fase de evolucion desde la fase AGB a la de
nebulosa proto-planetaria. Fotoquimica de las moléculas carbonadas.

-Transferencia de radiacién en 3-D: de la misma manera que para el medio
interestelar, la resolucion angular de ALMA requerird el uso de codigos
robustos de transferencia de radiacion en 3-D.

-Diferenciacion de la quimica en estrellas ricas en oxigeno (C/O<1) y ricas
en carbono (C/O>1). Importancia de los procesos cinéticos para la presencia
de especies carbonadas en estrellas ricas en oxigeno y viceversa.

-Estudio de la secuencia de formacion de las grandes cadenas carbonadas
(C4H, CsH, C¢H, C;H, CgH, ...), y de los procesos quimicos que las hacen
intervenir en la formacion de grandes macromoléculas.

-Estudio de la emision maser de HCN, SiO, H,O, SiS y otras especies
moleculares, desarrollo de codigos de transferencia de radiacion capaces de
trabajar con cientos de niveles de energia y miles de transiciones ro-
vibracionales.

-Busqueda de nuevas especies moleculares, complejidad quimica.
-Calculos ab initio de especies moleculares de particular interés como HCN

(secciones de colision) y de los clusters de carbono C, (espectroscopia,
prediccion de la posicion de las bandas infrarrojas, intensidades, etc.)

Espectroscopia cuantitativa de estrellas calientes en el infrarrojo y radio

La actividad investigadora del departamento abordara dos aspectos de gran relevancia
dentro del campo de la espectroscopia estelar cuantitativa en el infrarrojo y radio: el
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estudio espectroscopico de estrellas calientes y sus correspondientes vientos estelares y
la transferencia de radiacion en las envolturas moleculares de estrellas evolucionadas.

Los vientos de las estrellas calientes caracterizan la distribucion espectral de estos
objetos desde los rayos—X hasta el infrarrojo y radio. A pesar de que dichas estrellas
emiten la mayor parte de su energia en el ultravioleta, las lineas espectrales infrarrojas y
la distribucion del continuo en infrarrojo y radio constituyen diagnosticos excepcionales
para analizar los vientos de dichos objetos. Uno de los objetivos de este proyecto serd
pues el andlisis cuantitativo de estrellas azules luminosas observadas con el satélite ISO
y su compatibilidad con otros rangos espectrales.

Para abordar el segundo de los objetivos de este proyecto se adaptaran los codigos de
transferencia de radiacion utilizados para estrellas evolucionadas de masa intermedia
tipo AGB y proto-planetarias. Estos objetos estan rodeados de una envoltura de polvo y
gas molecular (H,, CO, HCN, H,0) y, hasta ahora, la zona de interfase entre la
atmosfera estelar y dicha envoltura ha sido pobremente tratada. Esta tarea esta
intimamente ligada a la explotacion de la base de datos de ISO relacionada con la
evolucion estelar, la interaccion de las estrellas con el medio que las rodea asi como la
formacion estelar. El estudio detallado de la transferencia de radiacion en dichos objetos
serd pues otra de las tareas especificas a realizar. Esto constituird la base de programas
de observacion tanto para los futuros instrumentos del Herschel Space Observatory y de
ALMA, como para los espectrografos infrarrojos del GRANTECAN, VLT y Keck.

La pérdida de masa de las estrellas calientes, en forma de viento estelar y presente a lo
largo de la evolucion de la estrella caracteriza importantes areas de la astrofisica. Los
vientos estelares modifican la radiacion ionizante que escapa de la estrella y condiciona
regiones del medio interestelar. La pérdida de masa altera significativamente la escala
evolutiva, los perfiles quimicos, abundancias y luminosidad de las estrellas. Ademas,
caracteriza los espectros ultravioleta de galaxias lejanas y proporcionan uno de los
métodos mas precisos para determinar distancias extragalacticas. Es pues esencial
disponer de métodos que nos permitan realizar andlisis cuantitativos de las
observaciones en aquellas zonas espectrales que proporcionen la informacioén necesaria
para describir dichos vientos. El infrarrojo y radio, tanto a través de medidas
fotométricas como espectroscopicas constituyen una fuente privilegiada de informacion
sobre las caracteristicas del viento. Es mas, son las uUnicas zonas del espectro
disponibles en regiones de alta extincion como el centro de nuestra galaxia. Por ello con
los analisis cuantitativos en infrarrojo y radio de estrellas calientes, pretendemos
cumplir con los siguientes objetivos cientificos:

- Establecer los diagnosticos necesarios para obtener en el infrarrojo y radio
informacion sobre la estrella y su viento ;Qué informacién proporcionan las
diferentes lineas espectrales y medidas de continuo dependiendo del tipo
espectral del objeto?

- Consistencia y compatibilidad de los estudios en infrarrojo y radio con aquellos
en el optico y ultravioleta.

- Obtener restricciones fundamentales a la teoria de evoluciéon de estrellas
masivas. Esta debe ser capaz de reproducir las abundancias, temperaturas,
luminosidades y masas resultantes de estudios espectroscopicos en los diferentes
estadios evolutivos de la estrella de un modo consistente.
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- Usar estrellas masivas como indicadores del grado de evolucion de las galaxias
y entornos que las albergan. Las estrellas calientes masivas son muy jovenes y al
no haberse desplazado practicamente la region donde se formaron, proporcionan
mas informacién de la composicion actual de ésta de la que se pueda obtener a
partir de regiones HII .

- La relacion WLR (momento del viento-luminosidad) como indicador de
distancias. Basada en la teoria de los vientos causados por la radiacidn, esta
relacion permite obtener con precision estimaciones de distancias hasta el
cumulo de Virgo. Sin embargo, este método precisa todavia una calibracion
adecuada a través de observaciones y analisis de estrellas en regiones de
diferente metalicidad.

- Impacto de la radiacion producida por las estrellas calientes en el medio
interestelar. Obtencion de una red de modelos realistas de distribucion de
energia de estrellas masivas como base de estudios de interaccion con el medio
interestelar: regiones HII, PDR, etc.

- Otro objetivo importante de este proyecto es la adaptacion de los codigos de
transferencia de radiacion para el estudio de envolturas moleculares de estrellas
evolucionadas y protoplanetarias. La existencia de campos de velocidades
superiores a las del sonido requiere resolver la ecuacion de transporte en el
sistema de referencia de las particulas.

Procesos fisico-quimicos en astrofisica molecular

La astrofisica representa uno de los campos de aplicacion mas importante y eficaz del
calculo ab initio, técnica, que con el desarrollo de la computacién, se ha convertido en
herramienta auxiliar de la investigacion de sistemas fisico-quimicos que contienen
especies moleculares. El medio interestelar y las nubes circunestelares representan una
fuente inagotable de nuevas especies que se forman o existen a muy bajas presiones y
temperaturas, por lo que se pueden considerar como moléculas aisladas. Esta
circunstancia permite estudiarlas con modelos que no consideran interacciones
ambientales y permiten realizar calculos de muy alto nivel para predecir con mucha
precision estructuras y propiedades en distintos estados excitados, asi como la
reactividad. En el caso de especies interestelares dificilmente sintetizables a nivel
laboratorio, los datos tedricos son las Unicas fuentes adicionales de informacion de la
que se dispone.

De esta manera, los célculos ab initio representan una herramienta fundamental de la
astroquimica, y el medio interestelar representa una fuente de datos experimentales que
permiten evaluar los métodos tedricos mas sofisticados. Por esta razon, consideramos
que un Departamento de Astrofisica Molecular e infrarroja debe de incluir un area de
Estructura Molecular Tedrica.

Galaxias y cosmologia observacional
El grupo extragalactico de DAMIR esté interesado en el estudio de galaxias infrarrojas

luminosas (LIRGs) y ultraluminosas (ULIRGs) tanto en el universo local como a
distancias cosmoldgicas. En 2004 los principales resultados han sido:
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1. LIRGs y ULIRGs en el Universo Local

Luis Colina ha aplicado técnicas de espectroscopia de campo integral e imagen
infrarroja para medir masas dinamicas en ULIRGs, mediante indicadores cinematicos
de la componente gaseosa. Se ha investigado la aplicacion de estas técnicas para
estudiar la distribucion de masa en galaxias a distancias cosmoldgicas, y su
comparacion con otros estimadores basados en la distribucion estelar o en la emision del
gas molecular.

Macarena Garcia continua analizando las propiedades fisicas y cinematicas de una
muestra de ULIRGs mediante espectroscopia de campo integral. En concreto, ha
participado en diversas campafas de toma de datos con el telescopio William Herschel
(Observatorio del Roque de los Muchachos), y ha realizado una estancia de larga
duracion en el Space Telescope Science Institute para analizar datos del Hubble Space
Telescope y participar en un congreso en el que presentd como poster los resultados de
los analisis.

Almudena Alonso es investigadora principal de una propuesta (27 orbitas) con el
instrumento infrarrojo  NICMOS del telescopio espacial HST para estudiar con una
gran resolucion espacial (10-50pc) los procesos de formacion estelar en LIRGs en el
Universo Local. En particular se van a estudiar los cumulos estelares jovenes y las
regiones HII gigantes en funcion de la luminosidad de la galaxia, y del tipo morfolégico
(galaxias aisladas frente a galaxias en interaccion, etc). Almudena Alonso fue invitada a
dar una charla en el congreso “Starburst from 30 Doradus to Lyman break galaxias”
celebrado en Cambridge en Septiembre de 2004 acerca de las propiedades de formacion
estelar de LIRGs en el Universo Local.

Como estudio preliminar el becario Tanio Diaz bajo la supervision de Almudena
Alonso y de Luis Colina ha realizado un estudio detallado de la formacion estelar en la
LIRG NGC7469. Esta galaxia contienen un nucleo AGN en su centro asi como un
anillo de formacion estelar con un diametro de aproximadamente lkpc; el AGN y el
anillo de formacion estelar contribuyen aproximadamente cada uno un 50% de la
luminosidad bolométrica de esta galaxia. En el anillo de formacion estelar se han
detectado un gran niimero de regiones (probablemente cumulos estelares y/o regiones
HII). El objetivo fundamental de este estudio es caracterizar las propiedades (edad,
masa, extincion) de estas regiones individuales de formacion estelar del anillo, ver cual
es su contribucion a la luminosidad total del anillo, y en general a la luminosidad
bolométrica del sistema. Para ello se estan utilizando imagenes con la mayor resolucion
espacial posible del HST asi como espectroscopia en el infrarrojo cercano obtenida con
el telescopio UKIRT.

2. LIRGs y ULIRGs a distancias cosmoldgicas

Dentro del proyecto del instrumento MIRI del James Webb Space Telescope (JWST),
se participa (A.Alonso, L.Colina) en los grupos cientificos de Cosmologia
Observacional, en concreto en el de formacion y evolucion de galaxias y en el de
deteccion de objetos de primera luz en el Universo.

Macarena Garcia ha iniciado el desarrollo de simulaciones de LIRGs y ULIRGs a
distancias cosmologicas tal y como seran detectadas por los instrumentos del JWST.

Almudena Alonso continia sus trabajos como miembro del equipo cientifico del
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instrumento MIPS en el telescopio espacial Spitzer (NASA), que empezd a obtener los
primeros datos cientificos a principios de 2004. Durante la primavera de 2004
Almudena Alonso realizé una estancia en Steward Observatory (University of Arizona)
donde se empezaron a analizar los primeros datos cientificos de Spitzer. Este trabajo
culmind con la publicacion de un numero de articulos en un numero especial de la
revista Astrophysical Journal Suplement Series. Entre los resultados mas importantes en
referencia a LIRGs y ULIRGs se pueden destacar los siguientes:

las observaciones de MIPS y de IRAC (otro de los instrumentos cientificos
instalado en Spitzer) en el Lockman Hole y en el Extended Groth Strip nos han
permitido identificar LIRGs y ULIRGs a distancias de hasta z=2.5. Estos objetos
tienden a estar enrojecidos en el rango optico, y probablemente son galaxias muy
masivas (M> M*), y son probablemente responsables de una gran fraccion de la
formacion estelar del Universo a distancias cosmolégicas.

se han estudiado también las propiedades de fuentes en rayos X con
contrapartidas en el infrarrojo cercano (24micras). Estos objetos seleccionados en
campos cosmologicos (LH, EGS, y en Chandra Deep Field) se encuentran a
distancias z>0.5 hasta aproximadamente z=3. Presentan elevadas luminosidades
en rayos X indicando la presencia de un AGN en sus centros. Se han estudiado
las distribuciones espectrales de energia (desde el Optico hasta el infrarrojo) de
estos objetos y se ha demostrado que méas de un 50% de ellos, a pesar de contener
un AGN brillante tienen distribuciones espectrales de energia dominadas por
emision estelar lo cual podria indicar que la formacion estelar es también
responsable de una gran parte de la luminosidad infrarroja y volumétrica de estos
objetos.

Las principales lineas de investigacion del DAMIR en el afio 2005 en el campo de la
Astrofisica han sido las siguientes:

@)
@)
@)

O O O O O @)

O

o

Quimica del medio circunestelar.

Regiones HII.

Transferencia de radiacion en el centro de nuestra galaxia (emision en el IR
lejano de OH).

Determinacion de la abundancia de H,O en el centro galactico a partir de
observaciones en el IR lejano.

Estudio de la formacion de estrellas masivas.

Estudio de la interaccion de las estrellas con el medio circundante.

Estudio del calentamiento del gas interestelar en el nucleo de la galaxia.

Estudio de complejidad quimica en el nticleo de galaxias externas.

Investigacion en galaxias ultraluminosas infrarrojas con espectroscopia Optica de
campo integral.

Investigacion de galaxias activas de baja luminosidad con técnicas
multifrecuencia con alta resolucion espacial.

Investigaciones espectroscopicas de estrellas calientes desde el ultravioleta al
radio

La lista de publicaciones indica los resultados obtenidos en dichas areas
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Las principales lineas de investigacion del DAMIR en el afio 2005 en el campo de la
Quimica Tedrica han sido las siguientes:

o Evaluacion de superficies de potencial empleando métodos ab-initio. Extension
de los métodos desarrollados a blancos moleculares mas complejo que Hp ( CO,

H»>O ) de interés en fusion nuclear y astrofisica. Empleo en el formalismo close-

coupling de bases no adiabatcas (funciones de onda de los fragmentos en un
esquema similar a DIM, pero sin parametros empiricos).

o Estudio de procesos de transferencia de carga en colisiones ion- H e ion-H2,
concretamente los iones (en estados metaestables) C2+, N2+, O2+, y con iones
Li+, K+ en que la anisotropia del blanco molecular es importante.

o Estudio de la aproximacion subita para el estudio de la distribucion vibracional
en colisiones ion-H2, y de la relacion con el formalismo IOSA, empezando con
el caso H+ + H2 en que se encuentran discrepancias entre los resultados
experimentales y los resultados de la aproximacion subita. Estudio de la
reaccion H2+ + H.

Se estan estudiando métodos para la determinacién de niveles roto-vibracionales de
moléculas que poseen mas de tres modos de gran amplitud que generan propiedades no-
rigidas. Con este fin, se ha elaborado un método llamado MP2/SCF por analogia a los
que se emplean en el estudio de estructuras electronicas de sistemas polielectronicos. El
operador se resuelve autoconsitentemente y se corrigen los "errores de correlacion”
debido a las interacciones entre movimientos no separables, mediante Teoria de
Perturbaciones de orden 2 y 4.

El método se ha aplicado ya al dimetileter y al alcohol etilico y se obtienen unos
resultados muy proximos a los variacionales en las zonas de baja densidad de estados.
El método permite reproducir las diferencias de energia debidas a los desdoblamientos
de los niveles vibracionales por efecto tinel. En la actualidad, se estd empleando para
el estudio de la glicina que posee cuatro movimientos de gran amplitud inseparables.
Para zonas de alta densidad de estados se esta desarrollando un método CCSD.

Para la determinacion de Superficies de Potencial mediante métodos ab initio que
conllevan optimizacién de la geometria, se ha estudiado y propuesto una solucion al
problema de la simetria estatica.

Espectroscopia molecular

Se estan determinando las estructuras de minima energia y los niveles roto-
vibracionales de las moléculas de glicoaldehido y glicina detectadas en el medio
interestelar. Se estan determinando propiedades espectroscdpicas y estructurales.

Se ha concluido el estudio torsional de varias variedades isotdpicas del propanal con la
correccion vibracional del punto cero. Se ha concluido también el calculo del espectro
FIR correspondiente a la torsion del resto aldehidico deuterado en una serie de

derivados sustituidos del furfural.
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Estudio ab initio de moléculas implicadas en procesos de fotosintesis y de interés
para el aprovechamiento de la energia solar.

Estos estudios se insertan en un proyecto de colaboracién con el Centro de Energia
Solar (CIES) de Santiago de Cuba. Se estan realizando calculos ab initio y DFT de las
estructuras y frecuencias vibracionales correspondientes al estado fundamental y a los
primeros estados excitados que puedan intervenir en los procesos de transferencia
electrénica fotoinducida de ftalocianinas y porfirinas y derivados sustituidos metalicos.
Se esta desarrollando metodologia que permita la determinacién mediante métodos ab
initio de propiedades implicadas en los procesos de transferencia electronica
fotoinducida.

Espectros vibracionales y rotaciones de interés astrofisico y atmosférico.

En colaboracion con varios grupos europeos, se estan estudiando las estructuras, los
procesos de isomerizacion y de los espectros vibracionales en 3N-6 dimensiones de
moléculas de interés astrofisico que contienen silicio (SiNHp, HNSiH, NSiH)).
También se estan estudiado pequefias cadenas hidrocarbonadas (C4) e hidrocarburos

policiclicos aromaticos.

Desarrollo de metodologia para estudiar ionizacidon en colisiones i6n-atomo / molécula
empleando modelos atomicos.

Comparacién de los mecanismos, probabilidades y secciones eficaces de captura al
continuo en colisiones i6n multicargado — atomo utilizando métodos clasicos y
cuanticos.

Procesos de transferencia de carga en colisiones iones en estados excitados metaestables
H»y en que la anisotropia del blanco es importante.

Procesos de intercambio de carga entre iones multicargados y Hp, D, DT, T, a estados
vibracionales especificos y para distintos estados vibracionales del canal de entrada.

CONTRIBUCION AL DESARROLLO DE INSTRUMENTACION INTERNACIONAL

Atacama Large Millimeter Array (ALMA)

e Continuacion del estudio de viabilidad para la construccion de los paquetes de
trabajo asignados al Ministerio de Ciencia y Tecnologia.

e Desarrollo y prueba del sistema de calibracion del plano focal basado en lamina
semitransparente.

e Desarrollo del simulador del interferometro, de la libreria de efectos
atmosféricos para uso en la calibracion de fase y amplitud.

e Contrato de desarrollo de software para ALMA

En la fase actual de desarrollo del Atacama Large Millimeter Array (ALMA), el aspecto
del software de calibracion y simulacion es el principal campo de trabajo del DAMIR.
El objetivo es explorar con mas detalle las posibilidades de la interferometria
submilimétrica teniendo en cuenta el impacto de factores externos (atmosfera,
contaminacion por sefiales artificiales, y efectos instrumentales) con miras a dotar al
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sistema de ALMA con las herramientas necesarias para abordar en tiempo real las
correcciones que se precisen. Para ello se han desarrollado en el DAMIR un conjunto de
librerias en el marco del software oficial del proyecto cuyos objetivos son la simulacion
directa de la absorcion y cambios de fase en la sefial introducidos por la atmosfera, y el
desarrollo de toda una serie de algoritmos que permitan su prediccion a partir de
observables obtenidos por sistemas de patrullaje atmosférico previstos para el
observatorio (radidmetros de vapor de agua, espectrometros de transformada de Fourier,
radiometros de temperatura, etc...). En 2005 éste trabajo ha sido realizado por Juan
Ramoén Pardo al 50% de su tiempo, bajo contrato firmado por el IEM con ESO
(European Southern Observatory). El estado actual de este trabajo puede consultarse en
http://damir.iem.csic.es/PARDO/ATMCPP/html.

e Grupo de Coordinacion Técnica del ALMA con sede en Instituto de Estructura
de la Materia

Heterodyne Instrument for the Far Infrared (HIFI) embarcado en el satélite Herschel

e Desarrollo de herramientas para la reconstrucciéon de mapas de la emision
molecular a gran escala realizados con la técnica de cartografia rapida.

e Desarrollo de herramientas para la visualizacion y analisis de datos de cubos
obtenidos con HIFI y con interferométricos .

e Redisefio del “framework” dentro del Herschel Common Software System del
Herschel

e Disefio y elaboracion de herramientas del anélisis rapido dentro de Instrument
Control Center (ICC) del HIFI.

e Participacion en la elaboracién del programa cientifico del HIFL.

Mid InfraRed Insturment (MIRI) del James Webb Space Telescope (JWST)

e Estudio de viabilidad de la contribucion espafiola a MIRI. Desarrollo en INTA
del diseno preliminar del simulador criogénico del telescopio

e Disefo detallado del simulador criogénico MTS

e Participacion en el grupo cientifico

e Participacion en el grupo de verificacion y calibracion

GESTION DE PROYECTOS INTERNACIONALES:

J. Cernicharo: Miembro espafol en el European ALMA Scientific Advisory Committee
(ESAC) y en el ALMA Scientific Advisory Committee (ASAC).

J. Cernicharo : Miembro del panel "Astrofisica y Astroparticulas" de ESFRI (UE).

J. Cernicharo : Representante Espafiol en el European ALMA Board y en el ALMA
Board (hasta Noviembre de 2004).

J. Cernicharo : Coordinador de los grupos Europa/USA para la preparacion de la
Ciencia de Herschel

J. Cernicharo : Mission Scientist de Herschel.

J. Martin-Pintado: Responsable de la coordinacion y gestion de la contribucion del
MEC a ALMA. Representante espafiol en el ALMA Board desde Noviembre del 2004
J. Martin-Pintado: Miembro del Comité de Direccion del instrumento HIFI de Herschel
J. Martin-Pintado: Responsable de la contribucion del CSIC al ICC del HIFI (Herschel).
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Luis Colina : Coinvestigador principal europeo del instrumento de infrarrojo medio
(MIRI) del James Webb Space Telescope (JWST, NASA/ESA).

Luis Colina : coordinador de la participacion cientifica espafiola en MIRI Contribucion
al desarrollo de instrumentacién internacional

Francisco Najarro: Representante espafiol en ESI (European Spica Instrument),
instrumento europeo para SPICA.

2.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

LINEAS DE INVESTIGACION:

Bioespectroscopia
Espectroscopias SERS y SEIR

Fotonica de plasmones superficiales

Fisico-quimica de los procesos de fotodeposicion y ablacion

SUBLINEAS DE INVESTIGACION

Espectroscopia vibracional de correlacion 2D aplicada a biomoléculas.

- Estructura de componentes bioldgicos de alimentos derivados de pescado.

- Espectroscopia vibracional intensificada por superficies (SEVS) sobre
Nanoestructuras metalicas

- Espectroscopia vibracional aplicada al estudio del Patrimonio Histérico-Artistico

- Espectroscopias SEVS aplicadas a la deteccion de contaminantes

- Aplicaciones biologicas del SERS: estudio de la interaccion farmaco/biomolécula

- Raman de nanotubos

- Optica de plasmones superficiales en nano-estructuras metalicas

- Propagacion de plasmones superficiales de terahercios en microestructuras
semiconductoras.

- Mecanismo electromagnético en espectroscopia SERS (Surface Enhanced Raman
Scattering).

- Estudio de la Ablacion inducida por radiacion laser Infrarroja.

- Procesos fotoquimicos de deposicion de fases nanométricas

TECNICAS UTILIZADAS:

Espectroscopia Raman (Normal, micro-Raman, Raman mapping, Raman imaging
y SERS)

Espectroscopia IR (Normal y SEIR)

Espectroscopia Visible-UV

Espectroscopia de Fluorescencia

Microscopia electronica de transmision y de barrido

Técnicas analiticas y numéricas basadas en la Electrodindmica Clésica
(Ecuaciones de Maxwell)
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- Fluorescencia Inducida por Laser.

LABOR INVESTIGADORA

Espectroscopia vibracional de correlacion 2D aplicada a biomoléculas.

Durante el afio 2005 hemos aplicado la espectroscopia infrarroja de correlacion
bidimensional (realizada mediante intercambio isotdépico H/D) y la espectroscopia
Raman a la caracterizacion estructural de la region 5° no codificante (5’UTR) del acido
nucleico viral RNA del virus HCV y de la correspondiente proteina core en su secuencia
aminoacidica 1-120. Nuestros resultados espectroscOpicos son consistentes con una
estructura para este acido nucleico que presenta alrededor de 19% de bases nucleicas en
uniones hélice-lazo, y aproximadamente 68% de la cadena polinucleotidica adopta
estructura con la forma A de doble hélice incluyendo conformaciones nucleosidicas
C(3’)-endo. La espectroscopia bidimensional revela asimismo la presencia de tripletes
A#*A-U en la estructura terciaria del acido nucleico y una cinética de intercambio
isotopico rapida en los residuos de arginina de la proteina estudiada, lo que parece
indicar una exposicion de estos residuos aminoaciditos hacia el disolvente y por tanto su
tendencia a interactuar con los grupos fosfato del acido nucleico en la heteroasociacion
acido nucleico-proteina conducente a la formacion de la nucleocapsida viral. Estas
caracterizaciones estructurales de las bimoléculas citadas aisladas se tomaran como
referencia en la proxima etapa relativa al estudio estructural de los complejos virales
acido nucleico-proteina, para los que se aplicardn estas mismas técnicas
espectroscopicas, dentro del marco de un proyecto subvencionado (Proyecto BQU2003-
01690).

Estructura de componentes bioldgicos de alimentos derivados de pescado.

Uno de los objetivos de esta linea, enmarcada dentro de un proyecto financiado por la
Unidon Europea (Proyecto FP6-506359), es explicar las bases moleculares de las
propiedades tecnoldgicas que confieren calidad a estos alimentos, como por ejemplo la
denominada capacidad de retencion de agua, que depende de la relacion entre el agua
libre y el agua ligada. A lo largo del afio 2005 hemos puesto a punto un accesorio para
realizar intercambio isotopico H/D en muestras solidas de estos productos alimenticios a
medir por espectroscopia Raman. Consiste en esencia en un tubo cilindrico de vidrio (5
mm de didmetro y 2 cm de longitud) en cuyo interior se introduce la muestra y esta
provisto en sus extremos de sendas membranas de didlisis para permitir la difusion de
moléculas de agua y la retencion de moléculas de proteinas en el interior del tubo
durante su inmersion en agua pesada. Mediante este método hemos podido determinar
las cantidades relativas de agua libre y agua ligada en diferentes tipos de matrices de
estos alimentos (por ejemplo, surimi y geles de surimi) con o sin fibra dietética.

Espectroscopia Raman e Infrarroja sobre superficies metalicas rugosas (SERS y
SEIR): Estudio tedrico y experimental de la intensificacion de los espectros
vibracionales

Se ha continuado en la linea de preparacion de superficies nanoestructuradas metélicas
con altas prestaciones optoelectronicas para ser aplicadas a las técnicas espectroscopicas
de intensificacion basadas en localizacion de plasmones superficiales,
fundamentalmente SERS y/o SEIR.
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Las nanoparticulas de plata obtenidas por reduccion quimica con hidroxilamina han
demostrado unas propiedades interesantes en relacion con la técnica SERS por: a) su
mayor actividad desde el punto de vista electromagnético, en determinadas regiones del
espectro electromagnético, b) poseer una mayor adherencia para ser inmovilizadas sobre
superficies de vidrio, ¢) no presentar interferencias por parte de sustancias
contaminantes, y d) presentar una morfologia y tamafio mas homogéneos. Se ha
comparado la eficacia de estas nanoparticulas con las obtenidas por reduccion con
citrato y las obtenidas por ablacion obteniéndose unas mayores intensificaciones.

La inmovilizaciéon de agregados activos de particulas de plata permite estabilizar los
soportes metalicos empleados y la posibilidad de preparar peliculas metalicas con
diferentes espesores y grados de rugosidad, lo que ha permitido controlar mejor las
caracteristicas morfoldgicas de estos sistemas nanestructurados. Las peliculas de
nanoagregados de plata se han caracterizado mediante espectroscopia IR, Raman y UV-
visible. Estas peliculas obtenidas por inmovilizacion han demostrado unas buenas
propiedades para ser empleadas en espectroscopia SEIR.

Se ha desarrollado también un método para induccion de nanoparticulas de a.C. por
irradiacion laser in situ sobre interfases solido-liquido. Este método permite el andlisis
in situ de moléculas y materiales diversos sin necesidad de una extraccion previa de los
mismos.

Una parte importante del trabajo dentro de este proyecto ha consistido en la
funcionalizacion de las superficies metélicas obtenidas mediante autoensamblaje de
molécula organicas. Este método permite aumentar de manera considerable la
sensibilidad y la selectividad de las nanoestructuras formadas, conduciéndonos al disefio
de superficies de altas prestaciones al combinar las propiedades fisicas de los sistemas
metélicos obtenidos e inmovilizados con las propiedades quimicas de las moléculas
organicas autoensambladas sobre ellos. En este sentido el empleo de calixarenos con
funcionalizacion éster ha demostrado unas propiedades interesantes a la hora de la
deteccion por SERS y SEIR de PAHs, permitiendo un estudio selectivo de los mismos.
Asimismo, el empleo de moléculas con estructura aromatica y grupos amino
cuaternarios, capaces de autoensamblarse sobre la superficie del metal mediante enlaces
i6nicos con iones cloruro, ha permitido la deteccion de PAHs a muy bajas
concentraciones. Entre las moléculas con grupos amonio cuaternario empleadas estan la
lucigenina, y los pesticidas diquat y paraquat

Se han ensayado experimentos de calcinacion de superficies de Ag y Au preparadas por
inmovilizacion de nanoparticulas de estos metales sobre vidrio con el fin de eliminar las
impurezas organicas presentes en las mismas tras la obtencién de las mismas. Se ha
comprobado que las propiedades fisico-quimicas de estas nanoparticulas se ven
profundamente modificadas por el efecto del calor.

La caracterizacion de superficies metalicas funcionalizadas con calixarenos ha sido
posible gracias a la aplicacion conjunta de las técnicas SERS y SEIR. Mientras que la
primera ha sido capaz de estudiar el ligando (la molécula PAHs), la segunda permite un
estudio detallado de la interaccion del calixareno con el metal, asi como la orientacion
que el receptor adopta sobre la superficie.
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El estudio y caracterizacion de nanotubos de carbono por Raman ha merecido también
una especial atencion durante este afo. En este sentido, hemos disefiado un mecanismo
de identificacion de trazas de PAHs mediante la inmovilizacion de nanotubos de
carbono de pared simple (SWNT) sobre superficies metalicas nanoestructuradas. El
sistema Ag-SWNT ha permitido la deteccion de pireno a concentraciones de < 1ppb.

Dentro del ambito de la funcionalizacion de superficies metalicas nanoestructuradas,
una linea novedosa comenzada este afio ha sido el disefio de sistemas mixtos metal-
biomolécula. En estos sistemas se combinan también las propiedades fisicas de los
metales con las bioldgicas de las biomoléculas empleadas. Por la natural tendencia de
los PAHs a unirse a ADN y acidos hiimicos, se han empleado ambas biomoléculas para
la deteccion de estos compuestos. Asi, se han obtenidos resultados muy satisfactorios
para el caso de deteccion de pireno y benzo[c]fenantreno usando ADN nativo de timo
de ternera y sustancias himicas obtenidas por ultrafiltracion.

Técnicas laser aplicadas al estudio y a la conservacion y restauracion de obras de
arte y monumentos.

Se ha continuado con la aplicacion de técnicas vibracionales de superficie (SERS y
SEIR) al estudio de pigmentos organicos de interés para el estudio del Patrimonio
Historico Artistico, fundamentalmente los pigmentos organicos: alizarina, acido
carminico y curcumina.

El pigmento alizarina se ha empleado en la caracterizacion de las propiedades
superficiales de las nanoestructuras metalicas preparadas por diferentes métodos ya que
presenta tres formas moleculares (A, B y N) cuyas proporciones relativas varian segun
las caracteristicas del medio. Se ha llevado a cabo un exhaustivo estudio de la
degradacion de curcumina por efecto del pH y la irradiacion, cuyas conclusiones son de
gran interés para entender procesos de fotodegradacion que se pueden dar en objetos
artisticos.

Se han desarrollado métodos de estudio de pigmentos in situ mediante inmovilizacion
de nanoparticulas metalicas sobre superficies. Para ello se ha llevado a cabo un estudio
comparativo entre nanoparticulas obtenidas por reduccién quimica y las preparadas por
irradiacion encontrandose las condiciones Optimas para el estudio in situ de pigmentos
sobre superficies de distinta naturaleza.

Otro grupo de pigmentos que se ha comenzado a estudiar durante este afio ha sido los
flavonoides. Estas moléculas también han sido empleadas como pigmentos en técnicas
artisticas, ademas de presentar unas interesantes propiedades biologicas por su accion
antioxidante. A pesar de su enorme importancia son muy pocos los trabajos de
caracterizacion de estas moléculas mediante espectroscopia vibracional. Por lo tanto, se
esta llevando a cabo un estudio de los modos vibracionales de un grupo seleccionado de
flavonoides: cuercetina, catequina, etc.

Optica de plasmones superficiales en nano-estructuras metilicas.Se ha continuado
el estudio tedrico basado en las ecuaciones reducidas de Rayleigh (para la condicion de
contorno de impedancia en un plano) de la propagacion y scattering de polaritones (tipo
plasmon superficial) sobre superficies metalicas con defectos submicrométricos, de
enorme interés en NanoOptica. En particular, se ha profundizado en el estudio de la
dependencia espectral de la reflexion, transmision y radiacion de  plasmones
superficiales en estructuras periddicas finitas basadas en nanodefectos metalicos: se ha
analizado la influencia de las dimensiones de los nanodefectos en el balance entre los
distintos canales de scattering en la region de frecuencias correspondiente al primer gap
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en la relacion de dispersion demostrando la importancia de la nanoescala en la
optimizacion de eficiencias y minimizacion de pérdidas radiativas (crucial en el disefio
de espejos eficientes de plasmones superficiales).

Propagacion de plasmones superficiales de terahercios en microestructuras
semiconductoras.

En particular, se ha colaborado estrechamente con el Dr. Jaime Gomez Rivas y
colaboradores de la Universidad de Aachen (Alemania) para estudiar la propagacion y
transmision de plasmones superficiales a lo largo de interfases de InSb estructuradas
con lineas de agujeros rectangulares periddicamente distribuidos. En particular, se ha
investigado el efecto de las variaciones térmicas, que a su vez cambian la respuesta
electromagnética del medio, sobre la posicion y amplitud del gap, con objeto de
conseguir conmutacion térmica de plasmones superficiales, logrando un magnifico
acuerdo con sus resultados experimentales.

Mecanismo electromagnético en espectroscopia SERS.

Se ha desarrollado un modelo para introducir de manera rigurosa la sefial emitida a la
frecuencia Raman por la molécula adsorbida sobre un substrato metélico, sobre la base
de la formulacion exacta del problema de scattering de ondas electromagnético
conocida como formulacién de las ecuaciones integrales de superficie (teorema de
Green). Nuestro modelo trata de incorporar en el vector de polarizacion a la frecuencia
Raman desplazada en una configuracion tipo pelicula molecular (Langmuir-Blodgett).
Se ha comenzado ya a implementar dicho modelo en los calculos para explorar la
intensificacion SERS en diversos substratos metalicos nano-estructurados.

Estudio de la Ablacion inducida por radiacion laser Infrarroja.

Dentro del Proyecto que estamos desarrollando en estos momentos y en colaboracion
con el grupo de trabajo con el que esta coordinado, estamos llevando a cabo estudios de
los procesos de ablacion que tienen lugar en:

e el compuesto SiO
e ¢l polimero PMMA dopado con yodofenedreno y yodonaftaleno

El primero de estos temas estd enmarcado en el estudio de los procesos de ablacion
inducidos en el compuesto SiO por un nimero de campos laseres cuyas longitudes de
onda de emision abarcan desde el infrarrojo medio ( 10. 53 um) hasta el UV ( 248 nm).
Los resultados obtenidos mediante Fluorescencia Inducida por Laser (LIF) en la pluma
de ablacion producida mediante laseres de IR se han comparado con los obtenidos
mediante la misma técnica en la pluma de ablaciéon inducida por un laser de Nd-Yag
doblado hasta 266 nm. Los resultados obtenidos fueron presentados en la &
Internacional Conference on Laser Ablation que tuvo lugar en Banff, Canada.

Hemos iniciado el estudio de los mecanismos que tienen lugar en el proceso de
ablacion del polimero PMMA dopado con sondas fluorescentes cuando aquel se lleva a
cabo mediante laseres de CO,. El mecanismo térmico que tiene lugar en este caso,
complementa y sirve de base al estudio del mecanismo fotoquimico que se espera en el
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proceso de ablacion inducido por laseres de femtosegundos. Mediante LIF hemos
comprobado la presencia en la pluma de ablacion de la sonda fenadreno (PhenH),
permitiendonos seguir la dindmica de formacion de la pluma de ablacion. Por otra parte
hemos observado que la ablacion IR produce cambios morfoldgicos diferentes en la
superficie de PMMA'’s de diferentes pesos moleculares.

Procesos fotoquimicos de deposicion de fases nanométricas.

Esta linea de investigacion la llevamos a cabo en colaboracion con el grupo del Prof. J.
Pola del Instituto de Procesos Fisico-Quimicos Fundamentales de Praga (Republica
Checa). Durante el afio 2005 hemos realizado trabajos en:

e Deposicion de aglomerados metélicos de tamafio nanométrico
encapsulados en estructuras poliméricas de silicio.
e Preparacion de nanoparticulas mixtas de Si-Se estabilizadas mediante
matrices poliméricas de silicio
En el primero de los temas hemos completado el trabajo iniciado el afio 2004
comprobando mediante miscroscopia electronica de transmision de alta resolucion
(HRTEM) la formacién a partir de pentacarbonilo de hierro (Fe(CO)S) y de
silaciclopenteno (SCP) de nanoparticulas basadas en a-Fe consistentes en fases
superparamagneticas y ferromagneticas. Estas particulas estan envueltas en delgadas
capas grafiticas y embutidas en una matriz polimérica organosilicea. Ademas, se han
encontrado diferencias apreciables en las estructuras de las especies formadas cuando la
correspondiente disociacion es inducida por absorcion resonante o por transferencia de
energia intermolecular. Este trabajo ha sido publicado en la revista Journal of Material
Chemistry 15, 4311-4317 (2005).

El segundo tema que hemos llevado a cabo es la preparacién de nanoparticulas mixtas
de Si-Se estabilizadas por matrices poliméricas de silicio mediante la co-decomposicion
por laseres de CO2 de mezclas de dimetilselenio y disilaciclobutano. Estas
nanoestructuras presentan interés por sus potenciales aplicaciones en optoelectronica y
ciencia de materiales. Ademas, mediante LIF, hemos detectado en tiempo real la
formacion de la especie SiSe permitiendo asi el control de su produccion al variar los
diferentes parametros de la co-decomposicion. Parte de estos resultados saldran
publicados en un préximo nimero de la Revista Journal of Analytical and Applied
Pyrolisis, siendo ya accesible en la Web desde el 28 de Diciembre de 2005.
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Imagenes de Microscopia Electronica de Transmision de una particula de o-Fe
recubierta de grafito y encapsulada en fase polimérica de silicio, obtenida mediante
disociacion inducida con laseres IR, de una mezcla de pentacarbonilo de hierro y
silaciclopentano. En b se muestra la capa de grafito y la Transformada de Fourier del
area seleccionada.

2.5 DPTO. DE FISICA MACROMOLECULAR

LINEAS DE INVESTIGACION

Modelizacion, sintesis, caracterizacion, dindmica, cristalizacion y transiciones de fase
en polimeros sintéticos y naturales.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION

- Fenomenos de precristalizacion, cristalizacion y transiciones de fase en polimeros
sintéticos y naturales

- Sintesis y modelizacién de nuevas poliolefinas con arquitectura controlada

- Mecanismos de microdeformacién y optimizacion de propiedades mecénicas

- Dindmica molecular y propiedades viscoeldsticas

- Estructura y propiedades de materiales nanocompuestos

- Interrelacion estructura-dindmica en materia condensada blanda polimérica

- Sintesis y caracterizacién de materiales nanoestructurados

TECNICAS UTILIZADAS:

Difraccion de rayos X a dngulos pequenos y angulos grandes
- Espectroscopia de relajacion dieléctrica de banda ancha

- Medidas de Micro y Ultramicrodureza

- Calorimetria Diferencial de Barrido

- Reometria de cizalla en torsion dinamica y continua

- Reometria de Extrusion Capilar

- Analisis Dinamo-mecénico en Flexion

- Analisis Mecanico en Traccion: modulo elastico
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- Analisis mediante fraccionamiento por temperatura de cristalizacion

- Célculos mecano-cuanticos mediante Teoria de Funcionales de la Densidad
- Modelizacion Molecular Asistida por Ordenador. Aplicaciones a Polimeros.
- Microscopia optica y AFM

- GPCy dispersion de luz multidngulo a alta temperatura

- Difraccién de rayos X con superficies

- Microscopio de fuerzas atomicas

- Espectroscopias de absorcion (XPS, Auger, UPS)

LABOR INVESTIGADORA:

Cinética de precursores de cristalizacion inducida mediante cizalla.

En colaboracion con el grupo de investigacion de la Profesora J. Kornfield, California
Institute of Technology, se ha instalado, en la linea BM26 del ESRF, Grenoble, un
equipo para la deteccion de estructuras incipientes diluidas en el fundido bajo la accion
de una cizalla. Mediante utilizacion de detectores bidimensionales de tiempo de
resolucion rapido, se han efectuado estudios preliminares de difraccion simultanea a
angulos bajos (SAXS) y grandes (WAXS) en muestras de polipropileno isotactico (iPP).
Los diagramas de difraccion, tomados a tiempos muy cortos (varios segundos) después
de aplicar la cizalla a las estructuras orientadas de iPP en el fundido, indican la
presencia de méaximos ecuatoriales (hk0). Los diagramas a angulos bajos presentan dos
maximos meridionales asociados a un empaquetamiento de laminillas orientadas
perpendicularmente a la direccion de cizalla. Los resultados obtenidos indican que los
diagramas de SAXS aparecen unos cuantos segundos antes que los picos de difraccion
(WAXS) correspondientes a la presencia de los primeros cristales. Estos resultados
serian compatibles con la formacién de fluctuaciones de densidad electronica de largo
alcance durante el periodo previo a la cristalizacion.

Deteccion de estructuras nanolaminares mediante difraccion de rayos-X a angulos
ultra-bajos.

Se ha continuado con la investigacion estructural de sistemas multilaminares
constituidos por laminillas alternantes de polietilen tereftalato (PET) y policarbonato
(PC) preparadas en los laboratorios de la Universidad de Cleveland (Prof. E. Baer),
mediante el proceso de coextrusion multiplicativa. Este método permite la preparacion
de muestras de gran uniformidad de hasta varios miles de nanolaminillas. Con objeto de
obtener una informacion estadistica sobre la naturaleza de los empaquetamientos
laminares de este sistema, se ha utilizado la técnica de difraccion de rayos X a angulos
ultra-bajos (USAXS) disponible en la linea BW4 del anillo DORIS III en el Sincrotron
HASYLAB/DESY de Hamburgo. El objetivo de este estudio preliminar ha sido el
analisis de los diagramas de difraccion de rayos X correspondientes a la periodicidad de
la densidad electronica de las capas alternantes de PET y PC. La intensidad difractada
se midi6 con una camara CCD (2048x2048 pixels). Los diagramas de USAXS
obtenidos a lo largo de la direccion meridional de empaquetamiento con maximos de
difraccion de 420, 170 y 110nm, respectivamente, se ajustan satisfactoriamente a los
valores nominales de las muestras multilaminares de PET/PC. Otros aspectos de esta
investigacion incluyen la incorporacion de la interfase entre capas adyacentes en los
calculos teodricos y la aplicacion del modelo de para-cristal para estimar el grado de
fluctuacién del empaquetamiento de las laminillas de la red unidimensional.
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Evolucion de la estructura de materiales compuestos con fulereno mediante
difraccion de rayos X.

Se ha investigado la evolucién de la nanoestructura en materiales compuestos de
poliimida/fulereno C60 (PI/C60), sometidos a tratamiento térmico, mediante difraccion
de rayos X a angulos grandes y pequefios “in situ”, utilizando la linea A2 en el
sincrotron HASYLAB/DESY de Hamburgo. El material obtenido mediante la adicion
del C60 a las diaminas durante el primer paso de la reaccion (obtencion del acido
polidmico, PAA), exhibe la aparicion de un méaximo en el diagrama de rayos X a
angulos bajos (SAXS). Los resultados obtenidos indican que este maximo viene
fuertemente afectado por el tratamiento térmico, desapareciendo finalmente a alta
temperatura. El andlisis de los experimentos de difraccion permite caracterizar la forma
en que las nanoparticulas se anaden a los otros reactivos, ¢ influyen en las propiedades
finales del material compuesto. Se ha propuesto un modelo estructural que ilustra los
cambios que sufre la nanoestructura de dicho material compuesto durante el tratamiento
térmico.

Desarrollo estructural e influencia de la fraccion amorfa rigida durante la
cristalizacion de polimeros amorfos.

En colaboracion con el Dr. M. Pieruccini del CNR, Messina, se ha efectuado una
investigacion sobre las propiedades mecéanicas (dureza, modulo eléstico, etc.) de
muestras de PET cristalizado a partir del estado vitreo con objeto de establecer una
correlacion entre dichas propiedades y la nanoestructura. Se ha efectuado un analisis del
espesor de los nanocristales mediante investigacion de la funcion de distribucion de
interfase obtenida a partir de los diagramas de difraccion de rayos X a angulos bajos
obtenidos en la linea A2 del Sincrotron DESY (Hamburgo). Los resultados obtenidos
indican que para temperaturas de cristalizacion (Tc) por debajo de 190°C aparecen dos
poblaciones de empaquetamientos de nanocristales. Sin embargo, por encima de 190°C
solamente aparece una distribucion unimodal de tamafios de cristal.

Las variaciones de la microdureza y modulo elastico se pueden explicar en funciéon de
los cambios de cristalinidad y tamafio de cristal con el aumento de T.. Para la
temperatura de T, = 190°C se obtiene un valor de microdureza anormalmente elevado
que se ha asociado al papel que juega la fase amortfa rigida en las regiones constrefiidas
por empaquetamientos laminares de cristales adyacentes.

Nanoestructura y deformacion mecanica de aleaciones poliméricas.

En colaboracion con el Prof. G. H. Michler, de la Universidad de Halle, se han
investigado la morfologia y las propiedades mecanicas de las mezclas de un copolimero
asimétrico en bloque de poliestireno/polibutadieno (morfologia co-continua), con los
correspondientes homopolimeros de bajo peso molecular. El estudio se ha llevado a
cabo mediante microscopia electronica de transmision, medida de la microdureza, y de
las propiedades mecanicas macroscopicas (diagramas tension-deformacién). Los
resultados obtenidos indican que el mecanismo de deformacion de estos sistemas viene
modificado significativamente debido a la presencia de cadenas homopoliméricas sin
conexiones intermoleculares, lo que conduce a una disminucion de sus propiedades
mecanicas. En contraste con las aleaciones poliméricas comunes, en las que los valores
de microdureza (H) siguen aproximadamente la ley de aditividad, en estos sistemas los
valores H presentan grandes desviaciones del comportamiento aditivo. Este
comportamiento anomalo de las propiedades mecanicas se ha discutido en funcion de
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los procesos locales de flujo debidos a la morfologia de fases separadas a escala
nanométrica.

Propiedades micromecanicas de materiales nanocompuestos con nanotubos de
carbono.

Los materiales poliméricos nanocompuestos con nanotubos de carbono (CNT) se estan
convirtiendo en sistemas estructurales importantes debido a sus buenas propiedades
mecanicas y a su facil procesabilidad. El objetivo de esta investigacion, en colaboracion
con el Dr. G. Broza de la Universidad de Hamburg-Harburg, ha sido estudiar la
influencia de la concentracion de los nanotubos de carbono anadidos a los polimeros
termoplasticos (polibutilen tereftalato) en las propiedades micromecanicas. Los
materiales compuestos han sido preparados mediante dispersion de los nanotubos en
una disolucion de 1,4-butanodiol mediante la utilizacion de ultrasonidos. Finalmente los
materiales nanocompuestos fueron sometidos a una extrusion seguida de una inyeccioén
en molde. Las muestras fueron adicionalmente caracterizadas mediante microscopia
electronica. La variacion de las propiedades micromecanicas (microdureza) de los
materiales nanocompuestos en funcion de la temperatura y del contenido de nanotubos
se ha analizado a la luz de la interaccion mecénica entre la matriz polimérica y los
nanotubos, el grado de dispersion, la naturaleza de los nanotubos y otros parametros
estructurales.

Morfologia y propiedades de materiales nanocompuestos con polimeros naturales.
Se han investigado las propiedades micromecénicas de materiales compuestos formados
por almidén y microparticulas de madera en funcion del contenido en estas tltimas, y de
las condiciones de humedad. Los materiales compuestos se han caracterizado mediante
microscopia electronica de barrido y medidas de difraccion de rayos X a angulos altos
(WAXS). La microdureza de estos materiales aumenta notablemente con la
concentracion de polvo de madera. Asimismo, la microdureza aumenta con la
temperatura. En el estudio de la fluencia o “creep” (variacion de la microdureza con el
tiempo de carga), se ha encontrado que la constante de “creep” disminuye al aumentar
el contenido de microparticulas de madera. Se ha estudiado la absorcion de agua del
almidén, y del material compuesto con un 30% de particulas de madera a dos
temperaturas, 40 y 80°C. Tanto el almidon como el material compuesto presentan mayor
dependencia con respecto a la absorcion de agua a la temperatura mas baja (40°C).
Experimentos de secado realizados a 70°C indican que la presencia de madera no evita
la pérdida de agua en los materiales compuestos.

Propiedades de superficie de polimeros vitreos: influencia del peso molecular.

En colaboraciéon con el Prof. G.H. Michler de la Universidad de Halle, se han
investigado las propiedades viscoeldsticas y plasticas de diversos polimeros vitreos
(poliestireno, copolimeros de poliestireno-acrilonitrilo, polimetil metacrilato, polivinil
alcohol) por debajo del rango de la micra mediante andlisis de la fuerza aplicada en
funcion de la penetracion en experimentos de ultramicrodureza. Los resultados
obtenidos indican que los valores de la microdureza y del modulo elastico disminuyen
rapidamente al aumentar la penetracién del indentador unas cuantas micras. Se han
obtenido nuevos datos sobre la correlacion existente entre la temperatura de transicion
vitrea y la microdureza. Cabe resaltar la influencia existente del tratamiento térmico de
varios polimeros vitreos por debajo de la temperatura de transicion vitrea en las
propiedades micromecanicas. Se ha investigado, asimismo, la influencia de la variacion
del peso molecular en las medidas de microdureza. Los resultados obtenidos se han
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discutido sobre la base de un modelo de entrecruzamientos moleculares recientemente
desarrollado para explicar la estructura de microgrietas en polimeros amorfos.

Precursores de cristalizacion en polimeros naturales: almidon amorfo

Se ha investigado la evolucion del almidén amorfo durante el proceso de secado
mediante difraccion de rayos X a angulos altos (WAXS) en tiempo real, utilizando
radiacion sincrotron. Los difractogramas de este material inyectado en molde muestran
la superposicion de halos de difraccion, indicativos de estructuras no cristalinas. La
posicion de los dos méximos principales de difraccion se ha asociado al “scattering” de
hélices de almidon sencillas desordenadas. El tercer maximo de difraccidon, que aparece
durante el proceso de secado, se ha asociado al “scattering”’que proviene de regiones
desordenadas con dobles hélices. Se ha propuesto un modelo para la “superred” del
almidon que presupone una componente primaria, y una componente secundaria. La
componente estable que aparece primero se ha asociado a la red de entrecruzamientos
existente en el estado fundido (red primaria). La segunda componente, que aparece a
temperaturas mas bajas (red secundaria), se puede explicar como debida a la formacion
de regiones de dobles hélices que densifican la red primaria. La red secundaria aumenta
notablemente durante el proceso de secado. Los experimentos de WAXS realizados
durante el proceso de penetracion de agua, que induce una mayor movilidad molecular,
revelan una estructura helicoidal con un mejor empaquetamiento, que es la precursora
de la formacion de dobles hélices en el estado cristalino.

Fenomenos de ordenamiento en polimeros mediante deteccion simultinea de
difraccion de rayos X y espectroscopia dieléctrica.

Hemos continuado la linea de investigacion experimental encaminada a obtener tanto
informacion estructural, mediante difraccion de rayos X, como dindmica, mediante
espectroscopia dieléctrica, de forma simultdnea durante procesos de ordenamiento en
polimeros. Para la realizacion de estos experimentos hemos hecho uso de luz sincrotron
en el Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY) de Hamburgo, Alemania. En
particular hemos investigado el ordenamiento esméctico en muestras de
polybibenzoatos en un amplio espectro de frecuencia. Los resultados obtenidos
permiten proponer un modelo de formacion de laminillas esmécticas.

Cristalizacion en liquidos mediante difraccion de neutrones y espectroscopia
dieléctrica.

Continuando en el intento de profundizar en los fenémenos de cristalizaciéon en materia
condensada blanda hemos optimizado una célula especial que permite la realizacion
simultanea de experimentos de difraccién de neutrones y de espectroscopia dieléctrica
en el Institut Laue Langevin (ILL). Adicionalmente se ha investigado la dinamica de la
fases cristalina de acetona poniéndose de manifiesto la importancia de los defectos
estructurales.

Cristalizacion en medios confinados: Mezclas de polietilentereftalato (PET) y
polinaftalen dicarboxilato (PEN).

Mediante difraccion de rayos X a angulos altos y bajos (SAXS,WAXS) vy
espectroscopia dieléctrica hemos seguido de forma simultdinea  procesos de
cristalizacion de PET confinado en una matriz vitrea de PEN. Para la realizacion de
estos experimentos hemos hecho uso de luz sincrotron en el Deutsches Elektronen
Synchrotron (DESY) de Hamburgo, Alemania. Los efectos de confinamiento inducidos
en la cristalizacion permiten avanzar en la comprension de la morfologia que presentan
muchos de poliésteres aromaticos.
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Cristalizacion de polimeros controlada mediante plantillas nanoestructuradas
Mediante difracciéon de rayos X a angulos bajos (SAXS) se ha caracterizado el
desarrollo de estructuras organizadas en polipropileno isotactico originalmente fundido
mediante el uso de sorbitol (DBS). Los resultados indican que existe una concentracion
critica de DBS por encima de la cual este actlia como una plantilla permitiendo dirigir la
morfologia obtenida en el polimero. La implicacion de este fendmeno en la obtencion
de nanoestructuras poliméricas definidas estd siendo explotada en otros sistemas
basados en nanotubos de carbono.

Nanocomposites poliméricos basados en nanotubos de carbono.

Dentro de la actividad de nuestro grupo en la red europea “Carbon Nanotubes” (CNT-
network) se han realizado medidas de difraccion de rayos X a dngulos altos y bajos con
radiacion sincrotrén en nanocomposites poliméricos inyectados en molde basados en
nanotubos de carbono de pared simple (Single Wall Carbon Nanotubes, SWCNT) y
polybutilentereftalato (PBT). Se ha puesto de manifiesto la heterogeneidad de la
distribucion de la red de nanotubos y su relacioén con los flujos de elongacion y cizalla.
En esta investigacion han sido de gran utilidad las medidas de espectroscopia Raman
realizadas en colaboracion con la Dra. Concepcion Domingo y que se prevén de gran
interés en el inmediato futuro para esta linea de investigacion.

Dinamica Molecular en sistemas amorfos

En colaboracion con la Dra. Cristina Alvarez de la Universidad Politécnica de Madrid
se ha continuado con la investigacion sobre la dinamica molecular en materiales
amorfos mediante la técnica de Espectroscopia Dieléctrica de Banda Ancha. En este
aspecto se han estudiado, entre otras, las relajaciones por debajo y por encima de la
transicion vitrea de sustancias de interés farmacoldgico como son las derivadas del
acido salicil salicilico.

Consecucion de una linea de “Difraccion no cristalina para ciencia de los
materiales y de la vida con microfoco” en el sincrotron espaiiol ALBA (San Cugat
del Vallés, Barcelona).

Como es conocido, Espafia contard con una fuente de luz sincrotréon en Barcelona
(http://www.cells.es) que se espera sea operativa en 2009. En Diciembre de 2004 se
presentaron diez propuestas de lineas ante un comité internacional que, en Abril de
2005, selecciond siete lineas para que estuvieran a disposicion de los usuarios con la
apertura del sincrotron en 2009. En particular una de las seleccionadas ha sido la linea
“Non crystalline diffraction for life and Material Sciences with Modular Microfocus
Option” (http://www.iem.cfmac.csic.es/fmacro/sincropol.htm) que fue promovida por
los miembros del Departamento de Fisica Macromolecular: M.C. Garcia Gutiérrez, A.
Nogales y T.A. Ezquerra y defendida por este ultimo el 21 de Febrero de 2005 ante el
Scientific Advisory Committee(SAC) de ALBA. Esta estacion experimental abre
expectativas totalmente inéditas para los investigadores espafioles en diversos campos
que incluyen tanto la Fisica, la Quimica o la Biologia como la Ciencia de los Materiales.

Modelizacion del proceso de copolimerizacion etileno-estireno mediante catalisis
homogénea

Se han simulado a nivel tedrico mecano-cudntico correspondiente al formalismo de la
Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT) diversos sistemas y procesos relacionados
con la copolimerizacion de etileno y estireno en catalisis homogénea. Cabe destacar el

46



trabajo realizado con la incorporacion del cocatalizador metilaluminoxano (MAQ) en
los célculos de los perfiles energéticos de los procesos de insercion de etileno y estireno.
Con la finalidad de llevar a cabo una descripcion mas realista del medio de reaccion se
ha incluido la presencia del cocatalizador metilaluminoxano (MAO) en el modelo
teorico y se ha evaluado la influencia de dicha especie en las barreras de insercion de
etileno y  estireno para el catalizador de  geometria  forzada,
Me2Si(C5Me4)(NtBu)Ti(CH3)2. Dado el elevado tamafio del sistema se ha empleado
para su estudio el método hibrido ONIOM (B3LYP:UFF). Los valores de energias de
formacion del par idnico catalizador/cocatalizador muestran que la formacion del par
ionico de la especie activa para la polimerizacion es ligeramente mas favorable que la
formacion del par i6nico de la especie durmiente. Por otro lado, los elevados valores de
energias de disociacion encontrados para ambos pares idnicos muestran que dicho
proceso es poco probable. Por ello, para una descripcion mas realista del sistema
catalitico se hace necesaria la inclusion del cocatalizador en el modelo tedrico. Por
ultimo, se ha encontrado que, para este sistema, el efecto del MAO es el de aumentar las
barreras de insercion, siendo la influencia muy similar para ambos mondémeros.

Por otro lado se ha comparado el comportamiento de las especies rac-
Et(H4Ind)2M(CH3)2 con las de su diastereoisomero meso-Et(H4Ind)2M(CH3)2. Se ha
encontrado que la actividad para el proceso de homopolimerizacién de etileno en la
especie meso es ligeramente menor que para la especie rac. Por otro lado, las especies
meso podrian ser responsables de una mayor incorporacién de estireno en el copolimero
que las especies rac, ya que la insercion de 1,2 estireno en las especies meso lleva a
especies que son capaces de continuar el proceso de copolimerizacion, al contrario que
en el caso de las especies rac. Asimismo, la disminucion de la actividad del catalizador
al incorporar estireno seria menor para las especies meso.

Modelos QSAR aplicados al estudio de la relacion entre la estructura del
catalizador y su actividad polimérica.

Se ha llevado a cabo un andlisis de correlacion entre la estructura molecular de
catalizadores metalocénicos y su actividad en la polimerizacion de etileno. Para ello se
han adaptado herramientas quimiométricas como 3D-QSAR (3-Dimensional
Quantitative Structure-Activity Relationship), usadas con éxito en el disefio de nuevos
farmacos, a la casuistica tipica de sistemas organometalicos metalocénicos y su
reactividad en la polimerizacion de olefinas. Dicha tecnologia ha permitido por un lado,
explicar la influencia relativa de distintos descriptores asociados a la estructura
molecular tales como impedimento estérico, potencial electrostatico y otros factores
electronicos, en la actividad catalitica de los distintos complejos. Por otra parte los
modelos obtenidos han permitido predecir exitosamente la actividad de otro conjunto de
catalizadores experimentados en los laboratorios de Repsol [+DT.

Simulacion de Propiedades de Poliolefinas

Se estan poniendo a punto diversos protocolos para la simulacion de dinamica
molecular de sistemas poliméricos de alto peso molecular. Para ello se estan realizando
calculos en el superordenador “MareNostrum” del Centro Nacional de
Supercomputacion empleando hasta 256 procesadores en paralelo. La generacion de
estructuras iniciales se ha desarrollado en colaboracion con el grupo del Profesor
Theodorou de la Universidad de Atenas.

Sintesis de nuevas poliolefinas con arquitectura controlada
Se han obtenido diversas familias de copolimeros de etileno/estireno, mediante el uso de
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distintos catalizadores de centro activo unico, con objeto de establecer el efecto de la
estructura de los catalizadores en los materiales poliméricos obtenidos, tanto desde el
punto de vista de actividad de las reacciones de polimerizacion (actividad del
catalizador) como desde el punto de vista estructural (pesos moleculares y
polidispersidad, incorporacion de comondémero y composicion quimica de los
copolimeros). En este aspecto cabe destacar la puesta a punto de una nueva técnica de
caracterizacion estructural de poliolefinas mediante fraccionamiento por temperatura de
cristalizacion (CRYSTAF), adecuada al estudio de la composicion quimica de los
copolimeros de base olefinica, y que ha sido aplicada a los copolimeros modelo
etileno/1-hexeno y etileno/estireno.

Para todos los sistemas cataliticos se ha comprobado que la actividad y el peso
molecular de los polimeros obtenidos disminuyen a medida que la alimentacion en
reactor de estireno es mayor. Los catalizadores con puentes de carbono y ligandos
rigidos dan lugar a copolimeros con los mayores contenidos en estireno. Se ha
comprobado que algunos sistemas cataliticos, o bien no resultan viables para la
incorporaciéon de estireno, o bien dan lugar a sistemas poliméricos heterogéneos
(mezclas de homo y copolimeros) o de muy bajo peso molecular. Paralelamente se ha
llevado a cabo el estudio estructural y de las propiedades térmicas mediante calorimetria
diferencial de barrido, asi como de las propiedades mecéanicas. En aumento en el
contenido en estireno reduce la cristalinidad y la temperatura de fusion. El espesor de
las laminillas cristalinas se ve significativamente afectado por la presencia de unidades
estirénicas en la cadena polimérica. Los materiales exhiben un amplio espectro de
propiedades mecénicas, en funcion de la cantidad de comonomero, desde las
propiedades tipicas de los termoplasticos cristalinos (bajos contenidos) hasta
propiedades elastoméricas (elevados contenidos).

Aun mas novedosos son los resultados obtenidos con un nuevo catalizador de centro
activo Unico (sintetizado por el grupo del Prof. Antonio Garcia, del Departamento de
Quimica Orgénica I en la Facultad de Quimica de la UCM) que ademas de generar
actividades 10 veces superiores a los otros catalizadores disponibles comercialmente
(catalizadores de geometria constreiiida o CGC), dan lugar a materiales con un
elevadisimo peso molecular (por encima de 10° g mol™), de gran interés en aplicaciones
donde se requiere elevada resistencia mecanica y a la friccion, como por ejemplo la
prétesis de huesos, chalecos antibalas o fibras de alto modulo, con la ventaja de que
ademas poseen una muy estrecha distribucion de peso molecular. Ademads, los
copolimeros presentan una gran homogeneidad quimica (evaluada mediante
CRYSTAF) que los diferencia claramente de los materiales obtenidos hasta el momento
mediante el uso de catalizadores comerciales CGC.

Estructura y propiedades de copolimeros modelo

En el caso de estos copolimeros de etileno/estireno, al igual que ocurria con los
compuestos de etileno/1-hexeno, se ha encontrado una clara correlaciéon entre las
propiedades mas basicas relacionadas con la micro y nano-estructura (temperatura de
transicion vitrea, grado de cristalinidad y temperatura de fusion) con el contenido en
ramificaciones tipo fenilo. La combinacion de las técnicas de calorimetria diferencial de
barrido y espectroscopia dinamo-mecénica, ha permitido identificar claramente no solo
la respuesta caracteristica de las fases amorfa y cristalina, sino la de un tercer
componente en el material, cuya respuesta parece corresponder a la de una fase
desordenada aunque con un grado de rigidez semejante a la cristalina tal como
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menciondbamos en la memoria del afio 2004. Sin embargo la naturaleza de esta fase
mas rigida parece ser distinta a la que se estudié con anterioridad en los copolimeros
con 1-hexeno. Esta caracteristica deja su impronta en las propiedades macroscopicas.
Asi, las propiedades mecénicas como el moddulo eldstico varian dependiendo de la
fraccion presente en cada una de las fases que forman el material y de la interaccion
existente entre las mismas, pero también de la naturaleza del comondémero. La
existencia de la fase rigida o interfacial, junto con la obtencion de nuevas familias
poliolefinicas mediante la introduccion de un comondémero de naturaleza diferente,
como es el estireno (con un anillo aromatico, muy rigido, presente en la fase amorfa del
material), han abierto nuevas lineas de exploracion en el campo de la espectroscopia
vibracional RAMAN, encaminadas a la caracterizacion de esta tercera fase y a la
determinacion de la fraccion correspondiente en el material, y que se extenderan al
estudio morfologico de mezclas de base etilénica.

En otro contexto y en colaboracion con el Dr. U.S. Agarwal y la Dra. L. Xue, del
Departamento de Ingenieria Quimica de la Universidad Tecnologica de Eindhoven, se
han investigado las propiedades viscoelasticas de polimeros estrella de polimetacrilato
de metilo monodispersos, obtenidos mediante polimerizacion radicalaria por
transferencia atomica. Estas estructuras se consideran modelos de polimeros
ramificados, ya que todas las moléculas poseen el mismo tamafio y numero de
ramificaciones, y son muy utiles para probar la validez de aproximaciones tedricas
basadas en la dindmica molecular.

Dinamica molecular y propiedades viscoelasticas de poliolefinas modelo y mezclas
Se ha investigado en el efecto de la estructura o arquitectura molecular y/o la
morfologia, en el caso de las mezclas de polimeros modelo y UHMWPE, en la dinamica
molecular y el flujo de materiales poliméricos.

El estudio reoldgico basico de los copolimeros de etileno/1-estireno ha permitido definir
el estado de enmarafamiento, al igual que se realizd con anterioridad en copolimeros
con I-hexeno. Se ha visto como afecta la cantidad de la rama lateral rigida introducida
por el comondmero en la dindmica de la cadena polimérica y en la dependencia de las
propiedades viscoelasticas con la temperatura. El estudio de la reologia del conjunto de
polimeros modelo y sus mezclas con UHMWPE ha jugado un papel importante. Los
puntos que mas cabe destacar son la completa miscibilidad en el fundido entre los
polimeros, explicada a través de las medidas reoldgicas en términos de la teoria de
reptacion.

Resultados de gran interés desde el punto de vista tecnoldgico, conciernen a la
eliminacion de las distorsiones durante los procesos de extrusion en estas mezclas. Estos
resultados estan basados en resultados previos obtenidos en nuestro grupo y publicados
en 2004 en la revista Macromolecules. Se pone de manifiesto el profundo efecto que
causan las colas de alto peso molecular en la dindmica molecular, en el flujo y en la
procesabilidad. Se abren asi novedosas vias que continuamos explorando para resolver
un problema que ha estado presente en la Ciencia de Polimeros a lo largo de los ultimos
30 afios. El estudio realizado con mezclas de polimeros modelo con muestras de
UHMWPE obtenidas en nuestro laboratorio mediante catalisis de centro activo Unico ha
puesto de manifiesto el enorme efecto que causan las colas de alto peso molecular en la
dinamica molecular y en el flujo macroscopico. Mas aun, los resultados indican el
origen molecular de los fendmenos de distorsion, y saca a la palestra la creencia actual,
basada fundamentalmente en resultados experimentales con materiales convencionales
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heterogéneos, de que es a través de la incorporacion de ramificaciones de cadena larga
la forma de modificar molecularmente las poliolefinas al objeto de eliminar las
distorsiones.

Otro aspecto interesante ha sido el estudio de la dindmica molecular (huella
viscoelastica) en los copolimeros de etileno/estireno obtenidos mediante distintos
sistemas cataliticos. Se ha visto que los catalizadores disponibles comercialmente
(catalizadores CGC) si bien dan lugar a materiales de gran homogeneidad estructural y a
incorporaciones elevadas de comondmero, también permiten la incorporacion de
ramificaciones de cadena larga debido a reacciones secundarias a la polimerizacion. Si
bien estas estructuras no van a afectar, en principio, a las propiedades en el sélido, si lo
hacen a las propiedades viscoelésticas y al flujo. No es el caso de los materiales
obtenidos mediante el nuevo catalizador, cuyas moléculas estan caracterizadas por su
absoluta linealidad.

Otros resultados obtenidos cubren desde los aspectos mas basicos a los tecnologicos,
como por ejemplo el estudio del proceso de cristalizacion en polipropileno isotactico
mediante la combinacién de métodos reoldgicos y microscopia dptica, o la simulacién
por ordenador de los procesos de deformacion y las propiedades viscoelasticas durante
el flujo en polietilenos mediante la aplicaciéon de métodos de elementos finitos. En este
aspecto también cabe destacar la colaboracion llevada a cabo con el Dr. G.W.H. Peters
y la Dra. D. Hristova, del Departamento de Ingenieria Mecanica de la Universidad
Tecnologica de Eindhoven, concerniente al efecto de la arquitectura molecular en los
procesos de cristalizacion inducida por el flujo en polipropilenos lineales y ramificados,
utilizando técnicas reoldgicas en combinacion con medidas de WAXD y SAXS
realizadas en el ESRF de Grenoble. Los resultados indican, por un lado la existencia de
4 regimenes de cristalizacion, controlados por la cola de alto peso molecular en los
polipropilenos lineales, y por otro la gran sensibilidad de las medidas reologicas a la
hora de monitorizar los procesos de cristalizacion.

Sintesis y caracterizacion de materiales nanoestructurados

En este proyecto se aborda el estudio de diversos mecanismos para obtener materiales
magnéticos nanoestructurados y autoorganizados en superficies. Este estudio intenta
determinar la influencia que ejercen tanto la nanoestructuracion como la
autoorganizacion de dichas entidades en las propiedades finales exhibidas por el
material y, mas concretamente, en la magnetizacion. El objetivo final es controlar los
mecanismos mediante los cuales se puedan obtener unidades estructurales magnéticas
perfectamente ordenadas mediante un método facil, econdmico y reproducible, con la
perspectiva de poder obtener sistemas con propiedades magnéticas singulares
predefinidas. Para ello optamos por métodos quimico fisicos que permiten la obtencion
de estos sistemas fuera de entornos de ultra alto vacio. Este estudio tiene un interés no
solo desde un punto de vista fundamental sino también por sus posibles aplicaciones
tecnologicas como sistemas de almacenamientos de datos.

Capitulo 3
PROYECTOS DE INVESTIGACION

3.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS
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Gravedad no Perturbativa y Agujeros Negros: Simetrias, Métodos Numéricos y Analogias en
Materia Condensada

Codigo de referencia: FIS2005-05736-C03-02

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador principal: Guillermo A. Mena Marugan

Objetivos: Desarrollo de técnicas de cuantizacion no perturbativa para sistemas gravitatorios y de
formalismos de horizontes en fisica de agujeros negros, con aplicaciones a relatividad numérica y a
modelos andlogos de materia condensada

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2008

Horizontes en Relatividad General: Dinamica, Métodos Numéricos y Analogias en Materia
Condensada

Codigo de referencia: FIS2004-01912

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador principal: Guillermo A. Mena Marugan

Objetivos: Estudio de horizontes gravitatorios desde diferentes puntos de vista complementarios: tedrico,
numérico y mediante analogias en fisica de la materia condensada.

Periodo: mayo 2005-abril 2006

Agujeros Negros y Ondas Gravitacionales: Aspectos Cuanticos y Semiclasicos -

Codigo de referencia: BFM2002-04031- C02

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador principal: Jesus Fernando Barbero Gonzalez

Objetivos: El tema fundamental del proyecto es el tratamiento de la relatividad general y sus reducciones
de simetria en regimenes en los que los efectos cuanticos son importantes.

Periodo: Octubre 2002-Septiembre 2005

Quantization of Cosmological Models and Gravitacional Waves (Accion integrada HP03-140,
Codigo de referencia:

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador principal: Guillermo A. Mena Marugan

Objetivos: Elaboracion de formalismos cuanticos para la descripcion de modelos cosmolédgicos y de
ondas gravitatorias en relatividad general.

Periodo: enero 2004-diciembre 2005

Superconductividad en Nanotubos de Carbono

Codigo de referencia: BFM2003-05317

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador principal: José Gonzalez Carmona

Objetivos: Estudio de la competicion entre la interaccion de Coulomb y la interaccion efectiva mediada
por fonones, y del mecanismo que permite abrir transiciones superconductoras en nanotubos de carbono.
Periodo: Diciembre 2003-Noviembre 2005

Efectos de la Correlacion Electronica en Nanotubos de Carbono

Codigo de referencia: FIS2005-05478-C02-02

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador principal: José Gonzalez Carmona

Objetivos: Estudio de los efectos que aparecen por interaccion entre diferentes redes de atomos de
carbono, y de las propiedades electronicas de nanotubos de carbono en campos magnéticos transversos.
Periodo: Diciembre 2005-Noviembre 2008

Métodos de Teoria de Campos Aplicados a Materia Condensada

Codigo de referencia:

Entidad Financiadora: Acuerdo de cooperacion CICYT-INFN

Investigador principal: José Gonzalez Carmona

Objetivos: Estudio de las propiedades de renormalizacion de las teorias de campos efectivas para redes de
carbono.

Periodo: Enero-Diciembre 2005
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3.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Métodos analiticos y numéricos para el estudio de nucleos alejados de la linea de estabilidad
Cadigo de referencia: IN2P3 05-01

Entidad Financiadora: CICYT-IN2P3

Investigador Principal: J. Dukelsky

Objetivos: Desarrollo de Métodos analiticos basados en los modelos integrables de Richardson-Gaudin y
de métodos numéricos a partir de la aproximacion del Grupo de Renormalizacion de la Matriz densidad
para tratar nticleos muy alejados de la linea de estabilidad.

Periodo: 2004-2005.

Métodos analiticos y numéricos exactos en Fisica Nuclear y otros sistemas fuertemente
correlacionados.

Codigo de referencia: BFM2003-05316-C02-02

Entidad Financiadora: DGI

Investigador Principal: J. Dukelsky

Objetivos: Estudio y generalizacion de los Modelos de Richardson-Gaudin y aplicaciones a fisica nuclear
y materia condensada. Aplicaciones del Grupo de Renormalizacion de la Matriz densidad a la estructura
nuclear.

Periodo: 2004-2006

Procesos Electrodébiles y Nucleos Exéticos

Codigo de referencia: BFM 2002-03562

Entidad Financiadora: MEC

Investigador Principal: Pedro Sarriguren

Objetivos: Desintegracion beta en nucleos exoticos. Dispersion de electrones por nicleos. Nicleos con
halo.

Periodo: Octubre 2002 a Octubre 2005

EURONS/ Subproyecto EXL (European Nuclear Structure III)

Codigo de referencia: Contract n® 506065

Entidad Financiadora: EU-VI Programa Marco, RI3

Investigador Principal: Elvira Moya

Objetivos: Determinacion de secciones eficaces y excitaciones Gamow-Teller en nticleos exdticos.
Periodo: Enero 2005 a Enero 2008

European Network on Theoretical Astroparticle Physics (ENTApP-ILIAS N6)

Codigo de referencia: RI13-CT-2004-506222

Entidad Financiadora: EU-VI Programa Marco, RI3

Investigador Principal: Elvira Moya

Objetivos: Estudios de elementos de matriz nucleares para doble desintegracion beta y materia oscura.
Periodo: Enero 2005 a Enero 2008

Optimized release from ISOL Targets (TARGISOL)

Codigo de referencia: HPRI - 2001 - 500063

Entidad financiadora: Union Europea

Investigador/a Principal: Olof Tengblad

Objetivos: Optimizacion de las propiedades de extraccion de elementos quimicos en blancos radioactivos
de tipo ISOL.

Periodo: Enero 2001 a Octubre 2005

Caracterizacion de nucleos ligeros y medios: su estructura y modos de desintegracion

Codigo de referencia: FPA2002-04181-C04-02

Entidad financiadora: CICYT

Investigador Principal: Maria José Garcia Borge

Objetivos: Estudio de los nicleos con halo mediante reacciones. Presencia de polarizabilidad dipolar.
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Estudios de asimetrias en la desintegracion beta de los isobaros de A=9
Periodo: Octubre 2002 a Sept. 2005

EUROpean Nuclear Structure Integrated Infrastructure iniciative (EURONS)

Cadigo de referencia: EU Contract n° 506065

Entidad financiadora: EU-VI programa marco , RI3 (Integrated Infrastructures)

Investigador/a principal: O. Tengblad

Objetivos: Disefio de un sistema que permita la digitalizaciéon temprana de las sefiales de detectores de
particulas cargadas obviando la electrénica intermedia evitando las limitaciones que ésta conlleva.
Periodo: Enero 2005 a Diciembre 2008

Interdisciplinary TARGISOL Winter School

Codigo de referencia: FPA2004-20240-E

Entidad financiadora: CICYT

Investigador/a principal: O. Tengblad

Objetivos: Cofinaciacion de la segunda escuela de invierno europea TARGISOL organizada por nuestro
grupo Yy realizada en El Escorial del 17-23 de febrero.

Periodo: Enero 2005 - Agosto 2005

Estudio de la emisién de particulas tras la desintegracion beta

Codigo de referencia: IN2P3 05-04

Entidad financiadora: CICYT- IN2P3

Investigador/a principal: Maria José Garcia Borge

Objetivos: Desarrollo de un sistema experimental para medida de particulas cargadas tras la
desintegracion beta, intercambio de técnicas de analisis y discusion de resultados.

Periodo: Enero 2005 a Diciembre 2005

Contribucién al Experimento ISOLDE del CERN

Codigo de referencia: FPA2004-20178-E

Entidad financiadora: CICYT

Investigador/a principal: Maria José Garcia Borge

Objetivos: Pago de la cuota a ISOLDE(CERN) y viajes para las reuniones de la colaboracion de la que
soy representante espafiol.

Periodo: Septiembre 2005 a Septiembre 2006

Dindmica, estructura y modos de desintegracion de nucleos exoticos ligeros. I+D para FAIR.

Codigo de referencia: FPA2005-02379

Entidad financiadora: CICYT

Investigador/a principal: Maria José Garcia Borge

Objetivos: Caracterizacion de la estructura de nicleos ligeros exoéticos mediante estudios de
desintegracion beta y reacciones a energias proximas a la barrera Coulombiana y a energias relativistas.
I+ D en detectores para EURONS y FAIR.

Periodo: Diciembre 2005 a Diciembre 2007

Desarrollo de un analizador de imagen y un sistema de multiplexacion para espectroscopia
neutronica de tres ejes.

Codigo de referencia: FPA2001-2817

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: F. J. Bermejo

Objetivos: Incremento de la eficiencia de contaje en experimentos de espectroscopia neutronica.
Periodo: 2001-2005

Finalizacion del espectrometro secundario IN8C (Instituto Laue Langevin)

Codigo de referencia: MAT2004-20216-E

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: F. J. Bermejo

Objetivos: Incremento de la eficiencia de contaje en experimentos de espectroscopia neutronica
Periodo: 2005-2006
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Contribucién espaiiola a la segunda estacién de blanco de ISIS

Codigo de referencia: MAT2004-21384-E

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: F. J. Bermejo

Objetivos: Desarrollo de nueva instrumentacion avanzada para espectroscopia neutronica para la
ampliacion de la instalacion ISIS.

Periodo: 2005-2006

Estructura y dindmica microscépica de sistemas nanoestructurados

Codigo de referencia: MAT-2002-04540-C05-03

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: F. J. Bermejo

Objetivos: Estudio de los efectos de la reduccion de las dimensiones espaciales sobre propiedades fisicas
basicas en sistemas nanoestructurados.

Periodo: 2003-2006

3.3 DPTO. DE FISICA MOLECULAR

Procesos de interés en la estratosfera e ionosfera terrestres. Medidas espectrométricas y dpticas en
el laboratorio, y simulacion teérica por métodos ab initio

Codigo de referencia: FIS2004-00456

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: R. Escribano

Objetivos: Estudios de fases condensadas (agua, acido nitrico ....) en la alta atmoésfera, y su interaccion
con gases traza.Estudio de procesos en plasmas frios de especies oxigenadas y nitogenadas presentes en la
ionosfera terrestre.

Periodo: Abril 2005- Mayo 2008

Aplicaciones de plasmas frios al desarrollo de recubrimientos y técnicas de inhibicion de peliculas
hidrogenadas para dispositivos de fusién

Codigo de referencia: FTN2003-08228-C03-03

Entidad Financiadora: Direccion General de Investigacion, Ministerio de Ciencia y Tecnologia
Investigador Principal: Isabel Tanarro

Objetivos:

1. Desarrollo y caracterizacion de peliculas de baja Z (B, Li,) mediante plasmas frios para recubrimientos
de primera pared del stellarator TJ-1I del CIEMAT.

2. Estudio de NHj3, Li y N, como “scavengers” en fase gas de iones y radicales y su capacidad para inhibir
la formacién de depositos de carbono ricos en tritio en elementos en contacto directo con el plasma, como
los divertores, en dispositivos de fusion.

Periodo: 1 Diciembre 2003- 30 Noviembre 2006

Estudio de hielos de relevancia atmosférica: hidratos de 4dcido nitrico constituyentes de nubes
estratosféricas polares y cirros

Codigo de referencia: HU-2004-025

Entidad Financiadora: Direccion General de Investigacion. Ministerio de Educacion y Ciencia
Accion Integrada Hispano-Austriaca

Investigador Principal: Victor J. Herrero (Espafia) Hinrich Grothe (Austria)

Objetivos: Medidas y célculos teodricos sobre estructura y propiedades de hidratos cristalinos de acido
nitrico.

Periodo: 1 enero 2005- 31 diciembre 2007

Produccion, deteccion, estructura y cinética de clusters de hidrogeno molecular

Coadigo de referencia: F1IS2004-02576

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Salvador Montero Martin

Objetivos: Estudio experimental de la produccion y deteccion de clusters pequeiios de hidrogeno,
determinacion de su estructura y cinética de formacion.

Periodo: diciembre 2004 a diciembre 2007
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Estudio experimental y tedrico de colisiones moleculares de interés en astrofisica y fisica
atmosférica

Codigo de referencia: HF2004-0232

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: José M. Fernandez Sanchez

Objetivos:

Objetivo 1: determinacion experimental y tedrica de los coeficientes de transferencia para colisiones
inelasticas rotacionales de los sistemas N2:N2, N2:He, H2:H2, H2:He a temperaturas de 1<T<200 K.
Objetivo 2: determinacion experimental y tedrica de los coeficientes de ensanchamiento de lineas
espectrales Raman de los sistemas mencionados a temperaturas entre 150 y 300 K.

Periodo: enero 2005 a diciembre 2006

Produccion de clusters pequeiios de para-hidrégeno en crioexpansion gaseosa

Codigo de referencia: HA2004-0080

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Salvador Montero Martin

Objetivos: Produccion y deteccion de clusters pequenos de para-hidrogeno a muy baja temperatura, de ara
a observar su predicho comportamiento superfluido .

Periodo: enero 2005 a diciembre 2006

Astroquimica en el laboratorio: Contribucion al satélite HERSCHEL

Codigo de referencia: ESP2004-21060-E

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Jos¢ M. Fernandez Sanchez

Objetivos: Equipar el laboratorio de Fluidodindmica Molecular para realizar medidas de alto valor en
astroquimica interestelar, de cara a preparar la base cientifica para la explotacion del satélite HERSCHEL
Periodo: julio 2005 a julio 2006

Red Tematica QUIMILASER

Codigo de referencia: CTQ2004-22423-E

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: José Luis Alonso Hernandez. Coordinador en IEM: José M. Fernandez Sanchez.
Objetivos: Proporcionar un foro adecuado para el intercambio, discusion y divulgacion de conocimiento
en el campo de la "Quimica avanzada con laser”.

Periodo: septiembre 2005 a septiembre 2006

Obtencion de parametros espectroscopicos de la atmésfera

Codigo de referencia: REN2002-01618/CLI

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Dionisio Bermejo Plaza

Objetivos:

Objetivo 1: Medida de parametros de linea de las moléculas de C2H2, C2H4, CO, CO2, NO NH3 a
temperatura ambiente y baja temperatura.

Objetivo 2: Caracterizacion de estados ro-vibracionales de moléculas de interés por su participacion en
procesos atmosféricos:

SF6, CF4, C302, C2H4 y C2H2

Periodo: Noviembre de 2002- Octubre de 2005

Control cuantico molecular: aplicaciones de interés tecnologico

Codigo de referencia: FIS2004-2558

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Juan Ortigoso

Objetivos: Se estudiaran aplicaciones de las técnicas de alineamiento y orientacion molecular a modelos
de motores moleculares, computacion cuantica y destilacion selectiva de isomeros.

Periodo: Abril 2005-Abril 2007

3.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA
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ALMA: Preparacion de la explotacion cientifica y contribucion técnica

Codigo de referencia: AYA 2003-02785

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: Jos¢ CERNICHARO QUINTANILLA

Objetivos: Preparacion de la Ciencia que se podra realizar con el interferometro ALMA
Periodo: 2003-2006

Agreement for the development of software for the Atacama large millimetre array ALMA
Cddigo de referencia: N.Reg. OTT: 20050573

Entidad Financiadora: ESO

Investigador Principal.: Juan Ramon PARDO CARRION/ Jos¢ CERNICHARO QUITANILLA
Objetivos: Desarrollo de software para la calibracion en fase y amplitud de ALMA

Periodo: 2005-2008

Molecular Universe

Coadigo de referencia: MRTN-CT-2004-512302

Entidad Financiadora: Comunidad Europea

Investigador Principal: Jos¢ CERNICHARO QUINTANILLA

Objetivos: Preparacion de la explotacion cientifica de Herschel. Colaboracion a escala europea en la
obtencion de datos moleculares basicos con los laboratorios de quimica-fisica.

Periodo: 2005-2008

Disefio y estudio de viabilidad de la contribucion espaiiola (en especie) a la construccion del
“Atacama Millimeter Array” (ALMA)

Codigo de referencia: AYA2002-10113

Entidad Financiadora: MCyT

Investigador Principal: Jests MARTIN-PINTADO MARTIN

Objetivos: Desarrollo tecnolégico y cientifico en Radioastronomia

Periodo: 2003 prorrogado

Herschel: Contribucion al centro de control del instrumento HIFI y al programa cientifico
Cddigo de referencia: ESP2002-01627

Entidad Financiadora: MCyT

Investigador Principal: Jesis MARTIN-PINTADO MARTIN

Objetivos: Desarrollo tecnologico y cientifico en proyectos espaciales

Periodo: 2002-2004

Herschel: Contribucién al Centro de Control del Instrumento HIFI. Desarrollo herramientas datos
de cartografias espectrales

Codigo de referencia: ESP2002-12407-E

Entidad Financiadora: MCyT

Investigador Principal: Jesis MARTIN-PINTADO MARTIN

Objetivos: Desarrollo de software para el analisis de de los datos de HIFI (Herschel)

Periodo: 2004-2005

Herschel: Contribucién al centro de control del instrumento HIFI y al programa cientifico
Codigo de referencia: ESP2004-00665

Entidad Financiadora: MCyT

Investigador Principal: Jesis MARTIN-PINTADO MARTIN

Objetivos: Desarrollo de software para el analisis de de los datos de HIFI (Herschel)

Periodo: 2005-2007

Estudio ab initio espectroscopico de especies moleculares de interés astrofisico

Codigo de referencia: AYA2002-02117

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: M. Luisa SENENT DIEZ

Objetivos: Estudio ab initio espectroscopico de especies no-rigidas, radicales hidrocarbonados y
policiclos aromaticos de interés astrofisico

Periodo: 2002-2005
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Estudio tedérico de especies moleculares de interés astrofisico detectables con los nuevos
instrumentos Herschel y ALMA

Coadigo de referencia: 2004C10001

Entidad Financiadora: CSIC-Universidad de Chile

Investigador Principal: M. Luisa SENENT DIEZ (ESPANA), J.R. LETELIER (CHILE).

Objetivos: Caracterizacion de especies moleculares de interés para Herschel y ALMA.

Periodo: 2004-2005

Desarrollo de infraestructura Gris para la implementacion de una organizacion virtual de Quimica
Computacional

Codigo de referencia: PBI-05-009

Entidad Financiadora: Consejeria de Educacion y Ciencia de la Junta de Comunidades de Castilla-La
Mancha dentro del plan regional de Investigacion Cientifica, Desarrollo Tecnolégico e Innovacion de
Castilla-La Mancha

Investigadora Principal: Camelia MUNOZ CARO

Objetivos: Desarrollo de la infraestructura Gris necesaria para soportar una organizacion virtual de
Quimica Computacional. El Sistema permitird la exploracion masiva de hipersuperficies de energia
potencial molecular en moléculas de interés astrofisico.

Periodo: 2005-2007

Estudio ab initio espectroscopico de especies moleculares de interés astrofisico. Preparacion
cientifica de Herschel y ALMA”

Codigo de referencia: AYA2005-00702

Entidad Financiadora: MEC plan Nacional [+D+I

Investigador Principal: M. Luisa SENENT DIEZ

Objetivos: Desarrollo de la infraestructura Gris necesaria para soportar una organizacion virtual de
Quimica Computacional. El Sistema permitird la exploracion masiva de hipersuperficies de energia
potencial molecular en moléculas de interés astrofisico.

Periodo: 2005-2008

Espectroscopia de moléculas no-rigidas

Codigo de referencia: Proy. 37075-E

Entidad Financiadora: coNaCYT de México

Investigador Principal: Maria VILLA VILLA

Objetivos: Estudio ab initio espectroscopico de especies no-rigidas
Periodo: 2002-2005

Calculos mecano-cuanticos de moléculas de interés astrofisico: Preparacion Cientifica de Herschel
y ALMA

Codigo de referencia: HF 2003-0293

Entidad Financiadora: Accion integrada Espafia/Francia

Investigador Principal: Jos¢ CERNICHARO QUINTANILLA (ESPANA), Nicole FEAUTRIER
(FRANCIA)

Objetivos: Colaboracion con los grupos de quimica-cuantica de Paris para obtener los pardmetros
microscopicos de moléculas de interés astrofisico.

Periodo: 2004-2005

Participacion Espafiola en MIRI para el JAMES WEBB SPACE TELESCOPE: Fase B
Codigo de referencia: ESP2002-11060-E

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: Luis COLINA ROBLEDO

Objetivos: Desarrollo de la participacion espaiiola en el JWST

Periodo: 2003-2005

Estudio multifrecuencia del KPC central de galaxias activas
Codigo de referencia: AYA2002-01055

Entidad Financiadora: MCyT

Investigador Principal: Luis COLINA ROBLEDO

Objetivos: Investigacion basica en Astrofisica Extragalactica
Periodo: 2003-2005
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Fase B del instrumento de infrarrojo medio del JWST. Participacién IEM/CSIC

Codigo de referencia: 2002-11060

Entidad Financiadora: MCYT, ESP

Investigador Principal: Luis COLINA ROBLEDO

Objetivos: desarrollo de la fase B del simulador criogénico del telescopio

JSWT para la realizacion de las pruebas funcionales y de calibracion del instrumento MIRI. Participacion
en el equipo cientifico europeo de MIRI.

Periodo: junio 2003-junio 2005

Participacion en el instrumento MIRI del JWST y proyecto cientifico asociado

Codigo de referencia: ESP2005-01480

Entidad Financiadora: MEC

Investigador Principal: Luis COLINA ROBLEDO

Objetivos: desarrollo de la fase B del simulador criogénico del telescopio JWST.

Participacion en la realizacion de las pruebas funcionales y de calibracion del instrumento MIRI.
Participacion en el equipo cientifico europeo de MIRI.

Estrellas Masivas en el infrarrojo y radio: Modelos y observaciones
Codigo de referencia: AYA2004-08271-C02-02

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: Francisco NAJARRO DE LA PARRA
Objetivos: Estudio de estrellas masivas en el infrarrojo y radio

Periodo: 2004-2007

Data analisis of IR emision from active galactic nuclei
Codigo de referencia: NNG04GC83G

Entidad Financiadora: NASA ADP

Investigador Principal: M. ELITZUR

Objetivos: Interpretacion de observaciones de AGNs
Periodo: 2004-2007

Star formation in luminous infrared galaxias: Giant HII regions and super star clusters
Codigo de referencia: HST-GO-10169

Entidad Financiadora: NASA

Investigador Principal: Almudena ALONSO HERRERO

Objetivos: Interpretacion de observaciones de ULIRGs

Periodo: 2004-2006

In depth study of the antennae with nicmos and ACS

Codigo de referencia: HST-GO-10188

Entidad Financiadora: NASA

Investigador Principal: B. WHITMORE

Objetivos: Observaciones de la galaxia ANTENNAE con el HST
Periodo: 2004-2005

The most massive Stars

Codigo de referencia: LTSA04-0000-0008

Entidad Financiadora: NASA

Investigador Principal: D. Figer

Objetivos: Estudio de estrellas mas masivas con datos de satélites y telescopios espaciales de la NASA.
Periodo: 2004-2007

3.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

Mecanismo de asociacion entre acidos nucleicos y proteinas de interés viral. Estudio por
espectroscopia Raman-laser e infrarroja.

Codigo de referencia: Proyecto BQU2003-01690

Entidad financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
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Investigador Principal: P. Carmona.
Objetivos: mecanismo de ensamble de la nucleocapsida del virus HCV.
Periodo: Noviembre 2003-Noviembre 2006.

Quality seafood for improved consumer health and web-being. SEAFOQODplus.

Cddigo de referencia: Proyecto FP6-506359

Entidad financiadora: Uniéon Europea (VI Programa Marco)

Coordinador: Torger Borrensen. Danish Institute for Fisheries Research (DIFRES) (Dinamarca).
Objetivos: mejora de la calidad de alimentos de pescado para el consumidor.

Periodo: 2004-2008.

Espectroscopia Raman e infrarroja sobre superficies metalicas nanoestructuradas (SERS y SEIR)
de sistemas moleculares extremadamente dispersos o aislados.

Codigo de referencia: FIS2004-00108

Entidad financiadora: Direccion General de Investigacion, Ministerio de Educacion y Ciencia
Investigador Principal: José Vicente Garcia Ramos.

Objetivos: Estudio de procesos de intensificacion electromagnética sobre nanoparticulas metélicas y
aplicacion a deteccion de contaminantes.

Periodo: Diciembre 2004 - Diciembre 2007

Estudio cientifico de vidrieras historicas: procesos de degradacion, materiales y técnicas para su restauracion
y conservacion

Codigo de referencia: GV05/134

Entidad financiadora: Generalitat Valenciana.

Investigador Principal: Sonia Murcia Mascaros.

Objetivos: Estudio espectroscopico de los efectos de la restauracion de vidrieras.

Periodo: Enero 2005 - Diciembre 2006

Deteccion de moléculas aisladas sobre superficies metalicas nanoestructuradas mediante
espectroscopias vibracionales y electrénicas intensificadas por superficie.

Coadigo de referencia: GR/MAT/0439/2004

Entidad financiadora: Comunidad Auténoma de Madrid

Investigador Principal: Santiago Sanchez Cortés.

Objetivos: Aplicacion de técnicas espectroscopicas de superficie el estudio de sistemas moleculares
altamente dispersos.

Periodo: Enero 2005 - Diciembre 2005

Detection of Trace Quantities of Molecules by Chemical Sensors Based on Metallic Nano-Particle
Surfaces.

Codigo de referencia: CBP.EAP.CLG 981232

Entidad financiadora: OTAN

Investigador Principal: Santiago Sanchez Cortés.

Objetivos: Empleo de DNA como receptor en la funcionalizacion de nanoparticulas metalicas para la
deteccion de contaminantes.

Periodo: Enero 2005 —Diciembre 2006

Cultural Heritage

Codigo de referencia: FP6-513915

Entidad financiadora: Marie Curie Fellowships for Early Stage Training Human Resources
and Mobility activities.

Coordinador: C. Saiz. Investigador Principal del Modulo de Fisica: J.V. Garcia Ramos.
Objetivos: Aplicacion de técnicas espectroscOpicas vibracionales y electronicas al estudio de la
conservacion del Patrimonio Histdrico-Artistico.

Periodo: Mayo 2005-Mayo 2008

Métodos Analiticos para Documentacion Integral del Arte Rupestre Prehistérico.

Codigo de referencia:

(MADIARP). Proyecto Intramural de Frontera del CSIC

Coordinador: Juan Manuel Vicent. IP del subproyecto 2: J.V. Garcia Ramos.

Objetivos: Aplicacion de técnicas espectroscopicas vibracionales y electronicas al estudio de la
conservacion del Patrimonio Histdrico-Artistico referente al Arte Rupestre.
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Periodo: Noviembre 2005 — Octubre 2007

Flavonoids as Antioxidants: Interactions with Free Radicals and Metal Ions.
Codigo de referencia: 20041T0023

Entidad financiadora: Acuerdo CSIC-CNR

Investigador Principal: J.V. Garcia Ramos y A. Torreggiani (U. Bologna)
Objetivos: Estudio espectroscopico de flavonoides

Periodo: Enero 2005- Diciembre 2007

Aplicaciones de la espectroscopia SERS (Surface Enhanced Raman Scattering) a la determinacion
de residuos téxicos en alimentos.

Codigo de referencia: HI2004-0373

Entidad financiadora: Accion Integrada Espafia-Italia.

Investigador Principal: J.V. Garcia Ramos y G. Smulevich (U. Firenze).

Objetivos: Analisis de antibidticos en alimentos mediante espectroscopia SERS.

Periodo: Enero 2005- Diciembre 2006

Foténica de plasmones superficiales en metales nanoestructurados: Dispositivos para Nano-Optica
Codigo de referencia: GR/MAT/0425/2004

Entidad financiadora: Comunidad de Madrid

Investigador Principal: J. A. Sanchez Gil.

Objetivos: Estudio tedrico de la propagacion y dispersion de plasmones superficiales sobre superficies
metalicas estructuradas con redes de defectos nandmetricos acanalados, explorando su fenomenologia
asociada para aplicaciones en Nano-Optica.

Periodo: Enero 2005-Diciembre 2005

Dindmica no lineal en sistemas épticos disipativos

Caodigo de referencia: BFM2003-0427

Entidad financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: J. M. Soto Crespo

Objetivos: Estudio de laformacion de pulsos localizados de luz y de la propagacion de modos guiados
en sistemas disipativos no lineales y/o desordenados

Periodo: Enero 2004-Diciembre 2006

Foténica de interfases nanoestructuradas: Deteccion SERS de moléculas aisladas y laseres
aleatorios

Codigo de referencia: 2004MX0025

Entidad financiadora: Acuerdo CSIC-CONACYT, ESPANA-MEJICO

Investigador Principal: J. A. Sanchez Gil.

Objetivos: Estudio de la dispersion de luz por interfases con rugosidad a escala hanométrica en dos
configuraciones de interés para explorar la intensificacion del campo EM local en el caso de interfases
metalicas (y su impacto en la deteccion SERS de moléculas aisladas) y la localizacion en el caso de guias
de onda (y su aplicacion como laser aleatorio).

Periodo: Enero 2004-Diciembre 2005

Ablacion y Disociacion con Laseres: estudios fundamentales para aplicaciones tecnologicas
Codigo o Referencia: BQU2003-08531-C02-02

Entidad Financiadora: Direccion General de Investigacion (MCyT)

Investigador Principal: M. Martin y M. Santos. (Proyecto Coordinado)

Objetivos: Estudio de la fotoquimica implicada en los procesos de ablacion y deposicion inducidos por
laseres

Periodo: 15-11-2003 a 14-11-2006

Reacciones inducidas con liseres de IR para la deposicion de calcogenuros nanoestructurados.
Cadigo o Referencia: 2004CZ0011

Entidad Financiadora: CSIC- Subdireccion General de Relaciones Internacionales

Investigador Principal: L. Diaz y J. Pola

Objetivos: Obtencion de depositos nanoestructurados

Periodo: 1-1-2003 a 31-12-2004
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3.6 DPTO. DE FiISICA MACROMOLECULAR

Diseiio, construccion e implementacion de un sistema para experimentos simultaneos de difraccion
a angulos bajos y altos con espectroscopia dieléctrica en la linea espafiola de Radiaciéon Sincrotrén
BM16 del ESRF

Cddigo de referencia: FPA2001-2139

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra

Objetivos: Dotar a la comunidad de materia condensada blanda polimérica de una herramienta para la
realizacion de experimentos simultaneos de difraccion a angulos altos y bajos con radiacion sincrotron.
Periodo: Diciembre 2001-Diciembre 2005

Nuevas Poliolefinas basadas en copolimeros de etileno

Codigo de referencia: MAT2002-01242

Entidad Financiadora: MCYT

Investigador Principal: Javier Martinez de Salazar Bascuiiana

Objetivos: Polimerizacion de nuevas poliolefinas para el estudio de problemas basicos y disefio de nuevos
materiales

Periodo: Marzo 2003-Octubre 2006

Nanoestructura y optimizacion de propiedades micromecanicas de superficies poliméricas y
materiales multilaminares

Codigo de referencia: F1IS2004-01331

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Francisco J. Balta Calleja

Objetivos: Estudio de la correlacion entre la nanoestructura y las propiedades fisicas de superficies
poliméricas y materiales multilaminares.

Periodo: Diciembre 2004- Diciembre 2007

Arquitectura electroquimica aplicada a la sintesis de materiales nanoestructurados con
propiedades magnéticas singulares

Codigo de referencia: MAT2004-05865

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: M?® José Capitan Aranda

Objetivos: Explorar diversas vias de sintesis de nanoestructuras magnéticas en superficies prestando un
especial interés al estudio de la correlacion existente entre su nanoorden y las propiedades finales del
material.

Periodo: Diciembre 2004-Diciembre 2007

Interrelaciones estructura-propiedades de materiales poliméricos y composites poliméricos
nanoestructurados en volumen y en superficie

Codigo de referencia: MAT2005-01768

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra

Objetivos: Comprension de los fendmenos que permiten una nanoestructuracion tanto en tres dimensiones
(volumen) como en dos dimensiones (superficie) de materiales poliméricos semicristalinos y
nanocomposites poliméricos.

Periodo: Diciembre 2005-Diciembre 2008

Transiciones de fase y optimizacion de propiedades micromecanicas y tenacidad de materiales
poliméricos”

Entidad Financiadora: Fundacion Alexander von Humboldt Stiftung

Investigador espafiol: Francisco J. Balta Calleja

Investigador aleman: G. H. Michler

Objetivos: Investigacion de los mecanismos de deformacion mecénica y transiciones de fase, a nivel
nanométrico en materiales poliméricos.

Periodo: 2001-2005
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Carbon nanotubes for future industrial composites: theoretical potential versus immediate
application (CNT-NET)

Codigo de referencia: GSRT-CT-2001-05026

Entidad Financiadora: CE

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra

Objetivos: Formacion de una red europea para la investigacion y desarrollo de materiales compuestos con
nanotubos de carbono y matriz polimérica.

Periodo: 2002-2006

Moléculas bioactivas contra Leishmania panamensis. Actividad y optimizacién molecular
Entidad Financiadora: COLCIENCIAS

Investigador Principal: Fernando Echeverri

Objetivos: Diseflo de nuevos farmacos contra Leishmania basados en productos naturales o
semisintéticos.

Periodo: Abril 2003-Marzo 2005

Structuring Polymers COST-P12

Entidad Financiadora: EC

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra y M. Gomez

Objetivos: Formacion de una red europea para la investigacion de la estructuracion de polimeros
sintéticos

Periodo: 2003-2007

Simultaneous Measurements of SAXS, WAXS and Dielectric Spectroscopy in Advanced Polymer
System

Codigo de referencia: 11-03-073 EC

Entidad Financiadora: Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY)

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra

Objetivos: Utilizacion de la radiacion sincrotron para la investigacion de las relaciones entre la estructura
y la dindmica en materiales poliméricos.

Periodo: 1 Enero 2004-31 Diciembre 2006

Resolving kinetics of early structure formation during shear-induced Crystallization of
polypropylene

Codigo de referencia: ME-964

Entidad Financiadora: European Synchrotron Radiation Facility (ESRF)

Investigador Principal: Francisco J. Balta Calleja

Objetivos: Estudio “in situ” de la cinética de los primeros estadios de cristalizacién del polipropileno
bajo la accién de un mecanismo de cizalla.

Periodo: 2004-2005

Nanostructural control of self-assembling polymeric systems: Optimization of properties for
technological applications

Codigo de referencia: MERG-CT-2004-505674

Entidad Financiadora: CE

IP: Aurora Nogales

IR: Tiberio A. Ezquerra

Objetivos: Estudio de la nanoestructura de sistemas poliméricos autoensamblados como posible via para
la optimizacion de sus propiedades .

Periodo: Enero 2004-Abril 2005

Time and spatially resolved flow-induced nucleation precursors in crystallizable polymers
Codigo de referencia: SC-1571

Entidad Financiadora: CE; European Synchrotron Radiation Facility

Investigador Principal: M?* Cruz Garcia Gutiérrez

Objetivos: Estudio de la influencia de campos de deformacion sobre la nucleacion de cristales y su
morfologia, en funcidn del tiempo y la distancia al punto de aplicacion de la deformacion

Periodo: Octubre 2004-Marzo 2005
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Nanostructure Development in Polymer Systems: Influence of External Constraints

Coadigo de referencia: 11-04-029 EC

Entidad Financiadora: Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY)

Investigador Principal: Francisco J. Balta Calleja

Objetivos: Estudio de la cristalizacion de polimeros en sistemas confinados mediante métodos de
difraccion de rayos X.

Periodo: 2004-2006

Study of self-organzed systems on surface

Codigo de referencia: 11-03-071 EC

Entidad Financiadora: Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY)

Enero 2004-Diciembre 2006

Investigador Principal: M?® José Capitan Aranda

Objetivos: Estudio estructural mediante difraccion de supercies con rayos-X de sistemas autoorganizados
Periodo: Enero 2004-Diciembre 2006

Multifunctional Polymeric Materials through Nanostructuring

Codigo de referencia: MERG-CT-2004-511908

Entidad Financiadora: CE

IP: M? Cruz Garcia Gutiérrez

IR: Tiberio A. Ezquerra

Objetivos: Preparacion y estudio de la estructura y propiedades fisicas de composites de nanotubos de
carbono y matriz polimérica, con el fin de dotar a estos nanocompuestos de una multifuncionalidad util
para diversas aplicaciones.

Periodo: Enero 2005-Enero 2006

Spatially and time resolved structure formation in conducting discotic liquid crystalline (LC)
systems during extrusion

Codigo de referencia: ME-1024

Entidad Financiadora: CE European Synchrotron Radiation Facility

Investigador Principal: M?* Cruz Garcia Gutiérrez

Objetivos: Control de la orientaciéon molecular y de la alineacion con respecto al sustrato en cristales
liquidos discoidales con el fin de utilizarlos en la fabricacion de dispositivos electronicos como FETs y
LEDs.

Periodo: Marzo 2005-Septiembre 2005

Puntos cudnticos magnéticos autoorganizados

Codigo de referencia: CM-GR/MAT/0435/2004

Investigador Principal: J.M. Gallego

Investigador Participante: M.J. Capitan

Objetivos: Crecimiento y estudio estructural de puntos cuanticos con propiedades magnéticas singulares.
Periodo: 1 Enero 2005-31 Diciembre 2005

Sistemas modelo biomiméticos de procesos en superficies

Codigo de referencia: NAN2004-08881-C02-01

Entidad Financiadora: ME y C

Investigador Principal: R. Miranda

Investigador Participante: M.J. Capitan

Objetivos: Crecimiento y caracterizacion de sistemas nanoestructurados inspirados en modelos
biologicos.

Periodo: Diciembre 2005-Diciembre 2008

Nanoestructuras magnéticas: Fabricacion, propiedades y Aplicaciones Biomédicas y Tecnolégicas
Entidad Financiadora: Comunidad Auténoma de Madrid -2005

Investigador Principal: R. Miranda

Investigador Participante: M.J. Capitan

Objetivos: Exploracion de diversas vias para la sintesis de nanoestructuras magnéticas y estudio de las
aplicaciones biomédicas y tecnologicas de las mismas.

Periodo: Diciembre 2005-Diciembre 2009
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Phase behaviour of aqueous dispersions of mixtures of ceramide, cholesterol and protonated fatty
acid

Coadigo de referencia: 1-05-009 EC

Entidad Financiadora: Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY), Alemania

Investigador Principal: E. Melo

Investigador Participante: M.J. Capitan

Objetivos: Estudio mediante difraccion de rayos-X de la estructura de membranas proteinicas modelos
Periodo: Enero 2005-Enero 2006

Capitulo 4
COOPERACION CIENTIFICA

4.1 CONGRESOS Y REUNIONES NACIONALES

4.1.2 DPTO. DE FISICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

XXX Reunion Bienal de la R.S.E.F, Orense, 12-16 de Septiembre.

Transiciones de Fermi y mezcla de isospin en un modelo de campo medio autoconsistente
(Comunicacién oral)

R. Alvarez-Rodriguez, E. Moya de Guerra, P. Sarriguren

XXX Reunion Bienal de la R.S.E.F., Orense, 12-16 de Septiembre.

Efecto de la deformacion nuclear en la desintegracion beta de isdtopos de plomo pobres en neutrones
(Comunicacion oral)

0. Moreno, P. Sarriguren, R. Alvarez-Rodriguez, E. Moya de Guerra

XXX Reunion Bienal de la R.S.E.F., Orense, 12-16 de Septiembre.

Experimentos de dispersion de electrones en ELISe@FAIR (Comunicacion oral)

J.M. Udias, C. Fernandez-Ramirez, R. Alvarez-Rodriguez, J.L. Herraiz, O. Moreno, E. Moya de Guerra,
J.R. Vignote

XXX Reunion Bienal de Fisica, Orense (Espafia), 12-16 septiembre.

CALIFA, un Calorimetro Gamma de Absorcion Total para R3B (Comunicacion oral)

Héctor Alvarez, M.José Garcia Borge, Dolores Cortina, Ignacio Duran, Olof Tengblad y Manuela
Turrién.

Reunién de Grupo Especializado de Fisica Nuclear de la Real Academia Espaiiola de Fisica, Avila
(Espana), 24-25 noviembre.
Manuela Turrion (Asistencia)

4.1.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

I Congreso de la Federacion Espaiiola de Sociedades de Nutricién, Alimentacién y Dietética
(FESNAD)

Lugar y fecha: Madrid. Marzo 2005.

Titulo de la participacion: Estudio de la adicion de fibra dietética de trigo en las propiedades reoldgicas y
estructurales de geles de surimi.

Tipo de participacion: Poster

Participantes: I. Sanchez-Gonzalez, P. Carmona y M. Careche

2nd Nanospain Workshop. Afio: 2005. Mes: Marzo. Localidad: Barcelona.

Improving the selectivity and sensitivity of molecular sensors based on nanoparticle enhanced
(vibrational) spectroscopies (NES): Raman-SERS and infrared-SEIRA. J.V. Garcia-Ramos, C. Domingo,
S. Sanchez-Cortés, M.V. Cafamares, J.A. Sdnchez-Gil, P. Leyton and M. Campos-Vallette.
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(Panel)

2nd NANOSPAIN Workshop, Barcelona, 14 de Marzo-17 de Marzo
Surface plasmon photonics on nanostructured metal surfaces (poster)
J. A. Sanchez-Gil, V. Giannini, J. V. Garcia-Ramos, E. R. Méndez y A. A. Maradudin

2nd Nanospain Workshop, Barcelona (Espaiia), 14 — 17 de Marzo de 2005.
Ir Laser Induced Gas-Phase Deposition Of Iron Nanoparticles Embedded In A Polymeric Matrix. L. Diaz,
M. Santos, C. Ballesteros, J. Pola.

VII Congreso de Fotoquimica (Reunién Bienal del Grupo de Fotoquimica de la RSEQ), Logrofio
(Espana), 21-24 de Junio de 2005.

Mecanismos de Ablacion Laser del SiO desde el Infrarrojo al Ultravioleta. L. Diaz, M. Santos, J.A
Torresano, M. Castillejo, M. Jadraque, M. Martin, M. Oujda, E. Rebollar

4.1.6 DPTO. DE FiSICA MACROMOLECULAR

VI Congreso Nacional de Materiales Compuestos, Valencia, 27-29 Junio.

Determinacion del estado de orientacion en compuestos de PE con fibras de celulosa mediante medidas
de microdureza (Comunicacion oral)

C. Fonseca, A. Ochoa, M.F. Mina, C. Gonzalez, P. Cardin, F. Ania

IX Reuni6n del Grupo Especializado de Polimeros: “Nuevas Fronteras en Polimeros, Jaca (Huesca),
11-15 Septiembre

Propiedades mecanicas de copolimeros de etileno/1-hexeno y etileno/estireno obtenidos mediante
catalizadores de centro activo tinico (Comunicacion oral)

M* Teresa Exposito Espinosa, S. Martin, A. Flores, J.F. Vega, J. Martinez-Salazar

Estudio computacional del par iénico [Me,Si(CsMe4)(N'Bu)Ti(CH,CH,CH3)] [-(CH;)-Al(CH3),-
(AlOMe)sCH;] como catalizador en la polimerizacion de etileno y estireno (Poster)
S. Martinez, V.L. Cruz, J. Ramos y J. Martinez-Salazar

IT Reunion de la Asociacién Espafiola de Usuarios de Radiacion Sincrotréon — AUSE, San Lorenzo de
El Escorial (Madrid). 28-30 Septiembre

La difraccion de superficies con rayos-X: hitos y tendencias (Conferencia)
M.J. Capitan

Aplicacion de la radiacion sincrotron al estudio de la estructura y la dindmica en polimeros (Conferencia
invitada)
A. Nogales

Resolving kinetics of early structure formation during shear-induced crystallization of polypropylene
(Poster)
A. Flores, L. Fernandez Ballester, D.W. Thurman, F. Ania, F.J. Balta Calleja, J.A. Kornfield.

Structural changes during cold drawing of nanocomposites based on single wall carbon nanotubes and
poly(ether ester) (Pdster)
J.J. Hernandez Rueda, M.C. Garcia-Gutiérrez, A. Nogales, A. Sanz, 1. Sics, D.R. Rueda, T.A. Ezquerra

Order and segmental dynamics in semicrystalline polymers: poly(butylene isophthalate) (Poster)
Alejandro Sanz
Asistencia: M.C. Garcia-Gutiérrez, D.R. Rueda, T.A. Ezquerra

4.2 CONGRESOS Y REUNIONES INTERNACIONALES

4.2.1 DPTO. DE FISICA Y QUIMICA TEORICAS
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Encuentros Relativistas Espaiioles, Oviedo (Espafia), 6 de Septiembre-10 de Septiembre
Exact Quantization of Einstein-Rosen Waves Coupled to Massless Scalar Matter (Comunicacion)
J. Fernando Barbero G., Ifiaki Garay y Eduardo J. S. Villasefior

XIII Encuentro de Otoiio de Geometria y Fisica, Bilbao (Espafia), 14 de Septiembre-16 de Septiembre
Einstein-Rosen Waves Couple to Massless Scalar Matter (Comunicacion)
J. Fernando Barbero G., Inaki Garay y Eduardo J. S. Villasefior

IT Workshop on Aspects of Quantum Gravity, Covilha (Portugal), 28 de Septiembre-1 de Octubre
Exact Quantization of Einstein-Rosen Waves Couple to Massless Scalar Matter (Comunicacion)
J. Fernando Barbero G., Ifiaki Garay y Eduardo J. S. Villasefior

I Workshop on Aspects of Quantum Gravity, Covilha (Portugal), 28 de septiembre-30 de septiembre.
Real (imperfect) clocks and the Zeno effect (Comunicacion Oral).

Luis J. Garay.

ITI Workshop on Aspects of Quantum Gravity, Covilha (Portugal), 28 de septiembre-30 de septiembre.
Unitary evolution in Gowdy T3 cosmologies (Comunicacion Oral).
Jeronimo A. Cortez y Guillermo A. Mena Marugan.

II Workshop on Aspects of Quantum Gravity, Covilha (Portugal), 28 de septiembre-30 de septiembre.
Second-order perturbations of spherical spacetimes (Comunicacion Oral).
David Brizuela, José. M. Martin-Garcia y Guillermo A. Mena Marugén.

I Workshop on Aspects of Quantum Gravity, Covilha (Portugal), 28 de septiembre-30 de septiembre.
On the Schrodinger representation for a scalar field on curved spacetimes (Comunicacion Oral).
Jeronimo A. Cortez.

II Workshop on Aspects of Quantum Gravity, Covilha (Portugal), 28 de septiembre-30 de septiembre.
Stability of acoustic black holes in Bose-Einstein condensates (Comunicacion Oral).
Luis J. Garay y Gil Jannes.

4th Meeting on Constrained Dynamics and Quantum Gravity, Cala Gonone (Italia), 11 de
septiembre-16 de septiembre.

Unitary time evolution in the Gowdy T3 model (Comunicacion Oral).

Jerénimo A. Cortez y Guillermo A. Mena Marugan.

Singularity Formation for Nonlinear Evolution Equations, Viena (Austria) , 16-22 de mayo
Hyperbolicity of second order in space systems of evolution equations (Comunicacion)
J. M. Martin Garcia

New directions in Numerical Relativity, Southampton (Reino Unido), 18-19 de agosto
Asistencia sin comunicacion.
J. M. Martin Garcia

Perspectives of Hight End Computing, Munich (Alemania), 7 de diciembre
Asistencia sin comunicacion.
J. M. Martin Garcia

Nanoscience and Nanotechnology, Frascati (Italia), 14 de Noviembre-16 de Noviembre
Electronic instabilities of small-diameter carbon nanotubes (Comunicacion Oral)
E. Perfetto y J. Gonzalez

6th International Conference on the Science and Application of Nanotubes, Goteborg (Suecia), 26 de
Junio-1 de Julio

Current instability and diamagnetism in small-diameter carbon nanotubes (Poster)

J. Gonzalez

6th International Conference on the Science and Application of Nanotubes, Goteborg (Suecia), 26 de
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Junio-1 de Julio
Low-energy instabilities of small-radius zig-zag nanotubes (Poster)
E. Perfetto y J. Gonzalez

4.2.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

2nd Interdisciplinary TARGISOL Winter School, El Escorial, Madrid, 17-23 Febrero
Coating metals prepared by electroplating (Comunicacion oral)

M. Alcorta

Production at ISOLDE of Li isotopes close to the neutron drip-line (Comunicacion oral)

M. Madurga

International Workshop on Neutron Brillouin Scattering, Perugia (Italia), 12-14 Junio
Density Dependence of the Collective Excitations in Liquid para-Hydrogen: Some predictions from Path
Integral Centroid Molecular Dynamics (Conferencia invitada)

F. J. Bermejo.

Int. Conf. on Finite Fermionic Systems, Nilsson Model 50 years, Lund (Suecia), 14 -18 de Junio
Low lying resonace states in the *Be continuum (Comunicacién Oral)

M.J.G. Borge et al.

Working group and collaboration meeting R3B de FAIR, Valencia (Espafia), 16-17 junio
Contribucion del IEM al disefio del calorimetro (Comunicacion oral)
Manuela Turrién

Int. Workshop on Physics with low energy beams at SPIRAL 2, Caen (Francia), 4-5 de Julio
Beta-delayed particle studies at SPIRAL 2 (Conferencia invitada)

M.J.G. Borge

12th Euroschool on Exotic Beams, Mainz (Alemania), 25 de Agosto — 2 de Septiembre
- Nuclear shape dependence of Gamow-Teller distributions in neutron deficient lead isotopes (Poster)
P. Sarriguren, O. Moreno, R. Alvarez-Rodriguez, E. Moya de Guerra
- Half-lives of rp-process waiting point nuclei (Poster)
R. Alvarez-Rodriguez, P. Sarriguren, E. Moya de Guerra
- Multiple particle emission in the 11Li beta-decay
M. Madurga, M.J.G. Borge, H.O.U. Fynbo, H. Jeppesen, K. Riisager and O. Tengblad

International School of Nuclear Physics 27™ Course Neutrinos in Cosmology, in Astro, Particle and
Nuclear Physics, Erice, Sicilia (Italia), 16-24 de Septiembre
- Effect of deformation on two-neutrino double beta decay matrix elements (Comunicacién oral)
R. Alvarez-Rodriguez, P. Sarriguren, E. Moya de Guerra, L. Pacearescu, A. Faessler, F. Simkovic.
- Signatures of nuclear deformation in beta decay patterns (Comunicacion oral)
0. Moreno, P. Sarriguren, R. Alvarez-Rodriguez, P. Sarriguren, E. Moya de Guerra.

SCINT2005-International Conference on Inorganic Scintillators and their Industrial Applications,
Crimea,(Ucrania), 17-24 de Septiembre

R&D towards a total absorption gamma spectrometer for the R’B experiments at FAIR

(Comunicacion oral)

Olof Tengblad

XVI International School on Nuclear Physics, Neutron Physics and Nuclear Energy,
Varna (Bulgaria), 19-26 de Septiembre
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- Gamow-Teller strength and Nuclear Deformation (Conferencia Invitada)
P. Sarriguren, R. Alvarez-Rodriguez, O. Moreno, E. Moya de Guerra

- Spectral functions, momentum distributions and relativistic nuclear models. (Conferencia Invitada)
E. Moya de Guerra

- Three-body systems, bound states and resonances (Conferencia invitada)
E. Garrido

XII Nuclear Physics Workshop Marie and Pierre Curie, Polonia, 21-25 de Septiembre.
The Exactly Solvable Richardson Model in the BCS-BEC Crossover (Conferencia invitada)

Jorge Dukelsky.

International Workshop on Correlations in quantum systems: quantum dots, quantum gases and
nuclei, Palma de Mallorca, (Espafia), 26-30 Septiembre.
Integral Models in the BCS-BEC crossover (Conferencia invitada)

Jorge Dukelsky

International Workshop on Correlations in Quantum Systems: Quantum Dots, Quantum Gases,
and Nuclei, Palma de Mallorca (Espaiia), 26-30 de Septiembre.

Espectral functions momentum distributions and superscaling with relativistic nuclear models
(Conferencia invitada)

Elvira Moya de Guerra

Working group and collaboration meeting R3B de FAIR, Santiago de Compostela (Espafia), 28-30 de
Septiembre.
Manuela Turrion (Asistencia)

VI Latin American Symposium on Nuclear Physics and Applications, [guazi (Argentina), 3-7 de
Octubre.

On line Release Simulator of Radioactive Beams produced by ISOL (Comunicacién oral)

Manuela Turridn, Olof Tengblad, Luis M. Fraile, M. José Garcia Borge, Eva Reillo, Edward Morrissey

NUPAC, Presentacion ante el Directorado del CERN de las lineas presentes y futuras de este campo
en ISOLDE, CERN(Suiza), 10-12 Octubre.
Decay studies (Conferencia invitada)

M.J.G. Borge

Collaboration Meeting on Scaling in Nuclei, Quark-Gluon Plasma, and Effective Field Theory,
Trento (Italia), 7-13 de Noviembre.

Scaling function within the Coherent Density Fluctuation Model (Conferencia invitada)

Elvira Moya de Guerra

The 3™ International Workshop on the Dynamics of Complex Systems, Sendai (Japon), 16-19
Noviembre.
Glassy dynamics as studied by Muon spin Rotation and Muon Spin Relaxation, (Conferencia invitada)

F.J. Bermejo

NNRO5 Workshop: Neutrino Nuclear Responses, Spring-8/Osaka (Japon), 30 Noviembre-8 Diciembre.
Double beta decay matrix elements and nuclear shapes (Conferencia invitada)
Elvira Moya de Guerra

13" International Conference: Recent progress in Many-Body Theories, Buenos Aires (Argentina),
5-9 de Diciembre.
Exact BCS solution in the BCS-BEC crossover (Conferencia invitada)

Jorge Dukelsky

2nd Argonne/MSU/JINA/INT RIA Workshop, Michigan (USA), 9-12 Marzo.
Is the optical model valid for the scattering of exotic nuclei?(Comunicacion oral)
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Joaquin Gémez-Camacho, M.J.G. Borge

4.2.3 DPTO.DE FiSICA MOLECULAR

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca (Spain), 11-16 Septiembre
“Theoretical study of ternary systems of atmospheric relevance: water, nitric acid and hydrogen chloride”
(poster), P. C. Gémez, R. Escribano y B. Martin

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca (Spain), 11-16 Septiembre
“Rotational relaxation at low temperature in free jets CO/Ne, and CO/He studied with Resonance-Enhanced
Multiphoton Ionization (REMPI) Spectroscopy” (poster).

G. A. Amaral, F. J. Aoiz, L Bafares, J. Barr, M Menéndez, G. A. Pino, 1. Torres, J. E. Verdasco, V. J.
Herrero, L. Tanarro, B. Martinez-Haya

European Geosciences Union General Assemby (EGU 05), Viena (Austria), 24-29 Abril
The HCI/H20 solid system: infrared spectra of HCI tri- and hexahydrate (poster), Herrero, V.J.,
Escribano, R.; Fernandez-Torre, D.; Maté, B.; Moreno, M.A.; Ortega, [.K.

European Geosciences Union General Assemby (EGU 05), Viena (Austria), 24-29 Abril
Exposure of NAT crystals to HCI: a spectroscopic study (c. oral), Escribano, R; Fernandez-Torre, D..;
Herrero, V.J.; Maté, B.; Ortega, [.K.

60™ International Symposium on Molecular Spectroscopy, Columbus (EEUU), 20-24 Junio
“NAT crystals exposed to HCI: a systematic RAIR investigation” (c. oral), R. Escribano, V.J. Herrero, B.
Maté, M.A. Moreno e LK. Ortega.

60th International Symposium on Molecular Spectroscopy, Columbus (EEUU), 20-24 Junio
Presidencia de la sesion “Jet and beam” , Victor J. Herrero

“The HCI/H20 solid system: infrared spectra of HCI tri- and hexahydrate” (c. oral), V.J. Herrero, R.
Escribano, D. Fernandez-Torre, B. Maté, M.A. Moreno e LK. Ortega

60™ International Symposium on Molecular Spectroscopy, Columbus (EEUU), 20-24 Junio

NATO- ARW: Remote Sensing of the Atmosphere for Environmental Security, Rabat, (Marruecos) 16-20
Noviembre 2005

"RAIR Spectra of Stratospherical Relevant Ices" I. K. Ortega, D. Fernandez-Torre, R. Escribano,
V.J.Herrero, B. Maté, M.A. Moreno. (Pdster)

XXVIIth International Conference on Phenomena in Ionized Gases (ICPIG)

Eindhoven, Holanda, 18-22 Julio, 2005

“Kinetics and diagnostics of DC and modulated cold plasmas of air. Investigation of Neutral and Ion
Chemistry”

[.Méndez, M. Castillo, V. J. Herrero, 1. Tanarro (Poster)

VII™ Workshop on Quantum Reactive Scattering (QRS)

California, USA, 15-19 Julio 2005

“Influence of rotation and isotope effect on the dynamics of the N(*D)+H, reactive system”
F. J. Aoiz, L. Banares, T. Gonzalez-Lezana, V. J. Herrero, I. Tanarro (poster)

NATO- ARW: Remote Sensing of the Atmosphere for Environmental Security, Rabat, (Marruecos)
16-20 Noviembre 2005

"RAIR Spectra of Stratospherical Relevant Ices" 1. K. Ortega, D. Fernandez-Torre, R. Escribano,
V.J.Herrero, B. Maté, M.A. Moreno. (Poster)

7th Iberian Joint Meeting on Atomic and Molecular Physics, Lisboa (Portugal), marzo
Watching the birth of a hydrogen droplet (Conferencia Plenaria)
S. Montero

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca, 11 al 16 de septiembre
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Translation-rotation state-to-state rate coefficients for para-hydrogen collisions with helium (Pdster)
B. Maté, G. Tejeda, J. M. Fernandez, S. Montero, and F. Thibault

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca, 11 al 16 de septiembre
Raman spectra and polarizability surface of H,O, D,0, and HDO (Poster)
G. Avila, J. M. Ferndndez, G. Tejeda, and S. Montero

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca, 11-16 Septiembre.
Stimulated Raman: a powerful tool for high resolution spectroscopy (Conferencia Invitada)

D. Bermejo

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca, 11-16 Septiembre
High Resolution Raman Spectroscopy and analysis of the v, and 2v, bands of **SF¢ (Poster) V.
Boudon, J.L. Doménech, A. Ramos, D. Bermejo and H. Willner

European Conference on Nonlinear Optical Spectroscopy, Oxford (Reino Unido), 10-12 Abril
Theoretical and experimental analysis of N,-H, stimulated Raman spectra. (Pdster)
L. Gémez, D. Bermejo, P. Joubert and J. Bonamy

NATO Advanced Research Workshop “Remote Sensing of the Atmosphere for Environmental
Security”

Rabat, Marruecos, 17-19 Noviembre 2005

High-resolution Raman spectroscopy of the nu2 and nu5 bands of 34SF6

Ramos, J. L. Doménech, D. Bermejo, V. Boudon.

19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca, 11-16 septiembre.
Nearly perfect orientation for molecules with a small dipole moment (Poster)
Juan Ortigoso y Julio Santos

4.2.4 DPTO. DE ASTROFiISICA MOLECULAR E INFRARROJA

TAU Symposium 231 “Astrochemistry Throughout the Universe: Recent Successes and Current
Challenges” Asilomar (California), EE.UU 28 Agosto-2 Septiembre

Alcohol chemistry in the Galactic Center. Hot core chemistry without hot cores. Poster. M. A. Requena
Torres, J. Martin-Pintado, Martin, A. Rodriguez Franco, S. Martin y N. J. Rodriguez Fernandez.
Oxygen Chemistry in the Circumstellar Envelope of the carbon-rich star IRC+10216. (poster), M.
Agundez y J. Cernicharo.

Grain processing along the evolution of shocks in L1448-mm/IRS3. (poster). I. Jiménez-Serra, J. Martin-
Pintado, A. Rodriguez-Franco, S. Martin & J. M. Winters.

Physical and Chemical Conditions in the Dust Formation Zone of IRC+10216. (charla). J. P. Fonfria
Exposito, J. Cernicharo, M. J. Richter, and J. Lacy.

Physical and Chemical Conditions in the Dust Formation Zone of IRC+10216. (poster). J. P. Fonfria
Exposito, J. Cernicharo, M. J. Richter, and J. Lacy.

Kick off meeting of the phase a for ESI (SPICA), Garchin (Ale mania), Varias reuniones en 2005.
Participacion del DAMIR a través de F. Najarro y J. Cernicharo

Matrix (2005), Coimbra (Portugal), 24-29 de julio
Molecular Spectroscopy in Gas and Ices in Space. Invited talk

Protostars and Planets V, Kona, Hawai, 22-30 de octubre
Participacion en la conferencia (J. Cernicharo)

Optimising Tools for Science with HIFI, Leiden (Holanda), 5.8 Diciembre 2005,
OTF map processing, Conferencia Jesus Martin-Pintado
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Optimising Tools for Science with HIFI, Leiden (Holanda), 5.8 Diciembre 2005,
Status and next steps of ICC additional projects: OTF map processing. Conferencia, Javier Corrales

TAU Symposium 227. Massive Star Birth: A Crossroads of Astrophysics, Acireale (Italia), 15-20 de
mayo.
A new intermediate mass protostar in the Cepheus A HW2 region. Conferencia . J. Martin-Pintado.

Extragalactic and Galactic ISM modelling in ALMA Perspective, Gotemburgo (Suecia), 12-15 de
septiembre)
The Galactic Center. Conferencia. J. Martin-Pintado

ALMA amplituce calibration review, Grenoble, 25 de Agosto 2005,
Semitransparent vane calibration. Conferencia .Jesus Martin-Pintado

Molecular Spectroscopy Conference, Ohio, EE.UU, 20-25 de junio
Vibrational spectra of non-rigid molecule:ethane. (poster). M. Villa, R. Hidalgo, M.L. Senent

The Hunt for Molecules. Paris Sep 2006.
The interpretation of Water Vapor Observations. Invited talk (J. Cernicharo)

Congreso de Espectroscopia Molecular, Salamanca, Espafia, 11-16 septiembre

Vibrational spectra of a non rigid molecule: ethane. (poster), M. Villa, R. Hidalgo y M.L. Senent

Ab initio study of the rotacional-torsional spectrum of methyl format. (poster). R. Dominguez-Gémez,
M.L. Senent, M. Villay F.J. Meléndez

Interstellar C4: ab initio theoreticalstudy. (poster). H. Masso, M.L. Senent, J.R. Goicoechea, J. Cernicharo
y M. Hochlaf

Molecular Line Survey and Spectroscopic Model of a C-rich Protoplanetary Nebula (poster) Juan R.
Pardo, J. Cernicharo

Cuarta Reuniéon Mexicana de Fisicoquimica Teérica, Chihuahua, México, 21-26 de Noviembre
Espectro rotovibracional del etano. (poster). R. Hidalgo, M. Villa y M.L. Senent

XVI Spanish-Italian Congreso on the Thermodynamics of Metal Complexes, Udine, Italia, 13-18 de
junio

Experimental and theoretical study of the salicylhidroxamic-acid Deprotonation Processs. (poster). B.
Garcia, M.L. Senent, S. Ibeas, J.M. Leal, M. Venturini and F. Seco

Science perspectives for 3D Spectroscopy. Munich (Alemania), 10-14 de noviembre

3D Spectroscopy of Luminous Infrared Galaxies, L. Colina

Integral Field Spectroscopy of the interacting galaxy Arp299 (IC694+NGC3690), M. Garcia-Marin, L.
Colina, S. Arribas, A. Alonso-Herrero, E. Mediavilla

Simulations of high-z starburst galaxies for the JWST-MIRI integral field unit, M. Garcia-Marin,
N.P.FLorente, A. Glasse, L. Colina, G. Wright

European Geosciences Union — General Assembly 2005, Viena, Austria, 24-29 de abril
Measured telluric continuum-like opacity beyond 1 THz, J.R. Pardo, E. Seraby, M.C. Wiedner

KITP Conference: The Paradoxes of Massive Black Holes: A Case Study in the Milky Way, Santa
Barbara, USA, 2005
Massive Stars and metalicy at the galactic Center. (Conferencia invitada), F. Najarro

XVII Canary Islands Winter School of Astrophysics: 3D Spectroscopy. Tenerife ( Espafia),
21Noviembre-2 Diciembre.

Integral Field Spectroscopy of the interacting galaxy Arp299 (IC694+NGC3690), M. Garcia-Marin, L.
Colina, S. Arribas, A. Alonso-Herrero, E. Mediavilla

Simulations of high-z starburst galaxies for the JWST-MIRI integral field unit, M. Garcia-Marin, A.
Lorente, A. Glasse, L. Colina, G. Wright.

CanariCam Science Team Meeting, Madrid — Espaifia, 19-21 Diciembre de 2005
TReCS preliminary results of NGC 7130 .(Conferencia). T. Diaz-Santos
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42.5 DPTO.DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

11th European Conference on the Spectroscopy of Biological Molecules

Lugar y fecha: Aschaffenburg (Frankfurt), Alemania. Septiembre 2005.

Titulo de la participacion: Infrared Investigation of HCV Core Protein Structure by Principal Component
Analisis and 2D Correlation Spectroscopy.

Tipo de participacion: conferencia invitada.

Participantes: P. Carmona, A. Rodriguez-Casado, M. Molina.

11th European Conference on the Spectroscopy of Biological Molecules

Lugar y fecha: Aschaffenburg (Frankfurt), Alemania. Septiembre 2005.

Titulo de la participacion: Study of protein and water structure in Allaska Pollack surimi gels in the
presence of

wheat dietary fibre

Tipo de participacion: poster.

Participantes: 1. Sanchez-Gonzalez, P. Carmona, M. Careche.

11th European Conference on the Spectroscopy of Biological Molecules

Lugar y fecha: Aschaffenburg (Frankfurt), Alemania. Septiembre 2005.

Titulo de la participacion: Conformational features of truncated HCV core protein in virus-like particles.
Tipo de participacion: poster.

Participantes: A. Rodriguez-Casado, M. Molina, P. Carmona.

IntradFood 2005 Conference.

Lugar y fecha: Valencia, Espafa. Octubre 2005.

Titulo de la participacion: Influence of grape dietary fibre on the rheological, colorimetric and structural
properties

of minced horse mackerel.

Tipo de participacion: Poster

Participantes: 1. Sanchez-Gonzalez, P. Carmona, M. Careche.

11th European Conference on the Spectroscopy of Biological Molecules.
Aschaffenburg (Alemania). 3-8 Septiembre.

Interaction of Alizarin with Ovalbumin Studied by Surface-enhanced Raman Spectroscopy
M. V. Canamares, J. V. Garcia-Ramos, S. Sanchez-Cortés

11th European Conference on the Spectroscopy of Biological Molecules.

Aschaffenburg (Alemania). 3-8 Septiembre.

Characterization by Different Spectroscopy Techniques of the Complex Formed by the Antitumoral Drug Emodin
with Bovine Serum Albumin

P. Sevilla, J. M. Rivas, F. G. Blanco, J. V. Garcia-Ramos, S. Sanchez-Cortés

Workshop: “Idrolizzati Proteici: Metodi di Analisi e Activita Biostimulante”.

Arzignano (Italia), 25 Noviembre.

Spectroscopy on Nanostructured Metal Surfaces: Application to the Study of Peptidic Molecules and
Humic Substances of Soils

S. Sanchez-Cortés, J. V. Garcia-Ramos.

COST Action G7:Real time optical Equipment for Environmental aspects and the Response of
Artwork

Afio: 2005. Mes: Mayo. Localidad: Tulcea (Rumania)

Application of SERS spectroscopy to organic pigments related to Cultural Heritage. J.V. Garcia-Ramos
(Comunicacién Oral)

Surface Plasmon Photonics 2, Graz (Austria), 22 a 26 de Mayo

Surface plasmon polaritons on surfaces with sub-wavelength structures: from nano-Optics on metals to
THz waves on semiconductors (pdster)
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J. A. Sanchez-Gil, V. Giannini y A. A. Maradudin.

Surface Plasmon Photonics 2, Graz (Austria), 22 a 26 de Mayo

Surface plasmon polaritons on surfaces with sub-wavelength structures: from nano-Optics on metals to
THz waves on semiconductors (poster)

J. A. Sanchez-Gil, V. Giannini y A. A. Maradudin.

Surface Plasmon Photonics 2, Graz (Austria), 22 a 26 de Mayo
Electromagnetic model for the Raman-shifted radiation from a Langmuir-Blodgett film on a rough metal
surface (poster) V. Giannini, J. A. Sanchez-Gil, J. V. Garcia-Ramos y E. Méndez.

Progress In Electromagnetic Research Symposium (PIERS 2005), Hangzhou (China), 22 a 26 de
Agosto.

Light Propagation through Randomly Spaced Partial Reflectors in a Single Mode Optical Fiber
(comunicacion oral)

H. Pérez, N. Lizarraga, E. I. Chaikina, E. R. Méndez y J. A. Sanchez-Gil.

Progress In Electromagnetic Research Symposium (PIERS 2005), Hangzhou (China), 22 a 26 de
Agosto.

Scattering of Surface Plasmon Polaritons by Surface Structures (comunicacion oral)

T. A. Leskova, A. A. Maradudin y J. A. Sanchez-Gil.

8th Conference on Laser Ablation,

Banff (Canada), 11 -16 de Septiembre de 2005

Mechanisms of SinOm cluster formation and fragmentation in the laser ablation of SiO targets at 266 nm.
M. Jadraque, M. Martin, M. Santos, L. Diaz, M. Sawczak, A. Cenian and G. Sliwinski

42.6 DPTO. DE FISICA MACROMOLECULAR

Discussion Meeting: “Future perspectives of SAXS-WAXS and GSAXS experiments at
HASYLAB”, Hamburgo (Alemania), 27 y 28 Enero

Nanostructure development in confined polymer systems as revealed by SAXS and WAXS (Conferencia
invitada)

F.J. Balta Calleja

Reunion del ‘Scientific Advisory Committee’ del Sincrotron Espaiiol ALBA, Universidad Autdnoma
de Barcelona, Campus de Bellaterra, 20 y 21 Febrero

Propuesta de linea “Non-crystalline diffraction for life and material science with microfocus as an option”
T.A. Ezquerra

Propuesta de linea de difraccion de nanoestructuras y superficie en el Sincrotron del Vallés
M.J. Capitan

229th National Meeting American Chemical Society, San Diego, California (USA), 13-17 Marzo
Restricted Dynamics in semicrystalline aromatic polyesters (Conferencia invitada)
T.A. Ezquerra

Reunion del Comité Evaluador de propuestas “Soft Condensed Matter and Biological Materials”
del ‘European Synchrotron Radiation Facility’ (ESRF), Grenoble, 20-22 Abril y 19-21 Octubre
Participacion en el Comité Cientifico Evaluador

T.A. Ezquerra

2nd Annual European Rheology Conference ESR, AERC 2005, Grenoble (France), 21-23 Abril

A new route to eliminate surface extrudate distortions in metallocene polyethylenes with narrow
molecular weight distribution (Pdster)

J.F. Vega, M.T. Expésito, S. Martin, M. Aguilar and J. Martinez-Salazar
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Research Project Review Panels (PRP) HASYLAB-DESY, Hamburger Synchrotronstrahlungslabor,
DESY, Hamburgo (Alemania), 2 Mayo

Asistencia a la Comision de Evaluacion:

F.J. Balta Calleja

Symposium on the Scientific Potential of a Short Pulse Option at PETRA III, Hamburger
Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania), 2 Mayo

Asistencia:

F.J. Balta Calleja

PSC (Photon Science Committee) Meeting: “Symposium on the Scientific Potential of a Short Pulse
Option at PETRA III”, Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 2 Mayo .
Asistencia como Vocal del Comité Cientifico:

F.J. Balta Calleja

GISAXS-Workshop, HASYLAB, Hamburgo (Alemania). 10-12 Mayo

Asistencia:

F. Ania

M.C. Garcia Gutiérrez
D.R. Rueda

10. Symposium: Deformation Mechanisms in Micro- and Nanostructured Polymers, Halle
(Alemania), 18-22 Mayo

Advances in microdeformation mechanisms in semicrystalline polymers studied by indentation methods
(Conferencia invitada)

F.J. Balta Calleja

Deformation mechanisms in cold crystallized PET by microindentation and X-ray diffraction (Poster)
A. Flores, M. Pieruccini, N. Stribeck, F.J. Balta Calleja

The 54th SPSJ (Society of Polymer Science Japan) Annual Meeting, Yokohama (Japon). 25-27 Mayo
Novel studies on micromechanical properties of confined polymer systems using Synchrotron Radiation
techniques and nanoindentation methods (Conferencia invitada)

F.J. Balta Calleja

European Polymer Congress 2005, Moscu (Rusia), 27 Junio-1 Julio
A molecular route to improve processability in metallocene polyethylenes (Comunicacion oral)
J. Martinez-Salazar, J.F. Vega and M.T. Exposito

Meeting of the European Polymer Federation Board
Moscu (Rusia), 28 June 2005
Asistencia: J. Martinez de Salazar

5th International Discussion Meeting on Relaxations in Complex Systems, Lille (Francia), 7-13 Julio
On the cooperativity of the [ relaxations in aromatic polymers (Conferencia invitada)
A. Nogales

Structure-dynamics relationships in crystallizing isopropanol as revealed by simultaneous dielectric
spectroscopy and neutron diffraction (Conferencia invitada)
A. Sanz

230th National Meeting American Chemical Society, Washington D.C. (USA), 28 Agosto-1
Septiembre

Shear-induced self-assembly of single-wall carbon nanotubes in a polymer-nanocomposite (Conferencia
invitada)
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M.C. Garcia Gutiérrez

Carbon Nanotube (CNT)-Polymer Composites International Conference, Hamburgo (Alemania), 4-7
Septiembre

Low Percolation Threshold in Nanocomposites Based On Oxidized Single Wall Carbon Nanotubes and
Poly(butylene terephthalate) (Conferencia invitada)

A. Nogales, G. Broza, Z. Roslaniec, K. Schulte, A. Sanz, M.C. Garcia-Gutiérrez, D.R. Rueda,

C. Domingo, T. A. Ezquerra

Shear-induced self-assembly of single-wall carbon nanotubes in a polymer-nanocomposite: Templating
of crystallization (Conferencia invitada)
M.C. Garcia Gutiérrez, A. Nogales, D.R. Rueda, C. Domingo, J.V. Garcia-Ramos, T.A. Ezquerra

Asistencia:
T.A. Ezquerra, J. Hernandez

Modeling Interactions in Biomolecules II, Praga (Chequia), 4-8 Septiembre
Conceptual DFT descriptors to model organometallic reactivity (Conferencia)
V.L. Cruz, J. Ramos, S. Martinez and J. Martinez-Salazar

Second Workshop of Young European Scientists, YES2005, Jagiellonian University, Cracovia
(Polonia) 13-18 Septiembre

Entanglement network and molecular dynamics in single-site catalysed polyolefins (Comunicacion oral)
J.F. Vega

X1V Encuentro Anual de la Asociacion Alexander von Humboldt de Espaiia, Sevilla, 15-18
Septiembre

Asistencia:

F.J. Balta Calleja

European Discussion Meeting on Polymer Physics “Polymer Crystallization”, Waldau (Alemania),
5.8 Octubre

Order and segmental mobility in semicrystalline polymers (Conferencia invitada):

T.A. Ezquerra

Management Committee Meeting COST Physics, Action P12

Waldau (Alemania), 5-8 Octubre 2005

Asistencia:

T.A. Ezquerra

Reunion del Comité de Seleccion de Cientifico de Linea en el Sincrotrén francés SOLEIL
Grenoble (Francia), 4 y 5 Diciembre 2005.

Asistencia como miembro del Comité de Seleccion:
T.A. Ezquerra

4.3 ESTANCIAS DE INVESTIGADORES EN EL INSTITUTO
4.3.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS
Sergio Dain (Max-Planck-Institut fiir Gravitationsphysik, Albert-Einstein-Institut, Golm, Alemania), 13

de junio a 21 de junio

43.2 DPTO. DE FISICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA
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Henrik Bak Jeppesen, (Universidad de Aarhus, Dinamarca), 1 Febrero a 28 Abril
A. Kievsky, (Universidad de Pisa, Italia), 14 al 18 de Marzo

A.A. Antonov, (Bulgarian Academy of Sciences, Bulgaria), 10 al 27 de Abril

S. Dimitrova, (Bulgarian Academy of Sciences, Bulgaria), 10 al 17 de Abril

T.W. Donnelly, (Massachusetts Institute of Technology, USA) 21 al 28 de Junio

4.3.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Dr. H. Grothe, (Technische Universitiat, Wien), 7 de Octubre a 17 de Octubre

4.3.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

Francois Lique, (Observatorio de Meudon, Paris, Francia), 10 de enero a 6 de febrero y 2-16 de Mayo
Dr. Bertrand Le Floch (LOAG, CNRS, Grenoble, Francia) 4-15 de abril y 13-23 de Noviembre

Dra. Ana Monrreal Ibero (AIP, Alemania) 6-12 de Marzoy 21-27 de junio

Dr. Donald Figer (Instituto Cientifico del Telescopio Espacial, Baltimore, USA), 21-23 de marzo

Dr. Artemio Herrero Davo (IAC-Univ. La Laguna) , 6-10 de junio y 19-22 de septiembre

Dr. Achim Puls (Univ. De Munich, Alemania), 19-22 de septiembre

Dr. Santiago Arribas Mocoroa (Instituto Cientifico del Telescopio Espacial, Baltimore, USA), del 4-15
de julio

Dra. Maria Villa Villa (Universidad Auténoma Metropolitana de Mejico, Mejico D.F.), del 1-15 de
septiembre

Dr. Jorge Ricardo Letelier ( Univ. Santiago de Chile, Chile), 18-30 de septiembre.

Dra. Annie Spifieldel (Observatorio de Meudon, Paris, Francia), Octubre

Dra. Nicole Feautrier (Observatorio de Meudon, Paris, Francia), Octubre

4.3.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS
Patricio Leyton Bongiorno

- Universidad de Chile, Santiago de Chile, 13 Abril al 15 Mayo.
Josef Pola

- Academia de Ciencias de la Republica Checa. Instituto de Procesos Quimicos
Fundamentales. Republica Checa, del 2 de Abril al 8 de Abril de 2005.

4.3.6 DPTO. DE FISICA MACROMOLECULAR

Dr. Rudiger K. Bayer, Universitit GH Kassel, Alemania, 13 Octubre 2004 a 12 Octubre 2005

Dr. Zlatan Denchev, Universidad do Minho, Guimaraes, Portugal, 14-17 Febrero.

Diia. Milena Ivanova Tomanova, Universidad do Minho, Guimaraes, Portugal. 14 Febrero a 13 Marzo
D. Andreas Ueberschaer, Universidad de Kassel, Alemania, 14 Febrero a 30 Marzo 2005

Dra. Lucia Fernandez, Department of Chemical Engineering, California Institute of Technology.
15-24 Febrero; 29 Junio-1 Julio.

Diia. Lisa Kastner, Universidad de Heidelberg (Alemania), 4 Abril a 4 Julio 2005
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Dr. Wim Bras, European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), Grenoble. 14-17 Junio 2005

Dr. Francesco Ciardelli, Universidad de Pisa. 20 Septiembre 2005

4.4 CONFERENCIAS DE INVESTIGADORES INVITADOS

4.4.1 DPTO. DE FISICA Y QUIMICA TEORICAS

Aleksandar Mikovic (Universidade Lusofona, Lisboa, Portugal):
Spin foam models of quantum gravity, 24 de febrero.

Sergio Dain (Max-Planck-Institut fiir Gravitationsphysik, Albert-Einstein-Institut, Golm, Alemania):
On the existence of initial data containing black holes, 16 de junio.

Sascha Husa (Max-Planck-Institut fiir Gravitationsphysik, Albert-Einstein-Institut, Golm, Alemania):
Light and shadow in Numerical Relativity, 22 de junio.

Olivier Sarbach (Theoretical Astrophysics and Relativity Group, California Institute of Technology,
Estados Unidos):

The initial-boundary value problem in General Relativity and numerical applications, 26 de julio.
Jesus Salas (Grupo de modelizacion, simulacion y matematica industrial, Escuela Politécnica Superior,
Universidad Carlos III, Madrid, Espafia):

Qué podemos aprender del limite q->0 del modelo de Potts? , 15 de noviembre.

4.4.2 DPTO. DE FISICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Antonio Garcia-Garcia (Universidad de Princeton, USA):La Transicion Anderson en Caos Cuantico
y Cromodinadmica.

Jorge Hirsch (Universidad Nacional Auténoma de Méjico):Fluctuaciones y caos en las masas
nucleares.

Stefan Rombouts (Universidad de Gante, Bélgica): The Monte Carlo method

A.A. Antonov (Institute for Nuclear Research and Nuclear Energy, Sofia, Bulgaria): Superscaling and
nuclear momentum distributions in nuclei.

T.W. Donnelly (Center for Theoretical Physics, M.I.T., EEUU): Parity-violating electron scattering
from nucleons and nuclei.

Roman Wolski ( Flerov Laboratory Nuclear Reactions JINR, Dubna, Rusia): Physics with Radioactive
Beams at Dubna.

4.4.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Franck Thibault (Université de Rennes, Francia):
Collisional Lineshapes and Rate Constants

Robert Grisenti (Institut fiir Kernphysik, J. W. Goethe Universitit, Frankfurt a. M., Alemania):
Cryogenic Rayleigh droplet beams and their potential as novel tool for probing superfluidity in quantum
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fluids

4.4.6 DPTO. DE FISICA MACROMOLECULAR

Dr. Wim Bras, Netherlands Organization for Scientific Research (NOW): Liquid crystals, soot, polymers
and other fun things to do with a SAXS beamline

4.5 VISITAS DE INVESTIGADORES A CENTROS INTERNACIONALES

451 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS

Luis J. Garay
-Max Planck Institut fiir Quantenoptik, Garching, Alemania. 1 febrero a 15 de febrero

José Maria Martin Garcia
-Universidad de Southampton, Reino Unido, 27 de marzo a 13 de abril.
-Erwin-Schrodinger-Institut, Austria, 7 a 22 de mayo
-Universidad de Jena, Alemania, 27 de noviembre a 10 de diciembre
452  DPTO. DE FISICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA
Manuela Turriéon Nieves
- ISOLDE, CERN, Ginebra, Suiza, 15 de enero al 7 de febrero, 4 de marzo al 12 de abril, 19 al 29 de
mayo, 28 de junio al 18 de julio, 14 de octubre al 20 de noviembre, 26 de noviembre al 18 de
diciembre.
- GANIL, Caen, Francia, 18 de julio al 22 de julio.
Eduardo Garrido Bellido
- Instituto Nacional de Fisica Nuclear, Pisa, Italia, del 15 al 22 de Enero.
- Instituto de Fisica y Astronomia, Universidad de Aarhus, Dinamarca, del 24 de Abril al 1 de Mayo,
y del 4 al 10 de Septiembre de 2005.

M? José Garcia Borge
- Centre d’Etudes De Physique Nucleaire de Bordeaux-Gradignan, Université de Bordeaux
I(Francia), del 20 de Noviembre al 20 de Diciembre.
453  DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Rafael Escribano, Victor J. Herrero
Universidad Politécnica de Viena, Austria, 23 a 29 de Abril

Ismael Kenneth Ortega
Universidad Politécnica de Viena, Austria, 11 a 18 de Diciembre

Dionisio Bermejo Plaza
Clarendon Laboratory, Universidad de Oxford, Reino Unido, 3-9 julio

Dionisio Bermejo Plaza
Université du Franche Comté, Besangon, Francia, 23-29 Octubre

Dionisio Bermejo Plaza
Université de Rennes I, Francia, 20-26 noviembre

Isabel Méndez
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Instituto de Metodologia Inorganica y de Plasmas (CNR) Bari (Italia) 4 de octubre a 7 de diciembre

Beatriz Martin Llorente
Department of Earth Sciences, University of Cambridge. Cambridge (Reino Unido) 2 de octubre a 1 de
diciembre.

Laura Gomez Martin
Laboratoire de Physique Moléculaire, Université¢ du Franche-Comté, Besangon (Francia) 20 Septiembre a
20 Diciembre.

4.5.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

José Cernicharo Quintanilla
— Univ. Leiden, Leiden, Holanda, 17-27 de abril
— Univ. Leiden, Leiden , Holanda, 7-14 de julio
— San Francisco-Asilomar (California), 25 agosto-3 septiembre
— Paris, Francia, 18-26 de septiembre
— Kona, Hawai, 22-30 de octubre
Jests Martin Pintado
— El Escorial, Madrid, Espaiia, 7-13 de mayo
— Asilomar, (California), 28 Agosto — 3 septiembre

Maria Luisa Senent Diez
— Centro de Calculo Interuniversitario Italia CINECA, Bologna, Italia, 4-22 de abril
— Paris, Francia, 16-22 de mayo
— Paris, Francia, 27 junio-7 julio
— Universidad Autonoma Metropolitana de México, Mexico, 1-21 de Noviembre

Luis Colina Robledo
— Space Telescope Science Institute, Baltimore, USA, 29 junio — 20 julio
— Astronomy Department, Univ. Florida, Gainesville, 21 — 30 julio

Francisco Najarro de la Parra
— Universidad de Munich, Alemania, 15-22 de octubre

Juan Ramoén Pardo Carridn
— IRAM, Granada, Espaiia, 14-22 de marzo
— Congreso EGU, Viena, Austria, 23-30 de abril
— Asilomar (California), NASA-GISS, New York , EE.UU., 25 agosto-11 septiembre
— Observatorio CSO, Hilo, Hawaii, 28 noviembre-12 diciembre

Almudena Alonso Herero
— University of Oxford, U.K. 1-7 de febrero

Miguel Angel Requena Torres
— Caltech, Asilomar, (California), 27 Agosto — 5 septiembre
— Universidad de California, Los angeles. Los Angeles, EE.UU., 29 de Julio-25 de Octubre,
Estancia breve, beca FPI

Izaskun Jiménez Serra
— 231 IAU Symposium, Asilomar, (California), 28 agosto-5 septiembre
— Osservatorio Astrofissico di Arcetri, Florencia, Italia, 2 mayo-3 julio
— University College London, Londres, U.K., 22 septiembre- 21 diciembre
— Telescopio IRAM PdBI, Grenoble, Francia, 17-24 julio
— JCMT, Mauna Kea, Hawai, 5-14 septiembre
— Telescopio IRAM 30m, Granada, Espafia, 14-22 noviembre
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Javier Corrales Garcia
— Groningen, Holanda , del 8 de febrero-4 de marzo, 11-29 de junio, 12-30 de septiembre, 28
Noviembre — 16 diciembre

Arturo Rodriguez Franco
— Asilomar, New York ,(California)., 25 agosto- 4 septiembre

Pablo Fonfria Exposito
— Asilomar, (California), EE.UU, (Caltech) ., 28 agosto-3 septiembre
— Observatorio de Paris , Les Houches, Francia, 25 septiembre — 1 octubre

Belén Tercero Martinez
— Telescopio IRAM, 30 m, Granada, Espaiia, 7-15 de abril
— Asilomar, New York , (California) 28 agosto-5 septiembre

Marcelino Agiindez Chico

— Escuela de verano: “mm Observing Techniques and Applications”, IRAM, Granada, Espafia, 30
Septiembre — 7 Octubre.

— School of Physics and Astronomy, University of Manchester, Manchester, Reino Unido, 4 Julio —
25 Septiembre. Estancia breve, beca FPU

— Telescopio CSO, Mauna Kea, Hawaii, EE.UU., 1 — 11 Diciembre.

— Les Houches, Francia, 25 septiembre — 1 octubre

— IRAM, Granada, Espaiia, 1-7 de octubre

David Teyssier
— Telescopio IRAM 30m, Granada, Espafia, 9-15 de febrero
— SRON, Groningen, Holanda, 28 febrero — 13 abril

Fabien Daniel
— Asilomar, New York ,(California), 28 agosto-5 septiembre

Helena Mass6 Gonzalez
— Theoretical Chemistry, Chemical Center, Lund University, Lund, Suecia. 4 abril — 3 junio

Arancha Amo Baladron
— Asistencia a la Summer School de IRAM, Granada. Del 30 de octubre Al 7 de Septiembre de
2005.

Macarena Garcia Marin
United Kingdom Astronomy Technology Centre Edimburgo, Escocia, 31 Agosto-1 Noviembre

4.5.6 DPTO. DE FiSICA MACROMOLECULAR

Francisco J. Balta Calleja

- Martin-Luther-Universitit, Halle (Alemania). 29-31 Enero; 22 Agosto-2 Septiembre y 23-27
Noviembre.

- Instituto de Procesos Fisico-Quimicos, CNR, Messina (Italia). 3-13 Abril.

- Kyoto University, Kyoto (Japon). 30 Mayo-1 Junio.

- Tokyo Institute of Technology, Tokyo (Japon). 2-4 Junio.

- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 9-15 Junio y 19- 26 Octubre.

Tiberio A. Ezquerra

- National Synchrotron Light Source (NSLS), Brookhaven National Laboratory (BNL), New York. 28
Marzo -5 Abril.

- European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), Grenoble (Francia). 13-16 Mayo y 29 Noviembre-4
Diciembre.

- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 8-11 Septiembre.
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Daniel R. Rueda

- National Synchrotron Light Source (NSLS), Brookhaven National Laboratory (BNL), New York. 28
Marzo-5 Abril.

- European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), Grenoble (Francia). 13-16 Mayo.

M? Esperanza Cagiao
- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 20-24 Octubre.

Fernando Ania
- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 9-15 Junio y 19-24 Octubre.

M? José Capitan
- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 6-16 Marzo; 18-21 Septiembre
y 16-25 Octubre.

Araceli Flores
- European Synchrotron Radiation Facility, Grenoble (Francia). 9-14 Febrero.
- Instituto de Procesos Fisico-Quimicos, CNR, Messina (Italia). 7-13 Abril.

M? Cruz Garcia Gutiérrez

- National Synchrotron Light Source (NSLS), Brookhaven National Laboratory (BNL), New York. 28
Marzo-5 Abril.

- European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), Grenoble (Francia). 19-25 Abril; 13-16 Mayo; 12-
19 Junio.

- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 8-11 Septiembre.

Aurora Nogales

- National Synchrotron Light Source (NSLS), Brookhaven National Laboratory (BNL), New York. 28
Marzo-5 Abril.

- Institute Laue-Langevin (ILL), Grenoble (Francia). 1-5 Julio.

- European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), Grenoble (Francia). 25-29 Agosto y 29
Noviembre-6 Diciembre.

Juan Francisco Vega
- Grupo de Reologia Experimental y Computacional, Departamento de Ingenieria Mecanica,
Universidad Tecnoldgica de Eindhoven (Holanda), 17-23 de Enero 2005

Jaime J. Hernandez Rueda
- European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), Grenoble (Francia). 12-18 Junio y 26-29 Agosto
- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 8-11 Septiembre.

Sonia Martinez Hedo
- Universidad Emory, Atlanta, USA. 25 de Agosto al 25 de Octubre (Becada por el MEC).

Inés Puente Orench
- Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania). 10-15 Junio.
- Institut fiir Technische und Makromolekulare Chemis, Universitdt Hamburg. 15 Junio-16 Agosto.

Alejandro Sanz Parras

- Institute Laue-Langevin (ILL), Grenoble (Francia). 10-14 Marzo.

- National Synchrotron Light Source (NSLS), Brookhaven National Laboratory (BNL), New York. 28
Marzo-5 Abril.

Capitulo 5
ACTIVIDAD DOCENTE Y OTRAS
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5.1 ASIGNATURAS DE DOCTORADO IMPARTIDAS POR INVESTIGADORES DEL
INSTITUTO

5.1.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS

Universidad Complutense de Madrid, Facultad de Ciencias Fisicas.

Relatividad General Avanzada y Agujeros Negros (4.5 créditos), Luis J. Garay y F. J. Chinea
5.1.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Universidad Complutense de Madrid, Facultad de Ciencias Fisicas
Fisica Nuclear y Fusion (3 créditos), Mencion de calidad. M* José Garcia Borge

Curso interuniversitario de Fisica Nuclear. Impartido en el IEM
Fisica Nuclear Experimental (4 créditos), Mencion de calidad. M* José Garcia Borge
5.1.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

Universidad Autéonoma de Madrid.
Astrofisica Molecular (3 créditos), José Cernicharo Quintanilla

Universidad Autonoma de Madrid
Atmoésferas Estelares. (4 créditos, 40 horas) Mencion de calidad. Profs: A. Herrero y F. Najarro;
5.1.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS
J.V. Garcia Ramos

- Espectroscopia Raman: Nuevas tendencias y aplicaciones. Facultad y universidad: Facultad

de Ciencias. UNED. Madrid. Enero-Septiembre 2005. N° de créditos: 6

5.1.6 DPTO. DE FISICA MACROMOLECULAR
Universidad Autonoma de Madrid. Curso de doctorado de Fisica de la Materia Condensada con mencion
de Calidad por el MEC. Responsable: Miguel Angel Ramos
Fisica de vidrios, sélidos amorfos y cristales desordenados (1 crédito), M.J. Capitan
Universidad Auténoma de Madrid. Curso de doctorado de Fisica de la Materia Condensada con mencion
de Calidad por el MEC. Responsable: Juan José de Miguel
Autoensamblaje y autoorganizacion: sistemas moleculares (1 crédito), M.J. Capitan
5.2 CURSOS Y CONFERENCIAS IMPARTIDOS POR INVESTIGADORES DEL INSTITUTO
52.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS

Jesus Fernando Barbero Gonzalez

-Cylindrical Quantum Gravity. Spinoza Institute for Theoretical Physics-Universidad de Utrecht,
(Holanda) 14 de junio.

Luis J. Garay
-Condensados de Bose-Einstein diluidos: el peso del sonido. Universidad Complutense de Madrid

(Espafia). 11 de mayo.
-Principios de Relatividad y Leyes de la Fisica. Instituto de Ensefianza Secundaria — San Fernando de

82



Henares (Espafia). 14 de marzo.

-Principios de Relatividad y Leyes de la Fisica. V Semana de la Ciencia. Ayuntamiento de El Escorial
(Espaiia). 12 de noviembre.

-Principios de Relatividad y Leyes de la Fisica. Jornadas « Einstein : Cien afios de relatividad ».
Tomelloso (Espafa). 15 de noviembre.

-Principios de Relatividad y Leyes de la Fisica. Colegio Mayor Cisneros de La Universidad
Complutense de Madrid (Espaia). 24 de noviembre.

José Maria Martin Garcia
-Hyperbolicity of second order systems with constraints. Universidad de Jena (Alemania). 28 de

noviembre
-Tensor computational algebra. Universidad de Jena (Alemania). 30 de noviembre.

5.2.2 DPTO. DE FISICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

César Fernandez-Ramirez

- Resonancias nuclednicas: Estudio de sus propiedades mediante fotoproduccion de pion,. IEM,
CSIC, 19 de Octubre.

Elvira Moya de Guerra

- Maraton Homenaje a Einstein: Ponga a Einstein en su vida, Museo Nacional de Ciencia y
Tecnologia, Madrid, 17 de Marzo.

M* José G* Borge

“ Beta decay at the drip line” 11 octubre, CERN (Ginebra, Suiza)

5.2.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Isabel Tanarro

“Diagnostics and kinetic modelling of plasmas of air and nitrogen oxides generated in hollow cathode
discharges”

Institiit fiir Niedertemperatur-Plasmaphysik, Greifswald (Alemania) 20 de Octubre de 2005

Isabel Tanarro
“Plasmas: El cuarto estado natural de la materia” Semana de la Ciencia. Instituto de Estructura de la
Materia, CSIC Madrid (Espaia) 15 de Octubre de 2005

Dionisio Bermejo Plaza,

“Stimulated Raman: a tool for high resolution spectroscopy” Université du Franche Comté, Besancon,
Francia, 26 octubre.

Dionisio Bermejo Plaza,

“Stimulated Raman: a tool for high resolution spectroscopy” Université de Rennes I, Francia , 23
noviembre.

5.2.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA
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Jose Cernicharo Quintanilla
— The Hunt for Molecules. Paris Sep 2006.
The interpretation of Water Vapor Observations. Invited talk (J. Cernicharo) (60 aniversario P.
Encrenaz)
— Titulo, ESTELAR: De las estrellas a nuestro mundo. Los beneficios directos de la Astronomia en
la Sociedad, Semana de la Ciencias 2005, Malaga, Espaiia, 11-12 de Noviembre

Maria Luisa Senent Diez
— Curso de iniciacion a la quimica Computacional, Departamento de Quimica, Facultad de Ciencias
de la Universidad de Burgos, Burgos, Espafia, abril
— Cadenas carbonadas de interés astrofisico: el C4, Universidad de Cuernavaca, Cuernavaca,
Mexico, Noviembre
— Cadenas carbonadas de interés astrofisico: el C4, Universidad Autéonoma Metropolitana de
México, Mexico, Noviembre

Luis Colina Robledo
— Extragalactic Studies and future IFS science, Escuela Internacional de invierno “3D
Spectroscopy”, Tenerife 27 de noviembre- 2 de diciembre

Miguel Angel Requena Torres
— Alcohol Chemistry in the Center of our Galaxy, UCLA Division of Astronomy and
Astrophysics,Los Angeles, EE.UU. 11 de Octubre.

Marcelino Agtindez Chico
— “Oxygen Chemistry in the Circumstellar Envelope of the carbon-rich star IRC+10216”, Escuela
de verano “Molecular Astrophysics”, Les Houches, Francia, 25-30 Septiembre.

José Pablo Fonfria Expésito
— Physical and Chemical Conditions in the Dust Formation Zone of IRC+10216, Molecular
Astrophysics Summerschool, Les Houches, Francia, 29 de Septiembre.
— Astrofisica Molecular: Del experimento del laboratorio a la observacion del Universo. Ciclo de
conferencias de becarios predoctorales del Instituto de la Estructura de la Materia. Madrid,
Espafia, 18 de Abril.

Francisco Najarro
— “Massive Stars in the Galactic Center” Amsterdam, 7 marzo 2005

Macarena Garcia Marin
— Integral Field Spectroscopy of (U)LIRGs at low and high redshift, Edimburgo, UKATC, 31
Octubre 2005
5.2.5 DPTO.DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

José Vicente Garcia Ramos

-—-Espectroscopia Raman sobre Nanoestructuras Metalicas: Nuevos Sustratos SERS y algunas
Aplicaciones. Instituto de Fisica Aplicada. CSIC. Madrid. 13 de mayo.

-—-Espectroscopia Raman sobre Nanoestructuras Metalicas: Nuevos Sustratos SERS y algunas
Aplicaciones. Departamento de Fisica. Universidad Publica de Navarra. Pamplona. 30 de mayo

-—-COST Action G7: Real time optical Equipment for Environmental aspects and the Response of
Artwork Mayo 2005. Tulcea (Rumania)

---Application of SERS spectroscopy to organic pigment related to Cultural Heritage.
(Comunicacion oral)

Santiago Sanchez Cortés
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---Espectroscopia sobre nanoparticulas metalicas: hacia la deteccion de moléculas aisladas.
Curso de Iniciacion a la investigacion en Estructura de la Materia, Instituto de Estructura de la
Materia, CSIC, Madrid. 1 de Abril.

---Surface-enhanced Vibrational Spectroscopies: New Developments and Applications. Istituto

para la sintesi organica e fotochimica (ISOF, CNR). Bolonia (Italia). 24 Noviembre

José A. Sanchez Gil

---Surface plasmon photonics on surfaces with sub-wavelength structures: from nano-Optics on
metals to THz waves on semiconductors. Donostia International Physics Center, San Sebastian,
26 de enero.

---Optica de plasmones superficiales: Nanoestructuras metalicas (visible) y Microestructuras

semiconductoras (THz), Departamento de Fisica Aplicada, Universidad de Cantabria,
Santander, 28 de abril.

---Fotonica: desde la Macroestructura a la Nanoestructura, Curso de verano de la Universidad de

Cantabria, Castro-Urdiales, 4 a 6 de julio.

Surface Plasmon Optics on Nanostructured Metals (visible) & Microstructured Semiconductors
(THZ), Departamento de Optica, Division de Fisica Aplicada, CICESE, Ensenada, Méjico, 11 de
noviembre.

5.2.6 DPTO. DE FISICA MACROMOLECULAR

Francisco J. Balta Calleja

Micromechanical properties of polymers and blends relating to nanostructure and morphology.
Instituto de Procesos Fisico-Quimicos, CNR, Messina (Italia), 5 Abril.

New advances in micromechanical properties of polymers relating to nanostructure and morphology.
Kyoto University, Kyoto (Japén), 31 Mayo.

New advances in micromechanical properties of polymers relating to nanostructure and morphology,
Tokyo Institute of Technology, Tokyo (Japén), 3 Junio.

Zerstorungsfreie Micromechanische Messungen in Kleinen Materialbereichen: Mikrohérte
Bestimmung an Polymerwerkstoffen. Martin-Luther-Universitét, Halle (Alemania), 24 Noviembre.

Javier Martinez de Salazar

Las nuevas pliolefinas y su contribucion al avance del conocimiento en la fisica de polimeros.
UNED, Madrid, 19 Mayo

Tiberio A. Ezquerra

Profesor del Curso: “Estudio de morfologia de polimeros por medio de sincrotron de rayos X y
métodos combinados”, Escuela en Ciencia ¢ Ingenieria de Materiales en la Universidad Auténoma
de México, México, 26 Junio-3 Julio.

M? José Capitan Aranda

Synchrotron light as a powerful tool for materials analysis. XII International Summer School.
Organizado por el Instituto Nicolds Cabrera-UAM. Responsable: L. Soriano E.G. Michel.
Participacion en el Comité Cientifico Organizador. Septiembre 2005.

85



Principios y aplicaciones de la difraccion de rayos X en superficies. Instituto de Ciencia de
Materiales de Sevilla, CSIC, 28 Octubre.

Técnicas de caracterizacion mediante radiacion sincrotron. Curso de post-grado y especializacion.
Organizado por el Instituto de Ciencia de Materiales de Sevilla, CSIC. Responsable: A. Caballero y
A. Muiioz Paez. Octubre 2005.
Mari Cruz Garcia Gutiérrez
Difraccion de rayos X a bajo y alto angulo aplicada al estudio de la materia condensada blanda.
Curso de verano “La radiacion sincrotron: un desafio para la ciencia del siglo XXI” Universidad
Internacional de Andalucia, sede Antonio Machado, Baeza. 1-5 de Agosto.
La microdifraccion de rayos X como herramienta para el estudio de la estructura y propiedades de
sistemas poliméricos. Curso de verano “La radiacion sincrotron: un desafio para la ciencia del siglo
XXI” Universidad Internacional de Andalucia, sede Antonio Machado, Baeza. 1-5 de Agosto.
5.3 CURSOS, CONGRESOS Y SEMINARIOS ORGANIZADOS POR EL INSTITUTO
5.3.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS
Pablo Galan
Incertidumbre minima y escalas invariantes en gravedad cuantica.
Instituto de Estructura de la Materia, CSIC (Madrid). 22 de septiembre.
Luis J. Garay
Condensados de Bose-Einstein diluidos: el peso del sonido.
Instituto de Estructura de la Materia, CSIC (Madrid). 6 de abril.
Guillermo A. Mena Marugan
II Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la Materia.
- Secretario y organizador del curso.
- Charla: Fisica de Agujeros Negros.
Instituto de Estructura de la Materia, CSIC (Madrid). 16 a 18 de marzo.
5.3.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Antonio Garcia-Garcia

- La Transicion Anderson en Caos Cuantico y Cromodinamica. Universidad de Princeton,( USA),
15 de junio.

Jorge Hirsch

- Fluctuaciones y caos en las masas nucleares. Universidad Nacional Auténoma de Mejico (Méjico
DF), 21 de junio.

Stefan Rombouts
- The Monte Carlo method. Universidad de Gante (Bélgica), 24 de noviembre.
Manuela Turrion Nieves, Olof Tengblad y M? José G* Borge

2nd International Interdisciplinary
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5.3.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Rafael Escribano, Chairman
19th Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy, Salamanca, 11-16 septiembre,

Victor J. Herrero
“Fisica Molecular de Atmosferas y Plasmas™ II curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la
Materia, Madrid (Espaiia) Marzo 2005

J.M. Fernandez
"Espectroscopia Raman en chorros supersonicos". II Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura
de la Materia, Madrid (Espafia) Marzo 2005

5.3.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

L. Colina, A. Alonso-Herrero
First CanariCam Science Meeting
19-20 de diciembre, IEM Madrid

F. Najarro
Conferencia “Estrellas Masivas” en el “2° Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la
Materia” (Curso de Postgrado-CSIC, mar 05).

5.3.5 DPTO.DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS MULTIFOTONICOS

Pedro Carmona
Aplicaciones Bioldgicas de la Espectroscopia Vibracional. Institucion y lugar: Instituto de
Estructura de la Materia (CSIC).Madrid. 30 Enero.

5.3.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

Mari Cruz Garcia Gutiérrez

- La luz sincrotron como herramienta para el estudio de procesos estructurales y dinamicos en
polimeros. II Curso de iniciacion a la investigacion en Estructura de la Materia: Desde las particulas
subatomicas a los compuestos moleculares. Instituto de Estructura de la Materia (CSIC), Madrid,
Marzo 2005.

Juan Francisco Vega

- Polimeros de cadena flexible: la red de enmarafiamientos en fluidos complejos nanoestructurados.
Centro de Fisica “Miguel A: Catalan”, Madrid, 3 de Marzo.

- Viscoelasticidad: la memoria de los polimeros. II Curso de Iniciacion en la Investigacion en
Estructura de la Materia: Desde las Particulas Sub-atomicas a los Compuestos Moleculares. Instituto
de Estructura de la Materia (CSIC), 16-18 Marzo 2005, Madrid

Victor Cruz.
- Nanotechnology Forum. CSIC, Madrid, 20 de Octubre de 2005
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Mari Cruz Garcia-Gutiérrez, Tiberio A. Ezquerra Sanz y Daniel R. Rueda

Comité organizador del Workshop: Applications of Synchrotron Light to Non-crystalline diffraction
in Materials and Life Sciences, IEM, Madrid, 24 y 25 Noviembre 2005

Conferencias:

A. Flores, F. Ania, F.J. Balta Calleja
- Synchrotron radiation studies of induced orientation in a liquid crystalline polyester under the
influence of a magnetic field

Aurora Nogales
- Structural evolution in polymers during drawing deformation by in situ SAXS and WAXS”

Wojciech Pisula, Marcel Kastler, Daniel Wassenfaller, Mari Cruz Garcia-Gutiérrez, Richard

Davies, Christian Riekel, Klaus Miillen

- Investigation of the Supramolecular Arrangement of Discotic Hexa-peri-hexabenzocoronenes on
Surfaces

Asistencia:
Jaime Hernandez Rueda

Inés Puente Orench
- Estructura y propiedades de multicapas poliméricas de PET/PC, Centro de Fisica Miguel A. Catalan,
Madrid, 12 Diciembre.

5.4 PREMIOS Y OTROS MERITOS

5.4.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS
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Miembros del Comité Académico de la 36* Olimpiada Internacional de Fisica, en Salamanca, 3 a 12 de
julio de 2005:

J. Fernando Barbero: presentacion del primero de cuatro problemas de la Olimpiada

Luis J. Garay: presentacion del tercero de cuatro problemas de la Olimpiada, y corrector

José M. Martin: responsable informatico, y corrector

David Brizuela: corrector

Ifaki Garay: corrector

5.4.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA
Elvira Moya de Guerra

- Miembro del “Board of Directors del ECT* (European Center for Theoretical Studies in Nuclear
Physics and Related Areas), 2002 a la actualidad.
- Miembro del Comité Cientifico Asesor del CSIC, desde 2004.

M?® José Garcia Borge

- Miembro del Comité de la Colaboracion ISOLDE (CERN), desde enero de 2003.
- Jefe del Dpto de Fisica Nuclear y Fisica Estadistica, desde el 12 de febrero de 2003.
- Miembro del “Body of associates of ECT*” desde 2004 al 2007.
- Colaborador cientifico de la "Agencia Nacional de Evaluacion y Prospectiva" (ANEP) desde que
se cre6 en 1990. Miembro del Tribunal de Seleccion para Ramon y Cajal en 2005.
- Organizadora de 2 Conferencias:
o Conferencia “Int. Workshop on Physics with low energy beams at SPIRAL 27, Caen
(Francia), 4-5 Julio 2005.
o “2ND INTERDISCIPLINARY TARGISOL WINTER SCHOOL” EL ESCORIAL,

MADRID 17-23 FEBRERO 2005.

5.4.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Rafael Escribano
Miembro del Comité Cientifico de los siguientes Congresos internacionales:
- Colloquium on High Resolution Molecular Spectroscopy (Europa)
International Symposium on Molecular Spectroscopy, Columbus (EEUU)

Salvador Montero Martin
- Miembro del Comité Editorial del Journal of Raman Spectroscopy, Wiley (Reino Unido)

5.4.4 DPTO.DE ASTROFiSICA MOLECULAR E INFRARROJA

J. Cernicharo
— Miembro del panel "Astrofisica y Astroparticulas" de ESFRI (UE).
— Mission Scientist de Herschel
— Miembro del Comité Cientifico del plan Nacional Francés "Physico-Chimie du Milieu
Interstellaire" (2005-2009)
— Miembro del Board del FP6 "The Molecular Universe" (2005-2008)
— Chairman del SOC de la Conferencia pan-ALMA que se celebrara en Madrid en 2006.

Luis Colina Robledo
Miembro del Comité Cientifico del European Virtual Observatory, European Southern Observatory,
Alemania (2005-2008)

5.4.6 DPTO. DE FiISICA MACROMOLECULAR
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Francisco J. Balta Calleja

- Miembro del nuevo comité: “PHOTON SCIENCE COMMITTEE” (PSC) que incluye las
actividades de las siguientes instalaciones: Anillo de almacenamiento DORIS III, Anillo de
almacenamiento PETRA III, Laser de electrones libres en ultravioleta y Laser de electrones libres
europeo. DESY, Alemania, 2004-2005

- Premio Internacional de la Sociedad de Ciencia de Polimeros de Japon. The Society of Polymer
Science, Japan (SPSJ), Yokohama (Japon), 26 Mayo 2005

- Cruz Oficial de la Orden al Mérito de la Republica de Polonia concedida por el Presidente de la
Republica de Polonia, 12 Julio 2005

Javier Martinez de Salazar
- Miembro del Comité ‘Executive Board of the European Polymer Federation’, European Science
Foundation, desde marzo 1996-hasta la fecha

- Miembro del Consejo Rector del CSIC, Ministerio de Ciencia y Tecnologia, desde marzo 1999-
hasta la fecha

- Miembro del Comité Cientifico del European Polymer Congress 2005, Moscu (Rusia), 27 Junio-1
Julio

- Miembro del Tribunal para juzgar la siguiente tesis doctoral: “Cristalizacion y transporte de gases en
mezclas de polipropileno isotactico con un polimeros de cristal liquido”, de D. Fco. Javier Torre
Gurutzalde, Facultad de Quimicas. Universidad del Pais Vasco, abril 2005

- Miembro del Tribunal para juzgar la siguiente tesis doctoral: “Influencia de la oxidacion, la
irradiacion y los tratamientos térmicos en la microestructura y propiedades mecanicas del polietileno
de ultra alto peso molecular de uso en protesis articulares”, de D. Fco. Javier Medel Rezusta,
Facultad de Ciencias. Universidad de Zaragoza, septiembre, 2005

Tiberio A. Ezquerra
- Miembro del Subcommittee on “Soft Condensed Matter and Biological Materials”, European
Synchrotron Radiation Facility (ESRF) Grenoble, Francia, 2003-2005

- Miembro del Scientific Advisory Committee (SAC) del Sincrotron SOLEIL, Francia. Diciembre
2005-Diciembre 2007.

- Miembro del International Scientific Committee “Carbon nanotube(CNT) Polymer Composites
International Conference”, Hamburg, Alemania. 4-7 de Septiembre 2005,

M?® José Capitan Aranda

- Vocal del Organo de Seleccion 1 B, Area 1: ‘Informatica, electronica y mantenimiento’ en el
Concurso de 280 contratos de Personal Técnico de Investigacion en el Marco del Proyecto 3P,
cofinanciado por el Fondo Social Europeo, CSIC, Duracion del Concurso

- Representante espafiol en el Comité ISOLDE (CERN, Suiza). 2003-2005

Victor Cruz
- Coordinador para el CSIC en el “Nanotechnology Consortium”

Juan Francisco Vega

- Miembro del Tribunal para juzgar la siguiente tesis doctoral:"Ultra high molecular weight
polyethylene from new single-site catalysts systems" de Ms Kirty S. Garkhail. Departamento de
Ingenieria Quimica, Universidad tecnologica de Eindhoven (Holanda), Enero 2005.

M? Cruz Garcia Gutiérrez

- Miembro del Tribunal para juzgar la siguiente tesis doctoral:"Interaccion entre nanoestructura y
dinamica en materia condensada blanda: Polimeros frente a compuestos de bajo peso molecular" de
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D Alejandro Sanz Parras. Departamento de Quimica Fisica, Universidad de Alcala, Diciembre 2005.

Jaime J. Herndndez Rueda
- Premio al mejor poster presentado en la II Reunion de la Asociacion Espafiola de Usuarios de
Radiacion Sincrotron — AUSE, San Lorenzo de El Escorial (Madrid). 28-30 Septiembre

Alejandro Sanz,

A. Nogales y

T.A. Ezquerra

- Scientific highlight, Institut Laue Langevin (Grenoble, Francia). Annual Report 2004. Hydrogen-
bond network breakage as a first step to isopropanol crystallization.. http:/www.ill.fr/AR-
04/index.html, mayo de 2005

Capitulo 6
PUBLICACIONES

6.1 TRABAJOS PUBLICADOS EN REVISTAS
6.1.1 DPTO. DE FiSICA Y QUIMICA TEORICAS

J. Fernando Barbero G., Ifiaki Garay y Eduardo J. S. Villasefior:
Exact Quantization of Einstein-Rosen Waves Coupled to Massless Scalar Matter.
Phys. Rev. Lett. 95, 051301 (2005).

J. Fernando Barbero G., Guillermo A. Mena Marugan y Eduardo J. S. Villasefior:
Asymptotics of Regulated Field Commutators for Einstein-Rosen Waves.

J. Math Phys. 46, 062306 (2005).

Adicionalmente (por proceso de seleccion): Virtual Journal of Quantum Information 5 (2005).

Jerénimo Cortez y Guillermo A. Mena Marugan:
Feasibility of a Unitary Quantum Dynamics in the Gowdy T3 Model.
Phys. Rev. D 72, 064020 (2005).

Pablo Galan y Guillermo A. Mena Marugén:
Length Uncertainty in a Gravity’s Rainbow Formalism.
Phys. Rev. D 72, 044019 (2005).

C. Gundlach, G. Calabrese, 1. Hinder y J. M. Martin-Garcia:
Constraint damping in the Z4 formulation and harmonic gauge.
Class. Quantum Grav. 22, 3767-3773 (2005).

V. Timon, M. 1. Suero, M. J. M. Delgado, V. Botella y A. Hernandez-Laguna:

DFT critical points of the internal rotation potencial energy surface and infrared spectra of the [H-1], [H-
2] 2,5-pyrazinedicarbozamide.

J. Molecular Structure-Theochem 714, 73 (1).

J. Gonzalez and F. Guinea:
Localization of electronic states by fullerene charges in carbon nanotubes.
Phys. Rev. B 71, 193409 (2005).

J. Gonzalez:
Current instability and diamagnetism in small-diameter carbon nanotubes.
Phys. Rev. B 72, 073403 (2005).
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J. Gonzalez and E. Perfetto:
Coulomb screening and electronic instabilities of small-diameter (5,0) nanotubes.
Phys. Rev. B 72, 205406 (2005).

S. Bellucci, J. Gonzalez and P. Onorato:
Crossover from Luttinger liquid to Coulomb blockade regime in carbon nanotubes.
Phys. Rev. Lett. 95, 186403 (2005).

6.1.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

G. Ortiz, R. Somma, J. Dukelsky y S. Rombouts: Exactly-solvable models derived from a generalized
gaudin algebra. Nucl. Phys. B 7070, 401 (2005)

M. Jemai, P. Schuck, J. Dukelsky and R. Bennaceur : Self-consistent random phase approximation:
Application to the Hubbard model with finite number of sites.Phys. Rev. B 71,085115 (2005)

Storozhenko, P. Schuck, T. Suzuki, H. Yabu y J. Dukelsky : Boson-fermion pairing in a boson-fermion
environment. Phys. Rev. A 71, 063617 (2005)

S. Dusuel, J. Vidal, J. M. Arias, J. Dukelsky y J.E. Garcia-Ramos : Finite-size scaling exponents in the
interacting boson model. Phys. Rev. C 72, 011301 (2005)

J. E. Garcia-Ramos, J. Dukelsky, and J. M. Arias: Beta® potential at the U(5)-O(6) critical point of the
interacting boson model. Phys. Rev. C 72, 037301 (2005)

G. Ortiz y J. Dukelsky : BCS-to-BEC crossover from the exact BCS solution. Phys. Rev. A 72, 043611
(2005)

D. S. Delion, P. Schuck, and J. Dukelsky : Self-consistent random phase approximation and the
restoration of symmetries within the three-level Lipkin model. Phys. Rev. C 72, 064305 (2005)

S. Dusuel, J. Vidal, J. M. Arias, J. Dukelsky y J. E Garcia-Ramos: Continuous unitary transformations in
two-level boson systems. Phys. Rev. C 72, 064332 (2005)

AN. Antonov, M.K. Gaidarov, M.V. Ivanov, D.N. Kadrev, E. Moya de Guerra, P. Sarriguren, J.M.Udjias:
Superscaling, Scaling Functions and Nucleon Momentum Distributions in nuclei. Phys. Rev. C 71,
014317-1-11 (2005).

L. Zamick, A. Escuderos, S. J. Lee, A. Z. Mekjian, E. Moya de Guerra, A. A. Raduta, P. Sarriguren:
Expressions for the number of J=0 pairs in even-even T; isotopes. Phys. Rev. C 71, 034317-1-9 (2005).

P. Sarriguren, R. Alvarez-Rodriguez, E. Moya de Guerra: Half-lives of rp-process waiting point nuclei.
European Physical Journal A 24, 193-198 (2005).

R. Alvarez-Rodriguez, E. Moya de Guerra, P. Sarriguren: Isospin Mixing and Fermi Transitions:
Selfconsistent Deformed Mean Field Calculations and Beyond. Phys. Rev. C 71, 044308-1-9 (2005).

A.N.Antonov, D.N.Kadrev, M.K.Gaidarov, E. Moya de Guerra, P. Sarriguren, J.M.Udias, V.K.Lukyanov,
E.V. Zemlyanaya, G.Z.Krumova: Charge and matter distributions and form factors of light, medium and
heavy neutron-rich nuclei. Phys. Rev. C 72, 044307-1-11 (2005).

P. Sarriguren, O. Moreno, R. Alvarez-Rodriguez , E. Moya de Guerra: Nuclear shapes dependence of
Gamow-Teller distributions in neutron-deficient Pb isotopes. Phys. Rev. C 72, 054317-1-10 (2005).

Hans O.U. Fynbo, Christian Aa. Diget, Uffe C. Bergmann, Maria J.G. Borge, Joakim Cederkéll, Peter
Dendooven, Luis M. Fraile, Serge Franchoo, Valentin N. Fedosseev, Brian R. Fulton, Wenxue X. Huang,
Jussi Huikari, Henrik Jeppesen, Ari S. Jokinen, Peter Jones, Bjorn Jonson, Ulrich Koster, Mikael Meiste,
Thomas Nilsson, Géran Nyman, Yolanda Prezado, Karsten Riisager, Sami Rinta-Antila, Olof Tengblad,
Manuela Turrién, Youbau Wang, Leonid Weissman, Katarina Wilhelmsen, Juha Aystd, and the ISOLDE
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Collaboration: Revised rates for the stellar triple alfa process from new measurement of 12C resonances.
Nature 433, 133-139 (2005).

M. Turrién, L.M. Fraile, O. Tengblad; A diffusion-effusion database for the optimization of radioactive
beams. Defect and Diffusion Forum 237-240, 201-205 (2005).

C. Aa. Diget, F.C. Barrer, M.J.G. Borge, J. Cederkéll, V.N. Fedosseev, L.M. Fraile, H.O.U. Fynbo, H.B.
Jeppesen, B. Jonson, U. Kdster, M. Meister, T. Nilsson, G. Nyman, Y. Prezado, K. Riisager, S. Rinta-
Antila, O. Tengblad, M. Turrion, K. Wilhelmsen, J. Aysto: Properties of the >C 10 MeV state determined
through Beta- decay. Nucl. Phys. A 760, 3-18 (2005)

H. Jeppesen, F. Ames, P. van den Bergh, U.C. Bergmann, G. Bollen, M.J.G. Borge, J. Cederkill, P. van
Duppen, S. Emhofer, O. Forstner, L.M. Fraile, H.O.U. Fynbo, J. Gomez-Camacho, D. Habs, R. von
Hahn, G. Huber, M. Huyse, H.T. Johansson, B. Jonson, O. Kester, L. Liljeby, M. Meister, A.M. Moro, T.
Nilsson, G. Nyman, M. Onionen, M. Pantea, H. Podlech, U. Ratzinger, K. Reisinger, K.G. Rensfelt, R.
Repnow, K. Riisager, A. Richter, K. Rudolph, H. Scheit, A. Schempp, P. Schmidt, G. Schrieder, D.
Schwalm, T. Sieber, H. Simon, O. Tengblad, M. Turrién, L. Weissmann, F. Wenander, B. Wolf, the
ISOLDE and REX-ISOLDE -collaborations: Low Energy Reactions with radioactive ions at REX-
ISOLDE — the °Li+’H case. Nucl. Phys. A 748, 374-393 (2005)

Tengblad, M. Turriéon, L.M. Fraile: Targisol: an isol-database on the web. The European Physical Journal
A-Hadrons and Nuclei 25, 763-764 (2005).

E. Garrido, D.V. Fedorov, A.S. Jensen, y H.O.U. Fynbo: Anatomy of three-body decay I. Schematic
models. Nucl. Phys. A 748, 27-38 (2005).

E. Garrido, D.V. Fedorov, A.S. Jensen, y H.O.U. Fynbo: Anatomy of three-body decay II. Decay
mechanism and resonance structure. Nucl. Phys. A 748, 39-58 (2005)

E. Garrido, D.V. Fedorov, y A.S. Jensen: Origin of three-body resonances. European Physical Journal A
25, 365-378 (2005).

N. Veglio, F. J. B, J. Gutierrez, J. M. Barandarian, A. Pena, M.A. Gonzélez, P.P. Romano, and C.
Mondelli: Experimental evidence of a cluster-glass transition on the colossal magnetoresistance
manganite La0.7 Pb0.3 ( Mn0.9 Fe0.1 ) O3. Phys. Rev. B 71, 212402 (2005).

F. J. Bermejo, C. Cabrillo, M.A. Gonzalez, M.L. Saboungi: Orientationally Disordered Crystals as
Benchmark Models to Understand the Low Temperature Anomalies of Glasses. Journal of Low
Temperature Physics 139, 567 (2005).

F. J. Bermejo, K. Kinugawa, J. Dawidowski, C. Cabrillo, R. Fernandez-Perea: Beyond classical molecular
dynamics: Simulation of quantum-dynamics effects at finite temperatures; the case of condensed molecular

hydrogen. Chem. Phys. 317, 198 (2005).

Bustinduy, F.J. Bermejo, T.G. Perring, G. Bordel: A multiresolution data visualization tool for applications
in neutron time-of-flight spectroscopy. Nuclear Instruments and Methods A 546, 498-508 (2005).

N. Veglio, F. J. Bermejo, L.C. Pardo, J. L1. Tamarit, and G. J. Cuello: Direct experimental assessment of
the strength of orientational correlations in polar liquids. Phys. Rev. E 72, 031502 (2005).

L. C. Pardo, N. Veglio, F. J. Bermejo, J. L. Tamarit, and G. J. Cuello: Experimental assessment of the
extent of orientational short-range order in liquids. Phys. Rev. B 72, 014206 (2005).

F. J. Bermejo, 1. Bustinduy, S. J. Levett, J. W. Taylor, R. Fernandez-Perea y C. Cabrillo: Experimental
evidence for the presence of nonacoustic excitations in molten Ga. Phys. Rev. B 72, 104103 (2005).

F. J. Bermejo, 1. Bustinduy, C. Cabrillo, S. J. Levett, and J. W. Taylor: Comment on: Hard Sphere
Dynamics in a non-hard spheres liquid. Phys. Rev. Lett. 95, 269601 (2005).

H.O.U. Fynbo, Ch. Aa Diget, U.C. Bergmann, M.J.G. Borge, J. Cederkill,P. Dendooven, L.M. Fraile, S.
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rates for the stellar triple-o. process from new measurement of *C resonances. Nature 433, 136-139
(2005)
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