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INTRODUCCION

El Instituto de Estructura de la Materia (IEM) trata de ser un moderno y ambicioso Instituto de
Investigacion firmemente incluido en el CSIC y altamente visible no solo en €1, sino también en Espaiia,
en Europa y en el mundo entero. Con una reputacion de excelencia, este Instituto intenta también ser
atractivo para estudiantes, investigadores y visitantes.

El IEM fue fundado en 1976, con la union de algunos investigadores en Fisica de Particulas, Fisica
Molecular, Quimica Cuantica y Polimeros Cristalinos. Con la llegada de nuevos cientificos y con los
cambios experimentados por algunas lineas de investigacion, las actividades cientificas del IEM han ido
incluyendo otras areas como la Fisica Nuclear, la Espectroscopia Molecular o la Gravitacion.

Las actividades de investigacion estin organizadas alrededor de seis Departamentos con grupos
experimentales y tedricos cuyos campos cientificos abarcan la Astrofisica, la Fisica Nuclear, Estadistica,
Molecular y Macromolecular, la Biofisica, la Fisica de la Materia Condensada y la Fisica Gravitacional.
Parte de esta investigacion utiliza grandes instalaciones nacionales e internacionales. La actividad
investigadora se concentra en el area de la Fisica, aunque con aplicaciones en Quimica Fisica vy,
colateralmente, en moléculas de interés biologico.

En 1976, los cientificos en plantilla del Instituto eran sélo cinco. En la actualidad, acoge a cuarenta y
cuatro investigadores en plantilla distribuidos en los siguientes Departamentos:

- Quimica y Fisica Teéricas (QFT),

- Fisica Nuclear y Fisica Estadistica (FNFE),

- Fisica Molecular (FM),

- Astrofisica Molecular e Infrarroja (DAMIR),

- Espectroscopia Vibracional y Procesos Multifoténicos (EVPM),

- Fisica Macromolecular (FMM).

Ademas, el Instituto cuenta con 11 doctores vinculados, 18 investigadores postdoctorales, 39 becarios
predoctorales y 11 titulados contratados. El personal de apoyo se compone de 17 miembros, distribuidos
entre los seis Departamentos citados anteriormente y la Unidad de Gestion Econdmica-Administrativa. En
total, el personal del IEM asciende a 129 personas.

Desde 1994, el IEM pertenece al Centro de Fisica Miguel Antonio Catalan (CFMAC). Los Servicios de
Biblioteca, Almacén, Mantenimiento, Proyectos y Delineacion, Talleres y Conserjeria son prestados por
el CFMAC y compartidos con los otros Institutos que forman dicho Centro.

La mision del IEM, recogida en su Plan de Actuacion para el quinquenio 2005-2009, es contribuir al
avance del conocimiento en las principales lineas de investigacion del Instituto, generar sinergias entre los
distintos grupos de investigacion que lo componen, aprovechando su caracter multidisciplinar y sus
enfoques teorico/experimental y de ciencia basica y aplicada, y contribuir a la formacion de personal
cientifico en las distintas etapas de la carrera investigadora. La vision del IEM es convertirse en un
instituto de referencia internacional en la frontera de la investigacion cientifica representada por las lineas
de investigacion que en él se desarrollan.

La actividad cientifica realizada durante 2006 ha quedado plasmada en 178 publicaciones en revistas del
SCI. A esto hay que afiadir la consecucion de ocho tesis doctorales y la direccion de siete tesis de
licenciatura y diplomaturas de estudios avanzados.
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2.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

LINEAS DE INVESTIGACION:

>  Fisica Teorica: Gravitacion.
»  Teoria de la Materia Condensada.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

Relatividad General Clasica y Cuantica.

Meétodos computacionales en Fisica Gravitacional.
Agujeros negros y analogos en Materia Condensada.
Sistemas de electrones fuertemente correlacionados.

TECNICAS UTILIZADAS:

o Fisica Teorica y Matematica.
o Métodos computacionales.

Imagen pictdrica de la radiacién Hawking.
LABOR INVESTIGADORA

- Gravitacion: cosmologia cudntica, escalas invariantes, relatividad numérica y anidlogos de agujeros
negros.

Durante el afio 2006 se ha continuado trabajando con éxito en las lineas ya tradicionales del grupo en fisica
gravitacional y cosmologia: cuantizaciéon de modelos gravitatorios con inhomogeneidades obtenidos por
reduccion de simetria a partir de Relatividad General, estudio de la emergencia de escalas invariantes y de
limites de resolucion espaciotemporal en gravedad cudntica, formalismos de horizontes aislados y
dindmicos, analogos de agujeros negros en materia condensada y aplicacion de formalismos geométricos y
de fisica matematica a la relatividad numérica.

En el area de la cosmologia cuantica, nuestro trabajo se ha centrado en la aplicacion de la teoria cuantica de
campos a modelos en Relatividad General en los que la simetria reduce las complicaciones de la teoria
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general, pero ain asi permite la existencia de grados de libertad locales en el campo gravitatorio. Hemos
analizado en detalle el caso de las cosmologias de Gowdy, universos en expansion a partir de una
singularidad inicial que contienen ondas gravitatorias con polarizacion lineal y cuya secciones espaciales
son compactas. Como resultado de esta investigacion, hemos construido una teoria cuantica consistente
para describir dichos universos y tal que la evolucion resulta venir dada por una transformacion unitaria
(que preserva la norma de los estados cuanticos). La cuantizaciéon se ha alcanzado empleando una
representacion de Fock para el campo escalar que describe los grados de libertad de las ondas gravitatorias.
Esta es la primera descripcion cuantica consistente existente en la literatura de un modelo en Relatividad
General con soluciones cosmoldgicas que contengan inhomogeneidades.

Ademas, hemos demostrado que la cuantizacion propuesta es en realidad la Gnica cuantizacion de Fock
aceptable para el modelo de Gowdy (salvo equivalencias) si se exige que la dindmica cuantica sea unitaria
y que cierta simetria homogénea que presenta el sistema se implemente como simetria cuantica. Este
resultado da gran solidez a las posibles predicciones fisicas de la cuantizacion construida, ya que no son
consecuencia de elegir una descripcion cuantica particular de entre un sinfin de teorias cuanticas para las
cosmologias de Gowdy. Parte de la continuacion de este trabajo consiste en explorar precisamente estas
implicaciones y consecuencias fisicas, entre ellas las relacionadas con el estudio de fluctuaciones
(inhomogéneas) en cosmologia.

Por otra parte se ha desarrollado un formalismo, basado en métodos utilizados en la cuantizacién de
sistemas de osciladores arménicos con frecuencia dependiente del tiempo, que permite la obtencion de los
operadores de evolucion unitaria para este tipo de reducciones de simetria, en particular los modelos de
Gowdy, en forma analitica y cerrada. Aparte de proporcionar un marco alternativo en el que estudiar la
unitariedad de la evolucion cuantica en estos sistemas, la posibilidad de contar con expresiones analiticas
permite plantearse la cuantizacion exacta mediante otro tipo de aproximaciones, en concreto las
representaciones de tipo polimérico para campos escalares. Para ello serd necesario obtener
representaciones apropiadas para los operadores que aparecen como factores en el operador de evolucion.
Dado que éstos son exponenciales de objetos cuadraticos en los campos y sus momentos candnicamente
conjugados parece ciertamente factible el analisis de las propiedades algebraicas de estos objetos y su
posible representacion como operadores con las propiedades adecuadas en un espacio de Hilbert.

En lo referente a la cuantizacion de las ondas de Einstein-Rosen, uno de los temas de trabajo tradicionales
en el departamento se ha avanzado de manera notable en la obtencion de predicciones de tipo fisico para
este sistema. En concreto se ha explotado la posibilidad de acoplar campos escalares sin masa para
utilizarlos de manera efectiva como objetos de prueba con los que explorar la geometria cuantizada del
modelo. En este sentido es destacable el analisis que se ha realizado sobre los propagadores -funciones de
dos puntos del campo escalar- que admiten la interpretacion de amplitudes de probabilidad de que un
cuanto del campo creado en un suceso espacio-temporal concreto sea detectado en otro suceso distinto. La
imagen asi obtenida sobre los efectos de una cuantizacion del sistema gravitacidn-materia acoplado
refuerza los resultados obtenidos mediante el analisis de la microcausalidad en este modelo y, en particular,
los efectos cudnticos que aparecen en el eje de simetria. Quizd la herramienta mas precisa que se ha
introducido para llevar a cabo el tipo de analisis descrito anteriormente es la introduccion de estados de tipo
Newton-Wigner que permiten la introduccion de funciones de onda normalizables que pueden ser
interpretadas como amplitudes de probabilidad exactas de que particulas creadas a una cierta distancia del
eje de simetria en un cierto instante de tiempo sean detectadas a otra distancia en un instante posterior. La
posibilidad de analizar estas funciones de onda en gran detalle mediante el uso de las técnicas asintoticas
introducidas en trabajos previos sobre este tema permite determinar bajo que circunstancias se puede
obtener trayectorias espacio-temporales susceptibles de ser interpretadas como trayectorias clasicas del
sistema. De esta manera podemos analizar en detalle como surgen las propiedades geométricas clasicas que
caracterizan las geometrias pseudoriemannianas que caracterizan la relatividad general clésica.

En lo que respecta al estudio de limites de resolucion temporal y espacial debidos a la presencia conjunta
de efectos cudnticos 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). Para
implementar estas teorias en el espacio de posiciones existen diferentes propuestas. Un conjunto de ellas se
basa en efectuar una implementacion canonica. Esta implementacion conduce a una geometria que depende
directamente de la energia y momento del sistema. Se llega asi al formalismo llamado arco iris gravitatorio.
Nosotros hemos demostrado que las diferentes propuestas de implementacion canodnica de relatividad
doblemente especial aparecidas en la literatura son en realidad equivalentes. Ademas, hemos estudiado la
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alteracion de las expresiones usuales del segundo principio generalizado de la termodinamica y de la
temperatura y entropia de agujeros negros de Schwarzschild en el marco de arco iris gravitatorio. Hemos
mostrado que la entropia deja de ser proporcional al area del agujero negro. Este hecho lleva a una
definicion de temperatura con un comportamiento muy diferente a la temperatura de Hawking
convencional. La nueva temperatura no tiene por qué divergir cuando la masa del agujero negro se hace
muy pequeiia. Este resultado es importante porque sugiere que los agujeros negros podrian detener su
evaporacion o emplear un tiempo infinito en el proceso, abriendo nuevas posibilidades para la solucion del
problema de pérdida de informacion.

En lo concerniente a relatividad numérica, hemos generalizado a d6rdenes superiores el formalismo de
Gerlach-Sengupta, elaborado inicialmente para el tratamiento a primer orden de las perturbaciones de un
fondo esféricamente simétrico. Para ello se han tenido que generalizar los armoénicos esféricos tensoriales
de Gerlach-Sengupta a un niimero arbitrario de indices en la esfera. Utilizando técnicas de representaciones
irreducibles del grupo de rotacion se ha obtenido una formula cerrada para los productos de armoénicos. El
formalismo obtenido estd optimizado para su implementacion en un programa de calculo tensorial
simbolico, ya que dada la complejidad y longitud de las ecuaciones, se hace inevitable su uso. Nosotros lo
hemos implementado en el paquete xTensor para Mathematica, del que somos autores. Como aplicacion de
las herramientas obtenidas se han calculado, por primera vez en la literatura, las fuentes completas para las
ecuaciones de evolucion a segundo orden perturbativo en el gauge de Regge-Wheeler. También se han
obtenido las ecuaciones de conservacion de energia-momento, comprobando, de esta manera, que las
fuentes de las ecuaciones de evolucion son consistentes con la identidad de Bianchi. La tnica propiedad
que le falta a nuestro formalismo para que sea una generalizacion completa del de Gerlach y Sengupta a
ordenes superiores es formularlo de manera invariante gauge. De este punto nos estamos ocupando
actualmente.

Este afio se ha completado nuestro estudio de las inestabilidades inherentes a las diversas formulaciones
actualmente en uso en relatividad numérica. Estas inestabilidades tienen tres posibles origenes: incorrectas
condiciones de contorno, violaciones de las ligaduras y gauges mal puestos. En 2004 desarrollamos la
técnica de condiciones de contorno constraint-preserving para resolver el primer problema; en 2005
introdujimos la técnica de constraint-damping para resolver el segundo (lo que permitié por primera vez
una evolucion estable de una binaria de agujeros negros), y este afio 2006 hemos clasificado y analizado los
diferentes gauges en uso en nuestra comunidad, sefialando cuéles son problematicos y sugiriendo cuales
son los mejores para la estabilidad de las evoluciones. Para ello también ha sido esencial el uso de nuestra
herramienta xTensor de calculo tensorial intensivo.

Finalmente, en temas de analogos 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 actstico. En particular, hemos analizado las inestabilidades dinamicas 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 escalon. Este caso idealizado contiene toda la informacion relevante para el
analisis de perfiles de mayor complejidad.

- Propiedades de transporte en materiales de carbono de baja dimensionalidad.

La investigacion se ha centrado durante el afio 2006 en el estudio de las propiedades electronicas de
laminas de grafito (grafeno) y nanotubos de carbono. La motivacion por dicha investigacion surge de la
aparicion de importantes resultados experimentales durante los ultimos afios, mostrando fenémenos
notables en dichos materiales. Asi, la posibilidad de separar laminas individuales de grafito ha permitido a
varios grupos experimentales la medicion de propiedades de transporte no convencionales, entre las que se
encuentran la cuantizacion de la conductividad, que parece estar siempre por encima de un valor umbral, y
la aparicion de escalones tipicos del efecto Hall cuantico en medidas de la magnetoresistencia, con una
cuantizacion de la conductividad Hall en valores semienteros que es caracteristica de los fermiones de
Dirac.

Nuestro trabajo ha empezado por estudiar la formacién de los niveles de Landau en redes de carbono en
dos dimensiones, para investigar como los efectos del campo magnético se ven modificados por la
curvatura de la red y, en particular, por el cambio de geometria en el caso de los nanotubos de carbono.
Partiendo de modelos de enlace fuerte que describen los orbitales pi del carbono, la diagonalizacion del
hamiltoniano correspondiente ha permitido encontrar la degeneracion de los niveles, asi como los estados
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de frontera que dan lugar a la cuantizacion de la conductividad en el efecto Hall. Estos resultados se han
comparado con las teorias de campos efectivas obtenidas en el limite al continuo, a partir del acoplo entre
el potencial vector electromagnético y los fermiones de Dirac que describen las cuasiparticulas en el
grafeno. De esta manera se ha llegado a una mejor comprension de los efectos no convencionales que
surgen de la invariancia de tipo relativista de las excitaciones electronicas de baja energia en las redes de
carbono.

En el caso de nanotubos de carbono de gran radio en campos magnéticos suficientemente intensos, se ha
mostrado en particular que las propiedades de transporte estdn gobernadas por estados localizados en los
flancos del nanotubo, que son responsables de la aparicion de corrientes cuantizadas en la direccion
longitudinal. Esto ha abierto la posibilidad de observar la cuantizaciéon de la conductividad Hall en
nanotubos multicapa, donde tipicamente la capa mas externa es la tunica contactada por los electrodos en
los experimentos de transporte. Se ha propuesto asi un disefio experimental donde los escalones en la
conductividad Hall se verian reflejados en las medidas del voltaje en la seccion transversal del nanotubo,
que podrian llevarse a cabo en particular mediante un microscopio de barrido por efecto tunel.

En otro apartado, se ha profundizado también en la investigacion de la superconductividad de los
nanotubos multicapa. A este respecto, ha despertado gran interés la observacion de caidas abruptas en la
resistencia de nanotubos multicapa por parte de un grupo experimental en Japén, que ha reportado
temperaturas de transicion del orden de 12K. En general, hemos podido constatar que la apariciéon de
correlaciones superconductoras es posible en nanotubos donde la interaccion de Coulomb se encuentra
suficientemente apantallada. Esto sucede cuando hay un acoplo entre cargas de un nimero muy grande de
canales de conduccion, como en el caso de los nanotubos multicapa convenientemente dopados, donde
pueden aparecer un numero muy grande de sub-bandas al nivel de Fermi. Notablemente, nuestras
predicciones parecen concordar con el hecho de que el mencionado grupo experimental haya observado
caidas abruptas de la resistencia Unicamente en muestras donde la mayor parte de las capas estan
contactadas por los electrodos.

En las investigaciones de superconductividad, hemos desarrollado un método que permite describir las
inestabilidades electronicas de nanotubos multicapa dopados. Nuestra técnica de calculo reposa en la
dependencia en la escala de energia de los diferentes procesos de interaccion, y ha hecho posible el estudio
de la transicion del estado metalico normal de los nanotubos (liquido de Luttinger) a un estado
superconductor a baja temperatura. Se ha establecido en particular que la coherencia tridimensional
necesaria para éste ultimo se abre a través de la transmision de pares de Cooper por efecto tunel entre las
diferentes capas de la estructura concéntrica del nanotubo multicapa. De esta manera, se ha construido el
diagrama de fases en funcion del radio y del dopado de los nanotubos en dicha estructura. Se ha podido
concluir que las predicciones dentro de nuestro marco tedrico estan de acuerdo con las observaciones
experimentales, determinandose en ultima instancia las configuraciones Optimas que pueden permitir
alcanzar mayores temperaturas de transicion al estado superconductor.

2.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

LINEAS DE INVESTIGACION:

Calculos de gran escala en sistemas fermionicos finitos. Transiciones de fase cuénticas.
Modelos exactamente solubles.

Estructura y reacciones con nticleos estables y exoticos.

Transporte de calor en materia desordenada.

Dinamica de baja frecuencia en medios desordenados.

Desarrollo de instrumentacion para fuentes de neutrones de tltima generacion.

Sistemas de tres cuerpos en Fisica Nuclear.

Estudios espectroscopicos de nucleos ligeros proximos a la linea de estabilidad
nuclednica. Caracterizacion de la estructura nuclear mediante reacciones elasticas y de
ruptura asi como a través de la desintegracion beta.

Investigacion y desarrollo de detectores y sistemas para particulas cargadas y radiacion
gamma.
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Campos de actividad en Fisica Nuclear.
SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

e  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 lon Research).

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

Estudio de las propiedades estructurales y dinamicas de niicleos con halo.

TECNICAS UTILIZADAS:

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

o Métodos de calculo de campo medio autoconsistente.

o Medicion de conductividad térmica en medios con desorden controlado. Espectroscopia Neutronica,
Procesos de Disefio y Produccion Industrial.

o  Meétodos numéricos para la resolucion de las ecuaciones de Faddeev en el espacio de coordenadas.

o Coincidencias gamma-gamma, deteccion de particulas cargadas.

o 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.

o Desarrollo propio del sistema experimental y de DAQ con mas de cien parametros.

o Simulaciones Montecarlo con GEANT4, y PENELOPE.
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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 cuanticas unidimensionales. En los ultimos afios se ha hecho un gran esfuerzo
para adecuar el método DMRG al estudio de sistemas fermionicos finitos, entre los que cabe mencionar
electrones confinados en dos dimensiones, moléculas y nticleos. Entre todos estos sistemas, el que presenta
mas dificultades es el nucleo atdmico por estar compuesto de dos clases de fermiones: protones y
neutrones, y por tener una interaccion fuerte y compleja. Sin embargo, en los ultimos afios, hemos realizado
progresos hacia la definicion de un procedimiento eficiente para calculos de estructura en nucleos
medianos. Durante el afio 2006 hemos trabajado en el desarrollo de un programa de computacion basado en
el procedimiento DMRG con conservacion de la simetria rotacional. Dada la complejidad de este proyecto,
esperamos obtener los primeros resultados a lo largo del 2007.

Por otro lado, desarrollamos un nuevo procedimiento DMRG para el tratamiento de hamiltonianos no
hermiticos en el marco del modelo de capas de Gamow. El modelo de capas de Gamow permite el
tratamiento de nucleos débilmente ligados mediante la inclusion de resonancias y del continuo no
resonante. En un primer trabajo, hemos demostrado la gran precision del método para tratar nticleos
livianos no ligados como el "He.

- Modelos exactamente solubles para sistemas cuanticos de muchos cuerpos.

Durante el afio 2006 hemos realizado 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 bosOnicos, pero para sistemas fermionicos aparecen
singularidades que impiden su solucién 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 la elaboracion 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. Para
el caso fermidnico, encontramos una nueva representacion de su(2) en términos de pares con momento de
centro de masa finito. Esta nueva realizacion del algebra nos permitié explorar el diagrama de fases de
especies fermionicas en redes opticas de dos dimensiones y determinar regiones donde la fase de Larkin-
Ovchinnikiv-Fulde-Ferrer es estable.

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 nucleo **Ge en
espacios de valencia con dimensiones mucho mayores que las que pueden ser tratadas con grandes
diagonalizaciones. Analizamos también otras algebras de rango 2, como el algebra no compacta so(3,2) que
representa pares bosonicos de dos clases, y el algebra su(3) que tiene una realizacion fisica en conjuntos de
atomos de tres niveles.

-Transiciones de fase cuanticas.

Las transiciones de fase cudnticas representan cambios estructurales en el estado fundamental del sistema
como funcién de un parametro de control, que generalmente es un acoplamiento del Hamiltoniano. En
sistemas finitos estos cambios son suaves y solamente extrapolando al limite termodinamico se puede
definir estrictamente una transicion de fase. Sin embargo, cambios en la estructura y propiedades del estado
fundamental de sistemas como el nlicleo atomico son observables y a su estudio se han dedicado
recientemente muchos esfuerzos.

Durante el ultimo afio hemos desarrollado un modelo de 2 bosones escalares cuyo diagrama de fases es

analogo al del modelo nuclear de bosones interactuantes. Con este modelo, que se puede resolver
exactamente para un gran numero de bosones, es posible estudiar con mucho detalle su diagrama de fases y
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las propiedades de las transiciones. También hemos verificado desarrollos en la inversa del nimero de
bosones, que luego hemos utilizado en el modelo nuclear mas general.

- Deformacion nuclear, desintegracion  y doble desintegracién .

Prosiguiendo con el estudio de las distribuciones energéticas de Gamow-Teller (GT) y las vidas medias de
desintegracion 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 espin-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 los efectos de la deformacion nuclear en las distribuciones energéticas de
Gamow-Teller correspondientes a isotopos de Hg, Pb y Po deficitarios en neutrones. Analizando en primer
lugar las energias de los diferentes isotopos frente a la deformacion nuclear, se ha encontrado que el
fenémeno de coexistencia de forma es bastante general en esta region y en particular en is6topos de Pb se
ha encontrado una triple coexistencia esférica/oblada/prolada, tal y como se observa experimentalmente. Si
bien las energias relativas de las distintas formas nucleares son muy sensibles a los parametros del modelo,
la existencia de estas formas y sus deformaciones de equilibrio son muy estables.

Las distribuciones de Gamow-Teller calculadas para cada una de estas formas muestran que las diferencias
observadas debidas a la deformacion nuclear son mucho mas importantes que las debidas a otros efectos,
tales como la fuerza de Skyrme o la fuerza de pairing usadas. Esto nos permite establecer estos patrones de
desintegracion beta como una signatura de la deformacion nuclear que puede inferirse simplemente
observando el modo en el que el nicleo se desintegra.

Se han estudiado también las reacciones de intercambio de carga de tipo (p,n) y (n,p) en isotopos estables e
inestables de xenon. El interés de este estudio radica, por un lado, en que el isétopo 136Xe ha sido elegido
como el primer blanco en movimiento en colisiones con gas de hidrogeno para comprobar las posibilidades
de este tipo de experimentos en EXL-FAIR. Predicciones tedricas para estas secciones eficaces son por
tanto necesarias. Por otro lado, los isdtopos de xenon en esta region son de especial interés para la doble
desintegracion beta, dado que algunos de estos isotopos estan involucrados como candidatos a padres o a
hijos en estos procesos. Se han realizado predicciones para las distribuciones de intensidad Gamow-Teller,
identificando las regiones energéticas donde se espera la maxima concentracion de intensidad para cada
uno de los isotopos estudiados.

- Scaling y superscaling en dispersion inclusiva de electrones por niucleos.

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 nucleos finitos. Este modelo permite estudiar simultaneamente el
papel desempefiado por la densidad local y por la distribucion de momentos en la descripcion de los
fenémenos de scaling y superscaling en nicleos. Los céalculos muestran que las componentes de alto
momento en CDFM vy su similitud para diferentes nicleos 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.

El modelo se ha extendido para considerar también las funciones de scaling para nucleos medios y pesados
con N distinto de Z, para los cuales las densidades de protones y neutrones son claramente diferentes. La
asimetria de la funcion de scaling cuasielastica en el modelo CDFM se ha introducido simulando
fenomenoldgicamente los efectos que violan esta simetria, que incluyen en particular la interaccion de
estados finales. El analisis se ha extendido a la region de la Delta donde se produce la mayor contribucion a
la dispersion inelastica, obteniendo un acuerdo con el experimento muy satisfactorio. Finalmente, las
propiedades de superscaling para dispersion de electrones se han utilizado para predecir el comportamiento
de las secciones eficaces neutrino-nucleo con intercambio de carga que son comparadas con las
predicciones de los modelos basados en aproximacion de gas de Fermi relativista.

- Transporte de calor en materia desordenada.

El hecho de que la conductividad térmica de los vidrios a temperaturas intermedias muestre universalidades
cuantitativas constituye, segin A.J. Leggett, uno de los principales problemas abiertos en Fisica de la

19



Materia Condensada. Las actividades dentro de esta linea de investigacion son fruto de una colaboracion
establecida con el Instituto Verkin de Fisica e Ingenieria de las Bajas Temperaturas en Kharkov, Ucrania.

Los primeros resultados a los que tal colaboracion ha dado lugar han sido recientemente publicados como
Rapid Communication (PRB 74, 060201 [2006]) y muestran, mas alla de cualquier duda, la similitud en el
transporte de calor en un medio so6lido totalmente desordenado y en el mismo material en forma de cristal
con desorden puramente orientacional. En contraste, la fase ordenada muestra la signatura caracteristica de
un medio policristalino, mostrando no solo una conductividad térmica que es un orden de magnitud mayor
que la del mismo material en estado desordenado, sino que su dependencia con la temperatura es facilmente
entendible en términos de procesos que involucran la dispersion de las excitaciones elementales que
transportan calor (fonones) por inhomogeneidades de diversa naturaleza. La sorprendente proximidad entre
la curva que muestra la dependencia con la temperatura del vidrio y del cristal desordenado muestra que la
ausencia de desorden posicional apenas tiene efecto en fenomenos tan sensibles a la propagacion de
excitaciones acusticas. Los resultados muestran pues que los cristales con desorden orientacional han de ser
considerados dentro del comportamiento universal encontrado para el transporte térmico en vidrios, y por
tanto contradicen aseveraciones aparecidas en la literatura reciente.

- Dindamica de baja frecuencia en medios desordenados.

Los resultados mas remarcables conciernen a la deteccion por medios puramente experimentales de
excitaciones colectivas de tipo Optico (es decir que no involucran oscilaciones de densidad) en un fluido
cercano al punto de congelacion (PRL 96, 235501 [2006]). Este tipo de excitaciones han sido exploradas
durante ya algunas décadas por medio de Espectroscopia Neutronica en sales fundidas, sin haber llegado a
resultados convincentes. Si bien la presencia de excitaciones de este tipo en algunos materiales, como el
fluoruro de deuterio liquido, ha sido predicha desde hace tiempo a partir de simulaciones por ordenador, la
verificacion experimental de tales predicciones ha tenido que aguardar al desarrollo de metodologias de
purificacion, contencion y almacenamiento de muestras altamente reactivas. Los resultados obtenidos han
sido fruto de una colaboracion con la Universidad de Tennessee (Knoxville) que nos ha permitido abordar
experimentalmente el estudio de este material.

Otros estudios remarcables conciernen a la deteccion de excitaciones colectivas en un semiconductor como
es el Te (PRB 73, 094201 [2006]), el efecto de confinamiento espacial sobre la propagacion de excitaciones
colectivas en deuterio liquido (PRB 73, 094206 [2006]), y un estudio sobre el espectro de excitaciones en
nanotubos de carbono (PRB 73, 075425 [2006]).

En tematicas algo diferentes, merece la pena remarcar el estudio en profundidad sobre la distribucion de
momento en para-hidrogeno liquido y su comparacion con resultados derivados por aplicacion de técnicas
adaptadas para el tratamiento de problemas de muchos cuerpos (PRB 73, 144203 [2006]).

- Desarrollo de instrumentacion para fuentes de neutrones de ultima generacion.

Las actividades dentro de este epigrafe conciernen a la colaboracion R.A.L.ISIS- M.E.C. por la cual la
participacion espafola en esta gran instalacion experimental se realiza "en especie" mediante el suministro
de diversos componentes, tanto para la futura Segunda Fuente de Blanco (ISIS-TSII), como mediante la
colaboracion en desarrollos futuros referentes a maquinas de ultima generacion.

Durante el afio en curso se han llevado a cabo labores de disefio y construccion de varios componentes para
instrumentos en construccion en ISIS-TSII, y también se han comenzado a dar los primeros en pasos en
tecnologias de aceleracion. A tal efecto, se ha comenzado una colaboracion con el Accelerator Science and
Technology Center (ASTeC), radicado en CCLRC (Rutherford Appleton Lab.), la cual involucra nuestra
participacion activa en la construccion de equipamiento necesario para las primeras fases de aceleracion de
haces de iones intensos para su posterior empleo como inyectores en instalaciones futuras, como la Fuente
Europea de Espalacion o la construccion de la Factoria de Produccion de Neutrinos en el Reino Unido.

- 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
adiabatica en hiperarmonicos 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 afio anterior sobre las caracteristicas de las resonancias de un sistema de tres cuerpos, haciendo
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especial énfasis en sus modos de desintegracion, y mas especificamente en la distribucion de energia de los
fragmentos resultantes de dicha desintegracion. En particular, durante este aflo hemos avanzado en el
estudio de sistemas en los que la interaccion coulombiana es relevante. El estudio de las resonancias y
distribuciones de energia en sistemas como el °Li o el *Be abre la puerta a la resolucion del problema de
Coulomb para sistemas de tres particulas. A pesar de que la forma analitica del comportamiento asintotico
de la funcion de onda de tres cuerpos no es conocida, los métodos numéricos desarrollados son
suficientemente precisos a largas distancias como para obtener resultados fiables, incluso cuando la
interaccion de Coulomb esté presente.

Otro de los aspectos investigados se refiere a las huellas de los estados de Efimov en los sistemas
resonantes de tres particulas. Cuando las condiciones para la aparicion de estados ligados de Efimov se
satisfacen, las distribuciones de energia después de la desintegracion de las resonancias presentan también
un comportamiento caracteristico.

- Caracterizacion de estados nucleares relevantes en procesos de niicleosintesis estelar.

En la 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, permiti6 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 reaccién 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]. Hemos
desarrollado técnicas que nos permiten profundizar sobre los modos de desintegracion de nicleos exoticos
y, especialmente, sobre la ruptura de estados no ligados.

Continuando en la misma linea hemos estudiado los niveles excitados de baja energia de *Be relevantes en
el calculo de la reaccién “He(on,y)’Be en el escenario estelar. Es ésta una de las reacciones clave en el
medio rico en neutrones, pues junto con la reacciéon *Be(o,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 (Asymptotic 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 nticleos 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 emisiéon de multiples 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 espin a este estado
en ’Be y otros para los que no habia ninguna evidencia experimental (Phys. Scripta, 2006). Ademés
tenemos nuevos datos para profundizar en el mecanismo de ruptura del nivel de 2.43 MeV a noa que se
interpreta en la literatura como secuencial a través de “Be, o en ruptura directa sin pasar por ninguna
resonancia binaria (M. Madurga et al., PoOS(NIC-IX) 154). 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 funcion de onda del estado fundamental del ''Li se
puede factorizar en sus dos partes core+thalo (tesis de M. Madurga).

Como complemento a estos trabajos hemos estudiado la reaccion '°B+'He, cuyos canales a través de '>C y
B nos dan informacion sobre estados no accesibles a la desintegracion beta, complementando asi la
informacion sobre la estructura de estos nucleos. Este trabajo ha constituido el primer experimento
realizado en la linea de Fisica Nuclear instalada en el Tandetron del CMAM. El andlisis de los datos
constituyo el trabajo de investigacion para el DEA de M. Alcorta,.presentado en diciembre de 2006, y
aparece en M. Alcorta et al., PoOS(NIC-IX)067. Ademas, durante este afio hemos repetido el experimento
aumentando la energia del haz de *He hasta 4.5 MeV, lo que permite explorar nuevos canales de reaccion.
También se ha aumentado la granularidad del sistema experimental, lo que permitira determinar los espines
y paridades de los estados poblados en '°C y °B mediante el estudiod de las correlaciones angulares. Estos
resultados se han presentado en dos conferencias: Nuclei in the Cosmos (Ginebra, Suiza) y Radioactive
Nuclear Beams (Cortina d’ Ampezo, Italia).

- Estudio de la polarizabilidad de nicleos con halo.

Uno de los descubrimientos mas importantes e inesperados de la Fisica Nuclear de los ultimos afios ha sido
el del halo neutronico en algunos nucleos proximos o en la linea de estabilidad nucleénica (linea de goteo).
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Un estado de halo es basicamente un fenomeno umbral que resulta de la presencia de estados ligados
proximos al continuo. La combinacion de una energia de enlace pequeia junto con el corto alcance de las
fuerzas nucleares permite al nucleén (6 cluster de nucleones) alejarse y tener una probabilidad no
despreciable a distancias mucho mayores que el radio nuclear normal (ry A"*, con ro= 1.2 fm).

Nuestro objetivo es hacer un estudio experimental y tedrico de la dispersion de los nucleos con halo a
energias proximas a la barrera coulombiana. Nuestro objetivo final es determinar el efecto de
polarizabilidad dipolar, que consiste en la distorsion que sufren los niicleos durante la colision debido a los
campos eléctricos. Este efecto debe ser particularmente grande en ntcleos con halo y se debe manifestar
como una reduccion de la seccion eficaz en angulos grandes. Este proyecto se lleva a cabo en colaboracion
con grupos de las Universidades de Sevilla y Huelva con los que tenemos unidades asociadas. El primer
objetivo fue estudiar *He en el CRC de Bélgica, y posteriormente extender el estudio a ''Li en TRIUMF
(Canadd) y '"Be en REX-ISOLDE (CERN). Para estos ultimos, las propuestas de experimentos estin
aprobadas y el primer test del ''Be se hizo en noviembre, confiando en realizar las medidas finales a lo
largo de 2007.

En el Cyclotron Research Center (CRC) de Louvain-la-Neuve (Bélgica) hemos medido este efecto
estudiando reacciones de un haz del niicleo con halo *He sobre un blanco de Pb con el objeto de determinar
el comportamiento de la seccion eficaz elastica a angulos grandes para energias entorno a la barrera
coulombiana (PH189 y PH215). El estudio realizado a energias por debajo, préoximas, y por encima de la
barrera nos permiten comprobar si el modelo Optico es una aproximacion 1til, y determinar los aspectos
fundamentales de los potenciales que deben utilizarse para estos ntcleos exoticos. Se hizo un experimento
en noviembre de 2002 y otro un afio mas tarde. Diego Escrig ha realizado el analisis de datos
correspondientes a los canales no elasticos de la reaccion. Se ha determinado la dependencia de las
secciones eficaces elastica y de ruptura (o+2n) con la energia para valores por debajo y por encima de la
barrera coulombiana, asi como su dependencia angular. Los resultados obtenidos indican que las secciones
eficaces elasticas eran parcialmente debidas a la polarizabilidad dipolar de ®He en el campo coulombiano
(Nucl. Phys. A, enviado). La distribucion de fragmentos hacia atras indica que el canal de reaccion
dominante es la transferencia de dos neutrones (debido a la estructura de halo) a estados excitados del
blanco proximos al continuo (D. Escrig et al., Nucl. Phys. A, enviado).

- I+D en detectores para Fisica Nuclear Experimental.

Considerando que el cumplimiento de los grandes desafios de Fisica Nuclear depende de sus
infraestructuras, nuestro grupo ha dedicado una parte significativa de su tiempo a investigacion y desarrollo
(I+D) en detectores de particulas cargadas y electronica (analdgica y digital) con el objetivo de bajar
significativamente los umbrales de deteccion de particulas cargadas, crucial en procesos de desintegracion
beta y estudio de reacciones de interés astrofisico.

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 digitalizacion
temprana de las sefiales de detectores de particulas cargadas obviando la electronica intermedia y asi evitar
las limitaciones que ésta conlleva. Se esta estudiando la viabilidad de identificar las diferentes particulas
mediante un andlisis de la sefal digital con redes neuronales artificiales. Este trabajo lo inici6 Carlos
Pascual y se ha continuado con la estancia en nuestro grupo de John Macgrath (Universidad de York, Reino
Unido) y Hans Henrik Knudsen (Universidad de Aarhus, Dinamarca), quienes han puesto a punto el
osciloscopio digital y programado toda la digitalizacion de la sefial. En test experimentales que se
realizaran en los tandem del CMAM (UAM, Madrid) y CNA (Sevilla) se testearan distintos
preamplificadores que permitan obtener sefiales suficientemente rapidas.

La segunda linea de trabajo, enmarcada dentro de la colaboracion R3B (Reactions with Relativistic
Radioactive Beams) de FAIR (Facility for Antiprotons and lon Research), consiste en el disefio de un
detector de protones y rayos gamma con alta resolucion tanto en energia como en angulo. El detector
debera ser capaz de medir la energia total de las gammas, asi como multiplicidades y la energia individual.
Para cumplir con las especificaciones de este proyecto, se han realizado simulaciones del comportamiento
de materiales centelladores de nueva generacion, LYSO (Lu-Y-Si-O) y haluros de lantano (La-Br-Ce o La-
Cl-Ce). Los primeros resultados nos permiten avanzar que se pueden conseguir resoluciones de hasta un 3-
4% en la determinacion de la energia incidente de particulas cargadas con esta combinacion de materiales.
Con los programas desarrollados empleando el cédigo GEANT4 podremos simular la respuesta de
diferentes geometrias con los materiales elegidos y elegir el disefio del detector. Paralelamente se han
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montado prototipos con los que llevar a cabo pruebas para la caracterizacion de las propiedades y respuesta
de los mismos a particulas y radiacion electromagnética.

2.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

LINEAS DE INVESTIGACION:

»  Fisica Molecular de atmdsferas y plasmas.
»  Fluidodindmica Molecular.

»  Espectroscopia Laser.

»  Fisica Molecular Tedrica.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

e Fisico-Quimica de la atmdsfera. Espectroscopia IR de hielos de interés atmosférico.

e Cinética de plasmas frios a baja presion. Aplicaciones ionosféricas y en recubrimientos de peliculas
carbonadas.

Dinamica y cinética de reacciones quimicas y de procesos de transferencia de energia.
Espectroscopia Raman en chorro supersonico.

Agregados de hidrégeno molecular.

Agregados de CO,.

Transferencia energia R-T en colisiones moleculares inelasticas.

Ensanchamiento colisional en moléculas de interés atmosférico o en procesos de combustion.
Parametros espectroscopicos de moléculas de relevancia en procesos atmosféricos.

Control Cuantico Molecular.

Alineamiento y orientacion molecular.

Espectroscopia Molecular Tedrica.

TECNICAS UTILIZADAS:

o Espectroscopia IR de transmisiéon y absorcion-reflexion. Calculos de primeros principios de sélidos
cristalinos.

o Reactores de descarga en catodo hueco para generacion de plasmas frios. Espectrometria de masas de iones

y especies neutras. Espectroscopia de emision visible. Sondas de Langmuir. Microbalanza.

Haces moleculares supersonicos. Espectroscopia de ionizacion multifotonica resonante (REMPI). Calculos

dinamicos.

Espectroscopia Raman Lineal. Chorros supersonicos. Criogenia.

Espectroscopia Raman Estimulada.

Doble resonancia Raman-Raman.

Espectroscopia Infrarroja por diferencia de frecuencias Opticas.

Simulaciéon numérica.

e}

O O O O O

LABOR INVESTIGADORA
- Fisico-Quimica de la atmésfera. Espectroscopia IR de hielos.

El trabajo tedrico se ha centrado en el estudio de la estructura y propiedades Opticas de cristales de hielo
con diversos gases de interés atmosférico (HNO;, HCI, y recientemente, CO,) adsorbidos en distintos
grados de hidratacion, asi como mezclas ternarias de los mismos. Hemos realizado calculos con el
programa de calculo tedrico de estructuras periddicas 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, acido 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 céalculos se llevan a cabo con el programa Gaussian 2003.
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Dentro de la parte experimental se han continuado los estudios de espectroscopia RAIR y de transmision de
capas de diversos “hielos”. Se han publicado articulos relativos a la zona espectral de bajas frecuencias de
hidratos de acido nitrico, a la orientacion observada en el crecimiento de cristales de dihidrato, y a las
constantes Opticas del trhidrato (NAT), de posible aplicacion para estudios in situ de identificacion de esta
especie.

Dentro del estudio de especies ternarias, hemos publicado también medidas de cristales de NAT sometidos
a una exposicion de HCI, en distintas condiciones de presion y temperatura. Las principales conclusiones
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, en 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.

En la citada pagina web, y mas adelante en esta Memoria, se recogen las publicaciones del grupo en este
afio.

En el afio 2006 se ha puesto a punto el nuevo espectrometro de infrarrojo por transformada de Fourier,
modelo Bruker Vertex 70, que ya ha comenzado a utilizarse para las medidas de este grupo de trabajo. El
instrumento esta disponible para ser compartido con otros grupos de investigacion del Instituto.

Laboratorio de hielos atmosféricos con el nuevo espectrometro Bruker Vertex 70 y la cdmara de hielos.
- Cinética de plasmas frios a baja presion.

Durante este afio se han continuado los estudios de plasmas de H, a bajas presiones (0.8 y 20 Pa),
encontrandose una concentraciéon muy elevada de atomos de H (~10%) en nuestras descargas, asi como un
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fuerte aumento de la concentracion de H;" con la presion, en detrimento de la concentracion de H,". Se ha
perfeccionado el modelo cinético elaborado para explicar este comportamiento y se han comparado los
resultados experimentales con las predicciones teodricas, encontrandose un acuerdo muy satisfactorio entre
ambos, lo que ha permitido determinar la relevancia de mecanismos tales como las reacciones homogéneas
i6n-molécula y las reacciones en pared.

También se ha abordado el estudio de plasmas de H, con trazas de CH, y N, a baja presion, observandose
indicios de una quimica muy compleja entre iones y especies neutras, en cuyo estudio se pretende
profundizar préximamente.

A nivel instrumental se ha efectuado una notable mejora del sistema de adquisicion y tratamiento de datos
del monitor de plasmas, de acuerdo con la empresa fabricante, asi como una puesta a punto completa del
equipo, lo que ha repercutido en un aumento muy notable de sensibilidad y facilidad de manejo.

En colaboracion con el Institiit fiir Niedertemperatur-Plasmaphysik, de Greifswald (Alemania) se ha
adquirido experiencia en el manejo de dos espectrometros en el infrarrojo medio basados en laseres de
diodos y en los nuevos laseres de cascada cuantica, y se han estudiado las ventajas e inconvenientes de uno
y otro, asi como su posible aplicacion para el diagnostico de los plasmas generados en nuestro laboratorio.
Estas técnicas se han aplicado a la deteccion de 6xidos de nitrogeno, asi como a la del radical metilo.

En colaboracion con la Universidad Ruhr de Bochum (Alemania), se ha llevado a cabo un estudio de los
procesos que tienen lugar en descargas a baja presion, en mezclas de gases con hidrocarburos ligeros
orientado a la formacion de nanoparticulas durante el crecimiento de capas delgadas.

También se ha llevado a cabo una revision de los lltimos avances de la deposicion quimica en fase vapor a
baja presion asistida por plasma en muy diferentes campos cientificos y tecnoldgicos, tales como
produccion de materiales nanoestructurados, materiales para células de combustible, interaccion plasma-
pared en reactores de fusion, biomateriales, etc., y se ha puesto en evidencia la necesidad de mejora de los
métodos de diagnostico y modelado.

- Dinamica y cinética de reacciones quimicas.

Se ha llevado a cabo una revision sistematica de los progresos recientes en la dindmica reactiva de
moléculas de H, con atomos excitados. En concreto se han considerado los atomos O(' D), N(*D), C('D) y
S(' D). En todas estas reacciones se tiene un pozo atractivo de potencial en el camino entre los reactivos y
los productos, y la presencia de este pozo, con numerosos estados ligados, ha representado una gran
dificultad para la realizacion de célculos cuanticos exactos. Si embargo en la Gltima década se han realizado
grandes avances, tanto tedricos como experimentales, para este grupo de sistemas, prototipicos como
reacciones de insercion. Hoy en dia existen buenas superficies de potencial y calculos cuanticos exactos y
aproximados (en especial modelos cuénticos estadisticos) que proporcionan una buena descripcion de los
sistemas reactivos considerados. La mecénica clasica, cuyos resultados son mas faciles de interpretar en
términos dinamicos, también se ha demostrado apropiada. Entre otros estudios, se ha aplicado el método de
trayectorias cuasiclasicas para el calculo de las distribuciones de tiempos de colision en las reacciones
mencionadas y se han observado interesantes diferencias entre los sistemas exotérmicos O('D)+H, y
N(*D)+H,, con tiempos de colisién mas cortos (< 400 fs), y las reacciones C('D)+H, y S('D)+H, que son
casi termoneutras y cuyos tiempos de colision superan en algunos casos los 2000 fs. Estas diferencias
tienen implicaciones en las secciones diferenciales de reaccion y distribuciones de estados observadas.

En el futuro préximo nos proponemos investigar el papel de la excitacion interna de las moléculas de H, en
la dinamica. Estos procesos son de gran interés en los plasmas frios, mencionados en el apartado anterior.

Ademas de los mencionados trabajos sobre reacciones de insercion, dominadas por complejos de larga
vida, también hemos comenzado recientemente un estudio sobre el posible papel de la estructura cuantica
del estado de transicion en el control de la reactividad en reacciones de abstraccion directa.

- Fluidodindmica Molecular.

Se ha estudiado la agregacion de para-H, en expansiones a partir de toberas criogénicas, concentrandose en

la cinética de formacion de dimeros. Para ello se han realizado barridos en temperatura y presion para
encontrar las condiciones en las que s6lo se forman dimeros. Posteriormente se han realizado barridos
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axiales y transversales en condiciones representativas (0,6 bar/57 K, 1 bar/67 K, 2 bar/106 K), para obtener
mapas de distribucion de dimeros. En los experimentos realizados hasta la fecha se observa una mayor tasa
de dimerizacion en las expansiones de 0,6 bar/57 K, aunque la fraccion mayor de dimeros (1,4%) se
consigue con 1 bar/67 K. Estos resultados, ain preliminares, se completaran en los proximos meses con
nuevas series en distintas condiciones, y se extenderan a agregados mayores (trimeros, tetrameros, etc).
Para extraer la fraccion de dimero (~ 1 %) presente ha sido necesario poner a punto un programa de ajuste
de perfiles de linea para descomponer los espectros registrados en sus componentes de mondmero, dimero,
etc.

En otra linea de trabajo se han realizado estudios de condensaciéon de CO, en expansiones a partir de
toberas en rendija. En esta linea se han medido varias series axiales y transversales de expansiones de 1 bar
a 4 bar de CO, y N, mediante scattering elastico (Rayleigh) e inelastico (Raman). De los experimentos
realizados se pueden obtener los tamafios medios de los agregados (entre 10 y 1000 moléculas) asi como su
tasa de crecimiento a lo largo de la expansion. Por otra parte, se ha estudiado el efecto de la onda de choque
frontal (disco de Mach) -con sus fuertes condiciones de retermalizacion y alta frecuencia colisional- sobre
los agregados, encontrandose que, a lo largo del eje de la expansion, éstos desaparecen al atravesar la onda
de choque para volver a aparecer aguas abajo del disco de Mach.

En el apartado instrumental se ha disefiado e instalado un sistema de toberas en rendija, que permite
realizar expansiones 2D de gases, mas suaves que las 3D con las toberas circulares empleadas hasta ahora,
lo que permite medir con mas precision las cinéticas de formacion de agregados y relajacion colisional. La
primera caracterizacion del campo de flujo de estas toberas en rendija constituyo el trabajo practico de
Héctor y Paula Corte Leon, estudiantes premiados en el certamen “Jovenes Investigadores” del Ministerio
de Educacion y Ciencia.

También se ha optimizado el sistema de control para estabilizacion de la frecuencia del laser de Art+
monomodo mediante anclado a una transicion del yodo. Este anclado permitira emplear con éxito una
segunda célula de yodo para filtrar el scattering elastico, y poder registrar asi espectros Raman de muy baja
frecuencia.

Por otra parte, se ha instalado un sistema de control activo de la temperatura criogénica, para lo que ha sido
necesario rediseflar el conjunto tobera y bloque-portatoberas, y se ha ajustado el lazo de control en distintas
condiciones de trabajo. Como resultado se consigue una estabilidad en la temperatura de la tobera del orden
de 0,01 K, lo que redunda en una mayor precision de las medidas en las expansiones criogénicas de para-
H,. Finalmente ha sido necesario mejorar el disefio de la optica de excitacion y coleccion para resolver los
problemas de estabilidad que surgen al trabajar con una fuente tan fria (40-60 K) a muy corta distancia de
la optica.

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

Los estudios de ensanchamiento de las lineas ro-vibracionales de la molécula de N, como consecuencia de
las colisiones en mezclas N»-H, se han proseguido y extendido al intervalo de altas temperaturas (440K y
580K). Estas temperaturas ain son bajas comparadas con las que se encuentran en los medios de
combustion, tipicamente de algunos miles de grados Kelvin. No obstante la realizacion de medidas
experimentales de laboratorio a estas temperaturas resulta muy problematica, y por otra parte, la realizacion
de calculos precisos mecano-cuanticos a estas temperaturas resulta inviable debido al gran niimero de
estados energéticos con poblacion apreciable. La extension de las medidas de laboratorio a algunos cientos
de grados por encima de la temperatura ambiente, permite comprobar la fiabilidad de modelos semi-
clasicos que, de ser efectivos, permitiran un calculo fiable de ensanchamientos colisionales a las
temperaturas reales de los medios de combustion y el escalado de las medidas de laboratorio a ese intervalo
de temperaturas.

A este respecto se ha calculado una superficie de potencial ab initio, para el sistema N, —H,, que ha
permitido completar los calculos mecano-cuanticos en las aproximaciones Coupled State y Close Coupling
para las medidas realizadas con anterioridad a 77K (y 298K en el caso de Coupled State, aun en progreso).
Respecto a las temperaturas comprendidas entre 298K y 580K, los calculos semiclasicos basados en un
modelo de Robert-Bonamy, realizados previamente con un potencial atomo-atomo, se han repetido para la
superficie de potencial obtenida, lo que ha permitido validar el modelo y su aplicabilidad pare extrapolar
los resultados obtenidos hasta las temperaturas tipicas de combustion.
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2.4

Con una orientacion mas especificamente atmosférica se ha concluido un estudio, comenzado tiempo atras,
acerca de los efectos colisionales en algunas transiciones ro-vibracionales de la molécula de H,O. Aqui,
basandonos en medidas realizadas por nosotros con la técnica de Espectroscopia Infrarroja por diferencia
de frecuencias oOpticas, hemos podido poner de manifiesto la dependencia de los parametros colisionales
respecto de la velocidad de las moléculas. Brevemente, estos efectos de velocidad indican que los modelos
mas simples de régimen intermedio, entre el régimen en que domina el ensanchamiento Doppler (perfiles
de Gauss) y el que esta dominado por las colisiones (perfiles de Lorentz), no esta bien descrito por los
modelos simples (perfiles de Voigt), que no tienen en cuenta el cambio de velocidad experimentado por la
molécula en el proceso de colision. Los perfiles de las lineas espectrales observadas, no se ajustan
correctamente mediante perfiles de Voigt. Los ajustes mediante perfiles de Raut (colisiones duras) que
consideran que la velocidad tras el choque no esta correlacionada con la velocidad previa, dan cuenta de los
perfiles pero conducen a valores del parametro de estrechamiento que no son fisicamente razonables.
Teniendo en cuenta simultaneamente los efectos de velocidad y el estrechamiento de Dicke, ha sido posible
mostrar que todos los perfiles observados, independientemente de la presion y de la transicion, pueden ser
explicados satisfactoriamente, demostrando la consistencia de la aproximacion empleada para dar cuenta de
los perfiles espectrales en los diferentes regimenes de presion que gobiernan los efectos de velocidad en las
colisiones espectrales.

También, con una orientacion atmosférica, se ha trabajado dentro del contrato ESTEC 1981306/NL/IA, de
la Agencia Europea del Espacio para el desarrollo de una fuente laser en la region espectral de 2[im, que
pudiera ser embarcada en un satélite terrestre con el fin de monitorizar el CO, atmosférico. Se propuso
investigar dos posibles desarrollos alternativos para lograr la fuente de las caracteristicas requeridas: Un
oscilador paramétrico optico (OPO) y un Raman Shifter, contemplandose también la posibilidad de una
solucién mixta.

La responsabilidad del desarrollo del OPO correspondié a la “Office National d'Etudes et de Recherches
Aérospatiales”, ONERA, mientras que en éste departamento se asumi6 la responsabilidad del desarrollo del
Raman shifter. Se seleccionaron los medios activos adecuados y se hicieron las pertinentes medidas opticas
de caracterizacion sobre ellos para depurar una Unica propuesta concreta. Sobre dicha propuesta se
realizaron estudios de diseflo Optico y simulacion numérica, llegando a la conclusion de que la maxima
eficiencia esperable, ateniéndose a las constricciones necesarias para su utilizacion a bordo de un satélite,
era del 11% de la potencia de bombeo, eficiencia realmente muy alta al tratarse de operacion de la zona de
infrarrojo medio y con un doble desplazamiento, pero inferior a la que presumiblemente se puede alcanzar
mediante la alternativa del OPO.

DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

LINEAS DE INVESTIGACION:

»  Astrofisica Molecular e Infrarroja.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

Medio interestelar.

Formacion estelar.

Transferencia de radiacion.

Espectroscopia Molecular en el espacio.

Quimica del medio interestelar y circunestelar galactico y extragalactico.
Estudio de nucleos activos de galaxias.

Dinamica y cinematica de galaxias.

Quimica Tedrica aplicada a la Astrofisica.

Espectroscopia de estrellas masivas.

Transmision de ondas electromagnéticas en la atmosfera terrestre.

TECNICAS UTILIZADAS:

o Instrumentos: plataformas espaciales con instrumentacion infrarroja, radiotelescopios, telescopios opticos.
o Meétodos: transferencia de radiacion, procesos quimicos, Espectroscopia en el espacio, simulaciones

numéricas, fisica computacional.
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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 permitiendo abordar los multiples problemas que la
Astrofisica moderna mantiene abiertos y los muchos desafios que se deberan afrontar con los nueva
instrumentacion que estara a disposicion de la comunidad cientifica internacional en los proximos afios.
Los nuevos telescopios (ALMA, HERSCHEL, JWST) representardin 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, recibiran un impulso extraordinario que conducira a un cambio cualitativo
importante en nuestra comprension de la evolucion del Universo.

El analisis 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 abundantes como el mondxido de carbono, el
cianuro de hidrégeno, el ion HCO', etc. 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 hidrogeno molecular, etc. Esta informacion sélo puede
obtenerse a través de medidas de laboratorio o de calculos ab initio de quimica cuantica. La colaboracion
entre grupos de Astrofisica Molecular y de Espectroscopia y Quimica Teorica 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, CgH, MgNC, HC,N, C,H 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 la NASA. El telescopio es un paraboloide de 3.5 metros refrigerado pasivamente a 90
K. Se lanzara en el 2007 y estara 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 serd 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 proximos 50 afios. Este instrumento
cubrira todas las ventanas atmosféricas hasta 900 GHz (radioastronomia milimétrica y submilimétrica) y
alcanzara 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 informacién tnica en todos los
campos de la Astrofisica. Espafia participa en el proyecto ALMA con un porcentaje del 7.5% de la
contribucion europea.

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,

28



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 numero 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 extenderan
el dominio de dicha rama de la Astrofisica al mundo extragalactico (complejidad quimica, abundancias
isotdpicas, etc.).

Por otra parte el DAMIR esta fuertemente implicado en el instrumento MIRI del JWST, telescopio espacial
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.

Todas las lineas de trabajo descritas mas abajo y enmarcadas en el contexto de ALMA, HERSCHEL y
JWST requieren una preparacién preliminar que sera efectuada en los proximos afios en los aspectos
observacional, teérico y de laboratorio (espectroscopia, cinética quimica, etc.). Las principales lineas de
investigacion del DAMIR, y los principales resultados obtenidos en el 2006, son las siguientes.

- Medio interestelar.

Nuestro grupo ha desarrollado en los tltimos afios varias lineas de investigacion en el campo del Medio
Interestelar. 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:

-Quimica del gas frio en el Centro Galactico. Estudio de moléculas organicas.

-Determinacion de las condiciones fisicas de regiones densas a través de las lineas rotacionales de SO y
NNH'".

-Busqueda de nuevas especies moleculares. Complejidad quimica. Finalizacion del survey espectral de
Orion.

-Transferencia de radiacion en nubes moleculares. Estudio del caso de H,O en Orién y Sgr B2. Estudio del
caso de OH en Orion.

-Estudio de las condiciones fisico-quimicas de las zonas de formacion estelar. En particular del papel de los
electrones en la excitacion colisional de HCO™.

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

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

Las principales lineas de trabajo que se seguiran en el futuro en el DAMIR en el campo del Medio
Interestelar 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 interacciéon 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 permitiran observar la absorcion molecular producida en
las nubes difusas en la radiacion de objetos que se encuentren detrds 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 permitira distinguir la contribucion
de las diferentes regiones a la emision de una especie molecular dada. El desarrollo de codigos robustos,
rapidos y de probada convergencia sera 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 requerira de un conocimiento mucho mas preciso de
los parametros moleculares. En los proximos afios nuestro departamento analizard los problemas mas
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urgentes en el campo de la fisico-quimica 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 mas 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 isotopicas como trazador de la evolucion estelar (procesos nucleares en el interior
de las estrellas). Tanto ALMA como HERSCHEL brindaran una oportunidad Unica para comprender la
evolucion de las razones isotopicas como una funcion de la distancia al centro de la galaxia. Dichos
estudios permitiran establecer un conjunto de pardmetros e indicadores para estudiar la evolucion estelar en
nuestra galaxia.

- Medio circunestelar.

Nuestro grupo ha desarrollado en los tltimos afios varias lineas de investigacion en el campo del Medio
Circunterestelar. 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), el IRTF vy el espectrometro TEXES, el satélite ISO y recientemente el satélite
ASTRO-F. Los principales resultados publicados en 2006 son:

Se ha finalizado el estudio de un barrido espectral entre 80 y 276 GHz de la nebulosa protoplanetaria
CRL618 en el que se han identificado y modelizado 3100 lineas espectrales sobre 3180 detectadas, algo
que no tiene precedentes en el analisis de este tipo de observaciones. El estudio ha permitido construir una
representacion detallada de las condiciones fisicas, la morfologia y las abundancias quimicas en este objeto,
lo cual tiene especial relevancia en el estudio de la transicion desde la fase de gigante roja a la de nebulosa
planetaria en estrellas de baja masa.

La quimica de moléculas con oxigeno en estrellas ricas en carbono ha sido estudiada en detalle. La
produccion de moléculas como H,O y OH pone de manifiesto que no es necesario invocar la evaporacion
de cometas para justificar su presencia en estos objetos. Hemos demostrado que dichas moléculas se
pueden producir por reacciones en fase gaseosa en las zonas externas de las envolturas circunestelares.
Ademas, nuestros modelos han predicho la existencia de moléculas como CCCO. Dicha molécula fue
encontrada posteriormente. Los resultados han sido publicados en Astrophysical Journal Letters.

En 2006 encontramos varias lineas rotacionales de SiS en el estado fundamental con emision maser. Dichas
lineas estan bombeadas radiativamente por el recubrimiento en frecuencia de lineas ro-vibracionales de
C,H, y de SiS. Los resultados también han sido publicados en Astrophysical Journal Letters.

Las principales lineas de investigacion en el futuro del DAMIR, con vistas a una preparacion de la
explotacion cientifica de ALMA y de HERSCHEL en el campo de las estrellas evolucionadas son:

-Estudio de la complejidad quimica, modelos de cinética quimica para verificar la hipdtesis de equilibrio
termodinamico en las zonas mas 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 evolucién desde la fase AGB a la de nebulosa protoplanetaria.
Fotoquimica de las moléculas carbonadas.

-Transferencia de radiacion en 3-D: de la misma manera que para el medio interestelar, la resolucion
angular de ALMA requerira el uso de codigos robustos de transferencia de radiacion en 3-D.
-Diferenciacion de la quimica en estrellas ricas en oxigeno (C/O<l) 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 (C;H, 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,0, 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.

-Blisqueda de nuevas especies moleculares, complejidad quimica.
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-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.)

-Estudio de la compleja morfologia y dinamica de las nebulosas protoplanetarias y del origen y evolucion
de sus diferentes componentes: envoltura molecular, atdmica y de polvo. Lanzamiento y colimacion de
vientos post-AGB y procesos fisico-quimicos resultantes de su interaccion con la envoltura AGB.

- Espectroscopia cuantitativa de estrellas calientes en el infrarrojo y radio.

La actividad investigadora en este campo se ha centrado en los siguientes objetivos cientificos:

Establecer los diagnosticos necesarios para obtener en el infrarrojo y radio informacion sobre la estrella y
su viento: Estudios de la informacion que 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 dptico y ultravioleta.
Obtener restricciones fundamentales a la teoria de evolucion 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.

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 informacion de la composicion actual de ésta de la que se pueda obtener a
partir de regiones HII.

La relacion WLR (momento del viento-luminosidad), basada en la teoria de los vientos causados por la
radiacion, como indicador de distancias.

- Procesos fisico-quimicos en Astrofisica Molecular.

La Astrofisica representa uno de los campos de aplicaciéon mas importante y eficaz del calculo ab initio,
técnica, que con el desarrollo de la computacion, 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 teéricos son las inicas fuentes adicionales de informacion de las 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 razén, consideramos que un Departamento de Astrofisica Molecular e infrarroja
debe de incluir un area de Estructura Molecular Teorica.

- Moléculas en galaxias.

En el 2006 el equipo de Astrofisica Molecular ha detectado una segunda linea maser (183.3 GHz) del vapor
de agua en Arp220. Este descubrimiento permitird estudiar zonas de menor densidad y temperatura que la
otra linea del agua (22 GHz) utilizada en el pasado para estudiar las regiones centrales de galaxias activas.
También se ha realizado el primer barrido espectral de una galaxia cercana en la ventana a 2mm del
espectro electromagnético. La cantidad de lineas observadas de diferentes moléculas ha permitido realizar
un estudio detallado de la complejidad quimica en estos objetos.

- Galaxias y Cosmologia Observacional.

El grupo extragalactico de DAMIR esta interesado en el estudio de galaxias infrarrojas luminosas (LIRGs)
y ultraluminosas (ULIRGs) tanto en el universo local como a distancias cosmologicas. En 2006 los
principales resultados han sido:

1. LIRGs y ULIRGs s en el Universo Local.
Se continta el estudio de las propiedades fisicas y cinematicas de LIRGs y ULIRGs mediante el uso de

técnicas de espectroscopia Optica de campo integral e imagen infrarroja de alta resolucion angular. Se han
estudiado en detalle las poblaciones estelares del anillo de formacion estelar circumnuclear en la galaxia
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NGC 7469 (Diaz Santos, Alonso Herrero, Colina), asi como los mecanismos de ionizacién y cinematica
del sistema en interaccion Arp 299 (Garcia Marin, Colina, Arribas, Alonso Herrero).

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 2006, se ha participado (4lonso Herrero,
Colina, Diaz Santos) en una propuesta de Spitzer para obtener mapeados espectrales en el infrarojo cercano
con IRS de una submuestra del LIRGs locales.

El estudio de los cumulos estelares jovenes y las regiones HII gigantes en funcion de la luminosidad de la
galaxia, y del tipo morfologico (galaxias aisladas frente a galaxias en interaccion, etc) se ha desarrollado
para una muestra completa de LIRGs cercanos mediante imagen infrarroja con el HST (A4lonso Herrero,
Colina). Al mismo tiempo, se ha iniciado un estudio (4lonso Herrero, Diaz Santos, Colina) de las galaxias
en el infrarrojo medio para estudiar las regiones de formacion estelar oscurecidas por polvo en las regiones
nucleares de LIRGs y su aplicacion como indicadores de formacion estelar a distancias cosmologicas.

2. LIRGs, ULIRGs y AGNs a distancias cosmologicas.

Dentro del proyecto del instrumento MIRI del James Webb Space Telescope (JWST), se participa (4lonso
Herrero, 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. Se ha iniciado el
desarrollo de simulaciones de LIRGs y ULIRGs a distancias cosmoldgicas tal y como seran detectadas por
los instrumentos del JWST (Garcia Marin). Como parte de la participacion en JWST/MIRI, se ha
desarrollado MTSSim, una herramienta informdatica para crear modelos radiométricos del simulador
criogénico para el instrumento MIRI (Labiano). MTSSim sera utilizado para el disefio y la realizacion de
tests de MIRI.

Almudena Alonso continua sus trabajos como miembro del equipo cientifico del instrumento MIPS en el
telescopio espacial Spitzer (NASA), que empez6 a obtener los primeros datos cientificos a principios de
2004. Durante 2006 Almudena Alonso ha realizado varios trabajos de investigacion sobre las propiedades
de AGN a distancias cosmoldgicas. El primer trabajo estuvo dedicado a la biisqueda de AGN oscurecidos
por métodos alternativos a las exploraciones profundas de rayos X. Para ello se seleccionaron galaxias con
emision de ley de potencia en el rango espectral infrarrojo cubierto por el instrumento IRAC del satélite
Spitzer, y se determinaron las propiedades de este tipo de objetos. Aproximadamente un 50% de estas
galaxias no estan detectadas en rayos X, indicando que la emision de AGN esta oscurecida, y se encuentran
a grandes distancias (desplazamientos al rojo 1<z<3).

Ademas, Almudena Alonso ha participado en otros estudios dedicados al estudio multifrecuencia de AGN
seleccionados en rayos X a desplazamientos al rojo intermedios (z=1) en colaboracion con investigadores
de la University of Arizona y de Harvard University.

3. Radiogalaxias jovenes.

Se continuan investigaciones sobre radiogalaxias jovenes compactas (fuentes GPS y CSS), su evolucion e
interaccion con la galaxia anfitriona Alvaro Labiano mantiene colaboraciones activas con miembros del
Rochester Institute of Technology en E.E.U.U. y Kapteyn Astronomical Institute (Paises Bajos) entre otros.
Fruto de estos trabajos, cabe destacar:

-Identificacion de galaxias anfitrionas de radiogalaxias GPS mediante VLT de ESO y medida de
corrimientos al rojo desconocidos. Combinando estas observaciones con las de otros grupos, se ha
publicado un nuevo catalogo de referencia de fuentes GPS para uso de la comunidad internacional.

- Usando la camara ACS a bordo del HST, se ha llevado a cabo el primer estudio de la emision en el
ultravioleta cercano de fuentes GPS y CSS. Se ha encontrado que la expansion de las radiogalaxias de
tamafio mediano (~10-15 kpc) parece afectar fuertemente a la formacion estelar de la galaxia anfitriona.

- Contribucion al desarrollo de instrumentacion internacional.

-Atacama Large Millimeter Array (ALMA).
Continuacion del estudio de viabilidad para la construccion de los paquetes de trabajo asignados al
Ministerio de Ciencia y Tecnologia.

32



2.5

Desarrollo del simulador del interferometro, de la libreria de efectos atmosféricos para uso en la calibracion
de fase y amplitud.
Contrato con el European Southern Observatory para el desarrollo de software para ALMA

-Heterodyne Instrument for the Far Infrared (HIFI) embarcado en el satellite Herschel.

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

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

Contribucion al Documentation workpackage dentro del Herschel Common Software System del Herschel.
Disefio y elaboracion de herramientas del analisis de datos espectroscopicos dentro de Instrument Control
Center (ICC) del HIFI.

Participacion en la elaboracion del programa cientifico del HIFI.

-Preparacion del programa cientifico de Herschel (HIFI/PACS/SPIRE).
Participacion en la elaboracion del programa cientifico de Herschel.

Organizacion de reuniones cientificas para la preparacion cientifica de los programas de observacion de
Herschel.

-Mid InfraRed Insturment (MIRT) del JWST.

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

Disefio detallado del simulador criogénico MTS.

Participacion en el grupo cientifico.

Participacion en el grupo de verificacion y calibracion.

Estudios de viabilidad de SPICA y H2EX.

- Gestion de proyectos internacionales.

- José Cernicharo Quintanilla:

Miembro espafiol en el European ALMA Scientific Advisory Committee (ESAC) y en el ALMA Scientific
Advisory Committee (ASAC).

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

Coordinador de los grupos Europa/EEUU para la preparacion de la Ciencia de Herschel.

Mission Scientist de Herschel.

Miembro del Haut Comité Scientifique de I’Observatoire de Paris.

- Jesus Martin-Pintado Martin:

Representante espafiol en el ALMA Board desde noviembre de 2004.
Responsable de la coordinacion y gestion de la contribucion del MEC a ALMA.
Miembro del Comité de Direccion del instrumento HIFI de Herschel.
Responsable de la contribucion del CSIC al ICC del HIFI (Herschel).

- Luis Colina Robledo:

Coinvestigador principal europeo del instrumento de infrarrojo medio (MIRI) del James Webb Space
Telescope (JWST, NASA/ESA).

Investigador principal espafiol de MIRI.

Coordinador de la participacion cientifica espafiola en MIRI.

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

DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

LINEAS DE INVESTIGACION:

»  Bioespectroscopia.
»  Espectroscopia sobre superficies.
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»  Fotodnica de plasmones superficiales.
»  Fisico-Quimica de los procesos de fotodeposicion y ablacion.

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

e Espectroscopia Vibracional de correlacion 2D aplicada a biomoléculas.

Estructura de sistemas bioldgicos en alimentos derivados de pescado.

Microespectroscopia Infrarroja y Raman como técnicas de biodiagnostico.

Espectroscopia Vibracional Intensificada por Superfices (SEVS) sobre nanoestructuras metalicas.
Espectroscopia Vibracional aplicada al estudio del Patrimonio Histdrico-Artistico.
Espectrocopias SEVS aplicadas a la deteccion de contaminantes.

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

Raman de nanotubos.

Excitacion de resonancias plasménicas en nanoestructuras metalicas: intensificacion SERS.
Propagacion y dispersion de polaritones-plasmones superficiales 6pticos sobre nanoestructuras metalicas, y
de terahercios sobre microestructuras semiconductoras.

Estudio de la ablacion inducida por radiacion laser infrarroja.

e  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.

Calculos analiticos y numéricos de scattering de ondas electromagnéticas por estructuras superficiales,
basados en formulaciones exactas de ecuaciones integrales superficiales o aproximadas a partir de
ecuaciones integrales reducidas de Rayleigh en el espacio de vectores de onda.

o Espectroscopia Optica de Emision.

o  Fluorescencia inducida por laser.

O O O O 0 O

LABOR INVESTIGADORA

- Interacciones proteinas-acidos nucleicos de interés viral.

Se han estudiado por espectroscopia Raman, infrarroja y dicroismo circular las interacciones entre la
proteina core HCV-120 del virus HCV y la region 5’ no codificante de su RNA en particulas
nucleocapsidas obtenidas mediante heteroasociacion de estos dos componentes. Aparte de las interacciones
proteina-proteina mediante laminas-f que se han identificado previamente en estas particulas en ausencia
de RNA, las nucleocapsidas que incorporan RNA viral adquieren estabilidad adicional a través de
interacciones entre cadenas laterales de arginina y grupos fosfato y entre dichos residuos de arginina y
bases de guanina. Estos resultados estan apoyados por los obtenidos también considerando homoduplex de
poli(rG)-poli(rC) y poli(rA)-poly(rU) (Proyecto BQU2003-01690).

- Relacion entre estrés oxidativo y estructura proteica cerebral por Microespectroscopia Infrarroja.

Con el fin de estudiar los efectos del estrés oxidativo en la estructura y composicion de componentes
biomoleculares de cerebro, se han estudiado mediante microespectroscopia infrarroja y andlisis
multivariante muestras de corteza e hipocampo cerebrales de roedores tratados con anfetaminas, en
colaboracion con el Instituto S. R. Cajal (CSIC). Se ha demostrado por primera vez la formacion de
estructura proteica en lamina-f asociada al estrés oxidativo, puesto éste de manifiesto por cambios
espectrales caracteristicos de bandas lipidicas e hidroper6xidos. Los experimentos que hemos realizado de
inmunohistoquimica e inmunoblotting sugieren que estas proteinas ricas en estructura 3 tienen caracter
amiloide, como ocurre en algunas enfermedades neurodegenerativas muy conocidas (Proyecto FMM-
2004).
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- Estructura de componentes biologicos de alimentos derivados de pescado.

Dentro de un proyecto financiado por la Unién Europea (Proyecto FP6-506359) se ha estudiado por
espectroscopia Raman la estructura de geles de surimi y de fibra dietética de trigo (FDT) afiadida a ellos
con el fin de explicar las bases moleculares de las propiedades reologicas y funcionales de estos alimentos.
El efecto de la adicion de FDT a dichos geles consiste en una sustraccion de agua de la matriz proteica de
los geles y la subsiguiente formacion de enlaces de hidrogeno agua-fibra mas fuertes que los de agua-
proteina. Del examen de los perfiles espectrales Raman de tension OH se advierte asimismo que la FDT
origina mayores tamafios de dominios de agua que le confieren a ésta mayor movilidad. Por tanto estos
resultados son consistentes con la disminucion observada de los coeficientes viscoelasticos de los geles que
contienen FDT.

- Espectroscopia Raman e Infrarroja sobre superficies metilicas nanoestructuradas (SERS y SEIR)
de sistemas moleculares extremadamente dispersos o aislados.

1 Preparacion de nanoparticulas metalicas.

Se ha continuado con la linea de preparacion de superficies nanoestructuradas metalicas con altas
prestaciones optoelectronicas para ser aplicadas a las técnicas espectroscopicas de intensificacion basadas
en localizacion de plasmones superficiales, fundamentalmente SERS y/o SEIR.

Las nanoparticulas de plata obtenidas por reduccién 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 inmovilizacién 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 morfologicas de estos sistemas nanestructurados. Las
peliculas de nanoagregados de plata se han caracterizado mediante espectroscopia IR, Raman y UV-visible.
Estas peliculas obtenidas por inmovilizacién han demostrado unas buenas propiedades para ser empleadas
en espectroscopia SEIRA.

Se ha desarrollado también un método para inducciéon de nanoparticulas de Ag por irradiacion laser in situ
sobre interfases solido-liquido. Se ha llevado a cabo un estudio de las mejores condiciones de irradiacion y
concentracion de metal para obtener nanoparticulas con mejores rendimientos. Este método permite el
analisis in situ de moléculas y materiales diversos sin necesidad de una extraccion previa de los mismos.

Otros métodos de preparacion de nanoparticulas ensayados en este periodo han sido la reduccion de plata
mediante radidlisis inducida por irradiacion gamma y la produccion de peliculas metalicas por deposicion
mediante laser pulsado (Pulsed Laser Deposition). Ambos métodos dieron lugar a nanoparticulas “mas
limpias”, es decir, desprovistas de impurezas, y con mejores propiedades opticas para dar lugar a una
notable intensificacion del campo eléctrico local.

2 Funcionalizacion de superficies metadlicas.

Una parte importante del trabajo dentro de este proyecto ha consistido en la funcionalizacion de las
superficies metalicas obtenidas mediante autoensamblaje de moléculas orgéanicas. 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 metalicos obtenidos e inmovilizados con las propiedades quimicas de las moléculas orgéanicas
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. En nuestro laboratorio hemos sintetizado calixarenos de cuatro unidades de benceno con
funcionalizacion diticarbamato en la parte inferior para asegurar un mayor anclaje de estos compuestos al
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metal, de esta manera se han obtenido mejores rendimientos en la funcionalizaciéon que condujeron a una
mejor sensibilidad en la deteccion de los PAHs analizados.

500 nim

Pireno

Parte superior: Nanoparticulas de plata inmovilizadas sobre un soporte de vidrio vistas mediante microscopia
electronica de barrido (SEM) a diferentes amplificaciones. Parte inferior: Interaccién del contaminante pireno
con la molécula receptora calixareno sobre una superficie de plata.

Otro grupo de moléculas empleadas en la funcionalizacion de superficies metalicas ha sido el de los
dicationes bipiridinicos. Estos iones son capaces de ensamblarse fuertemente sobre el metal a través de la
formacion de compuestos de transferencia de carga con iones haluro adsorbidos sobre la superficie. Estos
sistemas moleculares actiian de dos formas: por una parte, como compuestos bifuncionales que permiten un
acercamiento de particulas necesario para la creacion de puntos de alta sensibilidad SERS (en inglés hot
spots); por otra parte la naturaleza quimica de estos sistemas, que actuan como fuertes aceptores de
electrones mientras que el sistema aromatico que soportan, permiten una interacciéon con los PAHs
mediante formacion de complejos de transferencia de carga. Todas estas caracteristicas los convierten en
sistemas altamente activos en la deteccion de contaminantes de diversa naturaleza, como PAHs o pesticidas
organoclorados. Entre los dicationes bipiridinicos empleados se encuantran: la lucigenina, y los pesticidas
diquat y paraquat. Durante este afio se ha llevado a cabo también una caracterizacion del pesticida diquat,
menos estudiado que su homdlogo paraquat, aunque no de menos interés medioambiental, al ser empleados
conjuntamente como herbicidas.

La caracterizacion de superficies metalicas funcionalizadas con calixarenos y dicationes bipiridinicos 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
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del receptor con el metal, asi como la orientacion que el mismo adopta sobre la superficie. En este ultimo
afio hemos iniciado una nueva linea de investigacion consistente en la aplicacion de SEF (Surface-
Enhanced Fluorescence) aparte de las ya aplicadas SERS y SEIRA, para llevar a cabo una mejor
caracterizacion de sistemas fluorescentes, como pigmentos y farmacos fotoactivos, asi como sustancias de
interés medioambiental como las sutancias humicas y sus complejos con pesticidas y PAHs. Nuestro
objetivo es la aplicacion conjunta de las técnicas SERS, SEIRA y SEF en la caracterizacion de sistemas
moleculares de alta complejidad estructural.

La espectroscopia SERS y SEF combinadas estan dando unos resultados muy satisfactorios en el caso del
estudio de la interaccidon del firmaco antitumoral hipericina con proteinas transportadoras de suero
sanguineo como las LDL (Low-Density Lipoprotein) y DPPC (dipalmitoil fosfatidilcolina). Este estudio ha
permitido obtener una valiosa informacion sobre el mecanismo bioldgico de la accién antitumoral
fotoactiva del farmaco hipericina.

Dentro del &mbito de la funcionalizacion de superficies metalicas nanoestructuradas, una linea comenzada
hace mas de un afio ha sido el disefio de sistemas mixtos metal-biomolécula para la deteccion de
contaminantes. En estos sistemas se combinan también las propiedades fisicas de los metales con las
biologicas de las biomoléculas empleadas. Por la natural tendencia de los PAHs a unirse a ADN, albuminas
de suero y acidos huimicos, se han usado estas biomoléculas en la deteccion de estos compuestos. Asi, se
han obtenidos resultados muy satisfactorios para el caso de deteccion de pireno y criseno empleando
sustancias huimicas extraidas de lignito, que presentan en su estructura un alto contenido de grupos
aromaticos capaces de interaccionar con ligandos aromaticos tipo PAHs. Otros anfitriones bioldgicos como
albiimina de suero o ADN no han funcionado bien en la deteccion de contaminantes.

- Técnicas laser aplicadas al estudio y a la conservacién 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 Histérico Artistico, fundamentalmente los
pigmentos organicos: alizarina, 4cido carminico, curcumina y flavonoides.

El pigmento alizarina se ha empleado en la caracterizacion de las propiedades superficiales de las
nanoestructuars metalicas preparadas por diferentes métodos ya que presenta tres formas moleculares (A, B
y N) cuyas proporciones relativas varian segin las caracteristicas del medio. En este sentido ha sido
interesante el estudio de la interaccion de este pigmento con la albimina de huevo, ya que uno de los
posibles medios ligantes (bindings) de alizarina es la témpera de huevo. Asimismo, 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 en los
que este pigmento se encuentre.

Se han desarrollado métodos de estudio de pigmentos in situ mediante inmovilizaciéon de nanoparticulas
metalicas sobre superficies. Para ello se ha llevado a cabo un estudio comparativo entre particulas
obtenidas por reduccion quimica, las preparadas por ablacion laser y las preparadas por fotorreduccion
mediante radiolisis, encontrandose las condiciones Optimas para el estudio in situ de pigmentos sobre
superficies de distinta naturaleza.

Otro grupo de pigmentos que se caracterizado mediante espectroscopia SERS es el de los flavonoides.
Estas moléculas también han sido empleadas como pigmentos en técnicas artisticas, ademas de presentar
unas interesantes propiedades bioldgicas por su accion antioxidante. A pesar de su enorme importancia son
muy pocos los trabajos de caracterizacion de estas moléculas mediante espectroscopia vibracional debido a
su alta fluorescencia. Por lo tanto, se estd llevando a cabo un estudio de los modos vibracionales de un
grupo seleccionado de flavonoides: cuercetina, catequina, apigenina, kaempherol, luteolina, etc. Este afio
hemos publicado un trabajo en el que se muestran los primeros espectros SERS de flavonoides. La
conclusion mas importante es que estas moléculas sufren una degradacion sobre la superficie metalica, lo
que constituye un problema para su estudio. Sin embargo, existen condiciones que permiten una
caracterizacion de estos compuestos evitando su degradacion. Por ejemplo, al funcionalizar las superficies
metalicas mediante moléculas espaciadoras o mediante pasivacion de la superficie metalica con haluros, se
puede evitar la degradacion.

Otra linea de investigacion en curso relacionada con el Patrimonio la constituye la aplicacion de la
Espectroscopia Raman a la caracterizacion de materiales de construccion y la degradacion de sulfatos por
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formacion de compuestos minerales como la taumasita. Este trabajo se esta haciendo en colaboracion con
el instituto de Ciencias de la Construccion “Eduardo Torroja” del CSIC. El deterioro de morteros y
hormigones por formacion de taumasita es un tema de investigacion de creciente actualidad e importancia,
toda vez que el nimero de casos encontrados va en aumento. La Espectroscopia Raman es una técnica que
permite el seguimiento de esta degradacion mediante el analisis de las bandas caracteristicas de estos
materiales. En este sentido se ha iniciado una nueva linea de investigacion consistente en la aplicacion de la
técnica SERS al estudio de la formacion de taumasita en suspension acuosa que estd ya dando interesantes
resultados.

- Excitacion de resonancias plasmdnicas en nanoestructuras metalicas: intensificacion SERS.

Se ha continuado con la investigacién tedrica de la dispersion de luz y acoplamiento con plasmones
superficiales localizados sobre superficies metalicas nanoestructuradas, similares a las empleadas como
substratos en Espectroscopia SERS, con calculos estadisticos de factores de intensificacion del campo EM
a la frecuencia de bombeo cerca de interfases que presentan estructura fractal auto-afin con fuerte presencia
de rugosidad a escalas nanométricas. Recientemente, se ha desarrollado un modelo riguroso de la sefial
Raman emitida por peliculas moleculares (tipo Langmuir-Blodgett) situadas sobre substratos metalicos
nanoestructurados. El modelo ademas no se restringe a la emision Raman, sino que es aplicable a cualquier
proceso de emision espontanea colectiva sobre una interfase, tanto coherente como incoherente. Se puede
incorporar facilmente a formulaciones de scattering rigurosas para calculos numéricos en el caso de
nanoestructuras y nanoparticulas metalicas complejas. De hecho, se han realizado ya célculos preliminares
de procesos de emision superficial intensificados por dimeros de nanorectangulos metalicos, que
desempenan el papel de nano-antenas.

-Propagacion y dispersiéon de polaritones-plasmones superficiales THz en microestructuras
semiconductoras.

Se ha completado el estudio teodrico, basado en sendas formulaciones (ecuaciones reducidas de Rayleigh y
ecuaciones integrales de superficie), sobre la propagacion y scatfering de polaritones (tipo plasmoén
superficial), en el visible e IR sobre superficies metalicas con defectos submicrométricos, de enorme interés
en Nano-Optica, y en THz sobre superficies semiconductoras con defectos submilimétricos. En particular,
se ha colaborado estrechamente con el Dr. Jaime Goémez Rivas y colaboradores de la Universidad de
Aachen (Instituto de Semiconductores, RWTH, Alemania) para estudiar la propagacion y transmision de
plasmones superficiales a lo largo de interfases de Si dopado y de InSb, estructuradas con lineas de
agujeros rectangulares periddicamente distribuidos. En particular, se ha analizado la existencia de un gap
en las superficies de silicio dopado, a partir de calculos y medidas de la disminucion de los coeficientes de
transmision y de la velocidad de grupo, que depende de la densidad de portadores del Si a través de la
densidad de dopante. En el caso de muestras de InSb, también 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. En esta misma linea, se ha conseguido modificar
localmente la respuesta electromagnética del InSb iluminando con un haz de luz visible de potencia
variable, lo cual se ha explotado para demostrar que la conmutacion Optica de plasmones superficiales
también es posible, con la ventaja sobre la térmica de la mayor velocidad de conmutacion.

- Estudio de la ablacién inducida por radiacion laser infrarroja.

Estamos llevando a cabo estudios de los procesos de ablacion en diferentes sistemas: SiO y Polimetil
metacrilato (PMMA) dopado con iodofenedreno y iodonaftaleno.

Hemos continuado con el estudio de la pluma de ablacion del 6xido de silicio irradiada a diferentes
longitudes de onda. Hemos estudiado, mediante Fluorescencia Inducida por Laser (LIF), los mecanismos
de ablacion del SiO inducida a 266 nm. Hemos comprobado que mientras que la interaccion del SiO con
laseres en la region del infrarrojo estd dominada por un mecanismo de tipo térmico, en la ablacién a 266
nm participan diferentes mecanismos térmicos y fotoquimicos, probablemente indicando una situacion de
transicion hacia el proceso de ablacion a 248 nm en el que el proceso que domina es el fotoquimico. El
estudio de la superficie ablacionada mediante Raman muestra que, cuando se ablaciona con laseres
emitiendo en el infrarrojo medio, se forma en el area del blanco irradiada silicio microcristalino, lo que no
ocurre en el proceso inducido por radiacion con otras longitudes de onda.
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En relacion a la ablacion IR del PMMA se ha utilizado, para la comprension de los mecanismos de ablacion
y deposicion en polimeros, una estrategia que consiste en el uso de dopantes constituidos por compuestos
de fotoquimica bien conocida (iodonaftaleno y iodofenantreno).Hemos caracterizado, mediante LIF y
microscopia Optica, la superficie ablacionada del PMMA dopado con las especies mencionadas,
atendiendo al efecto del peso molecular de la matriz polimérica. Mediante LIF hemos detectado la
formacion de NaPH y PhenH a tiempos considerablemente mayores que los medidos en la irradiacion a 248
nm. Este hecho es debido, por una parte, a la competencia que tiene lugar en la irradiacion IR entre la
excitacion selectiva del modo resonante del PMMA hasta alcanzar el limite de disociacion y la relajacion
vibracional, y también a los tiempos de difusion, mucho mas largos en este caso.

- Fotoquimica de los procesos de deposicion de fases nanométricas inducidos por laser.

Este tema se estudia en colaboracion con el grupo del Prof. J. Pola del Instituto de Procesos Fisico-
Quimicos Fundamentales de Praga (Republica Checa).

Hemos llevado a cabo estudios para la obtencion de depdsitos de Se embebidos en matrices poliméricas
derivadas del silicio. Hemos elegido el dimetilselenio como molécula precursora de los atomos de Se y 1,3-
disilaciclobutano como precursor de la matriz polimérica. Se ha comprobado que la irradiacién de mezclas
gaseosas de ambos en proporciones variables da lugar a la descomposiciéon homogénea y no interactiva de
ambos compuestos y a la formacion de depositos de poliseleniocarbosilanos que no habian sido descritos
previamente. La caracterizacion de estos depdsitos se ha llevado a cabo por diferentes técnicas:
Espectroscopia IR, micro-Raman confocal, SEM y XPS. Por otra parte, en esta reaccion, se ha comprobado
mediante LIF la formacion en la fase gaseosa de las especies SiSe y C,.

Otro sistema estudiado es el formado también por el dimetilselenio como molécula precursora de los
atomos de Se y el trisilano como precursor de la matriz polimérica. Mediante LIF se ha comprobado la
formacion de las especies SiSe, SiH,, Si, Se,, y H, en la fase gaseosa de la reaccion ayudando a establecer
los diferentes caminos de reaccion que tienen lugar. Las caracteristicas del depdsito resultante se han
estudiado mediante FTIR, Raman, XPS y microscopias electronicas de transmision y barrido. Estos
estudios demuestran la presencia en el solido resultante de enlaces Si-Se y Si-Se-X(Si,C) y también la
existencia de algun efecto de recubrimiento de las especies con enlaces Si-Se por parte del Si polimérico.

Otro sistema que se esta estudiado en estos momentos es el formado por la mezcla de las especies tiirano
(C,H,4S) y trisilano (SizHg). En este caso es de esperar que se produzcan particula de S encapsuladas en la
matriz polimérica de silicio. Mediante LIF se ha comprobado que en la fase gaseosa de la pirolisis inducida
por la irradiacion IR de la mezcla se produce la especie SiS. Esta especie ha sido identificada mediante la
deteccién de dos de sus sistemas de bandas, el E'S"--X'X" en la region 222.09-224.00 nm y el D'TI--X'>" en
la region 274.0-271.00 nm.

Por otro lado en colaboracion con el Dr. J.J. Camacho del Departamento de Fisico-Quimica de la
Universidad Autéonoma de Madrid se ha empezado a sondear, mediante técnicas espectroscopicas, el
estudio del proceso de Breakdown en sistemas gaseosos tales como N, aire o benceno. Los resultados
iniciales indican una posible utilizacion de esta técnica como forma de controlar la pureza de los gases.

2.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

LINEAS DE INVESTIGACION:

Simulacion de reacciones de polimerizacion y de propiedades fisicas de polimeros.
Propiedades fisicas y nanoestructura de polimeros.

Fisica de polimeros: movilidad y orden en sistemas macromoleculares.

Aplicacion de la luz sincrotron al estudio de polimeros y materiales nanoestructurados.
Intercaras.

VVVYY

SUBLINEAS DE INVESTIGACION:

e Estudio de los procesos de microdeformacion, relacion con la nanoestructura y optimizacion de
propiedades mecanicas.
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e Primeros estadios de la cristalizacion de polimeros sometidos a campos de deformacion de tipo cizalla.
Estudio de la nanoestructura de materiales multilaminares mediante dispersion de rayos X a angulos ultra-
pequeiios (USAXS).

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

Procesos de recristalizacion en sistemas semirrigidos.

Fenomenos de precristalizacion, cristalizacion y transiciones de fase en polimeros sintéticos y naturales.
Sintesis de poliolefinas funcionalizadas.

Estudio de las reacciones de polimerizacion mediante calculos mecano-cudnticos.

Simulacion jerarquizada de dindmica macromolecular.

Nuevas poliolefinas con arquitectura controlada: estructura y propiedades.

Dinamica molecular y propiedades viscoelasticas.

Procesos de extrusion en mezclas de poliolefinas.

Dinamica molecular y propiedades dieléctricas.

Interrelacion estructura-dinamica en materia condensada blanda polimérica.

TECNICAS UTILIZADAS:

o Difraccion de rayos-X a angulos grandes (WAXS), pequeiios (SAXS) ultra-pequetios (USAXS) y con
incidencia rasante (GIXS), incluyendo el uso de radiacion sincrotron.
Dispersion de neutrones.

Micro- y ultramicro-durimetro.

Calorimetria diferencial de barrido.

Dispersion de neutrones.

Espectroscopia Dieléctrica de banda ancha.

Reometria de cizalla en torsion dinamica y continua.

Reometria de extrusion capilar.

Analisis dinamo-mecanico en flexion.

Analisis mecénico en traccion: modulo elastico.

Analisis mediante fraccionamiento por temperatura de cristalizacion.
Microscopia optica y fuerzas atomicas (AFM).

GPC y dispersor de luz multiangulo a alta temperatura.

O O O OO OO OO0 OO0 O

LABOR INVESTIGADORA

- Nanoestructura y propiedades micromecanicas de sistemas poliméricos de baja cristalinidad.

1.- Se ha llevado a cabo un estudio de los procesos de deformacion en sistemas poliméricos de pequefia
cristalinidad, cuya temperatura de transicion vitrea es muy inferior a la temperatura ambiente, como es el
caso de los copolimeros de etileno-1-octeno, realizado en colaboracion con el Prof. Mathot de la
Universidad Catolica de Lovaina, Se ha propuesto un nuevo modelo de deformacion al aplicar un esfuerzo
de compresion y se han establecido, ademas, correlaciones entre las propiedades micromecanicas y las
caracteristicas nanoestructurales (dimensiones y energia libre de superficie de las laminillas) de este tipo de
materiales.

2.- En colaboracién con el Prof. Michler de la Universidad de Halle, se ha investigado la morfologia de
sistemas estireno/butadieno separados en microfases y su relacion con las propiedades micromecénicas
mediante microscopia electronica y medidas de microindentacion y deformaciéon mecénica. Los resultados
indican que la deformacion mecanica de estos sistemas viene significativamente afectada por la presencia
de cadenas homopoliméricas sin entrecruzamientos que dan lugar a una disminucion de los valores de las
magnitudes micromecénicas. En contraste con las mezclas de polimeros convencionales, en las que los
valores de la microdureza no se desvian de la ley de aditividad, en estos sistemas los valores de esta
propiedad mecanica muestran desviaciones notables con respecto de los valores tedricos. Este
comportamiento anémalo se ha discutido a la luz de procesos de flujo local inducidos por una morfologia
de fases separadas a escala nanométrica.

- Procesos de microindentacion en materiales poliméricos compuestos.

En colaboracién con el Dr. Broza de la Universidad de Hamburg-Harburg se ha estudiado la influencia que
la adicion de pequeiias cantidades de nanotubos de carbono, de pared tinica o de pared multiple, ejerce en
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las propiedades mecanicas de una matriz polimérica como es el politereftalato de butileno (PBT). Las
variaciones encontradas se han discutido de acuerdo a la forma en que se transfieren los esfuerzos entre la
matriz y los nanotubos, al grado de dispersion de estos ultimos y a su naturaleza.

Por otra parte, en colaboracion con el Prof. Ward de la Universidad de Leeds, se han realizado medidas de
microindentacion en una serie de materiales compuestos de polietileno producidos mediante compactacion
fisica de fibras de PE de alto mddulo elastico. Los resultados obtenidos permiten distinguir dos valores de
microdureza, uno paralelo y otro perpendicular a la direccion del eje de fibra mediante los que es posible
definir una anisotropia de microindentacion. Los valores de microdureza estan relacionados con la
recuperacion elastica instantanea de las fibras y los resultados obtenidos muestran que las medidas de
microindentacion producen una deformacion del material comparable en magnitud a las dimensiones de las
microfibras. La anisotropia de indentacién aumenta al aumentar la orientacion de las fibras; es decir, al
aumentar el moédulo elastico de las mismas.

- Desarrollo estructural en polimeros orientados mediante técnicas de difraccion y microdureza.

En colaboracion con el Prof. Asano, de la Universidad de Shizuoka, Japén, se ha realizado una
investigacion, combinando técnicas de rayos X y de microdureza, sobre el desarrollo cristalino que tiene
lugar a temperaturas superiores a 100°C en poliésteres, como el PET, uniaxialmente orientados. Asimismo,
se ha comparado con la estructura que se desarrolla en sistemas orientados a temperatura ambiente y con la
de aquellos estirados a temperaturas cercanas a la transicion vitrea (90°C). El resultado obtenido de mayor
relevancia es la demostracion de que existe una relacion de complementariedad entre la inclinacion de la
superficie de las laminillas y aquélla del eje c cristalografico.

Por otro lado, se ha caracterizado la transicion polimorfica B-a en polipropileno isotactico (iPP) mediante
medida de la microdureza (H). Para ello se ha investigado mediante indentacion la superficie de la zona de
deformacion bajo la accion de una tension uniaxial en muestras de B-iPP inyectado en molde. Los
resultados obtenidos evidencian una disminucion repentina de los valores de microdureza en lugar del
aumento esperado de H debido a la transicion polimorfica B-a. En una zona suficientemente alejada del
“cuello” de deformacion se observa, sin embargo, el aumento de H. En dicho cuello de deformacion se
pone en evidencia la destruccion de la estructura esferulitica inicial y una disminucion de la cristalinidad, lo
que provoca la disminucién de H observada. Sin embargo, en zonas alejadas del cuello la nueva estructura
de fibra que se crea induce una orientaciéon molecular que da lugar a un ligero aumento de H. El analisis
mediante DSC y difraccion de rayos X de muestras isotropicas y deformadas, antes y después de
tratamientos térmicos, apoya la hipotesis de la creacion de micro-vacios con la consiguiente disminucion de
los valores de microdureza.

- Modificacién de la estructura y propiedades de polipropileno isotictico mediante entrecruzamiento
quimico.

En colaboracion con el Dr. S. Bouhelal, de la Universidad de Sétif (Argelia), se han caracterizado muestras
de polipropileno isotactico entrecruzado de forma reversible por via quimica. La caracterizacion de los
materiales obtenidos se ha realizado mediante calorimetria diferencial, difraccion de rayos-X a angulos
grandes, microdureza y medida de las propiedades mecanicas macroscopicas. Los resultados indican que la
estructura cristalina del polimero apenas se ve afectada por el proceso de entrecruzamiento. Sin embargo, el
proceso provoca una transicion de fragil a dictil en las muestras entrecruzadas, lo que provoca un notable
aumento de la resistencia al impacto del material. También se han preparado mezclas de polipropileno
isotactico y polietileno de baja densidad en diferentes proporciones, entrecruzadas mediante el
procedimiento anterior. Actualmente, se esta realizando el estudio de la microestructura de estas mezclas y
de la correlacion de la misma con las propiedades micro- y macro-mecanicas.

- Primeros estadios de la cristalizacion de polipropileno en estado fundido sometido a un campo de
deformacion de tipo cizalla.

En colaboracién con el grupo de la Profa. J. Kornfield, del Instituto Tecnoldgico de California (Caltech) se
han efectuado estudios simultaneos de difraccion de rayos X a angulos grandes y pequefios y de difraccion
de luz en la linea BM26b del ESRF en Grenoble. El origen de los enormes efectos, que el flujo del material
en estado fundido produce sobre el proceso de cristalizacion inmediatamente posterior, parece residir en la
aparicion de ciertos estados orientados precursores. La creacion de estos estados depende tanto de las
propiedades del material como del esfuerzo aplicado. La sensibilidad del sistema reo-6ptico ha permitido la
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deteccion de esos precursores pese a estar enormemente dispersos en el momento de ser inducidos por el
flujo del material fundido y cuando todavia son invisibles para las técnicas de rayos X. Posteriormente, con
el inicio de la cristalizacion éstas ultimas técnicas han permitido cuantificar de forma detallada las
caracteristicas y la cinética de crecimiento de los microcristales que inician su nucleacion a partir de los
precursores.

- Estudio de la nanoestructura de materiales multilaminares mediante dispersion de rayos X a
angulos ultra-pequeiios (USAXS).

Se ha investigado por primera vez la nanoestructura laminar de sistemas compuestos por miles de laminas
apiladas de pares de homopolimeros inmiscibles completamente amorfos (PMMA/PS, PMMA/PC y
PMMA/SAN). Se ha encontrado una excelente correlacion entre los valores nominales de las distancias
interlaminares (largos espaciados) y los calculados a partir de diagramas experimentales de USAXS. Sin
embargo, un analisis mas detallado revela que los espaciados mas pequefios tienen valores ligeramente
mayores que los esperados. Este resultado, junto con observaciones efectuadas mediante TEM, parece
indicar que existe una cierta tendencia a que las ldminas mas finas se coaliguen en ocasiones, dando lugar a
espaciados promedio mayores.

- Procesos de recristalizacion en PET previamente cristalizado desde el estado vitreo.

Se realizaron medidas de difraccion de rayos-X a angulos grandes y pequefios simultaneamente, empleando
una fuente de radiacion sincrotron, en funcion de la temperatura, en PET previamente cristalizado desde el
estado vitreo. Estos estudios tienen como objetivo discernir los procesos que tienen lugar durante el
calentamiento del sistema, desde temperatura ambiente hasta la temperatura de fusion. El analisis
preliminar de los resultados sugiere que la fase amorfa rigida desempefia un papel fundamental en el
reajuste estructural del sistema durante el calentamiento. Estos estudios se han realizado en colaboracion
con el Dr. Marco Pieruccini, del CNR (Mesina).

- Modelizacion de la reactividad de catalizadores bisindenil zirconocenos. Efecto de la substitucion
alquilica en el ligando aromatico sobre el peso molecular del polimero obtenido.

La motivacion del presente trabajo surge a partir de la observacion experimental realizada en los
laboratorios de Repsol referente al descenso en el peso molecular del polimero obtenido con substituyentes
propilo o superiores en posicion 3 del ligando aromatico. Se han calculado perfiles de energia potencial
para los procesos de insercion, propagacion de cadena y las reacciones de terminacion mas probables como
B-transferencia al mondmero y P-eliminacion. Se han contemplado los dos casos frontera en el
comportamiento diferencial, los zirconocenos con substituyentes etilo versus propilo. La gran semejanza de
los perfiles obtenidos con ambos catalizadores motivo la inclusién de nuevos elementos en los modelos
tales como presencia del comondomero 1-hexeno y cocatalizador. Los resultados obtenidos en dichas
simulaciones sobre estos nuevos sistemas mas complejos revelan nuevamente el gran parecido en el
comportamiento catalitico de ambos complejos y dirigen la tarea investigadora a la incorporacion de
nuevos elementos no tenidos en cuenta hasta la fecha tales como el soporte siliceo o algin otro modelo del
cocatalizador metilaluminoxano (MAOQO) mas apropiado, proceso en el que se viene trabajando actualmente.

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

La aplicacion exitosa de la metodologia 3D-QSAR (3-Dimensional Quantitative Structure-Activity
Relationship) en el ambito de los catalizadores de centro activo unico llevada a cabo por nuestro grupo en
afios anteriores ha motivado el analisis sucesivo de nuevos conjuntos de catalizadores ensayados en las
mismas condiciones experimentales.

En el marco del proyecto financiado por la Comunidad Autonoma de Madrid, en el que nuestro grupo
participa, se colabor6 con el grupo del profesor Mariano Fajardo de la Universidad Rey Juan Carlos en el
analisis de correlaciones entre datos experimentales de actividad catalitica obtenidos por la URJC y
descriptores de la estructura molecular sobre complejos zirconocenos. En este caso la variabilidad
estructural explorada en estos catalizadores residia en la naturaleza de los substituyentes del &tomo puente
silano que une los dos ligandos ciclopentadienilos del metaloceno. Los modelos obtenidos destacan la
importancia de las interacciones estéricas intermoleculares, posiblemente entre catalizador y cocatalizador,
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como responsables mayoritarios de la variabilidad encontrada en los datos experimentales correspondientes
a actividad catalitica y peso molecular del polimero obtenido.

Por otro lado, se ha llevado a cabo un estudio de correlacion estructura-actividad sobre un conjunto de
catalizadores postmetalocénicos bisimino piridina de hierro para polimerizacion de etileno, ensayados en
los laboratorios de Repsol YPF. Dada la polémica existente hasta la fecha sobre la naturaleza de la especie
activa de dichos catalizadores, se decidi6 iniciar el estudio considerando las estructuras de los precursores
cataliticos dihalogenados. Los modelos mas significativos correlacionan satisfactoriamente efectos
estéricos y electrostaticos de la estructura molecular con los datos de peso molecular del polimero obtenido
experimentalmente.

- Sintesis de nuevas poliolefinas funcionalizadas con arquitectura controlada.

Se ha explorado el uso de catalizadores de centro activo unico para la sintesis de nuevas poliolefinas
funcionalizadas. Se han obtenido diversas familias de copolimeros de etileno y alcoholes superiores,
mediante el uso de 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 comonoémero y composicion quimica de
los copolimeros). 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 alcohol aumenta. Los
catalizadores con puentes de carbono y ligandos rigidos dan lugar a copolimeros con los mayores
contenidos en comonomero. Se ha comprobado que algunos sistemas cataliticos no resultan viables para la
incorporacion de alcohol.

- Estudio viscoelastico de modelos moleculares y mezclas: procesabilidad.

Se ha realizado un estudio basico de las propiedades viscoelasticas del fundido en el régimen lineal en los
nuevos modelos moleculares de copolimeros de etileno/estireno. Entre los aspectos mas noveles hay que
destacar la validez de estos materiales como polimeros modelo a la hora de establecer la dependencia de las
propiedades viscoelasticas y las caracteristicas estructurales y moleculares a nivel microscopico. Uno de los
resultados mas interesantes en este aspecto ha sido el establecimiento, a través de las medidas
viscoelasticas, de una clara diferencia en cuanto a la arquitectura molecular entre los polimeros obtenidos
mediante nueva catdlisis y aquellos sintetizados mediante los catalizadores comerciales. Mientras que los
primeros presentan la huella viscoelastica caracteristica de polimeros lineales de ultra-alto peso molecular
(con interesantes aplicaciones tecnologicas y biomédicas), los segundos presentan las sefiales
caracteristicas de la presencia de ramificaciones de cadena larga, en principio no deseada, desde el punto de
vista del estudio de materiales como modelos moleculares.

Por otro lado, se ha continuado con el estudio de las mezclas de modelos moleculares con diferentes
materiales poliméricos (copolimeros EVA y UHMWPE) a la luz de distinto modelos fisicos constitutivos
aplicados a diferentes escalas. Por un lado, se han estudiado las propiedades viscoelasticas a la luz de
modelos que asumen interaccion segmental (miscibilidad) entre las especies moleculares, o ascendiendo un
peldaio en la escala, de modelos que contemplan la presencia de una interfase, o zona de interaccion entre
las diferentes especies moleculares y su efecto sobre las propiedades del fundido (inmisciblidad). Las
propiedades en el fundido se han manifestado extremadamente sensibles tanto a la composiciéon de la
mezcla como a la morfologia del sistema. Se han establecido criterios que definen las caracteristicas
morfologicas y que afectan profundamente a la procesabilidad de las mezclas. Es bien conocido que los
sistemas que actian como modelos moleculares son dificilmente procesables, debido a la aparicion de
inestabilidades durante el flujo intimamente ligadas al estado de enmarafiamiento. La adicion de otras
especies moleculares (EVA y UHMWPE) no sélo altera este estado de enmarafiamiento, sino también la
propia morfologia del fundido, dando lugar a un comportamiento viscoelastico, y por tanto un
comportamiento durante el flujo macroscopico, totalmente distinto y que conlleva la desaparicion de los
fendmenos de distorsion.

- Simulacion numérica del procesado de poliolefinas.
Se ha dado un paso mas para entender el comportamiento de los materiales poliméricos durante el
procesado, a través de la aplicacion de herramientas computacionales. Se han aplicado ecuaciones

fenomenologicas constitutivas que describen la relacion entre el esfuerzo y la deformacion al problema del
flujo de polimeros a través de boquillas circulares, mediante la definicion de la geometria a través de
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elementos finitos. Se ha comprobado que los detalles que definen la arquitectura molecular (colas de alto
peso molecular) y que afectan a las propiedades reoldgicas basicas (viscosidad, tiempo de relajacion),
modulan el flujo de los materiales sometidos a las mismas condiciones de proceso, y afectan enormemente
a los fenémenos post-extrusion, como el hinchamiento tras la salida de la boquilla. Estas herramientas de
calculo asistido por ordenador han demostrado ademas ser muy utiles para el entendimiento de fendmenos
en flujos mas complejos, tales como aquéllos que se producen en las extrusoras de doble husillo.

- Viscoelasticidad y procesos de cristalizacion.

Se han realizado estudios combinados sobre el desarrollo morfoloégico y el comportamiento viscoelastico
durante los primeros estadios de la cristalizacion en poliolefinas, mediante microscopia Optica y reometria.
Los resultados obtenidos sugieren que la dindmica del sistema que cristaliza se comporta como un sistema
de particulas esféricas solidas (esferulitas-fase cristalina) en una suspension de un liquido viscoelastico
(fase amorfa). Este resultado es muy interesante, ya que supone un paso mas en la descripcion de los
sistemas poliméricos durante los procesos de cristalizacion y en la relacion que existe entre la
microestructura y las propiedades, y que ademds es necesario para el estudio de los procesos de
cristalizacion inducidos por el flujo, que son aquéllos que sufren los materiales semicristalinos en su ciclo
de uso. 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 Mecénica e Ingenieria Quimica de la Universidad
Tecnolodgica de Eindhoven, concerniente al efecto de la arquitectura molecular en la microestructura y en
las propiedades viscoelasticas durante los procesos de cristalizacion inducida por el flujo en polipropilenos
lineales y ramificados. Para ello se ha contado con la combinacion de técnicas reoldgicas en combinacion
con medidas de WAXS y SAXS realizadas en el ESRF de Grenoble. Los resultados indican la existencia de
distintos regimenes de cristalizacion controlados por las especies de mas alto peso molecular. También se
ha puesto de manifiesto la posibilidad de aplicar modelos microscopicos basados en la reptacion para
identificar las especies activas en los procesos de deformacion, y que finalmente son las responsables de la
particular microestructura que se desarrolla durante la cristalizacion.

- Estudio de la relacién entre la arquitectura molecular, la microestructura y las propiedades
mecanicas.

Ya se apuntaron en la memoria correspondiente al afio 2005 los excelentes resultados obtenidos con un
nuevo catalizador de centro activo Unico (sintetizado por el grupo del Prof. Antonio Garcia, del
Departamento de Quimica Organica I en la Facultad de Quimica de la UCM). Este sistema, ademas de
generar actividades 10 veces superiores a otros catalizadores disponibles comercialmente (catalizadores de
geometria constrefiida o CGC), da lugar a materiales con un elevadisimo peso molecular, de gran interés en
aplicaciones donde se requiere elevada resistencia mecénica y a la friccion. Ademas, 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. Se ha
realizado un estudio exhaustivo de las caracteristicas estructurales y las propiedades mecanicas en funcion
de la temperatura y del contenido de comondémero en estos materiales de etileno/estireno. La cristalinidad
se ha evaluado mediante rayos X, densidad, espectroscopia Raman y entalpia de fusion. Los resultados de
traccion y de los experimentos dinamo-mecéanicos han permitido arrojar nueva luz sobre las transiciones
mecanicas de la familia de los polietilenos. De especial relevancia son los referentes a la transicion vitrea,
que se ve muy alterada por la presencia de las ramificaciones, asi como por la naturaleza quimica de dichas
ramificaciones. Se observan claras diferencias entre los copolimeros etileno/estireno y los copolimeros
alifaticos estudiados en el grupo con anterioridad. Se ha comprobado que la presencia del comondémero
afecta no solo a los valores del modulo elastico sino también a la movilidad molecular de la fase amorfa.
Sin embargo, mientras que el mddulo elastico (por debajo del limite de la deformacion no recuperable) solo
se ve afectado por la cristalinidad, el esfuerzo en la zona de fluencia se ve enormemente afectado por la
estructura quimica (movilidad de la fase amorfa). Los copolimeros de etileno/estireno exhiben un marcado
comportamiento de endurecimiento por deformacion ("strain-hardening'"), como consecuencia de la mayor
friccion local (a nivel molecular) aportada por la presencia de las rigidas unidades de estireno. Este
comportamiento los diferencia claramente de los materiales con base alifatica.

También se ha llevado a cabo el estudio preliminar de la estructura y las propiedades térmicas de los
copolimeros funcionalizados con alcoholes superiores, mediante CRYSTAF y calorimetria diferencial de
barrido. El aumento en el contenido en comondmero reduce la cristalinidad y la temperatura de fusion. El
espesor de las laminillas cristalinas se ve significativamente afectado por la presencia de unidades
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hidroxilicas en la cadena polimérica. Los materiales exhiben un amplio espectro de propiedades, en funcién
de la cantidad de comonémero.

- Simulacién de propiedades de poliolefinas.

Se ha llevado a cabo una primera aproximacion a la simulacién de ciertas propiedades de poliolefinas
modelos obtenidas en laboratorio. El estudio se ha centrado en un analisis exhaustivo de la banda observada
en Espectroscopia Raman correspondiente a la estructura ortorrombica de la red cristalina, en funcién de
las caracteristicas del cristal obtenidas mediante WAXS y DSC. Para estos materiales se observa la
expansion caracteristica de la celdilla unidad a medida que aumenta la cantidad de comondémero (en este
caso l-hexeno), y un desplazamiento sistematico de la banda cristalina en Raman. El desplazamiento
experimental se interpreta en términos de las variaciones encontradas en la estructura ortorrdmbica. Los
calculos realizados mediante DFT utilizando los parametros de la celda unidad experimentales ponen de
manifiesto una variacion lineal de la banda cristalina con los parametros estructurales similar a la obtenida
experimentalmente.

- Colaboracion con la industria: nuevos materiales con propiedades especificas de uso.

Se ha llevado a cabo una importante labor investigadora en colaboracion con la industria, concretamente
con dos importantes empresas del sector de los materiales poliméricos: Dow Chemical y Repsol-YPF. En
este contexto se han desarrollado actividades de investigacion para la transferencia de conocimiento en el
desarrollo de nuevos materiales de base olefinica con propiedades especificas, en las que han estado
involucrados dos estudiantes de postgrado (Jon Otegui de la Fuente y Nuria Robledo Alvaro). La
investigacion pretende cubrir dos objetivos especificos: por un lado el disefio de un material capaz de
resistir las altas presiones en grandes colectores de gas y por otro optimizar las propiedades Opticas y
mecanicas de peliculas biorientadas.

La aproximacion a estos problemas se ha llevado a cabo desde dos vertientes, dependiendo de los intereses
de las empresas involucradas. Por un lado desde el desarrollo de nuevas mezclas fisicas de polimeros entre
materiales de diferente arquitectura molecular, y cuyo objetivo es mejorar ciertas propiedades y
caracteristicas de los polimeros de partida; y por otro desde el estudio de materiales obtenidos mediante
novedosos procesos de sintesis, capaces de generar arquitecturas moleculares muy definidas que den lugar
a las propiedades fisico-quimicas mas adecuadas para aplicaciones concretas.

Dentro de las actividades de colaboracion hay que destacar varios aspectos. En primer lugar, la estancia de
la Dra. Maria Teresa Exposito en el Centro Tecnologico de Repsol-YPF durante tres meses (septiembre-
noviembre 2006), periodo durante el cual se ha llevado a cabo la sintesis de nuevos polimeros de base
olefinica funcionalizados con alcoholes superiores, mediante el uso de catalizadores de centro activo tnico.
En segundo lugar, y durante el desarrollo de las distintas colaboraciones, se han celebrado reuniones y
seminarios periddicos (tri o cuatrimestrales), tanto en el Instituto de Estructura de la Materia como en los
Centros Tecnologicos de las empresas, en los que se han presentado los resultados obtenidos mas
relevantes.

- Interrelacion estructura-dindmica en materia condensada blanda polimérica.

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

Hemos continuado la linea de investigacién experimental encaminada a obtener tanto informacion
estructural, mediante difraccion de rayos X, como dinamica, mediante espectroscopia dieléctrica, de forma
simultanea durante procesos de ordenamiento en polimeros. Para la realizacion de estos experimentos
hemos hecho uso de luz sincrotrén en el “Deutsches Elektronen Synchrotron” (DESY) de Hamburgo,
Alemania. En particular hemos investigado el ordenamiento cristalino en muestras de poliisoftalato de
butileno (PBI) en un amplio espectro de frecuencias. Los resultados obtenidos permiten proponer un
modelo de cristalizacion en polimeros que diferencia claramente la cristalizacion primaria de la secundaria.

2. Cristalizacion de polimeros controlada mediante plantillas nanoestructuradas de nanotubos de carbono
y nanografenos.

En colaboracion con cientificos del Max-Planck Institut de Maguncia, Alemania, y mediante difraccion de
rayos X con técnicas de microfoco y microscopia de fuerzas atomicas (AFM) se ha caracterizado el
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desarrollo de estructuras organizadas en diferentes polimeros controladas por plantillas carbonaceas. La
implicacion de este fenomeno en la obtencion de nanoestructuras poliméricas definidas esta siendo
explotada en otros sistemas basados en nanotubos de carbono de diferente naturaleza.

3. Nanocomposites poliméricos basados en nanotubos de carbono.

Continuando la actividad de nuestro grupo en sistemas con nanotubos de carbono se han investigado
mediante micro-difraccion de rayos X con radiacion sincrotron en nanocomposites poliméricos inyectados
en molde basados en nanotubos de carbono de pared simple (Single Wall Carbon Nanotubes, SWCNT)
mezclados con politereftalato de butileno (PBT) y con polietilen-tereftalato (PET). Se ha puesto de
manifiesto la heterogeneidad de la distribucion de la red de nanotubos y su relacion con los flujos de
elongacion y cizalla. Medidas realizadas en el estado fundido han puesto de manifiesto la estructura fractal
de la red tridimensional de nanotubos en estos nanocomposites. En colaboracion con la Dra. Concepcion
Domingo se ha investigado en paralelo la agregacion de nanotubos mediante espectroscopia Raman.

4. Dindmica molecular en sistemas amorfos.

En colaboracion con el Dr. Sebastian Mufioz-Guerra de la Universidad Politécnica de Barcelona se ha
continuado con la investigacion sobre la dindmica 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 distintos copolimeros de PBT de interés tecnoldgico.
Estas investigaciones unidas a medidas similares realizadas en una gran variedad de poliésteres aromaticos
han permitido establecer una posible relacion entre la dinamica local, que aparece por debajo de la
temperatura de transicion vitrea, y la dindmica segmental. De esta interrelacion, hemos verificado que el
modelo de acoplamiento (coupling model) permite describir la dinamica molecular en poliésteres
aromaticos.

5. Materiales poliméricos con propiedades avanzadas.

Dentro de este capitulo nuestro grupo, en colaboracion con los grupos de sintesis del Instituto Max-Planck
de Maguncia (Prof. K. Miillen) y de la Universidad Autéonoma de M¢jico (Prof. M. Zolotukhin), ha
investigado nuevos sistemas poliméricos encaminados a mejorar las propiedades de conduccion electronica
mediante el auto-ensamblaje controlado de las unidades moleculares constitutivas del polimero. En este
sentido se han investigado diferentes sistemas poliméricos basados en sistemas con estructuras discoticas
que incluyen éter-coronas y hexa-peri-hexabenzocoronenos. Adicionalmente, se han investigado las
modificaciones de las propiedades de conduccidn eléctrica mediante sulfonacién controlada de polimeros.

6. Consecucion de una estacion de trabajo para medidas simultaneas de difraccion de rayos X a dangulos
altos y bajos en la linea espaiiola BM16 del “European Synchrotron Radiation Facility” (ESRF) de
Grenoble, Francia.

Durante el afio 2006 hemos finalizado con éxito el disefio, construccion, puesta a punto y verificacion
experimental de un sistema para la realizacion de experimentos simultaneos de difraccion de rayos X a
angulos grandes (WAXS) y pequefios (SAXS) en la linea espafiola BM16 del ESRF. El sistema permite la
realizacion de experimentos en funcién de la temperatura y la implementacion de distintos entornos de
muestra. Durante 2006, este sistema ha sido puesto a disposicion de la comunidad de usuarios espafiola y la
respuesta ha sido satisfactoria, sobrepasando todas las expectativas. En particular nuestro grupo de
investigacion ha realizado medidas de cristalizacion bajo cizalla y temperatura, poniendo de manifiesto que
el sistema experimental trabaja en plenas condiciones de competitividad con otras lineas de gran tradicion.
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3.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

Efectos de la correlacion electrénica en nanotubos de carbono.

Codigo o Referencia: FIS2005-05478-C02-02.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: José Gonzalez Carmona.

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2008.

Objetivos: Estudio de las inestabilidades electronicas y superconductividad en nanotubos de carbono de pequefio
diametro y nanotubos multicapa.

Renormalizacion de la superficie de fermi.

Cadigo o Referencia: 2005BR0044.

Entidad Financiadora: Proyecto de Colaboracion CSIC-CNPq.

Investigador Principal: José¢ Gonzalez Carmona.

Periodo: enero 2006-diciembre 2007.

Objetivos: Estudio de la modificacion de la curvatura de la superficie de Fermi y de las propiedades de
cuasiparticulas por efecto de la correlacion electronica.

Gravedad no perturbativa y agujeros negros: simetrias, métodos numéricos y analogias en materia
condensada

Codigo o Referencia: FIS2005-05736-C03-02.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Guillermo A. Mena Marugan.

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2008.

Objetivos: Desarrollo de técnicas de cuantizacidon no perturbativa para sistemas gravitatorios y aplicacion de
formalismos geométricos a relatividad numérica.

Horizontes en relatividad general: dinimica, métodos numéricos y analogias en materia condensada.

Codigo o Referencia: FIS2004-01912.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Guillermo A. Mena Marugan.

Periodo: mayo 2005-abril 2006

Objetivos: Estudio de horizontes de agujeros negros y cosmoldgicos en gravedad cuantica, relatividad numérica y
mediante analogias en materia condensada.

3.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

Estructura y dinimica microscdpica de sistemas nanoestructurados.
Codigo o Referencia: MAT-2002-04540-C05-03.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Francisco Javier Bermejo Barrera.

Periodo: 2003-2006.

Finalizacion del espectrometro secundario INSC (Instituto Laue Langevin).
Codigo o Referencia: MAT2004-20216-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Francisco Javier Bermejo Barrera.

Periodo: 2005-2006.

Contribucién espaiiola a la segunda estacion de blanco de ISIS.
Codigo o Referencia: MAT2004-21384-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
Investigador Principal: Francisco Javier Bermejo Barrera.

Periodo: 2005-2006.

Contribucién espaiiola a la segunda estacion de blanco de ISIS.

Codigo o Referencia: MAT2005-24500-E.
Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
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Investigador Principal: Francisco Javier Bermejo Barrera.
Periodo: 2006-2007.

Métodos analiticos y numéricos exactos en fisica nuclear y otros sistemas fuertemente correlacionados.
Cadigo o Referencia: BFM2003-05316-C02-02.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jorge Dukelsky Bercovich.

Periodo: diciembre 2003-noviembre 2006.

Métodos numéricos y analiticos para el estudio de niicleos alejados de la linea de estabilidad.
Codigo o Referencia: IN2P3 06-07.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jorge Dukelsky Bercovich.

Periodo: julio 2006-junio 2007.

Métodos analiticos y numéricos exactos en fisica nuclear y otros sistemas fuertemente correlacionados.
Modelos exactamente solubles y calculos de gran escala en sistemas cuanticos de muchos cuerpos.
Codigo o Referencia: FIS2006-12783-C03-01.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jorge Dukelsky Bercovich.

Periodo: noviembre 2006-noviembre 2009.

Contribucién al experimento ISOLDE del CERN.
Codigo o Referencia: FPA2004-20178-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
Investigador Principal: M? José Garcia Borge.

Periodo: septiembre 2005- septiembre 2006.

Dinamica, estructura y modos de desintegracion de niicleos exéticos ligeros. I+D para FAIR.
Codigo o Referencia: FPA2005-02379.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: M* José Garcia Borge.

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2007.

Estudio de la emisién de particulas tras la desintegracion beta.
Codigo o Referencia: IN2P3 06-04.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia- IN2P3.
Investigador Principal: M? José Garcia Borge.

Periodo: enero 2006-diciembre 2006.

Simulaciones para el desarrollo de un espectrometro gamma para el experimento R3B de FAIR.
Codigo o Referencia: AECI A/4294/05.

Entidad Financiadora: Ministerio de Asuntos Exteriores.

Investigador Principal: M* José Garcia Borge/Tarek El Bardouni.

Periodo: enero 2006-diciembre 2007.

Simulaciones para el desarrollo de un espectrémetro gamma para el experimento R3B de FAIR.
Codigo o Referencia: AECI A/6248/06.

Entidad Financiadora: Ministerio de Asuntos Exteriores.

Investigador Principal: M? José Garcia Borge/Tarek El Bardouni.

Periodo: diciembre 2006-diciembre 2007.

Estudio de reacciones y caracterizacion de detectores de radiacion para FAIR mediante el uso de la linea de
Fisica Nuclear del CMAM.

Cddigo o Referencia: PIE 2004 5 OE 222.

Entidad Financiadora: CSIC.

Investigador Principal: M* José Garcia Borge.

Periodo: mayo 2006-abril 2007.
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Contribucién al experimento ISOLDE del CERN.
Codigo o Referencia: FPA2005-25345-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
Investigador Principal: M? José Garcia Borge.

Periodo: julio 2006-julio 2007.

Estructura y reacciones con nicleos exéticos.

Cddigo o Referencia: FIS2005-00640.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
Investigador Principal: Pedro Sarriguren Suquilbide.
Periodo: diciembre 2005-diciembre 2008.

Desarrollo de detectores para experimentos de astrofisica.
Codigo o Referencia: 2005GB0081.

Entidad Financiadora: CSIC-The Royal Society UK.
Investigador Principal: Olof E. I. Tengblad.

Periodo: enero 2006-diciembre 2007.

European Nuclear Structure Integrated Infrastructure iniciative (EURONS).
Codigo o Referencia: contrato n® 506065.

Entidad Financiadora: EU-VI Programa Marco, RI3 (Integrated Infrastructures).
Investigador Principal: Olof E. I. Tengblad.

Periodo: 2005-2008.

3.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Determinacion de tasas de transferencia de energia rotacional y parametros espectroscopicos de moléculas de
interés en procesos atmosféricos, astrofisicos y de combustion.

Codigo o Referencia: FIS2005-02029.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Dionisio Bermejo Plaza.

Periodo: enero 2005-diciembre 2008.

Objetivos: Desarrollo de técnica de poblacion selectiva, mediante bombeo Raman, y seguimiento temporal de la tasa
de despoblacion colisional, mediante Espectroscopia Raman estimulada, de estados ro-vibracionales moleculares.
Medida de tasas de transferencia rotacional en moléculas apolares de interés atmosférico. Medida de
ensanchamientos colisionales en las mencionadas moléculas. Comparacion de los resultados obtenidos con ambas
técnicas.

Espectroscopia Raman estimulada de moléculas ligeras de interés atmosférico: medida y modelizacion de
perfiles de linea.

Codigo o Referencia: HF2004-0251.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Dionisio Bermejo Plaza.

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Pulsed Laser Source in NIR for LIDAR Applications.

Codigo o Referencia: Participacion en contrato ESTEC 1981306/NL/TA

Entidad Financiadora: European Space Agency.

Periodo: abril 2006-septiembre 2007.

Investigador Principal: en el CSIC, Dionisio Bermejo Plaza.

Objetivos: Desarrollo de un Raman shifier para desplazar la emision fundamental de un laser de Nd-YAG o
Yb:YAG hasta la zona espectral de 2pum en coincidencia espectral con lineas predeterminadas de CO, atmosférico.
Seleccion de medio(s) activos apropiados. Propuesta detallada Medidas de laboratorio para evaluar la viabilidad de
la propuesta. Simulacién numérica de la eficiencia esperada en diferentes configuraciones.

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

Codigo o Referencia: FIS2004-00456.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
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Investigador Principal: Rafael Escribano Torres.

Periodo: abril 2005- mayo 2008.

Objetivos: 1- Formacion de cristales de hielo de composicion multiple: H,O/HNOs/HCI; H,O/HNOs/H,SO,, en
diversas proporciones y en distintas condiciones de temperatura, fase y espesor. Obtencion de los espectros de
infrarrojo de estos sistemas. 2- Diseflo, construccion y verificacion de funcionamiento de una célula de flujo para
generacion de aerosoles atmosféricos. Primeros resultados sobre sistemas binarios H,O/HNO;3; H,O/H,SOy;
H,0O/otros compuestos halogenados (HCI, HBr, HOCI, etc.). Obtencion también de los espectros de infrarrojo
correspondientes. 3- Estudio teérico de la estructura de los sistemas ternarios mencionados. Estudio de las
superficies mas adecuadas para la adsorcion de moléculas gaseosas en cristales de hidratos de 4cido nitrico.
Optimizaciéon de la adsorcion de gases como HCl, CIONO, y otros. A partir de las estructuras optimizadas,
prediccion de los espectros de infrarrojo (frecuencias e intensidades) de los correspondientes cristales, y
comparacion con los espectros observados. 4- Evaluacion del posible impacto de los sistemas multiples estudiados
en las reacciones quimicas que ocurren en la estratosfera. Comparacion con otros sistemas ya estudiados
anteriormente. 5- Generacion de plasmas frios de aire a bajas presiones, puros y con trazas de otras sustancias en
estado de vapor. Estudio espectrométrico de las especies neutras y eléctricamente cargadas formadas, 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. 6- Simulacion tedrica de los resultados obtenidos mediante
modelos cinéticos. Comparacion con los datos bibliograficos existentes.

Crecimiento cristalino y quimica de peliculas de hielo en condiciones extremas.

Codigo o Referencia: Proyecto Intramural del Frontera (PIF) del CSIC 200550F0051.

Entidad Financiadora: CSIC.

Investigador Principal: Claro Ignacio Sainz Diaz (Insto. Andaluz de Ciencias de la Tierra)/IP del IEM: Rafael
Escribano Torres.

Periodo: noviembre 2005-octubre 2007.

Objetivos: Se pretende profundizar en este campo experimental y tedéricamente con el objeto de aclarar cuestiones
relacionadas con las propiedades cristalinas, morfoldgicas y espectroscopicas de los hielos de relevancia
atmosférica. Objetivos concretos: Determinacion de la estructura cristalografica del alfa-NAT. A partir de la
estructura de rayos X del alfa-NAT, estudio tedrico consistente en la obtencion de la geometria de equilibrio de la
celda unidad, funcién potencial, y prediccion del espectro IR de este sistema utilizando el programa SIESTA.
Comparacion del espectro calculado con el experimental y asignacion del espectro. Estudio experimental: formacion
de cristales de alfa- y beta-NAT, y exposicion a una atmosfera de HCI a distintas presiones y temperaturas. Estudio
por espectroscopia de IR, en montaje de reflexidn-absorcion o transmision. Estudio tedrico: con la misma
metodologia que en el apartado anterior, se buscaran las superficies de mayor reactividad frente a moléculas de HCI.
Paralelamente, estudio tedrico, fundamentalmente con el programa GAUSSIAN, de agregados de sistemas ternarios
con HNO;, HCl y H,O.

Produccién, deteccidn, estructura y cinética de clusters de hidrégeno molecular.
Codigo o Referencia: FIS2004-02576.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Salvador Montero Martin.

Periodo: diciembre 2004-diciembre 2007.

Produccion de clusters pequeiios de para-hidrégeno en crioexpansion gaseosa.
Codigo o Referencia: HA2004-0080.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Salvador Montero Martin.

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Microdispositivos opticos sensores (MICROSERES).

Codigo o Referencia: S-0505/TIC-0191.

Entidad Financiadora: Comunidad de Madrid.

Investigador Principal: Coordinador: F. Cussd/ IP Subproyecto del IEM: Concepcion Domingo Maroto.
Periodo: enero 2006-diciembre 2008.

Objetivos: Desarrollo de sensores moleculares basados en SERS y SEIRA.

Estudio de hielos de relevancia atmosférica: hidratos de acido nitrico constituyentes de nubes estratosféricas
polares y cirros.

Codigo o Referencia: Accion Integrada Hispano-Austriaca HU-2004-025.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
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Investigador Principal: Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga (Espafia)/Hinrich Grothe (Austria).

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Objetivos: 1- Intento de determinacion de la estructura de la fase o del trihidrato de acido nitrico (NAT) a partir de
datos experimentales (espectros IR, difractogramas de rayos X) y calculos tedricos (DFT). 2- Estudio de efectos de
orientacion en las capas de hielos depositados (espectros RAIRS con y sin polarizacion). 3- Estudio experimental y
teorico de la zona de vibraciones de baja frecuencia del NAT.

Aplicacion de plasmas frios a dispositivos de fusion: formacion de recubrimientos e inhibicién y limpieza de
peliculas hidrogenadas.

Codigo o Referencia: ENE2006-14577-CO4-03/FTN.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga.

Periodo: octubre 2006-septiembre 2009.

Objetivos: 1- Diagnostico y modelado de plasmas para deposito de peliculas de carbono hidrogenado. Identificacion
de especies y mecanismos basicos. Id. para plasmas de limpieza de las peliculas con especies nitrogenadas. 2-
Desarrollo de técnicas de eliminacion de peliculas carbonadas con mezcla de metales de relevancia para ITER.

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

Codigo o Referencia: FTN2003-08228-C03-03.

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia y Tecnologia.

Investigador Principal: Isabel Tanarro Onrubia.

Periodo: diciembre 2003-mayo 2007.

Objetivos: 1- Desarrollo y caracterizacion de peliculas de baja Z (B, Li,) mediante plasmas frios para recubrimientos
de primera pared del stellarator TJ-II del CIEMAT. 2- Estudio de NH;, Li y N, como scavengers en fase gas de
iones y radicales y su capacidad para inhibir la formacion de depdsitos de carbono ricos en tritio en elementos en
contacto directo con el plasma, como los divertores, en dispositivos de fusion.

Estudio experimental y teérico de colisiones moleculares de interés en astrofisica y fisica atmosférica.
Codigo o Referencia: HF2004-0232.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jos¢é M. Fernandez Sanchez.

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Astroquimica en el laboratorio: contribucion al satélite HERSCHEL.
Codigo o Referencia: ESP2004-21060-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: José M. Fernandez Sanchez.

Periodo: julio 2005-julio 2006.

Control cuantico molecular: aplicaciones de interés tecnologico.

Codigo o Referencia: FIS2004-02558.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Juan Ortigoso Martinez.

Periodo: abril 2005-marzo 2008.

Objetivos: Desarrollo de modelos tedricos para el control efectivo, mediante campos electromagnético externos, de
procesos moleculares que poseen potenciales aplicaciones tecnologicas.

3.4 DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

ASTROCAM.

Codigo o Referencia: S-0505 ESP0237.

Entidad Financiadora: Comunidad de Madrid.

Investigador Principal: José Cernicharo Quintanilla.

Periodo: 2005-2009.

Objetivos: Coordinacion de las actividades de los grupos de Astrofisica de la Comunidad de Madrid.

ALMA: preparacion de la explotacion cientifica y contribucién técnica.
Codigo o Referencia: AYA 2003-02785.
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Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia y Tecnologia.

Investigador Principal: José Cernicharo Quintanilla.

Periodo: 2003-2006.

Objetivos: Preparacion de la ciencia que se podra realizar con el interferometro ALMA.

Agreement for the Development of Software for the Atacama Large Millimetre Array-ALMA.
Codigo o Referencia: N.Reg. OTT: 20050573.

Entidad Financiadora: ESO.

Investigador Principal: Juan Ramoén Pardo Carrion/José Cernicharo Quintanilla.

Periodo: 2005-2008.

Objetivos: Desarrollo de software para la calibracion en fase y amplitud de ALMA.

Molecular Universe.

Codigo o Referencia: MRTN-CT-2004-512302.

Entidad Financiadora: UE.

Investigador Principal: José Cernicharo Quintanilla.

Periodo: 2005-2008.

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.

Astrofisica Molecular con Herschel y ALMA.

Codigo o Referencia: AYA2006-14876.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
Investigador Principal: José Cernicharo Quintanilla.
Periodo: diciembre 2006-diciembre 2009.

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

Codigo o Referencia: AYA2002-10113.

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia y Tecnologia.

Investigador Principal: Jesus Martin-Pintado Martin.

Periodo: 2003-prorrogado.

Objetivos: Desarrollo tecnologico y cientifico en Radioastronomia.

Herschel: contribucion al centro de control del instrumento HIFI y al programa cientifico.
Codigo o Referencia: ESP2004-00665.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jesus Martin-Pintado Martin.

Periodo: 2005-2007.

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

Science with ALMA: A New Era for Astrophysics.

Codigo o Referencia: AYA2005-24101-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jestis Martin-Pintado Martin.

Periodo: 2006.

Objetivos: Financiacion complementaria para la organizacion de Congreso.

Science with ALMA: A New Era for Astrophysics.
Codigo o Referencia: Accion especial CSIC

Entidad Financiadora: CSIC.

Investigador Principal: Jestis Martin-Pintado Martin.
Periodo: 2006.

Participacion en el instrumento MIRI del JWST y proyecto cientifico asociado.
Codigo o Referencia: ESP2005-01480.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Luis Colina Robledo.

Periodo 2006-2007.
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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.

Calibracion criogénica de alta precision del simulador del instrumento MIRI del JWST.

Codigo o Referencia: ESP2005-25294-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Luis Colina Robledo.

Periodo 2006-2007.

Objetivos: Medidas de alta precision en condiciones de alto vacio y temperaturas criogénicas (35K) de la emision de
cuerpos negros de temperatura variable.

Desarrollo y explotaciéon de instrumentacion astronémica. ASTRIDOS.

Codigo o Referencia: S-0505/ESP-0261.

Entidad Financiadora: Comunidad Autéonoma de Madrid.

Investigador Principal: J. Gallego/Investigador Principal del IEM: Luis Colina Robledo.

Periodo: 2006-20009.

Objetivos: Desarrollos de instrumentacion astrondomica. Desarrollos de software. Desarrollos de bases de datos y
herramientas de mineria de datos.

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

Codigo o Referencia: AYA 2005-00702.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: M? Luisa Senent Diez.

Periodo: 2006-2008.

Objetivos: Calculo de las superficies de potencial de moléculas de interés astrofisico y calculo de estructuras de las
cadenas carbonadas Cn.

Cilculos mecano-cuinticos de moléculas de interés astrofisico: preparacion del programa cientifico de
Herschel y ALMA.

Codigo o Referencia: PIE 2006-501082.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: M* Luisa Senent Diez.

Periodo: 2006.

Objetivos: Célculo de las superficies de potencial de moléculas de interés astrofisico y calculo de estructuras de las
cadenas carbonadas Cn.

Estrellas masivas en el infrarrojo y radio: modelos y observaciones.
Codigo o Referencia: AYA2004-08271-C02-02.

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia y Tecnologia.
Investigador Principal: Francisco Najarro de la Parra.

Periodo: 2004-2007.

Objetivos: Estudio de estrellas masivas en el infrarrojo y radio.

Participacién espaiiolaen el satélite japonés en el infrarrojo lejano SPICA.
Codigo o Referencia: ESP-2006-26-369-E.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Francisco Najarro de la Parra.

Periodo: septiembre 2006-agosto 2007.

Objetivos: Estudio de la contribucion espaiiola a SPICA.

Star Formation in Luminous Infrared Galaxies: Giant HII Regions and Superstar Clusters.
Cddigo o Referencia: HST-GO-10169.

Entidad Financiadora: NASA.

Investigador Principal: Almudena Alonso Herrero.

Periodo: 2004-2006.

Objetivos: Interpretacion de observaciones de ULIRGs.
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Desarrollo de infraestructura Grid para la implementacién de una organizacién virtual de Quimica
Computacional.

Codigo o Referencia: PBI-05-009.

Entidad Financiadora: Consejeria de Ecuacion y Ciencia de la Junta de Comunidades de Castilla-La Mancha dentro
del plan regional de Investigacion Cientifica, Desarrollo Tecnoldgico e Innovacion de Castilla-La Mancha.
Investigador Principal: Camelia Mufioz Caro (con participacion del Dpto.).

Periodo: 2005-2007.

Objetivos: Desarrollo de la infraestructura Grid 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.

Primera ciencia con el GTC: la Astronomia Espaiiola en la vanguardia de la Astronomia Europea.
Codigo o Referencia: CSD2006-0007.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Jose Miguel Rodriguez Espinosa (con participacion del Dpto.).

Periodo: 2006-2011.

Data Analysis of IR Emision from Active Galactic Nuclei.
Codigo o Referencia: ADP NNG04GC83G.

Entidad Financiadora: NASA.

Investigador Principal: M. Elitzur (con participacion del Dpto.).
Periodo: 2004-2007.

Objetivos: Interpretacion de observaciones de AGNs.

The Most Massive Stars.

Codigo o Referencia: LTSA04-0000-0008.

Entidad Financiadora: NASA.

Investigador Principal: D. Figer (con participacion del Dpto.).

Periodo: 2004-2007.

Objetivos: Estudio de estrellas mas masivas con datos de satelites y telescopios espaciales de la NASA.

3.5 DPTO.DE ESPECTROSCOPiA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

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

Codigo o Referencia: FIS2004-00108.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: José Vicente Garcia Ramos.

Periodo: enero 2005-diciembre 2007.

Objetivos: Empleo de metales nanoestructurados para la deteccion de compuestos de interés medioambiental o
pigmentos de interés artistico a nivel de trazas o moléculas aisladas.

Flavonoids as Antioxidants: Interactions with Free Radicals and Metal Ions.

Codigo o Referencia: 20041T0023.

Entidad Financiadora: Acuerdo CSIC/CNR.

Investigador Principal: José Vicente Garcia Ramos.

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Objetivos: Estudio espectroscopico de flavonoides en relacion a su interaccion con metales y su efecto antioxidante.

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

Codigo o Referencia: HI2004-0373 (Accion Integrada Espafia-Italia).

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: José Vicente Garcia Ramos.

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Objetivos: Analisis de antibidticos en alimentos mediante espectroscopia SERS.
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Cultural Heritage.

Codigo o Referencia: FP6-513915, Marie Curie Fellowships for Early Stage Training Human Resources and
Mobility activities.

Investigador Principal: José Vicente Garcia Ramos.

Periodo: mayo 2005-mayo-2008.

Objetivos: Aplicacion de técnicas espectroscopicas vibracionales y electronicas al estudio de la conservacion del
Patrimonio Histdrico-Artistico.

Métodos analiticos para documentacion integral del Arte Rupestre Prehistorico.

Codigo o Referencia: MADIARP, Proyecto Intramural de Frontera del CSIC.

Entidad Financiadora: CSIC.

Investigador Principal: José Vicente Garcia Ramos.

Objetivos: Aplicacion de técnicas espectroscopicas vibracionales y electronicas al estudio de la conservacion del
Patrimonio Historico-Artistico referente al Arte Rupestre.

Mecanismo de asociacion entre dcidos nucleicos y proteinas de interés viral. Estudio por Espectroscopia
Raman-Laser e Infrarroja.

Codigo o Referencia: BQU2003-01690.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Pedro Carmona Hernandez.

Periodo: noviembre 2003-noviembre 2006.

Objetivos: Mecanismo de ensamble de la nucleocapsida del virus HCV.

Espectroscopia de Correlaciéon Bidimensional Infrarroja y Raman de biomoléculas.

Codigo o Referencia: CTQ2006-04161/BQU.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Pedro Carmona Hernandez.

Periodo: octubre 2006-octubre2009.

Objetivos: Espectroscopia de Correlacion Bidimensional Infrarroja y Raman de biomoléculas originada por
intercambio isotopico H/D.

Quality Seafood for Improved Consumer Health and Web-Being. SEAFOODplus.

Codigo o Referencia: FP6-506359.

Entidad Financiadora: UE (VI Programa Marco).

Investigador Principal: Coordinador: Torger Borrensen. Danish Institute for Fisheries Research (DIFRES)
(Dinamarca)/Investigador Responsable en el IEM: Pedro Carmona Hernandez.

Periodo: 2004-2008.

Objetivos: Mejora de la calidad de alimentos de pescado para el consumidor.

Detection of Trace Quantities of Molecules by Chemical Sensors Based on Metallic Nano-Particle Surfaces.
Codigo o Referencia: CBP.EAP.CLG 981232.

Entidad Financiadora: OTAN.

Investigador Principal: Santiago Sanchez Cortés.

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Objetivos: Funcionalizacion de superficies metalicas nanoestructuradas mediante moléculas bioldgicas para la
deteccion de contaminantes.

Funcionalizacién de superficies amplificadoras de sefiales vibracionales mediante moléculas receptoras:
aplicaciéon a contaminantes persistentes (PAHs y pesticidas).

Codigo o Referencia: 2005CL0002.

Entidad Financiadora: Acuerdo CSIC-CONICYT (Chile).

Investigador Principal: Santiago Sanchez Cortés.

Periodo: enero 2006-diciembre 2007.

Objetivos: Fabricacion de sistemas altamente sensible y selectivos para la deteccion de contaminates tipo
policiclicos aromaticos y pesticidas.

Foténica de plasmones superficiales en nanoestructuras metalicas.
Codigo o Referencia: BFM2006-07894.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.
Investigador Principal: José A. Sanchez Gil.
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Periodo: octubre 2006-septiembre 2009.
Objetivos: Estudio de procesos en nanofotonica mediados por la excitacion de plasmones superficiales en
nanoestructuras metalicas.

Ablacidén y disociaciéon con liseres: estudios fundamentales para aplicaciones tecnologicas.

Codigo o Referencia: BQU2003-08531-C02-02.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Magna Santos Greve.

Periodo: noviembre 2003-noviembre 2006.

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

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

Entidad Financiadora: CSIC.

Investigador Principal: Luis M. Diaz Sol (Espaiia) y J. Pola (Reptblica Checa).

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Objetivos: obtencion de depdsitos nanoestructurados.

Microdispositives opticos sensores (MICROSERES) [Véase Dpto. de Fisica Molecular].

Codigo o Referencia: S-0505/TIC-0191.

Entidad Financiadora: Comunidad de Madrid.

Investigador Principal: Coordinador: F. Cusso/ IP Subproyecto del IEM: Concepcion Domingo Maroto.
Periodo: enero 2006-diciembre 2008.

Objetivos: Desarrollo de sensores moleculares basados en SERS y SEIRA.

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

Codigo o Referencia: GV05/134.

Entidad Financiadora: Generalitat Valenciana.

Investigador Principal: Sonia Murcia Mascards (con participacion del Dpto.)

Periodo: enero 2005-diciembre 2006.

Objetivos: Aplicacion de técnicas de caracterizacion para el estudio de la degradacion de vidrieras.

Dindmica no lineal en sistemas épticos disipativos.

Codigo o Referencia: BFM2003-0427.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: José M? Soto Crespo (con participacion del Dpto.)

Periodo: diciembre 2003-noviembre 2006.

Objetivos: Estudio de procesos relacionados con la propagacion de solitones en sistemas disipativos, ondas guiadas
con amplificacion y polaritones superficiales sobre estructuras semiconductoras.

3.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

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

Codigo o Referencia: FIS2004-01331.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Francisco J. Balta Calleja.

Periodo: diciembre 2004-diciembre 2007.

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

Resolving Kinetics of Early Structure Formation during Shear-Induced Crystallization of Polypropylene.
Codigo o Referencia: ME-1295.

Entidad Financiadora: UE/European Synchrotron Radiation Facility (ESRF).

Investigador Principal: Francisco J. Balta Calleja.

Periodo: 2006-2007.

Objetivos: Estudio in situ de la cinética de los primeros estadios de cristalizacion del polipropileno bajo la accion de
un mecanismo de cizalla.
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Nanostructure Development in Polymer Systems: Influence of External Constraints.

Codigo o Referencia: 11-04-029EC.

Entidad Financiadora: UE/Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY).

Investigador Principal: Francisco J. Balta Calleja.

Periodo: 2004-2006.

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

Nuevas poliolefinas basadas en copolimeros de etileno.

Codigo o Referencia: MAT2002-01242.

Entidad Financiadora: MCYT.

Investigador Principal: Javier Martinez de Salazar Bascufiana.

Periodo: marzo 2003-octubre 2006.

Objetivos: Polimerizacion de nuevas poliolefinas para el estudio de problemas basicos en la fisica de polimeros y
disefio de nuevos materiales con arquitectura controlada.

Dinamica, compatibilidad molecular y nanoestructura de poliolefinas de nueva generacién.

Codigo o Referencia: MAT2006-0400.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Javier Martinez de Salazar Bascufiana.

Periodo: 2006-2009.

Objetivos: Incorporacion de los avances recientes en polimerizacion al disefio de poliolefinas funcionalizadas,
estructuras bimodales de alta resistencia al impacto y compatibilidad con otros polimeros con grupos polares.

Construcciéon molecular mediante procesos catalizados por complejos organometalicos/Subproyecto
GEMPPO: aplicacién al enlace C-C en poliolefinas.

Codigo o Referencia: S-0505/PPQ/000328.

Entidad Financiadora: Comunidad de Madrid.

Investigador Principal: Pascual Royo Garcia/IP del IEM: Javier Martinez de Salazar Bascuiiana y Victor Cruz
Canas.

Periodo: 2006-2009.

Objetivos: El proyecto tiene como objetivo aunar la experiencia de grupos lideres en la CAM orientando el esfuerzo
al desarrollo de nuevos catalizadores organometalicos en diferentes aplicaciones. Nuestro subproyecto se centra en
nuevas poliolefinas soportadas en el que se simulan las reacciones de polimerizacion realizadas por otros grupos y
las propiedades fisicas de los materiales obtenidos.

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

Codigo o Referencia: MAT2005-01768.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra Sanz.

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2008.

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.

Carbon Nanotubes for Future Industrial Composites: Theoretical Potential versus Immediate Application
(CNT-NET).

Cadigo o Referencia: GSRT-CT-2001-05026.

Entidad Financiadora: UE.

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra Sanz.

Periodo: 2002-2006.

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

“Structuring Polymers” COST-P12.

Entidad Financiadora: UE.

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra Sanz y M. Gomez.

Periodo: 2003-2007.

Objetivos: Formacion de una red europea para la investigacion de la estructuracion de polimeros sintéticos.
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Simultaneous Measurements of SAXS, WAXS and Dielectric Spectroscopy in Advanced Polymer Systems.
Codigo o Referencia: 11-03-073EC.

Entidad Financiadora: UE/Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY).

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra Sanz.

Periodo: enero 2004-diciembre 2006.

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

Multifunctional Polymeric Materials through Nanostructuring.

Codigo o Referencia: MERG-CT-2004-511908.

Entidad Financiadora: UE.

Investigador Principal: M. C. Garcia Gutiérrez/Investigador Responsable en el IEM: Tiberio A. Ezquerra Sanz.
Periodo: enero 2005-enero 2006.

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

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

Cddigo o Referencia: MAT2004-05865.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: M* José Capitan Aranda.

Periodo: diciembre 2004-diciembre 2007.

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

Study of Self-Organized Systems on Surface.

Codigo o Referencia: 11-03-071EC.

Entidad Financiadora: UE/Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY).

Investigador Principal: M* José Capitan Aranda.

Periodo: enero 2004-diciembre 2006.

Objetivos: Estudio estructural mediante difraccion de superficies con rayos X de sistemas auto-organizados.

Sistemas modelo biomiméticos de procesos en superficies.

Codigo o Referencia: MEC NAN2004-08881-C02-01.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: R. Miranda/Investigador participante en el IEM: M?* José Capitan Aranda.

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2008.

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

Nanoestructuras magnéticas: fabricacion, propiedades y aplicaciones biomédicas y tecnolégicas.

Entidad Financiadora: Comunidad Madrid.

Investigador Principal: R. Miranda/Investigador participante en el IEM: M* José Capitan Aranda.

Periodo: diciembre 2005-diciembre 2009.

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

Phase Behaviour of Aqueous Dispersions of Mixtures of Ceramide, Cholesterol and Protonated Fatty Acid.
Codigo o Referencia: [-05-009EC.

Entidad Financiadora: UE/Deutsches Elektronen Synchrotron (DESY).

Investigador Principal: E. Melo/Investigador participante en el IEM: M" José¢ Capitan Aranda.

Periodo: enero 2005-enero 2006.

Objetivos: Estudio mediante difraccion de rayos X de la estructura de membranas proteinicas modelos.

Analisis de la relacion estructura-actividad mediante descriptores mecano-cuanticos aplicado a la catalisis
homogénea para polimerizacion de olefinas.

Codigo o Referencia: 2005CL0049.

Entidad Financiadora: Proyecto conjunto CSIC/Universidad Pontificia de Chile.

Investigador Principal: Victor Cruz Cafias (Espafia).

Periodo: 2006-2007.
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Objetivos: Incorporacion de metodologias emergentes de la teoria de funcionales de la densidad conceptual
aplicadas al campo de la catalisis metalocénica de polimeros.

Fabricacion y optimizacién de prototipos de pilas de combustible poliméricas (metanol o hidrégeno) basados
en sellos elastoméricos y membranas hibridas de elevada conductividad proténica.

Codigo o Referencia: ENE2004-00081/ALT.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion y Ciencia.

Investigador Principal: J. L. Acosta/Investigador participante en el [IEM: Amelia Linares Dos Santos.

Periodo: enero 2005-diciembre 2007.

Objetivos: Se trata de desarrollar nuevos materiales poliméricos que, presentando elevada conduccion protdnica,
puedan actuar como membranas en pilas de combustible. Se investigard con polimeros de alta estabilidad térmica y
sistemas hibridos. Como combustibles se pretende utilizar tanto el hidrogeno como el metanol directo.

PROYECTOS CON LA INDUSTRIA

Study of the Relationships between Solid State Morphology and Melt State Properties of Blends of Linear
Low Density Polyethylene and Other Polyolefins.

Empresa: DOW Chemicals.

Investigador Principal: Javier Martinez de Salazar Bascufiana y Juan F. Vega Borrego.

Periodo: marzo 2006-marzo 2007.

Objetivos: Determinar la influencia de la distribuciéon molecular en las respuestas elasticas de peliculas orientadas de
cara a la optimizacion de las propiedades mecanicas y de transparencia optica.

Incremento de las prestaciones de prototipos mediante la elaboracion de materiales termoplasticos cargados
con nanofibras de carbono. GANF para el ajuste de la resistividad eléctrica.

Codigo o Referencia: II (EU 3433-APOLYNAIRE)

Empresa: Grupo Antolin—Ingenieria, S.A.

Investigador Principal: Tiberio A. Ezquerra Sanz.

Periodo: enero 2006-diciembre 2006.

Objetivos: Investigacion de las propiedades dieléctricas y conductoras de una serie de materiales compuestos
poliméricos de nanofibras de carbono con diferentes matrices poliméricas: poliamida 12, poliamida 6, poliamida 66,
polipropileno y polietileno.
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4.1 CONCRESOS Y REUNIONES NACIONALES

(Subrayado el nombre del ponente).

4.1.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Encuentros de Fisica Nuclear 2006, Valencia, 6 a § de septiembre de 2006.

- Selfconsistent Variational Methods and Their Applications to Nuclear Beta Decays (Conferencia invitada),
Elvira Moya de Guerra.

- Mapping of ’C States via the 10B(3He,p)aca Reaction (Comunicacion oral), Martin Alcorta Moreno.

- Generalization of Richardson-Gaudin Models to Rank 2 Algebras (Comunicacion oral), Beatriz Errea
Subero, S. Lerma, J. Dukelsky, S. Dimitrova, S. Pittel y P. Van Isacker.

- Multiple Particle Break-Up Studies in the Neutron Rich Li Isotopes (Comunicacion oral), Miguel Madurga
Flores.

- Distribuciones Gamow-Teller en isétopos de Xenon (Comunicacion oral), Oscar Moreno Diaz, R. Alvarez-
Rodriguez, P. Sarriguren, E. Moya de Guerra, J. M. Udias y J. R. Vignote.

Meeting on Theory of Molecular and Nuclear Structure, Huelva, 23 a 25 de junio de 2006.
- Nature of Cooper Pairs from the Exact Solution of the BCS Model (Conferencia invitada), Jorge Dukelsky
Bercovich.

4.1.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

VIII Reunién Nacional de Optica, Alicante, 18 al 22 de septiembre de 2006.
- Pulsed Laser Deposited Au Nanoparticles as Substrates for Surface Enhanced Infrared and Raman
Spectroscopies (Poster), Concepcion Domingo Maroto, S. Sanchez-Cortés, J. V. Garcia-Ramos, V. Resta y
J. Gonzalo.
- Condensacion en chorros supersonicos de CO;: un estudio cuantitativo mediante scattering Rayleigh y
Raman (Péster), A. Ramos, Guzman Tejeda Gala, J. M. Fernandez y S. Montero.

3" Nanospain Workshop, Pamplona, 20 a 23 de marzo de 2006.

- Understanding Carbon Nanotube Growth with Photoelectron Spectroscopy (Comunicacion oral), T. de los
Arcos, J. W. Seo, M. G. Garnier, P. Oclhafen, C. Domingo, J. V. Garcia-Ramos y S. Sanchez Cortés.

4.1.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

1 Workshop Especializado ASTROCAM: El satélite HERSCHEL, Villafranca (Madrid), 14 a 15 de diciembre
de 2006.
- Preparatory Science for Herschel (Conferencia invitada), José Cernicharo Quintanilla.
- El Key Program MAPSO: Cartografia de Orion y SgrB2 (Conferencia invitada), José Cernicharo
Quintanilla.

57 International Astronautical Congress, Valencia, 2006.
- Participation in the James Webb Space Telescope (JWST) Mid-Infrared Instrument (Poster), L. Colina, A.
Alonso-Herrero, M. Garcia-Marin y Alvaro Labiano Ortega.

Electronic Structure: Principles and Applications, ESPA2006, Santiago de Compostela, 18 a 21 de julio de
2006.
- Ab Initio Ro-Vibrational Study of Acetic Acid Isomers (Poster), R. Dominguez-Gémez, M* Luisa Senent
Diez, M. Villay F.J. Meléndez
- Ab Initio Study of Carbon Chains (Poster), Helena Mass6 Gonzédlez, M* Luisa Senent Diez, J. R.
Goicoechea y J. Cernicharo.
- C4: A Complete ab Initio Theoretical Study (Pbster), Helena Massdé Gonzalez, M. L. Diez, J. R.
Goicoechea y J. Cernicharo.

I Jornada de Radioastronomia Espaiiola, Valencia, 10 a 11 de mayo de 2006.
- ALMA (Conferencia invitada), Jesus Martin-Pintado Martin.
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I Workshop ASTROCAM, Universidad Complutenese, Madrid, 30 de noviembre a 1 de diciembre de 2006.
- El proyecto ALMA (Conferencia invitada), José Cernicharo Quintanilla.
- Astroquimica en regiones de formacion estelar y en los nicleos de galaxias (Conferencia invitada), Jesus
Martin-Pintado Martin.

VII Reuni6n Cientifica de la SEA 2006, Barcelona, 12 a 17 de septiembre de 2006.
- The Formation of Massive Stars in Protoclusters (Conferencia invitada), Jesus Martin-Pintado Martin.
- IR8: An Outsider in the Galactic Center (Comunicacion oral) Francisco Najarro Parray T. R. Geballe.
- The Quest for Obscured AGN at Cosmological Distances (Conferencia invitada), Almudena Alonso
Herrero.
- First Measurements of the Electron Density Enhancement Expected in C-Shocks (Comunicacion oral),
Izaskun Jiménez Serra.

V Scientific Meeting of the Spanish Astronomical Society, Barcelona, 2006.
- Environment of Compact Extragalatic Radio Sources (Comunicacion oral), Alvaro Labiano Ortega.

XVIII Canary Islands Winter School, Puerto de la Cruz (Tenerife), 20 de noviembre a 1 de diciembre de 2006.
- Mid-Infrared T-ReCS Spectroscopy of Local Liras (Poster), Tanio Diaz Santos.

4.1.5 DPTO.DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

3" Nanospain Workshop, Pamplona, 20 a 23 de marzo de 2006.

- Ag Nanoparticles Prepared by Laser Photoreduction as Substrates for Surface-Enhanced Raman
Spectroscopy (Poster), Santiago Sanchez-Cortés, M. V. Cafiamares y J. V. Garcia-Ramos.

- Surface-Enhanced Raman Scattering Detection of Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) by
Nanostructured Ag Particles Functionalised with Cationic Self-Assembled Monolayers (Poster), Luca
Guerrini, J. V. Garcia-Ramos, S. Sanchez-Cortés.

- Understanding Carbon Nanotube Growth with Photoelectron Spectroscopy (Comunicacion oral, incluida
también en la seccion 4.1.3), T. de los Arcos, J. W. Seo, M. G. Garnier, P. Oclhafen, C. Domingo, J. V.
Garcia-Ramos y S. Séanchez Cortés.

CYTALIA. XI Congreso Anual en Ciencia y Tecnologia de los Alimentos, Madrid, 29 de marzo a 1 de abril de
2006.
- Estudio de los cambios en la estructura del agua mediante Espectroscopia FT-Raman en el proceso de
gelificacion de surimi (Poster), 1. Sanchez-Gonzalez, Pedro Carmona Hernandez, P. Moreno y M. Careche.
- Espectroscopia Infrarroja de reflectancia difusa en musculo de sardinas conservadas en hielo
(Comunicacion oral), Aranzazu Rodriguez-Casado, P. Carmona, P. Moreno, M. Careche, A. Macagnano y
C. Di Natale.

VIII Reunién Nacional de Optica, Alicante, 18 a 22 de septiembre de 2006.

- Pulsed Laser Deposited Au Nanoparticles as Substrates for Surface Enhanced Infrared and Raman
Spectroscopies (Poster, incluido también en la seccion 4.1.3), Concepcién Domingo Maroto, S. Sanchez-
Cortés, J. V. Garcia-Ramos, V. Resta y J. Gonzalo.

- Fotonica de plasmones superficiales en metales nanoestructurados y semiconductores microestructurados
(Comunicacion oral), José A. Sanchez-Gil, V. Giannini, J. V. Garcia-Ramos, J. Gémez Rivas, E. R.
Méndez y A. A. Maradudin.

- Modelo teorico del mecanismo electromagnético en espectroscopia SERS (Poster), Vincenzo Giannini, J.
A. Sanchez-Gil, J. V. Garcia-Ramos y E. R. Méndez.

4.1.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

2006-UCM Workshop on Relaxation in Complex Systems, Universidad Complutense de Madrid, Madrid, 26 de
junio de 2006.
- Order and Relaxation in Semicrystalline Polymers (Comunicacion oral), Tiberio A. Ezquerra Sanz.

IIT Congreso Nacional de Jovenes Investigadores en Polimeros (JIP2006), El Ferrol (Corufia), 4 a 8 de junio de
2006.
- Propiedades fisico-quimicas y reologicas de copolimeros de etileno/estireno obtenidos con un nuevo
catalizador metaloceno (Comunicacion oral), M® Teresa Exposito Espinosa.
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Jornadas “Polimeros de interés tecnologico”, Valladolid, 18 a 20 de octubre de 2006.
- Quimica Fisica de polimeros (Comunicacion oral), Mari Cruz Garcia Gutiérrez.
- Asistencia, Jaime Hernandez Rueda.
- Los plasticos en el siglo XXI (Comunicacion oral), Aurora Nogales Ruiz.

Reunion del Comité Organizador de la Asociacion Alexander von Humboldt de Espaiia, Madrid, 4 de mayo de
2006.
- Miembro del Comité, Francisco J. Balta Calleja.

4.2 CONGRESOS Y REUNIONES INTERNACIONALES

(Subrayado el nombre del ponente).

4.2.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

11th Marcel Grossmann Meeting on General Relativity, Berlin (Alemania), 23 a 29 de julio de 2006.

o  Einstein-Rosen Waves Coupled to Matter (Comunicacion oral), Jesus Fernando Barbero Gonzalez, 1. Garay
y E. J. S. Villasefior.

o Unitary Quantization of the Gowdy T3 Model (Comunicacion oral), A. Corichi, J. Cortez y Guillermo A.
Mena Marugan.

o  Computer Algebra for Tensors (Comunicacion oral), José M. Martin Garcia.

o xTensor: A Fast Abstract Tensor (Comunicacion oral), José M. Martin Garcia.

o Higher-Order Perturbations of Spherical Spacetimes (Comunicacion oral), David Brizuela Cieza, J. M.
Martin-Garcia y G. A. Mena Marugan.

o Stability Analysis of Sonic Horizons in Bose-Einstein Condensates (Comunicacion oral), C. Barcelo,
Andrés Cano, L. J. Garay y G. Jannes.

2006 APS March Meeting, Baltimore (E.E.U.U.), 13 a 17 de marzo de 2006.
o Modulation of Luttinger Liquid Exponents in Multi-Walled Carbon Nanotubes (Poster), José Gonzélez
Carmona y E. Perfetto.
o Superconductivity of Multi-Walled Carbon Nanotubes (Pdster), Enrico Perfetto y J. Gonzalez.

8th International Conference on Materials and Mechanisms of Superconductivity and High Temperature
Superconductors, Dresde (Alemania), 10 a 14 de julio de 2006.
o Superconductivity in Multi-Walled Carbon Nanotubes and Doped Graphite (Poster), Enrico Perfetto y J.
Gonzalez.

Laboratory Cosmology, COSLAB 2006, Leiden (Holanda). 4 a 9 de septiembre de 2006.
o Stability of Sonic Horizons in Bose-Einstein Condensates (Conferencia invitada), C. Barcel6, A. Cano, Luis
J. Garay y G. Jannes.

New Frontiers in Numerical Relativity, Golm (Alemania), 17 a 21 de julio de 2006.
o Well-Posedness of Formulations of the Einstein Equations with Live Gauges (Conferencia invitada), José
M. Martin-Garcia y C. Gundlach.
o  High-Order Perturbation Theory of a Spherical Spacetime (Poster), David Brizuela Cieza, J. M. Martin-
Garcia y G. A. Mena Marugan.

Recent Advances in Nonlinear Partial Differencial Equations and Applications, Toledo, junio de 2006.
o From Geroch Reduction to Quantized Einstein-Rosen Waves (Poster), J. F. Barbero G., I. Garay y Eduardo
J. Sanchez Villasefior.

XXIX Spanish Relativity Meeting, Palma de Mallorca (Espaiia), 4 a 8 de septiembre de 2006.
o Second and Higher-Order Perturbations of a Spherical Spacetime (Comunicacion oral), David Brizuela
Cieza, J. M. Martin-Garcia y G. A. Mena Marugan.
o Quantization of Linearly Polarized Cosmological Models with Two Killing Vector Fields (Comunicacion
oral), J. F. Barbero G., Daniel Gémez Vergel y E. J. S. Villasefior.
o Thermodynamics of Black Holes in Gravity’s Rainbow Formalisms (Comunicacion oral), Pablo Galan
Sanchez y G. A. Mena Marugan.
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4.2.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

13th Nuclear Physics Workshop Marie and Pierre Curie, Kazimierz Dolny (Polonia), 27 de septiembre a 1 de
octubre de 2006.
o Exactly Solvable Pairing Hamiltonians (Conferencia invitada), Jorge Dukelsky Bercovich, S. Lerma H., B.
Errea, S. Pitte, S. Dimitrova, V. G. Gueorguiev y P. Van Isacker.

18th International IUPAP-Conference on Few-Body Problems in Physics, Santos, Sao Paulo (Brasil), 20 a 26 de
agosto de 2006.
o Decay of Resonances in Three-Body Systems with Charged Particles (Conferencia invitada), Eduardo
Garrido Bellido, D.V. Fedorov y A. S. Jensen.
o Fingerprints of the Efimov Effect on Three-Body Decay of Resonances (Poster), Eduardo Garrido Bellido.

25th International Workshop on Nuclear Theory, Rila (Bulgaria), 26 de junio a 1 de julio de 2006.

o Chaos and 1/f Noise in Quantum Systems (Conferencia invitada), Armando Relafio Pérez, E. Faleiro, J. M.
G. Gomez, R. A. Molina, L. Mufoz y J. Retamosa.

o Generalization of Richardson-Gaudin Models to Rank-2 Algebras (Comunicacion oral), Beatriz Errea
Subero, S. Lerma, J. Dukelsky, S. Dimitrova, P. Van Isacker, S. Pittel y V. G. Gueorguiev.

o Nucleon Resonances: Study of Their Properties through Photo-Pion Production (Comunicacion oral),
César Fernandez-Ramirez, E. Moya de Guerra y J. M. Udjas.

o Isospin Mixing, Fermi Transitions and Signatures of Nuclear Deformation within a Mean Field Approach
(Comunicacion oral), Raquel Alvarez-Rodriguez, E. Moya de Guerra, P. Sarriguren y O. Moreno.

3" Annual Meeting ILIAS/N6-ENTApP, IAP (Inst. d’ Astrophysique de Paris), 12 a 14 de diciembre de 2006.
o Effects of Deformation in Two Neutrino Double Beta Decay (Comunicacion oral), Elvira Moya de Guerra.

3rd Workshop on Shape Phase Transitions and Critical Point Phenomena in Nuclei, Atenas, (Grecia), 9a 11 de
noviembre de 2006.
o Richardson-Gaudin Models of Interacting Bosons (Conferencia invitada), Jorge Dukelsky Bercovich.

Collaboration Meeting DBD06 (ENTApP-ILIAS/NG), Valencia, 28 a 29 de abril de 2006.
o Double Beta Decay from Nuclear Selfconsistent Shapes (Comunicacion oral), Elvira Moya de Guerra.
o Effect of Deformation and Residual Interactions on Two-Neutrino Double Beta Decay Matrix Elements
(Comunicacion oral), Raquel Alvarez-Rodriguez.
o Beta Decay in the Neutron-Deficient Lead Region (Comunicacion oral), Oscar Moreno Diaz.

EXL-R3B (Reactions with Relativistic Radioactive Beams) Meeting, Orsay (Francia), 2 a 4 de febrero de 2006.
o Simulation of the Proton Response of LaBr3 and LYSO (Comunicacion oral), Manuela Turrién Nieves, O.
Tengblad y C. Pascual.

EXL Simulation Group Meeting, Madrid, 13 a 14 de junio de 2006.
o Charge Exchange Reactions and Gamow-Teller Strength (Comunicacion oral), Pedro Sarriguren

Suquilbide.

Hirschegg ’06: Astrophysics and Nuclear Structure, Hirschegg (Austria), 15 a 21 de enero de 2006.
o Low Lying Resonace States in *Be (Comunicacién oral), M* José Garcia Borge.

Informal Meeting on Nuclear Structure and Many-Body Physics, Madrid, 13 a 15 de marzo de 2006.
o Gamow-Teller Strength and Nuclear Deformation (Comunicacion oral), Pedro Sarriguren Suquilbide.
o Decay of Resonances in Three-Body Systems with Charged Particles (Comunicaciéon oral), Eduardo
Garrido Bellido.
o Exact Solution of the Isovector Proton-Neutron Pairing Model (Comunicacion oral), Beatriz Errea Subero,
J. Dukelsky, P. Van Isacker, S. Dimitrovay S. Lerma H.
o Beta Decay in Neutron Deficient Hg, Pb and Po Isotopes (Comunicacion oral), Oscar Moreno Diaz.

International Conference on Frontiers of Nuclear Structure, Shanghai (China), 12 a 17 de junio de 2006.
o Rank 2 Richardson-Gaudin Models (Conferencia invitada), Jorge Dukelsky Bercovich, S. Lerma H., B.
Errea, S. Pittel, S. Dimitrova, V. G. Gueorguiev y P. Van Isacker.
o The Gamow-Teller Response in Deformed Nuclei (Conferencia invitada), Pedro Sarriguren Suquilbide, R.
Alvarez-Rodriguez, O. Moreno, E. Moya de Guerra.
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ISOLDE Workshop 2006, Ginebra (Suiza), 6 a 8 de febrero de 2006.
o Updated ISOLDE Yield Database, Manuela Turrién Nieves.
o Multiple Particle Break-Up in the ''Li Beta-Decay (Comunicacién oral), Miguel Madurga Flores, M .J. G.
Borge, H. O. U. Fynbo, B. Jonson, G. Nyman, Y. Prezado y K. Riisager.

IV International Conference on Quantum Crystals and Cryocrystals, Krakov (Ucrania) septiembre de 2006.
o Scattering of Acoustic Phonons in Disordered Matter: An Assessment of the Role of Orientational and
Positional Effects (Conferencia invitada), Francisco J. Bermejo Barrera.

IV International Conference on Quarks and Nuclear Physics (QNP06), Madrid, 5 a 10 de junio de 2006.
o Analysis of the Quadrupole Deformations of Delta(1232) within an Effective Lagrangian Model for Pion
Photoproduction from the Nucleon (Comunicacion oral), César Ferndndez-Ramirez, E. Moya de Guerra y
J. M. Udias.

Nanometer-Sized Dynamic Correlations in Liquids, Okinawa (Japén), 9 a 14 de enero de 2006.
o Engineering Conferences International (Conferencia invitada), Francisco J. Bermejo Barrera.

Network PANSI3 (Public Awareness of Nuclear Sciences), GSI, Darmstadt (Alemania), 23 a 28 de abril de 2006.
o  Existing PR Activities of the EURONS Partner IEM (CSIC, Madrid) (Comunicacion oral), Manuela Turrién
Nieves.

Nuclear Structure 2006, Oak Ridge (E.E.U.U.), 22 a 30 de julio de 2006.
o Properties of °B* and '>C* Determined in [F-Decay and in the 10B(3He, paaa ) Reaction (Comunicacién
oral), Olof E. Tengblad, M. Alcorta, M. J. G. Borge, M. Madurga y M Turrion.

Nuclei in the Cosmos IX, Ginebra (Suiza), 25 a 30 de junio de 2006.

o Mapping of 2C States of Astrophysical Interest via the ""BPHe,p)aciar Reaction (Poster), Martin Alcorta
Moreno, H. B. Jeppesen, M. J. G. Borge, H. O. U. Fynbo, G. Garcia, O. Kirsebom, M. Madurga, G.
Nyman, D. Obradors y O. Tengblad.

o Multiple Particle Break-Up Studies in the Neutron Rich Li Isotopes (Poster), Miguel Madurga Flores, M. J.
G. Borge, H. O. U. Fynbo, B. Jonson, G. Nyman, Y. Prezado y K. Riisager.

Radioactive Nuclear Beams 7, Cortina D’ Ampezzo (Italia), 3 a 7 de julio de 2006.

o Mapping of the C* and °B* States of Astrophysical Interest Via the '"BHep)aaa Reaction
(Comunicacion oral), M* José Garcia Borge, M. Alcorta, H. B. Jeppesen, H. O. U. Fynbo, G. Garcia, O.
Kirsebom, M. Madurga, G. Nyman, D. Obradors y O. Tengblad.

o Multiple Particle Break-Up Study of Low Excited States in ’Be: The Ghost Peak in the *Be Excitation
Energy Spectrum Visited (Poster), M. Madurga, M* José Garcia Borge, H. O. U. Fynbo, B. Jonson, G.
Nyman, Y. Prezado, K. Riisager, O. Tengblad, la colaboracion [S-417 y la colaboracion TONNERRE.

o Structure of *'Ac: Measurements of Level Half-Lives (Poster), R. Boutami, M* José¢ Garcia Borge, H.
Mach, L. M. Fraile, K. Gulda, A. J. Aas, L. M. Garcia Raffi, E. Hagebe, W. Kurcewicz, G. Levheiden, T.
Martinez, B. Rubio, J. L. Tain y O. Tengblad.

The ILIAS 3™ Annual Meeting, Gran Sasso Laboratory, Roma (Italia), 28 de febrero a 2 de marzo de 2006.
o Doble Beta Decay Matrix Elements (Comunicacion oral), Elvira Moya de Guerra.

Wokshop on Neutrino Response Functions, Seattle (E.E.U.U.), 30 de julio a 25 de agosto de 2006.
o Superscaling in the Coherent Density Fluctuation Model and Extensions to Charged Current Neutrino
Scattering (Conferencia invitada), Elvira Moya de Guerra.

XIII Euroschool on Exotic Beams, Trento (Italia), 11 a 15 de septiembre de 2006.
o Mapping of 2C States of Astrophysical Interest Via the ""BPHe,p)aciar Reaction (Poster), Martin Alcorta
Moreno, H. B. Jeppesen, M. J. G. Borge, H. O. U. Fynbo, G. Garcia, O. Kirsebom, M. Madurga, G.
Nyman, D. Obradors y O. Tengblad.

XV Colloque GANIL, Giens (Francia), 29 de mayo a 1 de junio de 2006.
o Beta Decay Studies @ the Drip Line (Conferencia invitada), M* José Garcia Borge.
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4.2.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

1" International Workshop on Infrared Plasma Spectroscopy, Greifswald (Alemania), 14 a 16 de junio de 2006.
o Side Effects in Using Quantum Cascade Lasers for Absorption Spectroscopy (Poster), S. Welzel, L. Gatilova,
M. Hiibner, 1. Tanarro y J. Ropcke.

20™ International Conference on Raman Spectroscopy (ICORS 2006), Yokohama (Japon), 20 a 25 de Agosto de
2006.
o Stimulated Raman Spectroscopy Determination of the N, Q-Branch Line Broadening Induced by Collisions
with H, at Various Temperatures (Poster), L. Gomez, Dionisio Bermejo Plaza, R. Z. Martinez, P. Joubert y
J. Bonamy.
o SERS Detection of Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) by Silver Nanoparticles Functionalized with
Cationic Self-Assembled Monolayers (Poster), Concepcion Domingo Maroto, L. Guerrini, J. V. Garcia-
Ramos y S. Sanchez-Cortés.

25th International Symposium on Rarified Gas Dynamics, San Petersburgo (Rusia), 15 a 21 de julio de 2006.
o Strong Rotational-Translational Breakdown of Equilibrium in Hydrogen Supersonic Jets: Molecular
Interpretation (Comunicacion oral), Salvador Montero Martin, F. Thibault, G. Tejeda y J. M. Fernandez.

7™ International Congress on Infrared and Raman Users’ Group (IRUG?7), Nueva York (E.E.U.U.), 28 a 31 de
marzo de 2006.
o Spanish (CSIC) Thematic Network of Cultural Heritage: The IR and Raman Group (Poster), Concepcion
Domingo Maroto, J. V. Garcia-Ramos, S. Sanchez-Cortés y M. V. Cafiamares.

Deutsche Bunsen-Gesellschaft fiir Physikalische Chemie E.V., Erlangen (Alemania), 25 a 27 de mayo de 2006.
o Untersuchung von Bromoxiden mittels Matrixisolationsspektroskopie und ab initio Rechnungen (Pdster),
Oscar Galvez Gonzalez, A. Zoermer y H. Grothe.

Escampig XVII, 18" Europhysics Conference on the Atomic and Molecular Physics of Ionised Gases, Lecce
(Italia), 12 a 16 de julio de 2006.
o Diagnostic and Modelling of Neutral and Charged Species in H, DC Discharges at Low Pressures
(Poster), I Méndez, Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga, Isabel Tanarro Onrubia y F. J. Gordillo-Véazquez.

European Conference on Nonlinear Optical Spectroscopy, Smolenice (Republica Eslovaca), 9 a 11 de abril de
2006.
o Temperature Dependence of N, Q-Branch Lines Broadening Induced by Collisions with H, (Poster), Laura
Goémez Martin, Dionisio Bermejo Plaza, P. Joubert y J. Bonamy.

European Geosciences Union General Assemby (EGU 06), Viena (Austria), 24 a 29 de abril de 2006.

o Exposure of NAT Crystals to HCI: A Spectroscopic Study (Comunicacion oral), Rafael Escribano Torres, D.
Fernandez-Torre, V. J. Herrero, B. Maté e 1. K. Ortega.

o Theoretical and Experimental Evaluation of Low-frequency Spectra of Nitric Acid Hydrates
(Comunicacion oral), Rafael Escribano Torres, D. Fernandez-Torre, B. Maté, 1. K. Ortega, B. Martin, V. J.
Herrero y H. Grothe.

o Laboratory IR Spectroscopy of Nitric Acid Hydrates Relevant to Polar Stratospheric Cloud (PSC)
Research (Conferencia invitada), Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga.

Heritage, Weathering and Conservation (HWC-2006) Conference, Madrid, 21 a 24 de junio de 2006.
o A Comprehensive Study on the Discoloration Associated with Laser Cleaning of Stonework (Poster), P.
Pouli , G. Totou, C. Fotakis, S. Gaspard, M. Oujja, M. Castillejo y C. Domingo.

International Symposium on Surface-Enhanced Raman Scattering (SERS-2006), Nishinomiya (Japén), 28 y 29
de Agosto de 2006.
o Pulsed Laser Deposited Au Nanoparticles As Substrate for Surface Enhanced Infrared and Raman
Spectroscopies (Poster), Concepcion Domingo Maroto, S. Sanchez-Cortés, J. V. Garcia-Ramos, V. Resta y
J. Gonzalo.
o Molecular Sensors Based On Surface Enhanced Raman (SERS) and Infrared (SEIRA) Spectroscopies, José
Vicente Garcia-Ramos, M. V. Cafiamares, L. Guerrini, Z. Jurasekova, C. Domingo y S. Sanchez-Cortés.
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International Workshop on Microplasmas, Greifswald (Alemania), 9 a 11 de mayo de 2006.
o Asistencia, Isabel Tanarro Onrubia.

IV Congreso Ibérico de Espectroscopia-XX Reunion Nacional de Espectroscopia, Ciudad Real, 10 a 14 de
septiembre de 2006.

o A Comparison of Available Optical Constants of Nitric Acid Trihydrate (b-NAT) and Implication for the
Detection of Polar Stratospheric Clouds (Poster), Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga, Ismael K. Ortega
Colomer, B. Maté y Rafael Escribano Torres.

o Vibrational Spectra of Crystalline Hydrates of Atmospheric Relevance. Bands of Hydrated Protons
(Péster), Beatriz Martin Llorente, D. Fernandez, Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga, Ismael K. Ortega
Colomer, Rafael Escribano Torres y B. Maté.

o Free Jet Study of Rotational Energy Transfer in CO-CO, CO-Ne and CO-He Collisions at Low
Temperatures (Poster), G. A. Amaral F. J. Aoiz, L. Bafiares, J. Barr, M. Menéndez, G. A. Pino, I. Torres, J.
E. Verdasco, Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga, Isabel Tanarro Onrubia y B. Martinez-Haya.

o Presidencia de sesion, Isabel Tanarro Onrubia.

o Kinetics of Atoms and Neutrals in H, Plasmas at Low Pressure (Comunicacion oral), I. Méndez, Isabel
Tanarro Onrubia, V. J. Herrero y F. J. Gordillo-Vazquez.

o FTIR Spectroscopy of Atmospheric Aerosols: Preliminary Results (Poster), M. A. Moreno, V. J. Herrero, B.
Maté, Oscar Galvez Gonzalez y R. Escribano.

o A Combined Matrix Isolation and ab Initio Study of Bromine Oxides (Poster), Oscar Galvez Gonzilez, A.
Zoermer y H. Grothe.

o FTIR Spectroscopy and Thermal Programmed Desorption Studies of Astrophysically Relevant Ices
(Comunicacion oral), V. Verdejo, Oscar Gélvez Gonzélez, M. A. Moreno, 1. K. Ortega, B. Maté, V. J.
Herrero y R. Escribano

o On Recent Progress in Diagnostics of Molecular Plasmas Using Mid Infrared Diode Lasers (Conferencia
invitada), J. Ropcke, P. B. Davies, S. Glitsch, F. Hempel, N. Lang, U. Macherius, A. Rousseau, G. D.
Stancu, I. Tanarro, K.-D. Weltmann, S. Welzel y H. Zimmermann.

Molecular Universe: Lorentz Workshop on Molecular Databases for HERSCHEL, ALMA, and SOFIA,
Leiden (Holanda), 5 a 9 de diciembre de 2006.
o Inelastic Collisions in Low Temperature Molecular Hydrogen (Comunicacion oral), Salvador Montero
Martin.

Science with ALMA: A New Era for Astrophysics, Madrid, 13 a 16 de noviembre de 2006.
o Rotational State-to-State Rates and Spectral Representation for Inelastic H,:H, Collisions at Low
Temperature (Poster), José M. Fernandez Sanchez, S. Montero, F. Thibault y G. Tejeda.

The 19th international conference on High Resolution Molecular Spectroscopy, Praga (Republica Checa) 29 de
agosto a 2 de septiembre de 2006.
o High Resolution Infrared and Raman Spectroscopy of SFy: The State of the Art in September 2006 (Poster),
V. Boudon, J. L. Doménech, D. Bermejo, E. B. Mkadmi, H. Biirger, H. Willner y N. Lacome.
o Ro-Translational State-to-State Rates and Spectral Representation for Inelastic H,:H, Collisions at Low
Temperature (Poster), S. Montero, F. Thibault, G. Tejeda y José M. Fernandez Sanchez.
o Stimulated Raman Spectroscopy Determination of the N, Q-branch Line Broadening Induced by Collisions
with H, at Various Temperatures: Measurements and Calculations (Poster), L. Gomez, R. Z. Martinez, D.
Bermejo, F. Thibault, B. Bussery-Honvault, P. Joubert y J. Bonamy

Tsukuba Satellite Symposium on Single Molecule and Tip-Enhanced Raman Scattering, Tsukuba (Japon), 17 a
19 de agosto de 2006.

o Asistencia: Concepcion Domingo Maroto.

Winter School in Theoretical Chemistry 2006. Astrochemistry, Helsinki (Finlandia), 11 a 14 de diciembre de
2006.
o FTIR Spectroscopy and Theoretical Calculation Studies of Astrophysically Relevant Ices (Poster), Oscar
Galvez Gonzalez, Beatriz Martin-Llorente, V. Verdejo, M. A. Moreno, 1. K. Ortega, B. Maté, V. J. Herrero
y R. Escribano.
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XIII International Symposium on Small Particles and Inorganic Clusters (ISSPIC), Goteborg (Suecia), 23 a 28
de julio de 2006.
o Quantitative Study of Cluster Growth in Free Jet Expansions of CO, by Rayleigh and Raman Scattering
(Péster), Angel Ramos Gallardo, J. M. Fernandez, G. Tejeda y S. Montero.

XXVIII European Congress on Molecular Spectroscopy, EUCMOS 2006, Estambul (Turquia), 3 a 8 de
septiembre de 2006.
o Raman Spectroscopy for Characterization of Carbon Nanotubes and Related Composites (Conferencia
invitada), Concepcion Domingo Maroto.
o A Combined Matrix Isolation and ab Initio Study of Bromine Oxides (Poster), Oscar Galvez Gonzalez, A.
Zoermer, H. Grothe y A. Loewenschuss.
o Surface-Enhanced Vibrational Study of Flavonoids of Interest for the Cultural Heritage (Comunicacion
oral), Zuzana Jurasekova, S. Sanchez-Cortés, C. Domingo y J. V. Garcia-Ramos.

4.2.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

17th International Symposium on Space Teraherts Technology, Paris (Francia), 9 a 12 de mayo de 2006.
o Atmospheric Opacity above 1 THz: Evaluation for the ALMA Site and for Laboratory Developments
(Péster), Juan Ramoén Pardo Carrién, E. Serabyn, J. Cernicharo y M. Wiedner.

19" UCL Cumberland Lodge Meeting: Astrobiology, Windsor (Reino Unido), julio de 2006.
o Carbon Chemistry in AGB and Post-AGB Objects: The Case of CRL 618 (Conferencia invitada), Juan
Ramén Pardo Carrién.

2006: SPIE- The International Society for Optical Engineering, Orlando, Florida (E.E.U.U.), 24 a 31 de mayo de
2006.
o Phase Correction for ALMA (Comunicacion oral), A. Stirling, J. Richer, R. Hills y Juan Ramén Pardo
Carrién.

38th Midwest Chemistry Conference, Ohio (E.E.U.U.), 2006.
oAb Initio Study of Carbon Chains (Poster), Helena Mass6 Gonzalez, M. L. Senent, J. R. Goicoechea, J.
Cernicharo, M. Hochlaf y P. Rosmus.

Astrochemistry Young Researchers Meeting, Londres (Reino Unido), 21 de septiembre de 2006.
o The First Measurements of the Electron Density Enhancement Expected in C-Shocks (Comunicacion oral),
Izaskun Jiménez-Serra.

At the Edge of the Universe. Latest Results from the Deepest Astronomical Surveys, Sintra, Lisboa (Portugal),
9 a 13 de octubre de 2006.
o 2D Study of a Representative Sample of Low-z LIRGs Using Integral Field Spectroscopy and High
Resolution Images (Péster), Macarena Garcia-Marin, L. Colina, S. Arribas, A. Alonso-Herrero y A.
Monreal-Ibero.

Cosmic Frontiers, Durham (Reino Unido), 27 de mayo a 2 de junio de 2006.
o The 24Micron Emission as a Star Formation Rate Indicator (Conferencia invitada), Almudena Alonso
Herrero.

Dust and Gas in ULIRGs: Tracing Star Formation and Black Hole Growth at the Centres of Ultraluminous
Infrared Galaxies, Cornell University, Ithaca (E.E.U.U.), 17 a 23 de junio de 2006.
o Optical Studies of ULIRGs (Conferencia invitada), Luis Colina Robledo.

Evolution and Chemistry of Symbiotic Stars, Binary Post-AGB and Related Objects, Wierzba, Varsovia
(Polonia), 26 de agosto a 1 de septiembre de 2006.
o Millimeterwave Survey of the Protoplanetary Nebulae CRL 618 and Complete Model (Conferencia
invitada), Juan Ramoén Pardo Carrion.

ICAMDATA, Paris (Francia), 12 a 17 de octubre de 2006.
o TeraHertz Spectroscopy in the Space: New Submillimeter and Far-IR Astronomical Instruments
(Conferencia invitada), José Cernicharo Quintanilla.
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International Astronomical Union Symposium 234, Waikoloa/Kona, Hawaii (E.E.U.U.), 3 a 7 de abril de 2006.
o Molecular Line Survey of CRL 618 from 80 to 276 GHz and Complete Model (Poster), Juan Ramén Pardo
Carridn y J. Cernicharo.
o Probing Post-AGB Metamorphosis with NIR Adaptive Optics Imaging (Comunicacion oral), Carmen
Sanchez Contreras.

International Symposium on Molecular Spectrocopy, 62" Meeting, Ohio (E.E.U.U.), 19 a 23 de julio de 2006.
oAb Initio Theoretical Study of Carbon Chains (Comunicacién oral), Helena Massé Gonzalez y M. L.
Senent.
o  Astrochemistry with the Umist Database 2005 (Comunicacion oral), J. Woodall, M. Agindez, A. J.
Marckwick-Kemper y T. J. Millar.
o Ethane Asymmetric C-H Stretching Vibrational Spectra (Comunicacion oral), M. Villa, M. L. Senent y R.
Hidalgo.

First Light in the Universe, 36" Saas-Fee Advanced Course of the Swiss Society for Astrophysics and
Astronomy, Les Diableretes (Suiza), 3 a 8 de abril de 2006.
o Asistencia, Macarena Garcia-Marin.

First Light Science with the GTC, Miami (E.E.U.U.), 28 a 30 de junio de 2006.
o The Mid-Infrared Properties of Local Luminous Infrared Galaxies (Conferencia invitada), Almudena
Alonso-Herrero.
o Mid-Infrared T-ReCS Spectroscopy of Local LIRGs (Comunicacion oral), Tanio Diaz Santos.

Galactic Center Workshop 2006, from the Center of the Milky Way to Nearby Low-Luminosity Galatic
Nuclei, Bad Honnef (Alemania), 17 a 22 de abril de 2006.
o Metal Abundances in the Galactic Center (Conferencia invitada), Francisco Najarro Parra.

GALEV06, Creta (Grecia), 31de julio a 4 de agosto de 2006.
o The Quest for Obscured AGN (Poster), Almudena Alonso Herrero.

Metal Rich Universe, La Palma, 11 a 18 de junio de 2006.
o Metal Abundantes in the Galactic Center (Conferencia invitada), Francisco Najarro Parra.

Molecular Universe: Lorentz Workshop on Molecular Databases for Herschel, ALMA and SOFIA, Leiden
(Holanda), 5 a 12 de diciembre de 2006.
o Molecular Databases (Conferencia invitada), José Cernicharo Quintanilla.

Nobel Symposium “Cosmic Chemistry and Molecular Astrophysics”, Estocolmo (Suecia), 10 a 16 de junio de
2006.
o O-Bearing Species in Carbon Rich Objects and Viceversa (Conferencia invitada), José Cernicharo

Quintanilla.

Reunién Molecular Databases for Herschel, ALMA and SOFIA, Leiden (Holanda), 5 a 12 de diciembre de 2006.
o Circumstellar Envelopes: The Problem of Oxygen (Comunicacion oral), Marcelino Agundez Chico.

Science with ALMA: A New Era for Astrophysics, Madrid, 13 a 17 de noviembre de 2006.

o ALMA and the Galactic Center (Conferencia invitada), Jesus Martin-Pintado Martin.

o Understanding the Chemical Complexity of the Circumstellar Envelopes of Carbon-Rich AGB Stars: The
Case of IRC +10216 (Comunicacion oral), Marcelino Agindez Chico, J. Cernicharo, J. R. Pardo, J. P.
Fonfria Exposito, M. Guélin, E. D. Tenenbaum, L. M. Ziurys y A. J. Apponi.

o High- J V=0 Sis Maser Emision in IRC*10216: A New Case of Infrared Overlaps (Poster), José Pablo
Fonfria Expdsito, M. Agindez, B. Tercero, J. R. Pardo y J. Cernicharo.

o Revealing the Fingerprints of the Magnetic Precursor of C-Shocks (Comunicacion oral), [zaskun Jiménez-
Serra.

o The Galactic Center Molecular Clouds. A Peculiar Shock Chemistry (Poster), Miguel Angel Requena
Torres, J. Martin-Pintado, S. Martin, N. Marcelino, I. Jiménez-Serra, R. Mauersberger, A. Rodriguez-
Franco, N. J. Rodriguez-Fernandez y P. de Vicente.

o Modeling the Orion KL Survey Carried Out with the IRAM 30 m Telescope (Poster), Belén Tercero
Martinez.
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Symposium ALMA: Complex Molecules in the Space, AArhus (Dinamarca), 8 a 13 de mayo de 2006.
o Chemical Complexity with ALMA: Looking for New Molecules near the Confusion Limit (Conferencia
invitada), José Cernicharo Quintanilla.
o Alcohol Chemistry in the Galactic Center. Hot Core Chemistry without Hot Cores (Poster), Miguel Angel
Requena Torres, J. Martin-Pintado, A. Rodriguez-Franco, S. Martin, N. J. Rodriguez-Fernandez y P. de
Vicente.

The Role of Black Holes in Galaxy Formation and Evolution, Potsdam (Alemania), 9 a 13 de septiembre de
2006.
o Influence of a Young AGN on the Host Evolution (Comunicacion oral), Alvaro Labiano Ortega.

The 19" International Conference on High Resolution Molecular Spectroscopy, Praga (Republica Checa), 25 de
agosto a 2 de septiembre de 2006.
oAb Initio Characterization of the C4 Radical (Poster), H. Massd, M* Luisa Senent Diez, J. R. Goicoechea,
J. Cernicharo, H. Hochlaf y P. Rosmus.
oAb Initio Study of the Far-Infrared Spectrum of Ethyl Methyl Ether (Poster), R. Dominguez-Gomez, R.
Ruis, M* Luisa Senent Diez y M. Villa.
oAb Initio Study of Carbon Chains (Posters), Helena Mass6 Gonzalez, M. L. Senent, J .R. Goicoechea, J.
Cernicharo, M. Hochlaf y P. Rosmus.

XXVI Jornadas Chilenas de Quimica, Universidad de Concepcion (Chile), 2006.
o Una aproximacion variacional-numérica al espectro ro-vibracional de moléculas biatomicas
(Comunicacion oral), J. R. Letelier y M. L. Senent.

4.2.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

20™ International Conference on Raman Spectroscopy (ICORS 2006), Yokohama (Japén), 20 a 25 de Agosto de
2006.
o Surface Plasmon Photonics on Nanostructured Metal Surface. (Poster), José Vicente Garcia-Ramos, V.
Giannini, J. A. Sanchez-Gil y E. R. Méndez.
o SERS Detection of Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) by Silver Nanoparticles Functionalized with
Cationic Self-Assembled Monolayers (Poster, incluido también en la seccion 4.2.3), Concepcion Domingo
Maroto, L. Guerrini, J. V. Garcia-Ramos y S. Sanchez-Cortés.

5™ International Conference on Photo-Excited Processes and Applications, Charlottesville (E.E.U.U.), 3 a 6 de
septiembre de 2006.
o IR Laser Ablation of Doped Poly(Methyl Methacrylate) (Poster), S. Gaspard, M. Oujja, E. Rebollar , M.
Walczak, L. Diaz-Sol, M. Santos y M. Castillejo.

7™ International Congress on Infrared and Raman Users’ Group (IRUG?7), Nueva York (E.E.U.U.), 28 a 31 de
marzo de 2006.
o Spanish (CSIC) Thematic Network of Cultural Heritage: The IR and Raman Group (Poster, incluido
también en la seccion 4.2.3), Concepcion Domingo Maroto, J. V. Garcia-Ramos, S. Sanchez-Cortés y M.
V. Cafiamares.

International Symposium on Surface-Enhanced Raman Scattering (SERS-2006), Nishinomiya (Japén), 28 y 29
de Agosto de 2006.

o Molecular Sensors Based On Surface Enhanced Raman (SERS) and Infrared (SEIRA) Spectroscopies
(Conferencia invitada, incluida también en la seccion 4.2.3), José Vicente Garcia-Ramos, M. V.
Cafiamares, L. Guerrini, Z. Jurasekova, C. Domingo y S. Sanchez-Cortés.

o Pulsed Laser Deposited Au Nanoparticles As Substrate for Surface Enhanced Infrared and Raman
Spectroscopies (Poster, incluido también en la seccion 4.2.3), Concepcion Domingo Maroto, S. Sanchez-
Cortés, J. V. Garcia-Ramos, V. Resta y J. Gonzalo.

IV Congreso Ibérico de Espectroscopia-XX Reunion Nacional de Espectroscopia, Ciudad Real, 10 a 14 de
septiembre de 2006.
o Synthesis, Structural and Conformational Study of Some Amides Derivedfrom 3-Methyl-3-
Azabicyclo(3.2.1)Octan-8a(b)-Amines (Poster), 1. Iriepa, Juana Bellanato Fontecha, A. 1. Madrid y E.
Galvez.
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o Modelo teorico del mecanismo electromagnético en Espectroscopia SERS (Poéster), V. Giannini, J. A.
Sanchez-Gil, José Vicente Garcia-Ramos y E. R. Méndez.

o Surface-Enhanced Raman Scattering Detection of Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) by Ag
Nanoparticles Functionalised with Cationic Self-Assembled Monolayers (Comunicacion oral), L. Guerrini,
José Vicente Garcia-Ramos y S. Sanchez-Cortés.

o Protein Structure and Oxidative Stress as Revealed by FTIR Microspectroscopy (Poster), A. Rodriguez-
Casado, I. Alvarez, A. Toledano, E. De Miguel, y Pedro Carmona Hernandez.

o Real Time Study of Photodissociation of Trisilane and Dimethylselenide Mixtures Induced by IR Laser
(Péster), Luis Diaz Sol, M. Santos, M. Urbanova y J. Pola.

o Deteccion de hidrocarburos policiclicos aromaticos mediante Espectroscopia Raman intensificada por
superficies metdlicas funcionalizadas con sustancias humicas (Poster), P. Leyton, M. M. Campos Vallette,
J. Goémez-Jeria, E. Clavijo y Santiago Sanchez-Cortés.

o IR Laser-Induced Chemical Vapour Deposition of Polyselenocarbosilane Films (Poster), Magna Santos
Greve, L. Diaz y J. Pola.

o Biomolecular Interactions in Hepatitis C Virus Nucleocapsid (Conferencia invitada), Aranzazu Rodriguez-
Casado, M. Molina y P. Carmona.

o DRIFTS Study in Sardine (Sardina Pilchardus) Muscle during Iced Storage (Poster), Aranzazu Rodriguez-
Casado, P. Carmona, P. Moreno, M. Careche, A. Macagnano y C. Di Natale.

o Estudio de la degradacion del pigmento curcumina en disolucion acuosa y sobre nanoestructuras
metalicas mediante Espectroscopia de Absorcion UV-Visible y SERS (Poéster), M®. Vega Cafiamares
Arribas, J. V. Garcia-Ramos, S. Sanchez-Cortés.

Near-Field Optics (NFO-9), Lausanne (Suiza), 10 a 15 de septiembre de 2006.
o Surface-Plasmon Polariton Scattering from Arrays of Sub-Wavelength Metal Grooves/Ridges (Poster), José
A. Sénchez-Gil, M. Kuttge, J. Gomez Rivas y A. A. Maradudin.
o Metallic Nanostructures as SERS Substrates and Nano-Antennas (Poster), V. Giannini, José A. Sanchez-
Gil, J. V. Garcia-Ramos y E. R. Méndez.

Progress in Electromagnetics Research Symposium (PIERS), Cambridge (E.E.U.U.), 26 a 29 de marzo de 2006.

o Sesion especifica sobre Surface Plasmon Photonics, José A. Sanchez-Gil.

o Surface-Plasmon Polariton Scattering from Finite Arrays of Nanodefects on Metal Surfaces
(Comunicacion oral), José A. Sanchez-Gil, T. Leskova y A. A. Maradudin.

o Model of the Electromagnetic Contribution to Surface Enhanced Raman Scattering (Comunicacion oral),
Vincenzo Giannini, J. A. Sanchez-Gil, J. V. Garcia-Ramos y E. R. Méndez.

o Refraction of Surface Polaritons by a Surface Lens (Comunicacion oral), B. Baumeier, T. Leskova, A. A.
Maradudin y J. A. Sanchez-Gil.

Tsukuba Satellite Symposium on Single Molecule and Tip-Enhanced Raman Scattering, Tsukuba (Japon), 17 a
19 de agosto de 2006.
o Asistencia: José Vicente Garcia-Ramos.

Workshop on Laser Interface Interactions and Laser Cleaning, Konstanz (Alemania), 4 a 7 de junio de 2006.
o Examination of Physicochemical Modifications Induced in the Ir Laser Ablation of Doped Poly(Metyl
Methacrylate) (Conferencia invitada), S. Gaspard, M. Oujja, E. Rebollar, M. Walczak, M. Castillejo, M.
Santos y L. Diaz.

XXVIII European Conference on Molecular Spectroscopy, Estambul (Turquia), 3 a 8 de septiembre de 2006.

o Synthesis, Structural and Conformational Study of Some Amides Derived from 3-Methyl-3-
Azabicyclo(3.2.1)Octan-8a(b)-Amines (Poster), 1. Iriepa, Juana Bellanato Fontecha, A. 1. Madrid y E.
Galvez.

o Miembro del Comité Internacional de los Congresos Europeos sobre Espectroscopia Molecular: Juana
Bellanato Fontecha.

o Asistencia a la Reunion del Comité Internacional: Juana Bellanato Fontecha.

o Biomolecular Interactions in HCV Nucleocapsid-like Particles as Revealed by Vibrational Spectroscopy
(Conferencia invitada), Pedro Carmona Hernandez, A. Rodriguez-Casado, M. Molina, J. Bartolomé y V.
Carrefio.

o Surface-Enhanced Spectroscopy on Functionalized Metal Nanostructures (Conferencia invitada), Santiago
Sanchez-Cortés.

o Structural Changes in Lipids and Proteins of Sardine (Sardina Pilchardus) Muscle during Ice Storage
(Péster), Aranzazu Rodriguez-Casado, P. Carmona, P. Moreno, M. Careche, A. Macagnano y C. Di Natale.

75



o Surface-Enhanced Vibrational Study of Flavonoids of Interest for the Cultural Heritage (Comunicacion
oral, incluida también en la seccion 4.2.3), Zuzana Jurasekova, S. Sanchez-Cortés, C. Domingo y J. V.
Garcia-Ramos.

4.2.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

11 Symposium: Polymere Nanocomposite Charakterisierung, Struktur, Eigenschaften, Halle (Alemania), 11 y
12 de mayo de 2006.
o Nanostruktur und mikromechanische FEigenschaften von polymeren Nanocompositen (Conferencia
invitada), Francisco J. Balta Calleja.

2006 APS March Meeting (American Physical Society), Baltimore, Maryland (E.E.U.U.), 13 a 16 de marzo de
2006.
o Microindentation Studies in Polymers at Very Low Crystallinities (Conferencia invitada), Francisco J. Balta

Calleja.

232nd ACS National Meeting, San Francisco (E.E.U.U.), septiembre de 2006.
o New Termination Mechanism for Olefin Polymerization Catalyzed by n-Alkyl (R) Substituted 3-R Indenyl
Zirconocenes as Determined by DFT Calculations (Pdster), Victor Cruz Cafias, S. Martinez y J. Martinez-
Salazar.

3rd Annual European Rheology Conference, AERC 2006, Creta (Grecia), abril de 2006.
o Flow Induced Crystallization Regimes and Rheology of Isotactic Polypropylene: Effects of Molecular
Architecture (Comunicacion oral), G. W. M. Peters, J. F. Vega y D. G. Hristova.

41* International Congress on Macromolecules (IUPAC; ABP), Rio de Janeiro (Brasil), 16 a 21 de julio de 2006.
o The Influence of the Crystalline Phase on the y and [ Transitions of Branched Polyethylenes
(Comunicacion oral), Javier Martinez-Salazar Bascufiana, S. Martin, J. F. Vega, M. T. Expdsito y A.

Flores.

78th Annual Meeting of The Society of Rheology, Portland, Maine (E.E.U.U.), octubre de 2006.
o A Molecular Approach to Fully Eradicate Sharkskin Extrudate Distortions in Entangled Polyethylene
(Comunicacion oral), Juan F. Vega Borrego, M. T. Expdsito y J. Martinez-Salazar.

COST P12 Conference 2006: Crystallization and Structure Formation of Polymers, Mittlewihr Center
(Francia), 8 a 11 de octubre de 2006.
o The Glass Transition of Polyethylene Containing Buthyl and Phenyl Side Groups (Comunicacion oral),
Javier Martinez-Salazar Bascufana, A. Flores, J. F. Vega y M. T. Expdsito.
o On the Use of Carbon Nanotubes as Templates for Polymer Crystallization (Conferencia invitada), Tiberio
A. Ezquerra Sanz.
o Structure Formation in Low Crystallinity Ethylene-1-Octene Copolymers: A Model for Deformation upon
Indentation (Poster), Araceli Flores Aguilar-Amat, V. B. F. Mathot, G. H. Michler, R. Adhikari y F. J.
Balta Calleja.

ECOSS 24 (European Conference on Surface Science), Paris (Francia), septiembre de 20006.
o Electronic Structure of Fe4dN (100) p4g (2x2): Spectroscopic Evidence for Subsurface Nitrogen
(Comunicacion oral), M* José Capitan Aranda.

Inter-Academia Conference 2006, Iasi (Rumania), 25 a 28 de septiembre de 2006.
o Formation on Layer Structures by Oriented Poly(Ethylene Terephthalate) (Comunicacion oral), T. Asano,
T. Uchiyama, N. Suyama, M. M. Alam, M .F. Mina, S. Hennning, A. Flores y F. J. Balta Calleja.

International Conference on Polymers and Advanced Materials, POLYMEX 2006, Huatulco (México) 5a 9 de
noviembre de 2006.
o Molecular Structure and Rheology of Ethylene/Styrene Copolymers Obtained from Single-Site Catalyst
Systems (Poster), Javier Martinez-Salazar Bascufiana, J. F. Vega, M. T. Expoésito, M. Lobén-Poo, J. Osio
Barcina y A. Garcia Gutiérrez.
o On the Suppression of Extrudate Distortions in Polyethylene with Narrow Molecular Weight Distribution
(Péster), Juan F. Vega Borrego, M. T. Exposito y J. Martinez-Salazar.
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JSI (Journal de Surfaces et Interfaces), Berlin (Alemania), febrero de 2006.
o Croissances de couches minces de CoFe,O, par epitaxie par jets moleculaires assistée par plasma
d'oxygene (Poster), M José Capitan Aranda.

Macromoleculares Kolloquium an der Albert-Ludwigs-Universitit Freiburg, Friburgo (Alemania), 23 a 25 de
febrero de 2006.
o Einsatz mikro- und nanoskopischer Techniken zur mikromechanischen Charakterisierung teilkristalliner
Polymere (Comunicacion oral), G. H. Michler, R. Godehardt, S. Henning, W. Lebek y F. J. Balta Calleja.

Panel Review Project (PRP) HASYLAB, Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo (Alemania),
15y 16 de octubre de 2006.
o Asistencia a la Comision de Evaluacion de propuestas, Tiberio A. Ezquerra Sanz.

Polymer Processing Society 22" Annual Meeting, Yamagata (Japén), 2 a 6 de julio de 2006.
o On Line Nanostructure Formation in Multilayered Coextruded Polymer Systems as Revealed by X Ray
Scattering Methods (Conferencia invitada y Presidente de sesion), Francisco J. Balta Calleja, F. Ania y L.
Puente.

Rolduc Polymer Meeting, Rolduc (Holanda), 22 a 25 de octubre de 2006.
o Long Chain Branching in Ethylene/Styrene Copolymers Obtained from Single-Site Catalyst Systems
(Péster), Javier Martinez-Salazar Bascufana, J. F. Vega, M. T. Expésito, M. Lobon-Poo, J. Osio Barcina y
A. Garcia Gutiérrez.

Satellite Meeting of the IV Edition of the Workshop on Non-Equilibrium Phenomena in Supercooled Fluids,
Glasses and Amorphous Materials, Pisa (Italia), 15 a 17 de septiembre de 2006.
o Interrelationships between Order and Mobility in Polymers: The [-relaxation as a Probe to Follow
Polymer Crystallization in Model Aliphatic Polyesters (Conferencia invitada), Tiberio A. Ezquerra Sanz.

SOLEIL (Sincrotron francés, GIF-sur-YVETTE), Scientific Advisory Committee (SAC), 11 a 12 de mayo y 23
a 24 de noviembre de 2006.
o Asistencia, Tiberio A. Ezquerra Sanz.

The 7th International Symposium on Functional n-Electron Systems, Osaka, (Japon), 15 a 20 de mayo de 2006.
o Organization of Discotics Polycyclic Aromatic Hydrocarbons on Surfaces (Poster), W. Pisula, M. Kastler,
D. Wasserfallen, Mari Cruz Garcia Gutiérrez, R. J. Davies, C. Riekel y K. Miillen.

V Humboldt-Kolleg: Ciencia y Humanismo, Alcald de Henares, Madrid, 19 de mayo de 2006.
o Asistencia, Franciso J. Balta Calleja.

XV Encuentro Anual de la Asociacion Alexander von Humboldt de Espaiia. “El papel de la Ciencia basica
para el desarrollo tecnolégico: Repercusiones en los aspectos sociales y humanisticos”, Vilafranca del Penedés
(Barcelona), 21 a 24 de septiembre de 2006.

o Presidente del Comité Organizador, Francisco J. Balta Calleja.

o Asistencia, Araceli Flores Aguilar-Amat.

4.3. ESTANCIAS DE INVESTIGADORES EN EL INSTITUTO

(Nombre, Institucion de procedencia y periodo de estancia).

4.3.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

X3

8

Prof. Abhay Ashtekar, Penn State University, University Park, PA, E.E.U.U., 15 a 20 de octubre de 2006.
Prof. Carsten Gundlach, University of Southampton, Reino Unido, 7 a 20 de abril de 2006.

Dr. José M. Pé-Curto Velhinho, Universidade da Beira Interior, Covilha, Portugal, 31 de enero a 3 de
febrero de 2006.

Dr. Ulrich Sperhake, University of Jena, Alemania, 30 de octubre a 21 de noviembre de 2006.

Dr. Madhavan Varadarajan, Raman Research Institute, Bangalore, India, 8 a 21 de octubre de 2006.

X3

8

X3

8

X3

o

X3

o
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DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Prof. A. N. Antonov, Bulgarian Academy of Sciences, Sofia, Bulgaria, 22 de mayo a 5 de junio de 2006.
Prof. Tarek El Bardouni, Facultad de Ciencias, Universidad Abdel Malek Essaddi, Marruecos, 9 a 29 de
julio de 2006.

Prof. T. W. Donnelly, Massachusetts Institute of Technology, E.E.U.U., 30 de mayo a 12 de junio de
2006.

Prof. Guillermo Dussel, Dpto. de Fisica, Universidad de Buenos Aires, Argentina, 2 a 16 de septiembre de
2006.

Prof. Brian Fulton, University of York, Reino Unido, 22 a 25 de marzo de 2006.

Prof. Gerardo Ortiz, Laboratorio Nacional de los Alamos, E.E.U.U., 15 a 20 de enero de 2006.

Prof. Stuart Pittel, Bartol Research Institute, Universidad de Delaware, E.E.U.U., 7 de febrero a 29 de
julio de 2006.

Prof. A. A. Raduta, Institute of Physics and Nuclear Engineering, Bucarest, Rumania, 30 de noviembre a
14 de diciembre de 2006.

Prof. Nicu Sandulescu, Institute of Physics and Nuclear Engineering, Bucarest, Rumania, 3 a 28 de julio
de 2006.

Prof. F. Simkovic, Comenius University, Bratislava, Eslovaquia, 23 de abril a 7 de mayo de 2006.

Dr. Bertram Blank, Centre d’Etudes Nucléaire de Bordeaux-Gradignan, Burdeos, Francia, 27 a 31 de
marzo de 2006.

Dr. J. A. Caballero, Universidad de Sevilla, Espafia, 2 a 3 de febrero, y 29 de mayo a 2 de junio de 2006.
Dr. Daniel Galaviz Redondo, Michigan State University, East Lansing, E.E.U.U., 9 a 30 de noviembre de
2006.

Dr. Martin Hirsch, IFIC, Valencia, 22 a 24 de marzo de 2006.

Dr. Pankaj Joshi, University of York, Reino Unido, 18 a 25 marzo de 2006.

Dr. A. H. Raduta, Institute of Physics and Nuclear Engineering, Bucarest, Rumania, 30 noviembre a 14 de
diciembre de 2006.

Lic. Xavier Barillie, Universidad de Orsay, Francia, 27 de febrero a 10 de marzo de 2006.

Lic. Bhupender Thakur, Universidad de Delaware, E.E.U.U., 15 de febrero a 30 de junio de 2006.

Bilal El Bakkari, Facultad de Ciencias, Universidad Abdel Malek Essaddi, Marruecos, 9 a 29 de julio, y
19 noviembre a 9 de diciembre de 2006.

A. Kievsky, INFN, Pisa, Italia, 13 a 18 de marzo de 2006.

Hans Henrik Knudsen, University of AArhus, AArhus, Dinamarca, 15 de septiembre 2006 a 24 de enero
de 2007.

John McGrath, University of York, York, Reino Unido, 20 de septiembre a 15 de diciembre de 2006.
Ossama Meroun, Facultad de Ciencias, Universidad Abdel Malek Essaadi, Marruecos, 9 a 29 de julio de
2006.

Gustavo Sarmiento Muiioz, Universidad del Pais Vasco, 1 a 3 de marzo, y 8 de noviembre a 20 de
diciembre de 2006.

Jerdme Souin, Centre d’Ftudes Nucléairede Bordeaux-Gradignan, Burdeos, Francia, 11 a 15 de
septiembre de 2006.

DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Dr. Jannine Bonamy, Université du Franche Comté, Besancon, Francia, 30 de octubre a 5 de noviembre
de 2006.

Dr. Béatrice Bussery-Honvault, Université du Franche Comté, Besangon, Francia, 30 de octubre a 5 de
noviembre de 2006.

Dr. Tatiana Elizarova, Academia de Ciencias de Rusia, Rusia, 16 a 23 de marzo de 2006.

Dr. Pierre Joubert, Université du Franche Comté, Besang¢on, Francia, 30 de octubre a 5 de noviembre de
2006.

Dr. Franck Thibault, Université de Rennes I, Francia, 30 de octubre a 5 de noviembre de 2006.

Dr. Jan Peter Toennies, Max-Planck-Intitut fiir Dynamik und Selbstorganisation, Gottingen, Alemania, 20
a 24 de noviembre de 2006.

DPTO. DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

Cecilia Ceccarelli, Laboratoire d'Astrophysique de 1'Observatoire de Grenoble, Francia, septiembre de
2006.
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4.4.1

Daniel Fabien, LERMA, Meudon, Francia, marzo de 2006.

Javier R. Goicoechea, Observatorio de Paris, ENS, Francia, abril de 2006.

Michel Guelin, CNRS, IRAM, noviembre de 2006.

Natalia Pilar Hinostroza, Universidad Andrés Bello, Santiago, Chile, octubre de 2006.

Bertran Lefloch, Laog, CNRS, Grenoble, Francia, marzo de 2006.

Sergio Martin, IRAM, 26 de junio a 3 de julio, y 24 a 29 de julio 2006.

A. Monreal-Ibero, Astrophysikalishes Institut Potsdam, Alemania, marzo, julio y diciembre de 2006 (tres
semanas en total).

C. Packham, Universidad de Florida, E.E.U.U., mayo de 2006 (una semana).

DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

Prof. Marcelo Campos-Vallette, Universidad de Chile, Chile, 6 a 27 de septiembre de 2006.

Prof. Pavol Miskovsky, Universidad de Kosice, Eslovaquia, 6 a 10 de noviembre de 2006.

Prof. Mauricio Tamba, CNR, Bolonia, Italia, 12 a 17 de junio de 2006.

Dr. Paolo Carletti, Universidad de Padua, Italia, 16 de marzo a 16 de mayo de 2006.

Dr. Enrica Droghetti, Universidad de Florencia, Italia, 10 de marzo a 6 de abril de 2006.

Dr. Alessandro Feiss, Universidad de Florencia, Italia, 10 a 18 de marzo de 2006.

Dr. Jaime Gomez Rivas, Philips Research Labs and FOM-Institute AMOLF, Eindhoven, Holanda, 22 a 29
de diciembre de 2006.

Dr. Dano Jancura, Universidad de Kosice, Eslovaquia, 6 a 10 de noviembre de 2006.

Dr. Dana Pokorna, Academia de Ciencias de la Reptiblica Checa, 15 de septiembre a 22 de septiembre de
2006.

Dr. Josef Pola, Academia de Ciencias de la Republica Checa, 15 a 22 de septiembre de 2006.

Dr. Armida Torreggiani, CNR, Bolonia, Italia, 23 a 27 de octubre de 2006.

Dr. Marketa Urbanova, Academia de Ciencias de la Republica Checa, 15 a 22 de septiembre de 2006.

DPTO. DE FiSICA MACROMOLECULAR

Said Bouhelal, Université Ferhat Abbas, Sétif, Argelia, 15 de noviembre a 14 de diciembre de 2006.

Lucia Fernandez, CALTECH, Pasadena, CA, E.E.U.U., 19 a 23 de febrero de 2006.

M. Soledad Gutiérrez Oliva, Pontificia Universidad Catoélica de Chile, Santiago de Chile, Chile, 16 a 30
de septiembre 2006.

Sven Henning, Universidad de Halle, Alemania, 9 a 17 de enero de 2006.

Friedrich Kremer, Universidad de Leipzig, Alemania, 17 y 18 de noviembre de 2006.

Jorge 1. Martinez Araya, Universidad Pontificia de Chile, Chile, septiembre a diciembre de 2006.

G. H. Michler, Universidad de Halle, Alemania, 8 a 10 de junio de 2006.

Kia Ngai, Naval Research Laboratory, Washington DC, E.E.U.U., 18 a 20 de junio de 2006.

Marco Pieruccini, C.N.R., Messina, Italia, 25 de octubre a 26 de noviembre de 2006.

Dorian Polo, Universidad Rey Juan Carlos, junio a julio de 2006.

Jiirgen Riihe, University of Freiburg, IMTEK, Friburgo, Alemania, 8 de septiembre de 2006.

James Runt, Dpt. of Materials Science and Engineering, Pennsylvania State University, E.E.U.U., 11 de
septiembre de 2006.

Michelina Soccio, Universidad de Bolonia, Italia, 6 de febrero a 31 de julio de 2006.

CONFERENCIAS DE INVESTIGADORES INVITADOS

DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

Prof. Abhay Ashtekar.

Penn State University, University Park, PA, E.E.U.U.
Quantum Nature of the Big Bang.

Fecha: 17 de octubre de 2006.

Prof. Carsten Gundlach.
University of Southampton, Reino Unido.

79



Formulations of the Einstein Equations for Binary Black Hole Evolutions.
Fecha: 18 de abril de 2006.

Dr. Marco A. Fontelos.

Universidad Autéonoma de Madrid, Madrid.
Singularidades en interfases fluidas.
Fecha: 8 de febrero de 2006.

Dr. José M. Pé-Curto Velhinho.

Universidade da Beira Interior, Covilha, Portugal.

Formal Aspects of Semi-Classical Analysis in Loop Quantum Gravity.
Fecha: 1 de febrero de 2006.

Dr. Ulrich Sperhake.

University of Jena, Alemania.

A Review of Black-Hole Binary Simulations in Numerical Relativity.
Fecha: 15 de marzo de 2006.

Dr. Madhavan Varadarajan.

Raman Research Institute, Bangalore, India.
Quantum Fields at Any Time.

Fecha: 20 de octubre de 2006.

Javier Molina Sanchez.

Universidad de Guelph, Canada.

Cdlculo de la autofuerza electromagnética en espaciotiempo curvo.
Fecha: 27 de marzo de 2006.

Ciclo “International Loop Quantum Gravity Seminars”:
(celebrados por conferencia telefonica junto con otros 13 centros)

- Prof. Abhay Ashtekar.

Penn State University, University Park, PA, E.E.U.U.
Loop Quantum Gravity: Frequently Asked Questions.
Fecha: 19 de septiembre de 2006.

- Prof. Alejandro Corichi.

Universidad Autonoma de México, Morelia, México.
Quantum Isolated Horizons: The Planck Scale Regime.
Fecha: 14 de noviembre de 2006.

- Prof. Carlo Rovelli.

Centre de Physique Théorique de Marseille, Francia.
Spinfoam Graviton Propagator: Introduction.
Fecha: 26 de septiembre de 2006.

- Dr. Bianca Dittrich.
Perimeter Institute, Waterloo, Canada.

Approximate Observables.
Fecha: 28 de noviembre de 2006.

- Dr. Robert Oeckl.

Universidad Autéonoma de México, Morelia, México.
Quantum Gravity, Probabilities and General Boundaries.
Fecha: 17 de octubre de 2006.

- Dr. Simone Speziale.

Perimeter Institute, Waterloo, Canada.
Spinfoam Graviton Propagator.
Fecha: 3 de octubre de 2006.
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- Winston Fairbairn.

Ecole Normale, Lyon, Francia.

Fermions in 3d Spinfoam Quantum Gravity.
Fecha: 7 de noviembre de 2006.

4.4.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

Prof. Bertram Blank.
Centre d’Etudes Nucléaires de Bordeaux-Gradignan, Burdeos, Francia.
Two Proton Radioactivity — A Curiosity of Nature?

Prof. Gerardo Ortiz.
Laboratorio Nacional de los Alamos, E.E.U.U.
Introduccion a la informacion cudntica.

Prof. Nicu Sandulescu.
Institute of Physics and Nuclear Engineering, Bucarest, Rumania.
Superfluid and Thermal Properties of Neutron Stars.

Prof. Fedor Simkovic.
Comenius University, Bratislava, Eslovaquia.
Double Beta Decay: History, Present and Future.

Prof. Roman Wolski.
Flerov Laboratory of Nuclear Reactions, JINR, Dubna, Rusia.
Physics with Radioactive Beams at Dubna.

Dr. Daniel Galaviz Redondo.
Michigan State University, East Lansing, E.E.U.U.
Experimental Investigations of the Astrophysical p-Process.

Dr. Martin Hirsch.
IFIC, Valencia.
Particle Physics Aspects of Double Beta Decay.

Dr. Armando Relaiio.
Facultad de Ciencias Fisicas, Universidad Complutense, Madrid.
Caracterizacion del caos cudntico mediante series temporales.

A. Kievsky.
INFN, Pisa, Italia.
Variational Description of Bound and Scattering States in Three- and Four- Nucleon Systems.

Yolanda Prezado Alonso.
Hospital Universitario de Salamanca, Salamanca.
La Fisica Médica en Esparia: El papel del radiofisico en la medicina espariola. Lineas de investigacion.

X. Varillie.

Universidad de Orsay, Francia.
Approximations to Fermion Boson Mixtures.

4.4.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Béatrice Bussery-Honvault.

Laboratoire de Physique Moléculaire, Université de Franche-Comté, Besancon, Francia.
Ab Initio Potential Energy Surfaces for Loosely to Strongly Bound Systems.

Fecha: 3 de noviembre de 2006.
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J. Peter Toennies.

Max-Planck-Intitut fiir Dynamik und Selbstorganisation, G6ttingen, Alemania.
Hydrogen Clusters: Magic Numbers and Superfluid Sizes.

Fecha: 21 de noviembre de 2006.

4.4.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

Michel Guelin.

Institut de Radioastronomie Millimétrique (IRAM), Grenoble, Francia.

From Astrochemistry to Cosmology: Present and Future Capabilities of the IRAM Telescopes.
Fecha: 8 de noviembre de 2006.

Cecilia Ceccarelli.

Laboratoire d'Astrophysique de I'Observatoire de Grenoble, Francia.
Tracking the Molecular Complexity in Solar-Type Protostars.
Fecha: 10 de noviembre de 2006.

Gary Mamon.

Institut d'Astrophysique de Paris, Francia.

The Dark Matter and Total Mass Profiles of Dwarf Spheroidal and Elliptical Galaxies and Groups and Clusters of
Galaxies.

Fecha: 24 de noviembre de 2006.

Raiil Jiménez.

Universidad de Pennsylvania, Dpt. of Physics and Astronomy, Filadelfia, E.E.U.U.
Meétodos de determinacion de edades y metalicidades en poblaciones estelares de galaxias.
Fecha: 18 de diciembre de 2006.

4.4.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

Prof. Friedrich Kremer.

Universidad de Leipzig, Alemania.
Molecular Dynamics of Thin Polymer Films.
Fecha: 17 de noviembre de 2006.

Prof. Kia L. Ngai.

Naval Research Laboratory, Washington DC, E.E.U.U.

Are All Standard Theories and Models of Glass Transition Inadequate?
Fecha: 19 de junio de 2006.

Prof. Jiirgen Riihe.

University of Freiburg, IMTEK, Friburgo, Alemania.

From Computer Hard Disks to DNA-Chips: Tailor-Made Surfaces for Microsystems Engineering.
Fecha: 8 de septiembre de 2006.

Prof. James Runt.

Dept. of Materials Science and Engineering, Pennsylvania State University, E.E.U.U.
Dynamics of Multicomponent Polymer Systems Using Broadband Dielectric Spectroscopy.
Fecha: 11 de septiembre de 2006.

Dra. M. Soledad Gutiérrez Oliva.

Laboratorio de Quimica Computacional (QTC), Universidad Pontificia de Chile, Santiago de Chile, Chile.
Estudio teorico de reacciones quimicas: uso de la TFD.

Fecha: 27 de septiembre de 2006.

D. Jorge Martinez Araya.
Laboratorio de Quimica Teorica Computacional (QTC), Universidad Pontificia de Chile, Santiago de Chile, Chile.
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Aplicacion de la teoria del funcional de la densidad conceptual a la etapa de iniciacion de polimerizacion de etileno
catalizada por cation metil-bis(ciclopentadienil) de circonio 1V.
Fecha: 27 de octubre de 2006.

4.5 VISITAS DE INVESTIGADORES A CENTROS
INTERNACIONALES (De una semana o mas)

4.5.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

Guillermo A. Mena Marugan.
e Penn State University, University Park, PA, E.E.U.U., 2 de junio a 15 de junio de 2006.

José M. Martin Garcia.
e  Albert Einstein Institut, Golm, Alemania, 10 de julio a 13 de agosto de 2006.
e Laboratorio Nacional de Computagao Cientifica, Petropolis, Brasil, 20 de agosto a 10 de septiembre de
2006.
e  University of Southampton, Reino Unido, 26 de septiembre a 13 de octubre de 2006.
e Instituto de Astrofisica de Paris, Francia, 24 de noviembre a 3 de diciembre de 2006.

David Brizuela Cieza.
e Albert Einstein Institut, Golm, Alemania, 8 de mayo a 30 de agosto de 2006.

Iiiaki Garay Elizondo.
e Penn State University, University Park, PA, E.E.U.U., 13 de octubre a 23 de diciembre de 2006.

4.5.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

Francisco J. Bermejo Barrera.
e B. Verkin Institut of Low Temperature Physics and Engineering, Ucrania, septiembre de 2006.

Jorge Dukelsky Bercovich.
e Universidad de Buenos Aires, Argentina, 8 a 18 de diciembre de 2006.

M* José Garcia Borge.
e ISOLDE (CERN), Ginebra, Suiza, 10 a 19 de noviembre de 2006.

Olof E. I. Tengblad.
e Universidad de York, Reino Unido, 16 a 28 de agosto de 2006.

Eduardo Garrido Bellido.
e Instituto de Fisica y Astronomia, Universidad de AArhus, Dinamarca, 30 abril a 6 de mayo, y 19 a 24 de
noviembre de 2006.

Manuela Turrién Nieves.
e ISOLDE (CERN), Ginebra, Suiza, 13 de enero a 13 de febrero, 4 de abril a 8 de mayo, y 18 de mayo a 20
de julio de 2006.

Elvira Moya de Guerra.
e Laboratorio de Fisica Nuclear de la Universidad de Zaragoza en Canfranc, 20 a 28 de enero de 2006.
e Institute for Theoretical Physics, Universidad de Tuebingen, Alemania, 18 a 25 de junio de 2006.
e Institute for Nuclear Theory, Universidad de Washington, Seatle, E.E.U.U., 31 de julio a 23 de agosto de
2006.

Aranzazu Maira Vidal.
e ISOLDE (CERN), Ginebra, Suiza, 2 a 19 de noviembre de 2006.
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Eva Reillo Sanchez.
e ISOLDE (CERN), Ginebra, Suiza, 3 a 11 de junio, 30 de junio a 10 de julio, y 9 a 19 de noviembre de
2006.
e [’Institut de Recherches Subatomiques (IReS), Estrasburgo, Francia, 17 de octubre a 1 de noviembre, y 20
a 28 de noviembre de 2006.

Martin Alcorta Moreno.
e TRIUMF, Vancouver, British Columbia, Canada, 1 de octubre a 6 de diciembre de 2006.

Ricardo Dominguez Reyes.
e ISOLDE (CERN), Ginebra, Suiza, 2 a 22 de octubre de 2006.

Beatriz Errea Subero.
e  Gran Accélérateur d’lons Lourds, Caen, Francia, 8 de abril a 7 de junio, y 13 a 21 de noviembre de 2006.

Miguel Madurga Flores.
e KVI, Groeningen, Holanda, 21 de marzo a 7 de abril de 2006.
e Instituto de Fisica y Astronomia, Universidad de Aarhus, 1 de octubre a 16 de diciembre de 2006.

Oscar Moreno Diaz.
e Institute for Theoretical Physics, Universidad de Tuebingen, Alemania, 20 de junio a 20 de septiembre de
2006.

Raquel Alvarez-Rodriguez.
e  Universidad AArhus, Dinamarca, mayo de 2006.

Angel Perea Pérez.

e Universidad de York, Reino Unido, 16 a 28 de agosto de 2006.
e [SOLDE (CERN), Ginebra, Suiza, 29 de octubre a 8 de noviembre de 2006.

4.5.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Rafael Escribano Torres.
e Technische Universitdt Wien, Viena, Austria, 1 a 8 de abril, y 11 a 17 de diciembre de 2006.
e  Universidad de Bolonia, Italia, 21 a 30 de abril de 2006.
e  Universidad de Cambrige, Cambridge, Reino Unido, 7 de mayo a 16 de noviembre de 2006 (Sabatico del
MEC).

Concepcion Domingo Maroto.
e Universidad de Florencia, Italia, 26 de mayo a 3 de junio de 2006.

Victor J. Herrero Ruiz de Loizaga
e  Technische Universitdt Wien, Viena, Austria, 1 a 8 de abril, y 11 a 17 de diciembre de 2006.

Isabel Tanarro Onrubia.
e Institiit fiir Niedertemperatur-Plasmaphysik, Greifswald, Alemania, 3 de mayo a 30 de junio de 2006.

Oscar Galvez Gonzalez.

e  Technische Universitit Wien, Viena, Austria, 8 meses hasta febrero de 2006, y 18 a 29 de septiembre de
2006.

Laura Gomez Martin.
e Laboratoire de Physique Moléculaire, Université du Franche-Comté, Besancon, Francia, 30 de marzo a 9
de mayo, y 1 de junio a 1 de agosto de 2006.
e Laboratoire de Physique des Atomes, Lasers, Molécules et Surfaces, Université de Rennes I, Francia, 10 a
31 de mayo, y 20 a 26 de noviembre de 2006.
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Beatriz Martin Llorente.
e Department of Earth Sciences, Universidad de Cambridge, Cambridge, Reino Unido, 15 de mayo a 15 de
julio de 2006.

Isabel Méndez Sanchez.
e  Grupo de Plasmas Frios y Dusty Plasmas, Universidad Ruhr de Bochum, Alemania, 4 de mayo a 4 de julio
de 2006.
Ismael K. Ortega Colomer.
e  Technische Universitit Wien, Viena, Austria, 1 a 8 de abril de 2006.

4.5.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

José Cernicharo Quintanilla.
e  Observatorio de Burdeos, Francia, 26 de junio a 7 de julio de 2006, y 25 de septiembre a 4 de octubre de
2006.
e Observatorio de Grenoble, Francia, 26 de julio a 1 de agosto de 2006.

Luis Colina Robledo.
e Universidad de Florida, E.E.U.U., 3 a 16 de julio de 2006.
e Universidad de Cornell, Ithaca, E.E.U.U., 17 a 23 de junio de 2006.

M? Luisa Senent Diez.

Observatorio de Paris-Meudon, Paris, Francia, 13 a 19 de febrero de 2006.

Facultad de Ciencias Fisicas y Matematicas de la Universidad de Chile, Chile, 6 a 21 de abril de 2006.
NIST, Washington, E.E.U.U., 24 de junio 1 de julio de 2006.

Lorentz Center, Leiden, Holanda, 5 a 11 de diciembre de 2006.

Almudena Alonso Herrero.
e  University of Arizona, Tucson, E.E.U.U., 2 a 14 de noviembre de 2006.

Juan Ramoén Pardo Carrion.
e  Observatorio de Paris, Francia, 27 de febrero a 10 de marzo de 2006, y 17 a 28 de abril de 2006.
e KECK, Kona, Hawaii, E.E.U.U., 1 a 9 de abril de 2006.

Carmen Sanchez Contreras.
e Dpto. Astronomia, CALTECH, Pasadera, California, E.E.U.U., 9 a 15 de abril de 2006.

Fabrice Dayou.
e Paris, Francia, 8 a 21 de septiembre, y 2 a 12 de diciembre de 2006.

Laura Diez Merino.
e  Groningen, Holanda, 29 de agosto a 16 de septiembre de 2006.

David Hurtado Bouza.
e Groningen, Holanda, 29 de agosto a 6 de septiembre, 9 al9 de septiembre, y 3 a 15 de diciembre de 2006.

Eduardo Sanchez Suarez.
e Groningen, Holanda, 21 de agosto a 22 de septiembre, y 26 de noviembre a 15 de diciembre de 2006.

Marcelino Agindez Chico.
e Lorentz Center, Leiden, Holanda, 5 a 12 de diciembre de 2006.
e IRAM, Granada, 21 de agosto a 2 de septiembre de 2006.

Aranzazu Amo Baladron.
e  Departament of Physics and Astronomy, UCLA, E.E.U.U., 13 de octubre a 22 de diciembre de 2006.

Tanio Diaz Santos.
e  Universidad de Florida, Gainesville, E.E.U.U., 28 de mayo a 8§ de julio de 2006.

85



José Pablo Fonfria Expésito.
e  Morelia, Michoacan, México, 7 de julio a 8 de septiembre de 2006.

Izaskun Jiménez Serra.
e  University Collage London, Londres, Reino Unido, 14 de agosto a 18 de octubre de 2006.

Helena Mass6 Gonzalez.
e  Columbus, Ohio, E.E.U.U., 8 de mayo a 12 de julio de 2006.
e Lorentz Center, Leiden, Holanda, 2 a 9 de diciembre de 2006.

Miguel Angel Requena Torres.
e  Green Bank Telescope, Green Bank, E.E.U.U., 16 de abril a 3 de mayo de 2006.
e IRAM, Granada, 23 agosto a 1 de septiembre, y 3 a 10 de noviembre de 2006.
e  Max Plank Institut fur Radioastronomy, Bonn, Alemania, 13 de septiembre a 16 de diciembre de 2006.

Lucie Vincent.

e  Paris, Francia, 8 de septiembre a 3 de noviembre de 2006, y 15 de diciembre de 2006 a 13 de marzo de
2007.

4.5.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

José Vicente Garcia Ramos.
e Dipartimento di Chimica, Universita degli Studi di Firenze, Florencia, Italia, 26 de mayo a 3 de junio de
2006.

Luis Diaz Sol.
e Academia de Ciencias de la Republica Checa, Praga, Reptblica Checa, 4 a 11 de junio de 2006.

Santiago Sanchez Cortés.
e Universidad de Bolonia, Italia, 20 a 27 de abril de 2006.
e (CNR, Bolonia, Italia, 12 a 22 noviembre de 2006.
e Universidad P. J. Safarik de Kosice, Eslovaquia, 30 de septiembre a 6 de noviembre de 2006.
e Universidad de Chile, Santiago de Chile, Chile, 4 a 18 de diciembre de 2006.

José A. Sanchez Gil.
e  Center for Nanophotonics, FOM-Institute for Atomic and Molecular Physics (AMOLF), Amsterdam,
Holanda, 26 de junio a 3 de julio de 2006.

Magna Santos Greve.
e Academia de Ciencias de la Republica Checa, Praga, Republica Checa, 15 a 22 de enero de 2006.

M* Vega Cafiamares Arribas.
e  Metropolitan Museum de Nueva York, E.E.U.U., marzo a mayo de 2006.

Vincenzo Giannini.
e Center for Nanophotonics, FOM-Institute for Atomic and Molecular Physics (AMOLF), Amsterdam,
Holanda, junio de 2006.

Luca Guerrini.
e International Laser Center, Bratislava, Eslovaquia, 29 de septiembre a 4 de diciembre de 2006.

4.5.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

Francisco J. Balta Calleja.
e  Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo, Alemania, 4 a 10 de octubre de 2006.
e  Martin-Luther-Universitét, Halle, Alemania, 29 de octubre a 6 de noviembre de 2006.
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Javier Martinez de Salazar Bascuiiana.
e  Universidad Tecnoldgica de Eindhoven, Holanda, 22 a 28 de octubre de 2006.
e  Universidad Nacional Autébnoma de México, 13 a 19 de noviembre de 2006.

Tiberio A. Ezquerra Sanz.
e Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo, Alemania, 28 de junio a 5 de julio de 2006.

Daniel R. Rueda Bravo.
e  Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo, Alemania, 28 de junio a 5 de julio de 2006.

Victor Cruz Canas.
e Universidad Pontificia de Chile, Santiago de Chile, Chile, 5 a 19 de diciembre de 2006.

M?* Cruz Garcia Gutiérrez.
e  Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo, Alemania, 28 de junio a 5 de julio de 2006.

Aurora Nogales Ruiz.
e  Hamburger Synchrotronstrahlungslabor, DESY, Hamburgo, Alemania, 28 de junio a 5 de julio de 2006.

Jaime J. Herniandez Rueda.
e Institut de Chimie des Surfaces et Interfaces, Mulhouse, Francia, 15 de junio a 14 de julio de 2006.

87






89






5.1 ASIGNATURAS DE DOCTORADO IMPARTIDAS POR
INVESTIGADORES DEL INSTITUTO

5.1.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

Luis J. Garay Elizondo y Francisco J. Chinea.
» Facultad de Ciencias Fisicas, Universidad Complutense de Madrid.
Relatividad general avanzada y agujeros negros (4,5 créditos).

5.1.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Francisco Javier Bermejo Barrera.
» Facultad de Ciencia y Tecnologia, Universidad del Pais Vasco/EHU.
Fundamentos del empleo de haces de neutrones para la caracterizacion de materiales (2 créditos).

M* José Garcia Borge.
»  Curso interuniversitario de Fisica Nuclear.
Fisica Nuclear Experimental (4 créditos).

M? José Garcia Borge y Elvira Moya de Guerra.

» Facultad de Ciencias Fisicas, Universidad Complutense de Madrid.
Fisica Nuclear y Fusién (1 crédito).

5.1.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Salvador Montero Martin.
» Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad de Castilla-la-Mancha (Ciudad Real).
Espectroscopias Laser (3 créditos).

5.1.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

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

Francisco Najarro Parra y Artemio Herrero.
»  Universidad Autonoma de Madrid.
Atmosferas Estelares. (4 creditos).

5.1.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

José Vicente Garcia Ramos.
» Facultad de Ciencias, UNED.
Espectroscopia Raman: nuevas tendencias y aplicaciones (6 créditos).

5.2 CURSOS Y CONFERENCIAS IMPARTIDOS POR
INVESTIGADORES DEL INSTITUTO

5.2.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

José Gonzalez Carmona.
o Superconductividad en nanotubos de carbono, Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid, CSIC, Madrid,
16 de febrero de 2006.
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Jesus Fernando Barbero Gonzilez.
e Perturbative and Non-PerturbativeTreatment of 2+1 Gravity Coupled with Scalars, ciclo “International
Loop Quantum Gravity Seminars” (por conferencia telefonica, con participacion de 14 centros), organizado
por Louisiana State University, Baton Rouge (E.E.U.U.), 10 de octubre de 2006.

Guillermo Antonio Mena Marugan.

o Inhomogeneous Quantum Cosmology: The Gowdy T3 Model, ciclo “International Loop Quantum Gravity
Seminars” (por conferencia telefénica, con participacion de 14 centros), organizado por Louisiana State
University, Baton Rouge (E.E.U.U.), 31 de octubre de 2006.

e Unitary Evolution in Quantum Cosmology, Institute for Gravitational Physics and Geometry, Penn State
University, University Park (E.E.U.U.), 9 de junio de 2006.

José M. Martin Garcia.
e Introduction to xTensor, curso invitado de 5 clases de 2 horas de duracion cada una, Instituto de Astrofisica
de Paris (CNRS), Paris (Francia), 27 de noviembre a 1 de diciembre de 2006.

Luis J. Garay Elizondo.

e Gravedad Cuantica, ciclo de seminarios conjuntos de Fisica Gravitacional de IEM-UCM-IAA (por
conferencia telefonica), Instituto de Astrofisica de Andalucia, CSIC, Granada, 22 de noviembre de 2006.

o  Gravedad cuantica, VI Semana de la Ciencia de la Comunidad de Madrid, Universidad Complutense de
Madrid, Madrid, 8 de noviembre de 2006.

e  Fisica de agujeros negros, Agrupacion Astronémica Madrilefia, Madrid, 19 de septiembre de 2006.

e  Principios de relatividad y leyes de la fisica, Agrupacion Astronomica Madrilefia, Madrid, 4 de julio de
2006.

David Brizuela Cieza.

e  High-Order Pertubartions of a Spherical Spacetime, Albert Einstein Institut, Golm (Alemania), 31 de
mayo de 2006.

5.2.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

Jorge Dukelsky Bercovich.
e From Cooper Pairs to Richardson-Gaudin Integrable Models, Institute for Theoretical Physics,
Universidad de Tiibingen (Alemania), 28 de junio de 2006.

M? José Garcia Borge.
e Decay Studies at the Drip Line, Facultad de Ciencias Fisicas, Universidad de Florencia, Florencia (Italia), 6
de marzo de 2006.

Olof E. I. Tengblad.
o C* Break-Up Seen from Beta-Decay and Low Energy Reactions, Mainz (Alemania), 30 de enero de 2006.

C. Cabrillo Garcia.
e  Mecanica Cuantica y procesado cuantico de la informacion para peatones I: dualidad onda-corpusculo,
Agrupacion Astronémica de Madrid, Madrid, 28 de noviembre de 2006.

Armando Relafio Pérez.

e Orden en el caos, impartido en el Curso de verano “Caos en Sistemas Clasicos y Cuanticos”, Universidad
Complutense de Madrid, El Escorial (Madrid), 18 de julio de 2006.

5.2.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Rafael Escribano Torres.
o Spettroscopia di sistema modello di nuvole stratosferiche polari, Universidad de Bolonia, Bolonia (Italia),
21 de abril de 2006.
o Spectroscopy of the Atmosphere: Spectroscopic Methods for Monitoring the Atmospheric Pollution, Curso
de 6 horas, Universidad de Bolonia, Bolonia (Italia), 26 a 28 de abril de 2006.
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o Spectroscopy of Ices of Atmospheric and Astrophysical Interest, Universidad de Cambridge, Cambridge
(Reino Unido), 16 de octubre de 2006.

Concepcion Domingo Maroto.

e  Espectroscopia Raman de Nanotubos de Carbono, Instituto de Fisica Aplicada, CSIC, 27 de enero de 2006.

o  Espectroscopias Infrarroja y Raman sobre superficies metdlicas nanoestructuradas: hacia el diserio de
sensores quimicos moleculares, Master en Fotonica, titulo propio de la Universidad Auténoma de Madrid,
7 de marzo de 2006.

e Vibrational Spectroscopy, Curso de Conservacion de Patrimonio I, Marie Curie Research Training, Madrid,
10 de marzo de 2006.

e [Infrared Spectroscopy on Nanostructured Metallic Surfaces, Dipto. di Chimica, Universidad de Florencia,
Florencia (Italia), 30 de mayo de 2006.

e  FEspectroscopia Raman de Nanotubos de Carbono, Curso de especializacion de Postgrado “Técnicas de

caracterizacion de materiales de carbono: desde los nanotubos a las sustancias humica”, CSIC, Jaca
(Huesca), 19 de junio de 2006.

Isabel Tanarro Onrubia.

e  Plasmas reactivos a baja temperatura: caracterizacion y diagnostico, E.T.S. de Ingenieros de
Telecomunicacion, Universidad Politécnica de Madrid, Madrid, 17 de febrero de 2006.

5.2.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

José Cernicharo Quintanilla.

El proyecto ALMA, Instituto Fortuny.

El Universo Frio, Cosmocaixa, Alcobendas (Madrid).

Moléculas en el Espacio, Curso para jovenes con capacidades especiales (Comunidad de Madrid).

Quimica del carbono en el espacio, Escuela de Verano “Técnicas de caracterizacion de materiales de
carbono: desde los nanotubos a las sustancias himicas”, Jaca (Huesca), 18 a 23 de junio de 2006.

Jesus Martin-Pintado Martin.

e La evolucion del Universo y el origen de la vida, Universidad de Alcala de Henares (Madrid), noviembre
de 2006.

o La complejidad quimica del Universo y el origen de la vida, Universidad Complutense de Madrid, Madrid,
noviembre de 2006.

e Ultimos avances en astronomia milimétrica y radioastronomia, Escuela de Verano de la UCM “La
instrumentacion astronoémica y el futuro de la Astrofisica”, El Escorial (Madrid), 31 de julio a 4 de agosto
de 2006.

Luis Colina Robledo.
e Mesa Redonda de la Escuela de Verano de la UCM “La instrumentacion astronémica y el futuro de la
Astrofisica”, El Escorial (Madrid), 31 de julio a 4 de agosto de 2006.

Maria Luisa Senent Diez.
e Quimica Tedrica aplicada a la astrofisica: cadenas carbonadas, Universidad Catolica de Chile (Chile),
abril de 2006.
o  Quimica Teorica aplicada a la astrofisica: cadenas carbonadas, Observatorio del Cerro Calan,
Universidad de Chile (Chile), abril de 2006.

5.2.5 DPTO. DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

José V. Garcia Ramos.
®  FEspectroscopia Raman sobre nanoestructuras metdlicas: nuevos sustratos SERS y algunas aplicaciones,
Departamento de Quimica Fisica, Universidad de Valladolid, Valladolid, 31 de marzo de 2006.Deteccion
de PAHs mediante Espectroscopia SERS sobre superficies metalicas funcionalizadas con calixarenos,
Escuela de Verano “Técnicas de caracterizacion de materiales de carbono: desde los nanotubos a las
sustancias himicas”, CSIC, Jaca (Huesca), 18 a 23 de junio de 2006.
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Santiago Sanchez Cortés.

e  Espectroscopia vibracional sobre superficies metdalicas nanoestructuradas (SERS y SEIR): nuevos
sustratos y aplicaciones, Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros, CSIC, Madrid, 4 de abril de 2006.

o Interaction Between Carbon Materials and Polycyclic Aromatic Hydrocarbons Studied By Surface-
Enhanced Techniques, Escuela de Verano “Técnicas de caracterizacion de materiales de carbono: desde los
nanotubos a las sustancias humicas”, CSIC, Jaca (Huesca), 18 a 23 de junio de 2006.

o Surface-Enhanced Spectroscopy on Functionalized Metal Nanostructures, Universidad de Kosice, Kosice
(Eslovaquia), 3 de octubre de 2006.

e  Spettroscopia ottica su nanostrutture metalliche: Applicazione allo studio di sostanze umiche, Universidad
de Bolonia, Bolonia (Italia), 16 de noviembre de 2006.

e Spettroscopia intensificata da nanostrutture metalliche applicata all’analisi di inquinanti, Universidad de
Florencia, Florencia (Italia), 21 de noviembre de 2006.

e FEspectroscopia Vibracional sobre superficies metalicas nanoestructuradas: Nuevos sustratos y
aplicaciones, Universidad de Chile, Santiago de Chile (Chile), 6 de diciembre de 2006.

José A. Sanchez Gil.
e Optica de plasmones superficiales: nanoestructuras metdlicas y microestructuras semiconductoras,
Instituto de Ciencia de Materiales, CSIC, Madrid, 18 de mayo de 2006.
o Surface Plasmon Optics on Surfaces with Sub-Wavelength Structures, Center for Nanophotonics, FOM-
Institute AMOLF, Amsterdam (Holanda), 27 de junio de 2006.
o  Surface Plasmon Optics on Surfaces with Sub-Wavelength Structures, Philips Research Laboratories,
Eindhoven (Holanda), 28 de junio de 2006.

5.2.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

Francisco J. Balta Calleja.

o Micromechanical Properties of Confined Polymer Systems Using Synchrotron Radiation Techniques and
Nanoindentation Methods, Universidad de Cleveland (E.E.U.U.), 9 de marzo de 2006.

e  Micromechanical Properties of Confined Polymer Systems Using Synchrotron Radiation Techniques and
Nanoindentation Methods, Universidad de Akron (E.E.U.U.), 10 de marzo de 2006.

e Advances in Microhardness-Nanostructure Correlations: Polymer Materials and Composites, Universidad
Stony Brook, Nueva York (E.E.U.U.), 17 de marzo de 2006.

e Nanostructure Development in Confined Polymer Systems Using Synchrotron X-Ray Diffraction
Techniques and Nanoindentation Methods, Kyoto University Uji, Kyoto (Japon), 30 de junio de 2006.

e  Nanostructure Development in Confined Polymer Systems Using Synchrotron X-Ray Diffraction Tech-
niques and Nanoindentation Methods, Tokyo Institute of Technology, Tokyo (Japon), 7 de julio de 2006.

o Micromechanical Properties of Polymer Materials and Composites Relating to Nanostructure and
Morphology, Fraunhofer-Institute for Applied Polymer Research, Berlin (Alemania), 18 de julio de 2006.

o Nanostruktur und mikromechanische messungen an Polymerwekstoffen und Kompositen, Universidad de
Kassel (Alemania), 19 de diciembre de 2006.

Javier Martinez de Salazar Bascuiiana.
e  Caracterizacion molecular y estructural de poliolefinas de UHMWPE y funcionalizadas, Universidad de
Alcala de Henares (Madrid), 19 de septiembre de 2006.
o On the Effect of UHMW PE in the Processability of Polyethylenes, Universidad Tecnologica de Eindhoven
(Holanda), 26 de octubre de 2006.
o FEstudio de la transicion vitrea del polietileno con grupos butilo y fenilo en la cadena lateral, Universidad
Nacional Auténoma de México (México), 17 de noviembre de 2006.

Tiberio A. Ezquerra Sanz.
e Probing Ordering Processes in Soft Condensed Matter by Means of Time Resolved Methods, Sincrotron
espafiol ALBA, Barcelona, 14 y 15 de marzo de 2006.
e Dispersion de Rayos X aplicada al andlisis morfologico de nanotubos de carbono, polimeros y sus
composites, Curso de especializacion de Postgrado “Técnicas de caracterizacion de materiales de carbono:
desde los nanotubos a las sustancias htimicas”, CSIC, Jaca (Huesca), 18 a 23 de junio de 2006.
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Victor Cruz Caiias.
o Modelizacion de sistemas cataliticos basados en catalizadores fenoxo-imino para la obtencion de

poliolefinas de muy alto peso molecular y poliolefinas funcionalizadas, Universidad de Alcala de Henares
(Madrid), 1 de febrero de 2006.

o  FEstudios OSAR sobre catalizadores zirconoceno con puente silano, Universidad de Alcala de Henares
(Madrid), 19 de septiembre de 2006.

e Aplicacion de la metodologia 3D-QSAR en el estudio de la reactividad de catalizadores metalocénicos,
Universidad Pontificia de Chile, Santiago de Chile (Chile), diciembre de 2006.

Mari Cruz Garcia Gutiérrez.
o La luz sincrotron: estructura y propiedades de sistemas poliméricos desde lo nano a lo macro, Escuela
Superior de Ciencias Experimentales y Tecnologia, Universidad Rey Juan Carlos, Madrid, marzo de 2006.

Juan Francisco Vega Borrego.

e Introduccion a la reometria capilar y sus aplicaciones, Seminario CEAST, IZASA S.A., Centro Catalan
del Plastico, Barcelona, octubre de 2006.

5.3 CURSOS, CONGRESOS Y SEMINARIOS ORGANIZADOS POR ELL
INSTITUTO

5.3.1 DPTO. DE QUIMICA Y FiSICA TEORICAS

José Gonzalez Carmona.
o Propiedades Electronicas de Nanotubos de Carbono, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la
Investigacion en Estructura de la Materia, 6 de abril de 2006.

Jesus Fernando Barbero Gonzalez.

o Gravedad Cuantica, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la
Materia, 6 de abril de 2006.

Guillermo Antonio Mena Marugan.
o I Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la Materia (Director del curso), curso incluido
en el Programa de Postgrado del CSIC, Instituto de Estructura de la Materia, CSIC, 5 a 7 de abril de 2006.
o Cosmologia Cudntica de Lazos, seminario dentro del III Curso de Iniciaciéon a la Investigacion en
Estructura de la Materia, 6 de abril de 2006.

Jeronimo Cortez Quezada.

e  Representacion funcional y equivalencia unitaria en Teoria de Campos, Instituto de Estructura de la
Materia, CSIC, 31 de mayo de 2006.

5.3.2 DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FiSICA ESTADISTICA

Jorge Dukelsky Bercovich.
o Informal Meeting on Nuclear Structure and Many-Body Theories, Instituto de Estructura de la Materia,
CSIC, Madrid, 13 a 15 de marzo de 2006.

M? José Garcia Borge.
o Estudio de nucleos exdticos: su estructura y modos de desintegracion, seminario dentro del III Curso de
Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la Materia, 6 de abril de 2006.
o Elnucleo: un viaje al centro de la materia, V1 Semana de la Ciencia de la Comunidad de Madrid, Instituto
de Estructura de la Materia, 6 de noviembre de 2006.

Pedro Sarriguren Suquilbide.
o Estructura nuclear e interacciones electro-débiles, seminario dentro del III Curso de Iniciaciéon a la
Investigacion en Estructura de la Materia, 6 de abril de 2006.

Carlos Cabrillo Garcia.

o La fisica de la materia desordenada, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en
Estructura de la Materia, 6 de abril de 2006.
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Eduardo Garrido Bellido.
o Sistemas de tres cuerpos en Fisica Nuclear, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion
en Estructura de la Materia, CSIC, 6 de abril de 2006.

5.3.3 DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Concepcion Domingo Maroto.
o Espectroscopia Infrarroja sobre superficies metalicas nanoestructuradas, Instituto de Estructura de la
Materia, CSIC, 19 de enero de 2006.

Isabel Tanarro Onrubia.
o  Fisica Molecular de atmosferas y plasmas, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion
en Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.
o Los Plasmas: de la aurora boreal al interior de una estrella, del tubo fluorescente al reactor de fusion, V1
Semana de la Ciencia de la Comunidad de Madrid, Instituto de Estructura de la Materia, CSIC, 8 de
noviembre de 2006.

José M. Fernandez Sanchez.
o Espectroscopia Raman en chorros supersonicos, seminario dentro del III Curso de Iniciaciéon a la
Investigacion en Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.

Juan Ortigoso Martinez.

o Control cuantico de procesos moleculares, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion
en Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.

5.3.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

José Cernicharo Quintanilla.
o Workshop Herschel (Chairman del SOC), Universidad de Leiden, Lorentz Center, Leiden, Holanda, 6 a 9
de diciembre de 2006.

José Cernicharo Quintanilla (Chairman del SOC), Jesus Martin-Pintado Martin (Co-Chairman del SOC), Juan
Ramén Pardo Carrién (Miembro del LOC), Izaskun Jiménez Serra (Miembro del LOC) y Marcelino Agindez
Chico (Miembro del LOC).
o Science with ALMA: A new era for Astrophysics, Instituto de Estructura de la Materia, CSIC, Madrid, 13 a
17 de noviembre de 2006.

José Cernicharo Quintanilla (Chairman del SOC), Jesus Martin-Pintado Martin (Miembro del SOC) y Marcelo
Castellanos Beltran (Miembro del LOC).
o Workshop Astrocam, Instituto de Estructura de la Materia. Universidad Complutense de Madrid, Madrid,
30 de noviembre a 1 de diciembre de 2006.

José Cernicharo Quintanilla (co-Chairman del SOC) y Marcelo Castellanos Beltran (Miembro del LOC).
o Workshop Astrocam, Instituto de Estructura de la Materia. Villafranca, Madrid, 14 a 15 de diciembre de
2006.

Jesus Martin-Pintado Martin.
o Reunion del ALMA Board, Ministerio de Educacion y Ciencia, Madrid, 15 a 17 de noviembre de 2006.

Luis Colina Robledo.
o First Light Science with the GTC (Miembro del SOC), Miami, E.E.U.U., 28 a 30 de junio de 2006.
o Astrofisica extragalactica, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de
la Materia, 6 de abril de 2006.

Luis Colina Robledo (Chairman del LOC), Almudena Alonso-Herrero (Miembro del LOC) y Alvaro. Labiano
Ortega (Miembro del LOC).
o CDR Preparatory Meeting of the MIRI/JWST Instrument Consortium, Instituto de Estructura de la Materia,
CSIC, 21 a 25 de septiembre de 2006.
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Francisco Najarro de la Parra.
o Estrellas masivas, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la
Materia, 6 de abril de 2006.

Marcelino Agindez Chico.
o Astrofisica molecular, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la
Materia, 6 de abril de 2006.

Izaskun Jiménez Serra.
o Formacion estelar: galactica y extragaldctica, seminario dentro del III Curso de Iniciacién a la
Investigacion en Estructura de la Materia, 6 de abril de 2006.

Helena Mass6 Gonzalez.
o 38th Midwest Chemistry Conference (Miembro del LOC). Ohio State University, junio de 2006.

5.3.5 DPTO.DE ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL Y PROCESOS
MULTIFOTONICOS

Pedro Carmona Hernandez.
o Aplicaciones de la Espectroscopia Infrarroja y Raman, seminario dentro del III Curso de Iniciacién a la
Investigacion en Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.
o Las Microespectroscopias Infrarroja y Raman como técnicas de biodiagnostico, VI Semana de la Ciencia
de la Comunidad de Madrid, Instituto de Estructura de la Materia, CSIC, 7 de noviembre de 2006.

Santiago Sanchez Cortés.
o  Espectroscopia sobre nanoparticulas metdlicas: hacia la deteccion de moléculas aisladas, seminario
dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.
o Técnicas de caracterizacion de materiales de carbono: desde los nanotubos a las sustancias humicas
(Organizador), Escuela de Verano, CSIC, Jaca (Huesca), 18 a 23 de junio de 2006.
José A. Sanchez Gil.
o Fotonica de plasmones superficiales en nanoestructuras metdlicas, seminario dentro del III Curso de
Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.

Magna Santos Greve.

o Disociacion multifotonica infrarroja, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en
Estructura de la Materia, 5 de abril de 2006.

5.3.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

J. Martinez de Salazar Bascuiiana y Juan F Vega Borrego (Organizadores).
o Introduccion a la reometria capilar y sus aplicaciones, Seminario CEAST, IZASA S.A. Instituto de
Estructura de la Materia, CSIC, Madrid, julio de 2006.

Tiberio A. Ezquerra Sanz y Araceli Flores Aguilar-Amat (Comité Organizador).
o International Polymer Physics Meeting to Honour Prof. F. J. Balt4 Calleja on his 70™ Birthday: Advances in
Nanostructure and Physical Properties of Polymer Materials and Nanocomposites, Instituto de Estructura
de la Materia, CSIC, Madrid, 23 y 24 de octubre de 2006.

Victor Cruz Caiias.
o Supercomputacion: como hacer quimica sin laboratorios, seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la
Investigacion en Estructura de la Materia, 7 de abril de 2006.

Mari Cruz Garcia Gutiérrez.
o La luz sincrotron como herramienta para el estudio de procesos estructurales y dinamicos en polimeros,
seminario dentro del III Curso de Iniciacion a la Investigacion en Estructura de la Materia, 7 de abril de
2006.

97



International Polymer Physics Meeting to Honour Prof. F. J. Balta Calleja on his 70t Birthday

Aurora Nogales Ruiz.

O

5.4

5.4.2

La radiacion sincrotron: Ayer, hoy y mariana de la Fisica de Polimeros. Instituto de Estructura de la
Materia, CSIC, 28 de febrero de 2006.

PREMIOS Y OTROS MERITOS

DPTO. DE FiSICA NUCLEAR Y FISICA ESTADISTICA

M? José Garcia Borge.

Representante espafiol en el Comité ISOLDE, CERN, Suiza, 2003-2007.

Elvira Moya de Guerra.

5.4.3

Fellow de la American Physical Society (E.E.U.U.), 2006.

Miembro del Comité Cientifico Asesor del CSIC.

Miembro del Comité Nacional de seleccion de cientificos contratados al Programa Ramon y Cajal.
Miembro del Comité Nacional de seleccion de cientificos contratados al Programa EURYT.
Miembro del Comité Organizador de la reunion del grupo W1 de ILIAS-ENTApP (Valencia).

DPTO. DE FiSICA MOLECULAR

Rafael Escribano Torres.

Miembro del Comité Cientifico del congreso internacional Colloquium on High Resolution Molecular
Spectroscopy (Europa).

Miembro del Comité Cientifico del congreso internacional International Symposium on Molecular
Spectroscopy, Columbus (EEUU).

Salvador Montero Martin.

Miembro del Comité Editorial del Journal of Raman Spectroscopy, Wiley (Reino Unido).

Concepcion Domingo Maroto.

Miembro del Board of Directors de la European Optical Society (EOS).
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- Miembro de la Comision de Expertos (Fisica) del Ministerio de Educacion y Ciencia.

5.4.4 DPTO.DE ASTROFISICA MOLECULAR E INFRARROJA

José Cernicharo Quintanilla.

- 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 celebré en Madrid en 2006.

- Actualmente entre los 17 investigadores mas citados en Espafia. Noticia aparecida en el diario E1 Mundo el
13/12/2006.

Jesus Martin-Pintado Martin.
- Miembro del equipo del Area de Fisica y Ciencias del Espacio de la ANEP.

Luis Colina Robledo.
- Miembro del Comité Cientifico Asesor del European Virtual Observatory, European Southern
Observatory, Alemania (2005-2008).
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MULTIFOTONICOS

Prof. Juana Bellanato Fontecha.
- Premio de la RNE (Reunién Nacional de Espectroscopia) “Jesus Morcillo Rubio”, patrocinado por
BRUKER, septiembre de 2006.
- Placa del CSIC como reconocimiento a su labor en Espectroscopia IR y Raman de moléculas organicas y
biologicas a lo largo de mas de cincuenta afios en el CSIC, CSIC, Madrid, diciembre de 2006.

5.4.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

Francisco J. Balta Calleja.
- Consejero de la Sociedad de Estudios Internacionales (SEI), Espafia, 7 de abril de 2006.

Javier Martinez de Salazar Bascuiiana.
- Miembro del Comité Executive Board of the European Polymer Federation, European Science Foundation,
desde marzo de 1996.
- Miembro del Consejo Rector del CSIC, Ministerio de Educacion y Ciencia, desde marzo de 1999 hasta la
fecha.

Tiberio A. Ezquerra Sanz.
- Miembro del Scientific Advisory Committee (SAC) del Sincrotron SOLEIL, Francia, diciembre de 2005-
diciembre de 2007.
- Miembro del Review Panel Committee del HASYLAB, DESY, Hamburgo, Alemania, octubre de 2006-
octubre de 2008.

5.5 TRANSFERENCIA DE TECNOLOGIA

5.5.6 DPTO.DE FiSICA MACROMOLECULAR

Estancias de investigadores del instituto en empresas

M?® Teresa Exposito Espinosa

Lugar: Repsol-YPF.

Fechas: mayo a diciembre de 2006.

Finalidad: trabajo sobre sintesis de polietilenos funcionalizados.
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Conferencias de transferencia tecnoldgica impartidas u organizadas por el Instituto

Ponente: Javier Matinez-Salazar Bascufiana.

Titulo: Arquitectura molecular y estructura de polietilenos obtenidos mediante sintesis dual.
Colaboracion: IEM/Repsol-YPF.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 22 de marzo de 2006.

Ponente: Victor Cruz Caias.

Titulo: Efecto del co-catalizador MAO en la sintesis de poliolefinas con catalizadores de centro activo unico.
Colaboracion: IEM/Repsol-YPF.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 22 de marzo de 2006.

Ponente: Juan Francisco Vega Borrego.

Titulo: Reologia de polietilenos obtenidos mediante sintesis dual.
Colaboracion: IEM/Repsol-YPF.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 22 de marzo de 2006.

Ponente: J. Sancho.

Titulo: Efecto del sustituyente en el ligando del catalizador de centro activo unico en las caracteristicas
moleculares de poliolefinas.

Colaboracion: IEM/Repsol-YPF.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 22 de marzo de 2006.

Ponente: Javier Matinez-Salazar Bascufiana.

Titulo: Study of the Relationships between Solid State Morphology and Melt State Properties of Blends of Linear
Low Density Polyethylene and Other Polyolefins: Structure and Orientation by X-Ray Diffraction.

Colaboracién: IEM/Dow Chemicals.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 8 de julio de 2006.

Ponente: Juan Francisco Vega Borrego.

Titulo: Study of the Relationships between Solid State Morphology and Melt State Properties of Blends of Linear
Low Density Polyethylene and Other Polyolefins: Literature Results on LLDPE/LDPE Blends.

Colaboracion: IEM/Dow Chemicals.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 8 de julio de 2006.

Ponente: Nuria Robledo Alvaro.

Titulo: Study of the Relationships between Solid State Morphology and Melt State Properties of Blends of Linear
Low Density Polyethylene and Other Polyolefins: Preliminary Results of Pure Components.

Colaboracion: IEM/Dow Chemicals.

Lugar: Instituto de Estructura de la Materia, CSIC.

Fecha: 8 de julio de 2006.

Ponente: Jon Otegui de la Fuente.

Titulo: Polietilenos obtenidos mediante sintesis dual: estado del arte.
Colaboracion: IEM/Repsol-YPF.

Lugar: Centro Tecnologico de Repsol-YPF (Mostoles).

Fecha: 4 de diciembre de 2006.

Informes de transferencia tecnologica

Juan Francisco Vega Borrego, M* Teresa Expodsito Espinosa, Jon Otegui de la Fuente y Javier Martinez-Salazar
Bascufiana.

Polyethylenes from Dual Catalysis.

Repsol-YPF (mayo, 2006).
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Nuria Robledo Alvaro, Juan Francisco Vega Borrego y Javier Martinez-Salazar Bascufiana.

Study of the Relationships between Solid State Morphology and Melt State Properties of Blends of Linear Low
Density Polyethylene and Other Polyolefins: Preliminary Results of Pure Components.

Dow Chemicals (junio, 2006).

Nuria Robledo Alvaro, Juan Francisco Vega Borrego y Javier Martinez-Salazar Bascufiana.

Study of the Relationships between Solid State Morphology and Melt State Properties of Blends of Linear Low
Density Polyethylene and Other Polyolefins: Melt Rheology and Mechanical Properties.

Dow Chemicals (noviembre, 2006).
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7.1 DATOS COMPARATIVOS CON LAS PREVISIONES DEL PLAN

ESTRATEGICO

Prevision Prevision

2005 2005 2006 2006
Nimero de articulos en revistas SCI 135 140 140 178
Nimero de articulos en revistas NO SCI 13 18 13 20
Stock total de becas/contratos pre-doctorales 23 32 24 39
Stock total de becas/contratos post-doctorales 13 15 14 18
Total de tesis doctorales leidas 4 4 5 8
Total de créditos de cursos de doctorado/postgrado 20 20 22 27,5

7.2 RESUMEN DE PUBLICACIONES EN REVISTAS SCI

REVISTA NUMERO DE INDICE DE IMPACTO
PUBLICACIONES (en 2005)
Astrophysical Journal Supplement Series 2 14,428
Angewandte Chemie-International Edition 1 9,596
Advanced Materials 1 9,107
Physical Review Letters 5 7,489
Astrophysical Journal 25 6,308
Monthy Notices of the Royal Astronomical Society 1 5,352
Physics Letters B 2 5,301
Physical Review D 8 4,852
Astronomy & Astrophysics 11 4,223
Applied Physics Letters 1 4,127
Journal of Physical Chemistry B 3 4,033
Macromolecules 2 4,024
Inorganic Chemistry 1 3,851
Journal of Computational Chemistry 1 3,786
Langmuir 1 3,705
Physical Review C 8 3,610
Physical Review B 11 3,185
Journal of Chemical Physics 2 3,138
Journal of Polymer Science Part A. Polymer Chemistry 1 3,027
Progress in Particle and Nuclear Physics 2 2,991
Classical & Quantum Gravity 2 2,938
Journal of Physical Chemistry A 6 2,898
Polymer 6 2,849
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Journal of Geophysical Research 1 2,784
Analytical and Bioanalytical Chemistry 1 2,695
Journal of Membrane Science 1 2,654
Tetrahedron 1 2,610
Annals of Physics (NY) 1 2,596
Biopolymers 2 2,545
Geophysical Research Letters 1 2,491
Chemical Physics Letters 2 2,438
Composites Science and Technology 1 2,184
Journal of Physics. Condensed Matter 5 2,145
Applied Physics A. Materials Science & Processing 1 1,990
Nuclear Physics A 1 1,950
Chemical Physics 2 1,934
Biophysical Chemistry 2 1,925
Journal of Raman Spectroscopy 4 1,884
Applied Spectroscopy 2 1,868
Microchemical Journal 1 1,806
Vibrational Spectroscopy 1 1,758
European Physical Journal B 1 1,720
Journal of Applied Meteorology 1 1,702
European Physical Journal A 1 1,659
Journal of Physics A. Mathematical and General 1 1,566
Philosophical Magazine 1 1,470
New Astronomy Reviews 1 1,463
Journal of Molecular Structure 2 1,440
Journal of the American Chemical Society 1 1,435
International Journal of Modern Physics E. Nuclear

Physics 3 1,380
Molecular Physics 3 1,351
Synthetic Metals 1 1,320
Spectrochimica Acta Part A.Molecular and Biomolecular 1 1.290
Spectroscopy ’
Journal of Analytical and Applied Pyrolysis 1 1,265
Journal of Noncrystalline Solids 2 1,264
Physica Scripta 3 1,240
Review of Scientific Instruments 1 1,235
Journal of Applied Polymer Science 7 1,072
Composite Interfaces 1 0,929
Journal of Materials Science 3 0,901
Physica B. Condensed Matter 3 0,796
Journal of Materials Processing Technology 1 0,592
Advances in Cement Research 1 0,500
Astrophysics and Space Science 3 0.495
International Journal of Modern Physics B 2 0,381

TOTAL: 178 Indice de impacto medio:

3,453

Numero de revistas: 66
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7.3 INDICE DE IMPACTO MEDIO DE LAS PUBLICACIONES SCI POR

DPTOS.
Clave de Dptos:
345
Quimica y Fisica Teoricas: QFT
Fisica Nuclear y Fisica Estadistica:  FNFE
Fisica Molecular: FM 231
Astrofisica Molecular e Infrarroja: ~~ DAMIR 3,67
Espectroscopia Vibracional y 313
Procesos Multifotonicos: EVPM 236
Fisica Macromolecular: FMM 2,52
indice de impacto medio
QFT 3,67
FNFE 3,13
FM 2,52
= DAMR 5,26
EVPM 2,36
= FVM 2,31
IEM 3,45
7.4 PERSONAL DE LOS DPTOS.
DPTO. Cientl’ﬁc.os “Raryég y Otros ] Drs. :}:::gn(iﬁ Personal de Personal Total
en Plantilla Cajal PostDocs | Vinculados P Apoyo
Cientifico
H M H M H M H M H M H M H M | TOTAL
QFT 3 - - - 3 - 2 - 4 - - - 12 - 12
FNFE 6 1 1 - 2 1 2 1 10 4 - 1 21 8 29
FM 9 3 - - 3 - - - 2 4 3 1 17 8 25
DAMIR | 5 1 1 2 - - 1 1 9 8 1 1 17 | 13 30
EVPM 5 1 - - 1 2 1 2 2 2 - 3 9 10 19
FMM 6 4 - 2 - - 1 - 2 3 1 1 10 [ 10 20
Admon. - - - - - - - - - - - 5 - 5 5
IEM 34 | 10 2 4 9 3 7 4 29 | 21 5 12 | 8 | 54 140

! Sin incluir “Autorizaciones de permanencia”
(Ver la “Clave de Dptos.” en el apartado 7.3)

Personal del IEM sin incluir Drs. Vinculados: 129
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7.5 NUMERO DE PUBLICACIONES POR DPTOS.

QFT FNFE FM DAMIR | EVPM | FMM
Publicaciones en revistas SCI 17 40 29 48 20 32
Otras publicaciones y monografias 1 10 5 4 5 1

7.6 RATIO DE PUBLICACIONES SCI POR DPTOS.

® Ratio por investigadores “senior” (en
plantilla mas Drs. “Ramoén y Cajal”).

® Ratio por personal cientifico
(personal total excepto el de apoyo).

5,67
3,56
5,00
2,67
I : I

Ratio por investigadores senior

QFT 5,67
FNFE 5,00
"V 2,42
= DAMIR 5,33
EVPM 3,33
= FIVM 2,67
IEM 3,56

=M
= DAMR

= FIVM

1,78
1,45
1,42 1,43I P

Ratio por personal cientifico
1,42
1,43
1,38
1,71
1,25
1,78
1,45

(Ver la “Clave de Dptos.” en al apartado 7.3)

Ratio de publicaciones SCI del IEM por personal cientifico en plantilla: 4,05
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