FISICA, QUIMICA
y MATEMATICAS

Investigacion Cientifico - Técnica * Proyectos de Excelencia




FISICA, JLERACA
¥ MATERATICAS

EDITA

Consejeria de Innovacién, Ciencia y Empresa.

COORDINA
Secretaria General de Universidades, Investigacion y Tecnologia.
Programa de Divulgacién Cientifica de Andalucia.



10

INDICE

* ADN, algo mas que genes 4
» Ecuaciones contra la movilidad tumoral 6
* Hacia la busqueda de contaminantes costeros 8
* Las particulas coloidales y sus interacciones 10
* Descubriendo un repertorio de materiales 12
» Aproximacion al ultimo eslabén de la materia 14
* Del quiréfano a la produccion industrial 16
* Repertorio de utilidades por un nano-tubo 18
* Colaboracion matematica en el Mediterraneo andaluz 20
* Nuevos catalizadores basados en la asimetria 22
* Formulaciones aplicadas a terapias antitumorales 24
» Asesinato selectivo de células letales 26
* El milagro de la catalisis 28
* Tras las claves de la neurodegeneracion 30
* Quimica de calidad en los laboratorios 32
* Hacia un analisis de alimentos mas sostenible 34
* Soluciones quimicas contra la contaminacion 36
* Antioxidantes para comida procedentes de hongos— 38
* Transversalidad del analisis matematico 40
* Hacia nuevos derivados de la alianza carbono-metal 42
* De aceituna de mesa a combatir el temiblesida— 44
* El lenguaje quimico de nuestras plantas 46
* A proposito de los fluidos nanocompuestos 48
* El extraordinario poder de las fuerzas eléctricas— 50
* Una teoria informativa para dtomosy moléculas________ 52
* Biodiesel, motor de futuro o4
* Matematicas tedricas hacia el caos o6
* Carbolinas: un universo de propiedades o8
* ;Hasta donde puede resistir la ceramica? 60

* FGrmulas matematicas para prevenir riesgos 62




L)

ADN, algo mas que genes

“Casi todos los aspectos de la vida se organizan en el nivel molecular, y si no entendemos las mo-

Iéculas nuestra comprension de la vida misma sera muy incompleta”. Estas son palabras de Francis
Crick, uno de los descubridores de la estructura del ADN. Ahora, cientificos de la Universidad de

Sevilla estudiaran las interacciones entre ADN y distintos compuestos con vistas a numerosas apli-

caciones quimicas y biolégicas. La Consejeria de Innovaciéon, Ciencia y Empresa ha financiado la
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investigaciéon con 152.200 euros.

El ADN no es sélo el vehiculo
transmisor de la herencia biol6gi-
ca. Constituye el material genéti-
co de los organismos. Es el com-
ponente quimico primario de los
cromosomas y el material del que
los genes estan formados. En las
bacterias, el ADN se encuentra
en el citoplasma mientras que
en organismos mas complejos,
tales como plantas, animales y
otros organismos multicelulares,
la mayoria del ADN reside en el
nucleo celular. Se conoce desde
hace mas de cien afios. El ADN
fue identificado inicialmente en
1868 por Friedrich Miescher,
bidlogo suizo, en los nicleos de
las células del pus obtenidas de
los vendajes quirargicos desecha-
dos y en el esperma del salmén.
El llamé a la sustancia nucleina,
aunque no fue reconocida hasta
1943 gracias al experimento rea-
lizado por Oswald Avery.

Su funcién es dictar las instruc-
ciones para fabricar un ser vivo
idéntico a aquel del que pro-
viene (o casi similar, en el caso
de mezclarse con otra cadena
como es el caso de la reproduc-
cién sexual). Es, desde el punto
de vista fisicoquimico, un poli-
mero cargado negativamente
y flexible. Carga y flexibilidad
confieren al ADN una serie de
propiedades fascinantes de cuyo
estudio se ocupan centenares de
grupos de investigacién, entre

los que se encuentra el equipo
de cientificos de la Universidad
de Sevilla coordinado por Fran-
cisco Sanchez.

La carga negativa del ADN pro-
viene de los grupos fosfato que
contiene. Esa carga, en disolu-
cién, se compensa por la presen-
cia de iones pequefios y positivos
“pero no se neutraliza”. Debido
a su carga, el ADN es capaz de
concentrar en su entorno iones
positivos y de repeler de él iones
negativos. Ese efecto de concen-
tracion se debe, al fuerte campo
eléctrico existente en su entor-
no. Eso le permite actuar como
catalizador en reacciones entre
cationes. Asi, los investigadores
sevillanos han conseguido acele-
rar cien mil veces la cinética de
una reaccién entre dos comple-
jos, respecto de su valor en agua,
con sélo afadir al medio trazas
de ADN.

Pero el ADN no sélo interacciona
con iones positivos. Como expli-
ca Francisco Sanchez, su estruc-
tura flexible y abierta le permite
otros modos de interaccion: pue-
de incluir moléculas en el paso de
rosca de la doble hélice o formar
complejos de intercalacién. Por
otra parte la presencia de nitré-
genos coordinantes en sus bases
le permite formar compuestos
de coordinacién. Esto ultimo, se-
gun sefiala el investigador “esté




Una multitud de aplicaciones

Las investigaciones realizadas
hasta la fecha en el campo de al
genética sugieren que la compleji-
dad del genoma humano no radica
ya en el nimero de genes, sino

en como parte de estos genes son
usados para construir diferentes
productos en un proceso que es
llamado alternative splicing. Otra

en la raiz del efecto terapéutico
del cisplatino, un potente anti-
cancerigeno”. El apilamiento de
bases nitrogenadas confiere al
ADN propiedades conductoras.
Esto ha despertado el interés de
algunos grupos que ven en él un
posible conductor molecular.

En este proyecto, el grupo de
investigacion esta interesado en
el estudio de las interacciones
del ADN con otras especies de
pequeiio tamafo. Este tipo de

J cobilns AUt

Un i6n es un atomo o una molécula cargados
eléctricamente. Los iones cargados negativa-
mente se conocen como aniones, y los cargados
positivamente, cationes. Un complejo —también
llamado compuesto de coordinacion- es una
estructura molecular en la que un 4tomo 0 i6n
metalico, generalmente un cation, esta rodeado
por un cierto nimero de aniones o moléculas.
Los iones 0 moléculas que rodean al metal se
llaman ligandos.

importante razén de esta compleji-
dad radica en el hecho de que exis-
tan miles de modificaciones qui-
micas para fabricar proteinas asi
como del repertorio de mecanis-
mos que regulan este proceso. Asi,
la genomica ayuda en la actualidad
al diagnéstico y prevencion de
enfermedades, a través de pruebas

estudios tiene interés en relacion
con la fabricacién de detectores
de ADN, o de otras sustancias
que se basan en las modificacio-
nes de las propiedades épticas
de esas sustancias cuando inte-
raccionan.

Mencién especial merece el es-
tudio de las interacciones de
tensioactivos con carga positiva
y ADN. Estas interacciones son
cooperativas, es decir, la unién
de una primera molécula de ten-
sioactivo facilita la unién de una
segunda y ésta, a su vez, la de una
tercera y etc. Este proceso puede
provocar una inversién de carga,
de forma que el supercomplejo
ADN/tensioactivo puede adquirir
carga positiva. El supercomplejo,
asi, interacciona favorablemente
con las membranas celulares, ne-
gativamente cargadas, y eso las
hace permeables. Eso convierte a
los supercomplejos en vehiculos
para hacer que el ADN traspase

de ADN. Estos ensayos se pue-
den usar para el diagnéstico de
enfermedades, la confirmacion
diagnostica, la informacion del
pronéstico asi como del curso de
la enfermedad, para confirmar
la presencia de enfermedad en
pacientes asintomaticos y, con
variados grados de certeza, para
predecir el riesgo de enfermeda-
des futuras en personas sanas y
en su descendencia. Asimismo, a
través de nuestros genes pode-
mos realizar una Intervencion
sobre la enfermedad. En este
campo se abre una multitud de
posibilidades de desarrollo de
técnicas o para tratar enfermeda-
des hereditarias. El procedimien-
to implica reemplazar, manipular
o suplementar los genes no
funcionales con genes funciona-
les. En esencia, la terapia génica
es la introduccion de genes en el
ADN de una persona para tratar
enfermedades.

las membranas celulares, lo que
es de interés en relacién con la
transfeccion de genes. Es de des-
tacar que los supercomplejos son
transportadores mucho mas segu-
ros que los habituales (virus). Por
ello, los cientificos se esfuerzan en
conocer la estructura fina de las
interacciones ADN/tensioactivo.

Los cientificos pretenden estu-
diar las interacciones entre ADN
y distintos ligandos organicos e
inorganicos. La metodologia ex-
perimental supone el estudio por
diversas técnicas de las interac-
ciones ADN/ligando. Una parte
esencial del proyecto tiene que
ver con la sintesis de esos ligan-
dos. Dicha sintesis es importante
porque determina el tipo de in-
teraccién principal ADN/ligando.
Para realizar esta parte del pro-
yecto los investigadores cuentan
con la colaboracién de grupos de
las Universidades de Montpellier,
Pisa y Sevilla.

Proyectos de Excelencia 2006
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Ecuaciones contra Ia
movilidad tumoral

La Biomatematica, area prioritaria dentro de la Biotecnologia, es el terreno de interaccion entre la Biolo-
gia, la Fisica, las Matematicas y la Medicina. Siendo asi, Juan Soler, de la Universidad de Granada, lidera
un proyecto financiado con 105.900 euros que no podia dejar de plantearse en el marco de la multidis-
ciplinariedad. Su titulo: “Biomat: estudio de modelos de desarrollo y
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Biomat: estudio de modelos

de desarrollo y movilidad

celular y turmoral

movilidad celular y turmoral”.

Un grupo de investigacién de la
Universidad de Granada lidera
un proyecto de excelencia finan-
ciado por la Consejeria de Inno-
vacién, Ciencia y Empresa con
105.900 euros dirigido a aplicar
las matematicas al estudio de los
tumores y de la movilidad celu-
lar. Bajo el titulo ‘Biomat: estudio
de modelos de desarrollo y mo-
vilidad celular y tumoral’, cien-
tificos granadinos, dirigidos por
Juan Soler Vizcaino, analizaran
el movimiento celular y el cre-

Jenoias Qe

cimiento tumoral a partir de la
interacciéon entre la experimen-
tacion y modelos matematicos.
Esta investigacién se inscribe en
el campo de la Biomatematica,
un area prioritaria de la Biotec-
nologia en donde confluyen la
Biologia, la Fisica, las Matemati-
cas y la Medicina.

Los cientificos consideran que
hay un nexo comun en los pro-
blemas que se plantean en el
proyecto: la teoria cinética. En

Plan Andaluz de Investigacién. Estos equipos
pertenecen a las dreas de Fisica, Quimica

() Contacto

Y Juan Soler Vizcaino
Teléfono: 958 24 32 87
Email: jsoler@ugr.es

@ Dotacion:

105.900 euros

y Mateméticas; Recursos Naturales y Medio

ambiente y Giencia y Técnica de la Salud. En
el proyecto subyace la estructura comidn ma-
temética de las ecuaciones que modelan los

En este proyecto s€ aunan diversos esfuerzos

de investigacion refrendados en proyectos del
Ministerio de Educacion y Ciencia. Estos han

] ’ r: 1las

. \a Medicina). Este amplio abanido  Su drea general es la Biomatematica, uno
Matemahzas 0que ver también con tres proyec- de los actuales ‘centros de gravedad’ de la
atico tiene

tos grupos del

tem

isti Biotecnologia.
tos de la Union Europeay distin g




un gran namero de particulas
bioldgicas que interactdan entre
si al moverse hay una estructura
matematica subyacente que se
sostiene por ecuaciones en deri-
vadas parciales de transporte no
lineal. Estos sistemas estan inte-
rrelacionados y constituyen, en
ciertos casos, la descripcion de
un mismo fenémeno dependien-
do de la escala de observacién
que se emplee.

A partir de esta teoria, los cien-
tificos realizardn un estudio y
modelado mediante ecuaciones
cinéticas del movimiento celular,
que incorporen diferentes feno-
menologias, tales como concen-
tracion de sustancias quimicas
o interaccion intercelular, entre
otras. Asimismo, realizaran un
analisis comparativo de modelos
tumorales basados en la difusion
superficial en el borde que con-
duce a las nuevas células tumo-
rales hacia posiciones de mayor

espacio libre para su crecimien-
to.

La relevancia social del proyecto
“es indudable, como pone de
manifiesto el impacto social que
posee cualquier tema relativo al
cancer”, subraya Soler a Anda-
lucia Investiga. “También es un
proyecto competitivo que brinda
una gran oportunidad para com-
partir desde Andalucia la iniciati-
va, o incluso el liderazgo, en este
innovador campo de enorme fu-
turo”.

Asimismo, el grupo granadino
se ocupara del estudio de frag-
mentacion y coagulacién de par-
ticulas bioldgicas, relacionados
con ecologia global y formacion
de nutrientes. Segun los exper-
tos, el primer objetivo de Biomat
es crear un marco de trabajo en
Biomatematicas que constituya
un referente cientifico internacio-
nal. Para ello, se encargara de la

Simulador virtual

Cuatro son los objetivos con-
cretos de Biomat. En primer
lugar, el estudio y modelado del

movimiento celular (dinamica
inducida por quimiotaxis y dina-
mica tumoral). Segundo, analizar

formacién de grupos multidisci-
plinares (médicos, bidlogos, ma-
tematicos y fisicos) y estudiantes
pre y posdoctorales. La segunda
meta es establecer en paralelo
un programa docente master,
doctorado o escuelas de verano,
en las que ya cuentan con expe-
riencia (como es la Escuela BIO-
MAT) para formar investigadores
de primer nivel.

En el campo de la Biomatemati-
ca, las lineas de trabajo requieren
un criterio de maxima calidad en
todas las areas implicadas. Sélo
asi, los resultados podran valo-
rarse por las correspondientes
comunidades cientificas. Impul-
sar la investigacion de excelencia
desde una 6ptica multidisciplinar
es, declara Juan Soler, “un reto
posible, fascinante, rentable in-
telectualmente, importante para
los curricula de los jévenes, a la
vez que de actualidad interna-
cional”.

de crecimiento

los modelos de crecimiento
tumoral, con especial atencion
a la dinamica de la interfase tu-
mor-tejido huésped, asi como
la dinamica del crecimiento de
esferoides multicelulares. El
tercer objetivo es obtener un
simulador virtual de crecimien-
to de tumores sélidos. Este
incorporaria procesos como
mitosis, necrosis, interaccion
con el sistema inmunolégico o
angiogénesis. Ademas, permi-
tira caracterizar la influencia
de factores externos (como
nutrientes o ataques quimicos)
sobre la dinamica del creci-
miento tumoral. Por dltimo,

se modelizan los procesos de
sedimentacion, fragmentacion
o coagulacion de particulas
bioldgicas. Esto comprende
aplicaciones a la dinamica celu-
lar, a aerosoles y a la teoria de
polimeros gelificantes.

Proyectos de Excelencia 2006
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Hacia la busqueda de
contaminantes costeros

Los recursos pesqueros constituyen uno de los sectores econémicos mas importantes para Andalu-
cia, en general, y para Huelva, en particular. En este contexto, el grupo de investigacion “Analisis
Medioambiental y Bioanalisis” de la Universidad de Huelva, esta desarrollando un proyecto, incen-
tivado por la Consejeria de Innovacién con 182.000 euros, para la biusqueda de métodos para la es-
peciacion de metales y el analisis de medicamentos en sistemas

Universidad de Huelva

Area

Fisica, Quimica y Matematicas

0 Centro

Codigo

01001 FQM 348

10011

Nombre del proyecto

@

Contacto

D

@ Dotacion
145.000 euros

costeros de la comunidad andaluza.

Este proyecto de excelencia, lide-
rado por José Luis Gémez Ariza,
tiene dos partes , una de diagno-
sis de la presencia de contami-
nantes en las areas de produccién
pesquera y acuicola de Andalucia
y otra de desarrollo metodolé-
gico con objeto de disponer de
métodos analiticos de rutina para
el seguimiento analitico posterior
de la calidad de estas zonas de
gran importancia econémica.

Los dos grandes grupos de con-
taminantes que se van a estudiar
son: sustancias organometalicas
y productos de degradacién de
las mismas, que se encuentran
en los sistemas marinos; y me-
dicamentos, considerados como
contaminantes emergentes, que

alcanzan los sistemas ambientales
acuaticos como consecuencia de
su eliminacién incompleta por las
depuradoras. Esto supone, como
explica Gémez Ariza, “desarrollar
metodologias analiticas de Ultima
generacién para ver la composi-
cién quimica de los elementos y
metales, pues su toxicidad depen-

.
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El 80% de las substancias qué contaminan el

n su origen en tierra. De las fuentes

r tiene o
ma amas im-

terrestres 1a contaminacion difusaes |

portante. Incluye pequenos focos como tanques

i res
sépticos, coches, camiones, efc. Y otros mayo!

como granjas, tierras de cultivo, bosques, etc.
Los accidentes maritimos son responsables (.ie
alrededor de un 5% de los hidrocarburos vertidos

en el mar.




En el trabajo de bisqueda de
métodos analiticos para dife-
renciar entre las formas téxicas
y no toxicas de elementos como
el mercurio, selenio, estaino o
arsénico, el grupo de la Uni-
versidad de Huelva ‘Analisis
medioambiental y Bioanalisis’
cuenta con una gran expe-
riencia previa. Como explica

el responsable de trabajo del
centro onubense, “llevamos
anos en ello pero ahora quere-
mos adaptarlos y perfeccionar-
los para aplicarlos al problema
de los recursos pesqueros y la
ingesta”. El objetivo del proyec-
to es también confeccionar una
base de datos al respecto, que
proporcione a los responsables
la informacion que precisan

en el desarrollo de normativas
futuras, asi como herramien-
tas analiticas para su control y
ejecucion.

de de la forma quimica en la que
se encuentran”. Estas nuevas me-
todologias analiticas van a permi-
tir distinguir entre formas téxicas
y no téxicas de elementos como
estano, arsénico, selenio o mer-
curio. Pero sobre todo nos van
a dar a conocer su presencia en
los recursos pesqueros de nuestra
region, y en Ultima instancia eva-
luar la ingesta que el consumidor
medio puede recibir, ya que el es-
tudio pretende también abordar
los productos de consumo de ori-
gen marino que finalmente llegan
a nuestros mercados.

Hasta ahora, las metodologias
empleadas permiten analizar la
presencia de elementos, es decir,
te dicen si hay mercurio o arsé-
nico pero, en palabras de Ariza,
“desde hace ya muchos afios la
informacién que proporcionan
estos analisis ya no es suficiente,
ahora necesitamos métodos de
especiacién que nos den una in-
formacién mas detallada, ya que

Experiencia previa

www.sciencepics.or

elementos téxicos como el arsé-
nico se vuelven inocuos cuando el
metabolismo de los bivalvos o los
peces lo convierten en un arse-
noaminoacido. En definitiva, esta
metodologia pretende ver qué
metales y elementos quimicos
pueden ser esenciales o tdxicos
en su forma quimica.

La otra parte de este proyecto se
orienta al estudio de los medica-
mentos o compuestos emergen-
tes. Un tema de mucha actualidad
debido a la prioridad marcada por
la Comunidad Europea, que pre-
tende analizar los medicamentos
que, generados a través de nues-
tro uso, llegan al Medio Ambiente
y pueden resultar perjudiciales.

A este respecto, ya que se trata
de compuestos cuya presencia
no se habia previsto, las depura-
doras no suelen estar preparadas
para su eliminacién, por lo que
pueden encontrarse en nuestros
rios y en el litoral. Ademas, algu-

nas industrias relacionadas con la
pesca, principalmente piscifacto-
rias, usan principios activos que
garanticen la calidad sanitaria de
su produccién, que representa un
aporte de antibiéticos, antiparasi-
tarios y otros medicamentos que
puede estar en el alimento o al-
canzar los medios acuéticos y fi-
nalmente a los consumidores.

Ademas se trata de estudiar cier-
tos contaminantes emergentes,
no incluidos ni reconocidos ain
por normativas, “pero que estan
ahi”, afirma el investigador y hay
que identificarlos y proporcionar
metodologia que sirva al legisla-
dor. El problema se complica por-
que el desarrollo y aplicacién de
estas nuevas metodologias anali-
ticas se hace en un medio com-
plejo como es nuestro entorno
litoral, y éste es el reto que se ha
marcado este grupo de investiga-
cién del Departamento de Quimi-
ca y Ciencias de los Materiales de
la Onubense.

Proyectos de Excelencia 2006
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Las particulas coloidales
y Sus interacciones

Las interacciones que se dan entre particulas de naturaleza coloidal y las estructuras que éstas forman
en 2y 3 dimensiones determinan sus propiedades fisicas. Cientificos de la Universidad de Granada pre-
tenden conocer mejor estas interacciones para la optimizacion tecnolégica de los liposomas, proteinas
y coloides poliméricos. Los resultados obtenidos se podran aplicar
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Dotacion
154.800 euros
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en agroalimentacion, por ejemplo, para estabilizar la composicion
de los alimentos funcionales. Otros ambitos de aplicacion pueden
ser las industrias farmacéuticas y cosméticas. La investigacion ha
recibido una subvencion de 154.800 euros de la Consejeria de In-

novacion, Ciencia y Empresa.

Investigadores del Departamen-
to de Fisica Aplicada de la Uni-
versidad de Granada estudiaran
los sistemas coloidales, es decir,
aquellos formados por particulas
con tendencia espontanea a agre-
gar o formar coagulos. Los exper-
tos analizaran diferentes modelos
donde se dan este tipo de reac-
ciones como los lipidos, las pro-
teinas o los coloides poliméricos,
es decir, aquellos comprendidos
entre unos pocos nanémetros y
una micra, que se utilizan para
hacer pinturas, adhesivos o prue-
bas de diagnéstico. El interés del
estudio estriba en que las interac-
ciones propias de estas particulas
definen sus caracteristicas fisicas
y pueden aplicarse en distintos
ambitos, desde la estabilizacion
de alimentos funcionales, hasta la
espuma de la cerveza.

Los investigadores esperan obte-
ner una correcta cuantificacién
de las interacciones directas e
indirectas, asi como de la distri-
bucién idénica que rodea a las
interfaces cargadas, para poder
establecer los mecanismos de es-
tabilidad y adsorcion de este tipo
de particulas. En el caso de los
liposomas, las vesiculas lipidicas,

es decir, estructuras cerradas y
huecas formadas por los lipidos,
pueden considerarse como siste-
mas coloidales modelo porque en
su sintesis pueden controlarse el
tamario de particula, la carga su-
perficial y la rigidez de las bicapas
lipidicas.

Los liposomas tienen un indice de
refraccién y una densidad similar
a la del agua, lo que hace posible
el estudio dptico de dispersiones
mas concentradas que en el caso
de otros sistemas coloidales sin
sedimentacién. Sin embargo, el
proceso mediante el cual las ve-
siculas fusionan presenta ain nu-
merosas incégnitas e interrogan-
tes que intentaran desvelar los
investigadores granadinos.

También las emulsiones y espu-
mas representan sistemas coloi-
dales cuya estabilidad depende
del comportamiento de las dos
fases (agua-aceite o aire-agua) de
los diferentes agentes tensioacti-
vos o emulsionantes que las cons-
tituyen. Por esta razén, un cono-
cimiento profundo de cémo se
comportan estos emulsionantes
en las interfaces fluidas, aire-agua
y aceite-agua, es fundamental




Otro de los apartados de la in-
vestigacion que realiza el grupo
andaluz esta relacionado con
los iones. Los efectos especi-
ficos que producen los iones
sobre numerosas interfases
solido/liquido suelen conocerse
como fenémenos Hofmeister.
Estos surgen de la interaccién
especifica de ciertos iones con
el agua. Como consecuencia, la
estructura molecular del agua

para entender los mecanismos de
estabilizacion y desestabilizacion
de espumas y emulsiones, respec-
tivamente. Estas emulsiones son,
por ejemplo, los alimentos fun-
cionales, precocinados e infanti-
les, ademas de salsas, productos
lacteos y mahonesas, entre otros.
Se caracterizan por una natura-
leza coloidal muy inestable, al
estar formadas por dos fases in-
miscibles, es decir, el agua y el
aceite que los componen no se
mezclan.

En el caso de los alimentos fun-
cionales, cuando se incluye una
sustancia beneficiosa para la salud
en el preparado alimentario como
por ejemplo, &cidos omega-3,

cambia dependiendo de la natu-
raleza del electrolito utilizado.
Los expertos intentaran dilucidar
el origen de estos efectos especi-
ficos.Recientemente se ha puesto
de manifiesto que los efectos
Hofmeister también afectan a di-
versas propiedades tipicas de los
sistemas coloidales como son su
estabilidad o su comportamiento
electrocinético. La investigacion
realizada hasta ahora sugiere que

éstos pueden interaccionar con
otros componentes estropeando
el producto final. Este hecho hace
necesario disefiar estrategias que
eviten ciertas interacciones en-
tre las distintas sustancias de los
alimentos funcionales, para que,
al enriquecer un alimento, no se
produzcan resultados indesea-
dos. Por ejemplo, afiadir calcio a
la leche puede provocar interac-
ciones adversas que provoquen
la coagulacién del liquido. De
ahi, el gran interés tecnoldgico de
la utilizacién de proteinas como
emulsionantes en agroalimenta-
cién, ademas de las aplicaciones
para las industrias farmacéuticas y
cosmeéticas, asi como en diversas
aplicaciones biomédicas.

la modificacion de la estructura
del agua debido a la interaccion
de los diversos iones y el tipo
de superficie empleada, son la
clave para resolver el problema.
El objetivo de la investigacion
de los expertos granadinos es
estudiar coémo la naturaleza

de diversos iones localizados
en diferentes posiciones de la
serie de Hofmeister afectan de
forma especifica a los siste-
mas coloidales. La espuma es
una capa de liquido globular
enclaustrando vapor o gas. La
espumas son como las emulsio-
nes en que capas se adsorcion
rodeando la fase dispersa en
ambos sistemas. Las espumas
difieren de las emulsiones en
dos aspectos: la fase dispersa
es un gas en las espumas y un
liquido en las emulsiones; las
burbujas de gas de las espumas
son mucho mas grandes que los
globulos en las emulsiones. Las
espumas son sistemas coloida-
les por la delgadez de las capas
que rodean las burbujas de gas
son de dimensiones coloidales
o las capas tienen propiedades
coloidales.

é cablas AL

La dispersion coloidal es un sistema fisico com-

puesto por dos fases: una continua, normalmente

fluida, y otra dispersa en forma de particulas,

por lo general s6lidas, de tamafio mesoscopico
(es decir, a medio camino entre los mundos
Macroscopico y microscopico). As, se trata de
particulas que no son apreciables a simple Vl,Sta'
pero mucho més grandes que cualquier molécula.
En particular, la comunidad cientifica define la
escala mesoscopica como la situada entre unos

10 nanémetros y 1 micrometro.

El nombre coloide fue introducido por el fisico

escocés Thomas Graham en 1861y proviene

de la raiz griega kolas que significa “que puede

pegarse”. Este nombre hace referencia a una de
las principales propiedades de los coloides: su ten-

dencia espontdnea a agregar o formar coagulos.

Proyectos de Excelencia 2006
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Descubriendo un
repertorio de materiales

En el ambito de los materiales, no todo esta inventado. Cientificos de la Universidad de Granada pre-
tenden obtener nuevos compuestos a escala macroscopica y nanoscopica con propiedades de interés
para aplicaciones practicas. Estos materiales servirian para almacenar de forma segura cantidades im-
portantes de gases combustibles de bajo impacto ambiental o como nanoreactores donde construir
materiales metalicos. Ademas, los expertos buscan materiales con
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Universidad de Granada

Area
Fisica, Quimica y Matematicas

ety Codigo
FQM 425

Nombre del proyecto
Nuevos materiales metaloor-
ganicos multidisciplinares y
nanoscopicos con funciona-
bilidad magnética y receptora.
Efecto de la agregacion en sus
propiedades

Contacto

Juan M. Salas Peregrin
Teléfono: 958 24 85 25
e-mail: jsalas@ugr.es

@ Dotacion:

155.380 euros

@

D

propiedades magnéticas mas versatiles que los imanes clasicos. To-
das estas facetas se abordaran en un proyecto subvencionado con
155.380 euros por la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa.

Investigadores del Departamen-
to Quimica Inorganica de la
Universidad de Granada buscan
materiales que se puedan apli-
car a multitud de ambitos, desde
contenedores de gases a nuevos

imanes con propiedades mas
versatiles que los tradicionales.
Los expertos centrardn una de
sus lineas de investigacion en la
obtencién de macromoléculas
de coordinacién para el almace-
namiento de gases de bajo im-

pacto ambiental.

El poder disponer de materiales
capaces de almacenar de forma
segura cantidades importantes
de gases de bajo impacto am-
biental (hidrégeno y gas natural)

contribuiria a facilitar el uso de
estos combustibles de forma ex-
tensiva. Este proceso supondria
una disminuciéon de la emision
de gases con efecto invernadero
y particulas.

El almacenaje de estos gases
combustibles contribuiria a una
importante mejora de la calidad
de vida, sobre todo en nicleos
urbanos densamente poblados.
En este sentido, los investiga-
dores cuentan ya con algunos
avances, que han sido publica-
dos en revistas cientificas de re-
conocido prestigio internacional
como Jorunal of American Che-
mical Society e Inorganic Che-
mistry, donde describen la sin-




tesis y caracterizacion mediante
técnicas de rayos X. Han desa-
rrollado una serie de polimeros
—macromoléculas- microporosos
capaces de retener importantes
cantidades de diferentes gases.
Estos nuevos materiales presen-
tan estructuras tipo zeolita, en
cuyos canales quedan atrapados
los gases, que se pueden liberar
posteriormente para su uso en
motores eléctricos de pilas de
combustible o de combustion,
disminuyendo la presién.

Otra aplicacién que pueden en-
contrar estos nuevos materiales,
debido a su estrucutura porosa,
es la de actuar como tamices
moleculares, separando gases
en funcién de su volumen mo-
lecular.

Los expertos centran también
sus esfuerzos en la preparaciéon
de nanoparticulas metalicas, es
decir, aquellas con tamafo in-
ferior a la millonésima parte de
un milimetro. Las propiedades
de los materiales son tremen-
damente dependientes de su
tamafo, de tal forma que modi-
ficando Unicamente las dimen-
siones de la particula se puede
hacer que el material posea
propiedades drasticamente dife-
rentes. Asi, se puede modificar
un material de diamagnético a
ferromagnético, de conductor
a semiconductor, o cambiar su
coloracién de blanco a negro.

Los cientificos granadinos desa-
rrollan un método de prepara-
cién de nanoparticulas metalicas
en el que usan la cavidad de una
proteina como nanoreactor don-
de construir materiales metali-
cos. Se trata de la apoferritina,
la principal proteina almacena-
dora de hierro en los vertebra-
dos, que es capaz de absorber
grandes cantidades de hierro

Otra de las lineas de investi-
gacion que los expertos de la
Universidad de Granada desa-
rrollan en el proyecto consiste
en aprovechar las posibilidades
que ofrece la Quimica Molecu-
lar, tanto organica como inor-
ganica, para disefiar, preparar y
caracterizar nuevos materiales
moleculares funcionales. Estos
se basan en compuestos de
coordinacion polinucleares
ensamblados en estructuras
organizadas y con propiedades
fisicas y quimicas predetermi-
nadas. Es el caso de los mate-
riales magnéticos moleculares
(imanes moleculares), materia-
les hibridos, en los que coexis-

0 cabins qUt.-

Las zeolitas estan constituidas por
aluminio, silicio, hidrégeno, oxigeno, y un
ntimero variable de moléculas de agua.
Tienen varios usos. En agricultura, se
utilizan como fertilizante; en acuicultura,

se utilizan como un ablandador de aguas
(intercambiador i6nico); en alimentacion de
ganados, se utiliza como suplemento ali-
menticio, pues los hace aprovechar mas la
comida. Su estructura cristalina esta forma-
da por tetraedros que se unen dando lugar
a una red tridimensional, en la que cada
oxigeno es compartido por dos atomos de
silicio, formando asi parte de los minerales
tectosilicatos. Tiene poros de dimensiones
moleculares, por las cuales pasa agua.

tan propiedades magnéticas y
eléctricas, asi como materiales
porosos que puedan presentar
propiedades magnéticas. Los
expertos no pretenden sustituir
a los imanes clasicos o a las
zeolitas, sino obtener materia-
les mas versatiles que puedan
presentar nuevas propiedades
fisicas. Los imanes monomole-
culares son sistemas en los que
se puede obtener magnetiza-
cion permanente e histeresis
magnética (normalmente, a
temperaturas extremadamente
bajas), no a través de un orde-
namiento magnético tridimen-
sional, sino por un fenémeno
puramente monomolecular.

biodisponible, transformandose
en Ferritina, una nanoparticula
metalica natural.

El tamafio de particula de es-
tos materiales esta por tanto li-
mitado al de la propia cavidad
proteica, de alrededor de ocho
nanémetros. La preparacién de
estos materiales inferiores a la
millonésima parte de un mili-
metro permitiria llevar a cabo
un estudio comparativo de sus
propiedades a escala clasica y
nanométrica. Segdn los investi-
gadores, estos estudios arroja-
rian mas luz sobre “el intrigante
mundo nano”.

Proyectos de Excelencia 2006
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Aproximacion al ultimo
eslabon de |a materia

Uno de los mayores hitos cientificos del siglo pasado fue el establecimiento del modelo estandar de Fisi-
ca de Particulas, que describe la naturaleza a las escalas mas pequeiias hasta ahora exploradas. De estas
particulas esta todavia por descubrir el bosén de Higgs, debido a su masa relativamente grande. Por
ello, un grupo de la Universidad de Granada desarrolla un proyecto de excelencia dotado con 195.000
euros que estudia el modelo estandar a las energias accesibles, y en la medida de los parametros que
determinan la fisica de las particulas que se acoplan débilmente.

o

Cadigo
10011 FQM 437

Centro

Nombre del proyecto

Universidad de Granada

y experimento

Area

Fisica, Quimica y Matematicas

Contacto

Francisco del Aguila Jiménez

Teléfono: 958 24 32 05

e-mail: faguila@goliat.ugr.es

Dotacion

©

195.000 euros

El bosén de Higgs es una par-
ticula elemental hipotética cuya
existencia estd predicha por el
Modelo Estandar de Fisica de
Particulas. Se cree que este bo-
sén juega un rol fundamental:
segln este modelo es un com-
ponente del campo Higgs, el
cual se cree permea el Universo
y da masa a las demas particu-
las, incluyéndose a si misma.

Hasta el afio 2005, ningin ex-
perimento ha detectado la exis-
tencia del bosén de Higgs (el
Gltimo intento fue en noviem-
bre de 2005 en el CERN), pero
a poco maés de un afo para que
se inicen los trabajos, mas de
7.000 cientificos internacionales

preparan este experimento en
el Gran Acelerador de Hadrones
(LHC) en el CERN. El objetivo,
descubrir el mecanismo alterna-
tivo que explique la rotura de si-
metria observada en el bosén de
Higgs. Por ello, se han calculado
gran parte de las predicciones
de ese modelo “con la precisién
experimental esperada y se han
propuesto alternativas para el
caso en que se observen efectos
inesperados”. El mecanismo de
Higgs, ideado por Peter Higgs,
es uno de los mecanismos po-
sibles para producir la ruptura
espontanea de simetria electro-
débil sin destruir la invariancia
gauge de la teoria. La extension
mas popular del Modelo Estan-

dar es el Modelo Supersimétrico
Estandar Minimo, que explica
la estabilidad de la escala elec-
trodébil y predice un sector de
Higgs con mas escalares. En
cualquier caso, supersimétrico o
no, el modelo minimo debe ex-
tenderse para describir las osci-
laciones de neutrinos medidas.
Este campo de investigacion es
muy activo actualmente, tanto
teérica como experimentalmen-
te.

El Modelo Estandar también des-
cribe las interacciones fuertes,
siendo posible realizar calculos
perturbativos a alta energia.
Este area, que es en particu-
lar fundamental para entender

Fisica de particulas elementales: teoria



Fundado en 1954 por 12 paises
europeos, el CERN es hoy en
dia un modelo de colaboracion
cientifica internacional y uno
de los centros de investigacion
mas importantes en el mundo.
Actualmente cuenta con 20
estados miembros, los cuales
comparten el financiamiento y
toma de decisiones en la orga-
nizacion. Aparte de éstos, otros

las reacciones de dispersién en
grandes aceleradores, es a su
vez un campo muy activo de in-
vestigacion, tanto en los aspec-
tos perturbativos como en los
no perturbativos. Por ello, dis-
pone de lineas de investigacién
abiertas en todos estos campos.

El proyecto se enmarca dentro
de las colaboraciones interna-
cionales, y en particular euro-
peas, a que han dado lugar es-
tos estudios. Asi, el grupo de la
Universidad de Granada partici-
pa activamente en las redes eu-
ropeas de ‘Fisica en grandes co-
lisionadores’ compuesta por casi

28 paises no miembros participan
con cientificos de 220 institutos y
universidades en proyectos en el
CERN utilizando las instalaciones.
De estos paises no miembros,
ocho estados y organizaciones
tienen calidad de observadoras,
participando en las reuniones

del consejo. El primer gran éxito
cientifico del CERN se produjo

en 1984 cuando Carlo Rubbia y

200 fisicos de mas de 10 paises,
‘Teorias efectivas de colores y
sabores’ con unos 160 investi-
gadores, y en la colaboracién in-
ternacional ICARUS para el estu-
dio de la fisica de neutrinos. Este
nuevo proyecto se afiade a la
actividad de numerosos grupos
espafioles de mas de 20 institu-
ciones financiados por el Plan
Nacional de Fisica de Particulas.
Este esfuerzo nacional también
aprovecha y se visualiza a través
de la participacién espafiola en
grandes instalaciones como el
CERN, DESY, GSI, GANIL, Gran
Sasso o el Laboratorio Subterra-
neo de Canfranc, entre otras.

Simén Van der Meer obtuvie-
ron el Premio Nobel de Fisica
por el descubrimiento de los
bosones Wy Z. En 1992 le tocé
el turno a Georges Charpak
“por la invencion y el desarrollo
de detectores de particulas, en
particular la camara propor-
cional multihilo”, un tipo muy
importante de detector de
particulas.

2 <nblns que---

EL boson de Higgs fue predicho por primera
vez en la década de 1960 por el fisico
britanico Peter Higgs, e indepentiendemente
por otros. En el Modelo Estandar, el campo
Higgs consiste en dos sub-campos neutros
y uno cargado. Un sub-campo neutro y el
cargado son bosones de Goldstone, que ca-
recen de masa . El otro componente neutro
tiene un cuanto que es el boson de Higgs, el
cual tiene masa no-nula . El bosén de Higgs
mismo tiene una masa caracteristica. Hasta
el afio 2005, la mejor aproximacion para
esta masa es 91 GeV, con un |imite superior
tedrico de 186 GeV.

Proyectos de Excelencia 2006
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Del quirdfano a |a
produccion industrial

La ‘deposicion estructurada asistida por luz’ es una reciente técnica desarrollada en la Universidad
de Cadiz (UCA). El equipo de cientificos comandado por Juan Maria Gonzalez Leal pone otro la-
drillo en el futurista edificio de los laser de alta energia. La holografia, la 6ptica cuantica, el regis-
tro optico, la produccién industrial o las tecnologias de la medicina pueden beneficiarse de estos
avances. El proyecto, “Elementos 6pticos esféricos para uso en el

Centro

Universidad de Cadiz

Area

Fisica, Quimica y Mateméticas

01001
10011

Cadigo

FQM 645

Nombre del proyecto

@

Elementos Opticos asféricos

para uso en el infrarrojo

Contacto

D

Juan Maria Gonzdlez Leal

D Teléfono:

L

5 e-mail:

L~

L~

t-w @ Dotacién

|_2 205.840 euros
Il—ﬂ

0

infrarrojo”, se financiara con 205.840 euros.

La produccién de fuentes laser de
altas energias ha experimentado
en los Ultimos afios un fuerte de-
sarrollo tecnolégico. Tanto conti-
nuas como pulsadas, el impulso
de dichas energias ha dado lugar
a la observaciéon de fenémenos
fisicos intrigantes
con la interaccién luz-materia. En
regimenes de alta densidad de
energia, esta interacciéon produce
multiples fenémenos que apare-
cen como bases potenciales para
el desarrollo de tecnologias futu-
ras.

relacionados

La exploracién de estos hechos
estad tan sélo en sus comienzos
mas tempranos. Algunos de ellos
remiten a términos tan variopin-
tos como ablacién, confinamien-
to y guia de particulas, enfria-
miento atébmico o generacién de
condensados Bose-Einstein, o la
produccién de electrones y pro-

ég()\\l)w\g AUE--

El Proyecto es relevante multiples areas de

investigacion: Espacio y Aeronautica, Biotec-

nologia, Tecnologia de 12 Informacion y las

Comunicaciones, Construccion, Nuevos Mate-
riales y Domotica, Nanotecnologia, Maguinaria
de Produccion y Disefio Industrial.

y Procesos

“Elementos pticos esféricos para uso en el
infrarrojo” sigue el plan disefiado por el Grupo

tones relativistas. Otro campo tan
sugerente para los cientificos es el
control del orden estructural de la
materia, por su enorme atractivo
cientifico y tecnolégico. Aqui en-
tra en juego una conocida disci-
plina que ha emerge hace poco
con el nombre de ‘Nanotecnolo-
gia’'. La generacion de estructuras
a escala nanométrica guarda dos
buenos ejemplos, bien en forma
de elementos individuales (na-
noparticulas, nanohilos, nano-
tubos), o en forma de patrones
registrados en un medio material
(dispositivos fotonicos).

Fenémenos como la auto-organi-
zacién observada en la estructura
de ciertos materiales, y la identi-
ficacion de diferentes regimenes
en el orden estructural de los sé-
lidos amorfos, resultan cuestiones
cientificas muy intrigantes. Pero
ademas, sugieren la posibilidad

N

orientar gradualmente parte de los esfuerzos
investigadores hacia intereses tecnoldgicos.
Esto permite complementar la tradicion en
investigacion basica que lo ha caracterizado
desde sus comienzos. Uno de los objetivos
prioritarios que se persiguen durante su desa-
rrollo ser la transferencia de los resultados
tecnoldgicos a la Industria, preferentemente a
PYMES locales de base tecnolégica relaciona-
das con el mecanizado de precision.

en los ultimos afios. La directriz principal ha sido




de controlar la matriz de un ma-
terial para fabricar de dispositivos
con funcionalidades a diferentes
escalas de longitudes de onda.

Todas estas ideas constituyen los
pilares que cimentaran la linea de
investigacion multidisciplinar que
el equipo de la UCA se propone
acometer. El proyecto de inves-
tigacién propone una nueva via
para la fabricar elementos dpticos
innovadores. Sus caracteristicas
refractivas y difractivas podrian
servir de soporte a tecnologias
emergentes de gran actualidad.

Este camino se basa en una técni-
ca original de deposicién estruc-
turada asistida por luz, desarrolla-
da recientemente por el equipo.
Esta proporciona, ademds, un
marco experimental adecuado
para estudiar el control del or-
den estructural de los materiales
amorfos, asistido por luz. Se pre-
vé que el Proyecto arroje resul-
tados cientificos de impacto que
atraigan a la comunidad cientifi-
ca. Asimismo, se prevé obtener

resultados comercialmente sensi-
bles que puedan ser transferidos
a la Industria.

No estamos hablando de profe-
cias, sino de hechos constatados.
Los investigadores de la Universi-
dad gaditana ya han demostra-
do en sus laboratorios cémo se
pueden fabricar con bajo coste
elementos 6pticos asféricos. Estos
pueden resultar muy interesan-
tes para aplicarlos a tecnologias
como el corte laser (industrial o
quirdrgico), sistemas de manipu-
lacion 6ptica de particulas, siste-
mas metroldgicos, microscopia
confocal y sistemas 6pticos de re-
produccién de objetos en 3D.

El proyecto participa de intereses
cientificos de rabiosa actualidad
en varios campos de investiga-
cién. Las disciplinas mas relevan-
tes tienen que ver con laseres de
alta energia, holografia, 6ptica di-
fractiva, 6ptica cuantica, plasmas,
ondas de materia, semiconduc-
tores amorfos, orden estructural,
medios de registro 6ptico, siste-

mas de producciéon industrial,
tecnologias médicas y confina-
miento 6ptico.

El Grupo Propiedades Fisicas de
Sélidos Amorfos (PAI FQM154)
ha aportado mas de 200 articu-
los en revistas cientificas de gran
prestigio. En este tiempo, el equi-
pamiento cientifico del Grupo se
ha ido completando a través de
fondos nacionales y europeos, a
la vista de los resultados conse-
guidos. Recientemente, el Grupo
ha participado como socio en la
creacion del Instituto de Micros-
copia Electrénica y Materiales,
vinculado a la Universidad de Ca-
diz. Financiado inicialmente con
Fondos Europeos de Desarrollo
Regional (FEDER), los investiga-
dores han conseguido fondos por
valor de unos 120.000 euros para
dotar al Instituto de un laboratorio
de holografia e interferometria,
del que el grupo es responsable.
Este equipo investiga sobre todo
las propiedades estructurales, 6p-
ticas, mecanicas y calorimétricas
de los vidrios calcogenuros.

Un invento de multiples aplicaciones

Un laser (del inglés laser, acré-
nimo de Light Amplification by
Stimulated Emission of Radia-
tion (‘Amplificacion de Luz por
Emision Estimulada de Radia-
cion’), es un dispositivo que
utiliza un efecto de la mecanica
cuantica, la emision inducida o
estimulada, para generar un haz
de luz coherente de un medio
adecuado y con el tamafio, la
formay la pureza controlados.
Cuando se inventé en 1960,

se denominaron como “una
soluciéon buscando un problema
a resolver”. Desde entonces se
han vuelto omnipresentes, se
pueden encontrar en miles de
aplicaciones muy variadas en
cualquier sector del la sociedad
moderna. Esto incluye campos
como la electrénica de consumo,
las tecnologias de la informa-
cion (informatica), ciencia,

www.eurobsd.org

medicina, el sector industrial y
militar. En varias aplicaciones,
los beneficios de los laseres

se deben a sus propiedades
fisicas como la coherencia, la
alta monocromaticidad y la
capacidad de alcanzar poten-
cias extremadamente altas. A
modo de ejemplo, un haz laser
altamente coherente puede
ser enfocado por debajo de

su limite de difraccion que, a
longitudes de onda visibles,
corresponde solamente a unos
poco nanémetros. Esta pro-
piedad permite al laser grabar
gigabytes de informacion en
las microscopicas cavidades de
un DVD o CD. También permi-
te a un laser de media o baja
potencia alcanzar intensidades
muy altas y usarlo para cortar,
quemar o incluso vaporizar
materiales.

Proyectos de Excelencia 2006
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Repertorio de utilidades

por un nano-tubo

Uno de los proyectos de excelencia concedidos a la Universidad granadina se centra en el estudio
teodrico de los nanotubos con defectos, que pueden ser de tipo geométrico o quimico. En concreto,
se pretende estudiar los cambios en la estructura electrénica que pueden afectar a la conductividad
eléctrica a través de ellos. José Antonio Dobado es el responsable
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Universidad de Granada
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Fisica, Quimica y

01001
10011

Matemadticas

Cédigo

FQM 425

@

Nombre del proyecto

Fenémenos de transporte

en uniones de multiples

nanotubos grafiticos

D

Contacto

José Antonio Dobado

Jiménez

Teléfono:

e-mail:

©®

Dotacion:

195.000 euros

de “Fenémenos de transporte en uniones de multiples nanotubos
grafiticos”, dotado con 195.000 euros.

Los nanotubos grafiticos son es-
tructuras tubulares de carbono
de didmetro nanométrico. Esta
dimensién significa cien mil ve-
ces mas finos que un cabello,
pero pueden tener una longitud
de mas de mil veces su diametro.
Debido al reducido tamario, sus
estados electrénicos se agrupan
en bandas, de tal manera que
pueden comportarse como ca-
bles conductores o semiconduc-
tores, segln su geometria.

Generalmente, los nanotubos no
contienen defectos, por lo que
los electrones tienen una gran
facilidad para desplazarse y por
ello muestran una conductividad
muy alta. Sin embargo, las ano-

malias aparecen esporadicamen-
te, lo que altera el modo en que
los electrones se mueven. Esto,
aparte de hacer que los electro-
nes colisionen, hace que el nano-
tubo sea diferente a ambos lados
del defecto.

Asi, los defectos constituyen una
interfase entre dos nanotubos
distintos, por lo que este tipo de
estructuras recibe el nombre de
heterouniones. Existen muchas
heterouniones diferentes, que se
caracterizan por la posicion relati-
va de los anillos no hexagonales.
La presencia de estos anillos hace
que la conductividad de toda la
estructura sea asimétrica, y que
puedan tener una utilidad prac-




tica en Nanoelectrénica. Tanto
la teoria como los experimentos
llevados a cabo han demostrado
que, para algunos de los nanotu-
bos con defectos geométricos, la
conductividad eléctrica es similar
a la de los diodos convencionales.
Pueden, por tanto, usarse en dis-
positivos electrénicos de tama-
flo mucho mas reducido que los
actuales, y con menor consumo
energético.

Debido al gran ndmero de po-
sibles conexiones diferentes,
existen estudios puntuales so-
bre varias uniones especificas.
Sin embargo, no se puede afir-
mar que se conozca el compor-
tamiento de todos los tipos de
heterouniones. De hecho, en los
estudios experimentales es im-
posible saber con precision qué
nanotubos estan conectados en-
tre si. Por otra parte, los estudios
tedricos son escasos, y la mayo-
ria se centran en estructuras con
geometria sencilla.

Esto dltimo ha podido deber-
se a que la construccién tedrica
de heterouniones no triviales ha
sido hasta hace poco una tarea
compleja y artesanal. Sin embar-
go, la apariciéon del programa
informatico CoNTub, ha hecho
de este paso un proceso simple
y automatizable. CoNTub se ha
desarrollado en el Grupo de Mo-
delizacién y Disefio Molecular de
la UGR.

Teniendo en cuenta todo lo ante-
rior, el principal objetivo consiste
en la caracterizacion fisico-qui-
mica de nanotubos con defectos
geométricos y quimicos. Los de-
fectos geométricos generan un
cambio perceptible en la forma
macroscépica del nanotubo, visi-
ble en un doblez de la estructura.
Los defectos quimicos consisten
en inserciones de grupos funcio-

nales en la estructura, o incluso
vacantes. Los defectos de tipo
quimico no alteran substancial-
mente la geometria global de la
estructura, aunque si pueden va-
riar su estructura electrénica.

La investigacion consta de dos
apartados. El primero consiste
en caracterizar los parametros
fisico-quimicos que afectan a las
propiedades de conduccién de
heterouniones de nanotubos.
El segundo supone la determi-
nacién estructural teérica de las
diferentes familias de estructuras
compuestas por nanotubos con
defectos.

S cootas e

El apartado inicial de la investigacion carac-

terizara los parametros fisico-quimicos que
afectan a las propiedades de conduccién de

las heterouniones de nanotubos. Para ello, se
identificaran los parametros ligados a la conducti-
vidad electronica. Esto implica realizar célculos
mecanocudnticos orientados a estudiar el efecto

i

de los defectos geométricos sobre determina-
das variables. Estas son la distribucion local
de la aromaticidad extendida, la dependencia
de la funcionalizacion quimica con la posicion
relativa a los defectos geométricos y el efecto
de la funcionalizacién en la distribucion local
de la aromaticidad extendida para este tipo de

estructuras.

CoNTub, software
‘made in Granada’

F

Un segundo momento del pro-
yecto es la determinacion estruc-
tural tedrica de las diferentes
familias de estructuras compues-
tas por nanotubos con defectos.
Con esto se pretende desarrollar
un conjunto de herramientas

de analisis geométrico. Dichas
herramientas son necesarias
para clasificar las estructuras
optimizadas de heterouniones
de nanotubos. Esto permitira la
creacion de una libreria y base
de datos de geometrias basa-

das en nanotubos. Ademas, se
persigue ampliar las funcionali-
dades de CoNTub, el programa
informatico desarrollado en el
Grupo de Modelizacién y Disefio
Molecular de la Universidad de
Granada. Esta ampliacion de
funciones permitira obtener
estructuras a partir de datos
generales. Ejemplos de estos pa-
rametros son los indices de los
tubos participantes, los angulos
entre tubos, la tension de los
tubos participantes, etc.

Proyectos de Excelencia 2006
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Colaboracion matematica
en el Mediterraneo andaluz

El profesor Angel Rodriguez, de la Universidad de Granada, supervisara ‘Aproximacién algebraico-ana-
litica de los sistemas no-asociativos y sus aplicaciones’. Con este proyecto de excelencia se pone en mar-
cha un trabajo conjunto en materia de Algebra y Analisis que pone a trabajar juntos a investigadores de
nuestras cuatro provincias mediterraneas. La iniciativa contara con
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Centro

Universidad de Granada

Area

Fisica, Quimica y Mateméticas

01001
10011

Cédigo

FQM 1215

Nombre del proyecto

@

Aproximacion algebraico-

analitica de los sistemas

no-asociativos y sus

aplicaciones

Contacto

D

Angel Rodriguez Palacios

Teléfono: 958 243276

e-mail: apalacio@ugr.es

Dotacion:

©®

120.400 euros

recursos por valor de 120.400 euros.

La naturaleza de este proyecto es
multidisciplinar puesto que, de
partida, involucra dos areas basi-
cas de la Matematica: el Algebra
y el Andlisis. De hecho, los miem-
bros del Equipo se adscriben a
cuatro dareas de conocimiento:
Anélisis, Algebra, Geometria y
Matematica aplicada. Por ende,
los métodos de calculo simbdlico
propios de la no-asociatividad les
hacen permeables al mundo de
la Informatica.

De otra parte, las algebras no-
asociativas son modelos que
aparecen en distintas ramas de
la Ciencia, como son la Mecanica
Cuantica, la Fisico-Matematica, la
Biologia, o la Teoria de Cédigos.
Contactar con investigadores de

estos campos para encontrar un
espacio comin de entendimien-
to que permita derivar proble-
mas de sus investigaciones a las
nuestras, asi como resultados de
las nuestras a las suyas, sera un
objetivo primordial y novedoso
en este Proyecto.

“En la investigacion matematica,
es muy dificil proponer una meto-
dologia precisa y un plan de tra-
bajo riguroso que aseguren el éxi-
to en la resolucién de problemas
de cierta envergadura”, advierte
Angel Rodriguez. A su juicio, “la
maés importante garantia de éxito
es el trabajo asiduo, entusiasta y
profesional del personal involu-
crado”. A este respecto, todos los
miembros del equipo estan com-




prometidos sin reservas en dar
el maximo, para conseguir los
objetivos de calidad propuestos.
Para hacer mas eficaz y fructifero
el esfuerzo colectivo, hace falta la
puesta al dia continua, colabora-
cién y contactos continuos con
los mejores equipos de investiga-
cién del mundo. Para conseguir
estas condiciones se pretende
instaurar un seminario interuni-
versitario permanente. Este foro
tendra lugar, alternativamente,
en cada una de las universidades
que alberguen componentes del
equipo (Almeria, Cadiz, Granada
y Malaga).

En estos encuentros se intercam-
biara informacién sobre los avan-
ces realizados, las dificultades
encontradas y las posibles vias de
superarlas, asi como el debate so-
bre las cuestiones planteadas con
investigadores de otros centros.
Dedicaremos algunas de estas
sesiones a familiarizarnos con los
medios informaticos necesarios

para la soluciéon de problemas

que requieren calculos comple-
jos.

Otra de las intenciones mar-
cadas es utilizar las relaciones
sélidas establecidas entre los
investigadores del equipo con
diversos centros de investigacion
del mundo. Esto permitird man-
tener contactos, colaboraciones
y organizar estancias de inves-
tigacion en ambas direcciones.
Asi, se organizaran intercambios
con las universidades de San Die-
go, Wisconsin, Ottawa, Oxford,
Paris y Lille, entre otras. En lo que
se refiere a la planificacién del
trabajo relativo a cada problema
propuesto, tenemos abundantes
ideas, algunas de las cuales han
quedado reflejadas en el aparta-
do de la presente memoria que
recoge los antecedentes y obje-
tivos del proyecto. Los resultados
gue se obtengan se enviaran para
publicacion a revistas especializa-
das de prestigio internacional,
entre otras, las de la Sociedad
Matematica Americana, la So-

ciedad Matematica de Londres,
el Journal of Functional Analysis
o el Journal of Algebra. También
se daran a conocer nuestros re-
sultados en todos los congresos
y foros cientificos nacionales e
internacionales de la especiali-
dad. Asimismo, se difundiran los
trabajos realizados mediante una
web del proyecto.

J coblas QAL

Angel Rodriguez lleva més de 35 afios traba]an.-
do con éxito en el tratamiento analitico-algebral-
co de las estructuras no asociativas. El equipo
que se ha consolidado en tomno a €l disfruta de
una gran consideracion internacional m?tivada
por la cantidad 'y calidad de su produc?lon
cientifica; ya son mas de 400 publicaciones en
revistas de primera linea. Asimismo, el grupo
que Rodriguez lidera desde 1988 colabora
habitualmente con los expertos del area de
mayor prestigio: sirva de ejemplo Efim Zelmanov
(Medalla ‘Fields’ 1994). El Grupo de la UGF,%
suele ser evaluado por la Junta de Andalucia con
|a calificacion de 30 sobre 30. En la actualidad
hay seis Proyectos 1+D vigentes liderados por
componentes de este equipo.

Disciplina de alto nivel

“Nuestro objetivo fundamental es
mantener y mejorar en lo posible
el nivel de productividad de los
miembros del Equipo”, afirma
Angel Rodriguez. “Pretendemos
abordar problemas dificiles, de
reconocido interés”. Algunos
ejemplos son la conjetura de
Banach-Mazur (1930) sobre los
espacios de Banach separables con
norma transitiva, los problemas
clasicos de continuidad automa-
tica de los homomorfismos de
imagen densa de un algebra de
Banach en otra semisimple, el de
la existencia o no de algebras no
asociativas normadas con divisién
de dimensién infinita (Wright
1953), o la mas reciente conje-
tura de Barton-Friedman (1987).
También profundizaremos en los
estudios recientemente iniciados,
total o parcialmente, por miem-
bros del equipo, como las algebras
unitarias y otras variedades.

Proyectos de Excelencia 2006
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Nuevos catalizadores
basados en |a asimetria

Las manos del ser humano son quirales, es decir, son asimétricas y constituyen imagenes especulares
la una de la otra, pero no pueden hacerse coincidir. La quiralidad resulta también una caracteristica
propia de la mayoria de las moléculas organicas en los organismos vivos. Cientificos de la Universidad
de Sevilla pretenden disefar nuevos compuestos que favorezcan
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Centro
Universidad de Sevilla

Area
Fisica, Quimica y Matematicas

Cédigo
FQM 658

Nombre del proyecto

Disefio y aplicaciones de
nuevos catalizadores basados
en hidrazonas y carbenos
n-dialquilamino heterociclicos
quirales

Contacto

Rosario Ferndndez Ferndndez
Telefono: 95 455 97 27
e-mail: ffernan@us.es

Dotacion
138.600 euros

reacciones quimicas basadas en la quiralidad. Estos catalizadores
podran aplicarse en quimica organica sintética o agroquimica, en-
tre otros ambitos y, sobre todo, en la industria farmacéutica. La
investigacion esta subvencionada por la Consejeria de Innovacion,
Ciencia y Empresa con 138.600 euros.

En general, la vida es quiral. Es de-
cir: ha rechazado la imagen espe-
cular de los objetos y organismos
vivos. Esta asimetria tiene impli-
caciones bioldgicas y genéticas,
de ahi que Jacobus Henricus van't
Hoff postulara que una molécula
es quiral cuando existen cuatro
grupos diferentes colocados en
disposicién tetraédrica alrededor
de uno de sus d&tomos de carbo-
no.

Cientificos de la Universidad de
Sevilla pretenden disefiar cataliza-
dores, es decir, compuestos que
favorezcan reacciones quimicas,
basados en la quiralidad. Esta in-
vestigacion  permitira
aquella parte “simétrica” de los
compuestos que sea beneficiosa
en medicamentos o productos
quimicos. En un simil con las ex-
tremidades superiores, seria como
elegir aquella mano beneficiosa en
un determinado proceso.

detectar

Las posibles interacciones diferen-
ciales de los distintos estereoisé-
meros de productos quirales es un
fendmeno de gran repercusion en
muy diferentes campos de la qui-
mica que incluyen la quimica or-
ganica sintética, la quimica médi-

ca, la agroquimica, la quimica de
productos naturales, la quimica de
las fragancias o aromas, la indus-
tria agroquimica y, sobre todo, la
industria farmacéutica. Una eleva-
da proporcién de los compuestos
activos que las industrias farmaco-
I6gicas ofertan son quirales.

Hasta hace muy poco, estas sus-
tancias, se preparaban, vendian
y administraban, con muy pocas
excepciones, como mezclas racé-
micas, incluso aunque la actividad
terapéutica residiera en solo uno
de los enantiémeros. Hoy en dia
esta claramente aceptado que in-
cluso cuando los otros estereoisé-
meros sean inertes todavia es de-
seable sintetizar y usar el isbmero
activo en forma pura. La primera
razén para ello es econémica. La
formacion de isémeros no activos
representa un gasto de materias
de partida y de recursos.

La segunda razén, que adquiere
cada dia mas importancia, es de
tipo medioambiental. Aunque los
estereoisémeros inactivos pueden
aparecer como inertes a corto pla-
zo, a menos que sean biodegra-
dados de manera rapida y segura,
existe el riesgo de efectos secun-




Una aplicacidn, la industria farmacéutica

Durante mucho tiempo, far-
macos como el ibuprofeno se
han suministrado con los dos

enantiomeros. S6lo uno de ellos

era beneficioso y erradicaba el

dolor, pero se suministraba tam-
bién el que no tenia ninguna ac-
tividad. El hecho de suministrar
sustancia inactivas para el orga-

darios a largo plazo. Por todo ello
resulta de especial interés el desa-
rrollo de procesos que permitan
la sintesis estereocontrolada de
enantibmeros puros de distintos
productos de interés. En este sen-
tido la catalisis enantioselectiva
juega un papel primordial por su
potencial en procesos encamina-
dos a la preparaciéon de compues-
tos enantioméricamente puros
o enriquecidos con aplicaciones
comerciales, ya que permite obte-
ner un alto nidmero de moléculas
quirales a partir de cada una de las
usadas como catalizador. Es por
tanto, un procedimiento quimico
que permite la multiplicacion de la
quiralidad.

Las enormes repercusiones econ6-
micas de los procesos cataliticos y
su relevancia en el desarrollo de
procesos respetuosos con el medio
ambiente son el fundamento basi-
co de este proyecto de la Univer-
sidad de Sevilla dirigido al disefio
y sintesis de nuevos catalizadores
quirales que contribuyan a mejo-
rar algunas de las propiedades de
los ya existentes y permitan el de-
sarrollo de procesos mas efectivos
y rentables a gran escala.

Como objetivo concreto se plantea
desarrollo de nuevas estrategias
de introduccién de quiralidad en
ligandos o catalizadores basados
en hidrazonas y carbenos N-he-
terociclicos sustituidos por grupos
N,N-dialquilamino que se acer-

nismo puede tener consecuencias
a largo plazo, ademas del coste de
producir ese enantiomero. De ahi
la investigacion de los cientificos
sevillanos. “Queremos mejorar

la produccién de farmacos, para
que éstos no produzcan efectos
toxicos”, explica la responsable del
proyecto, Rosario Fernandez.

quen a la situacién ideal: disefio
modular (control de factores esté-
ricos y electrénicos), funcionaliza-
cion, sintesis a partir de materias
primas econdémicas, disponibilidad
de ambas formas enantioméricas,
y fundamentalmente, creacién de
un entorno quiral ‘a medida’.

Los investigadores sevillanos es-
tudiardn los procesos que invo-
lucran a los compuestos quirales,
bien como ligandos quirales para
la preparacién de nuevos catali-
zadores metalicos, o bien como
catalizadores organicos quirales,
centrandose concretamente en
los siguientes aspectos. Por otra
parte, sintetizardn nuevos ligan-
dos quirales basados en bis-hidra-
zonas y carbenos N-heterociclicos
dialquilamino sustituidos ademas
de estudiar su estructura y estabi-
lidad. También sintetizaran com-
plejos de los ligandos sintetizados
y los estudiaran de manera estruc-
tural.

Ademas, los expertos analizaran la
actividad catalitica y enantioselec-
tividad inducida por estos comple-
jos como catalizadores quirales y
la utilidad de los carbenos quirales
en organocatdlisis. Este Gltimo as-
pecto es de especial interés ya que
la organocatalisis enantioselectiva
se ha erigido recientemente como
alternativa complementaria a los
procedimientos mas clasicos de
catalisis mediada por especies me-
talicas. Esta técnica, que se basa

Un ejemplo de los avances que
pretenden conseguir los investi-
gadores sevillanos es el dexibu-
profeno, es decir, el enantiome-
ro puro que ya se comercializa 'y
que presenta un efecto al cabo
de los 12 minutos. Por su parte,
la mezcla de los dos enantiéme-
ros actda a los 30 minutos.

en el empleo de sustancias orga-
nicas sencillas quirales para la acti-
vacion de diferentes sustratos. Esta
alternativa presenta ventajas con
respecto a la catélisis mediada por
metales derivadas del bajo coste
del catalizador, debido a su facili-
dad de reciclado y el bajo impacto
medioambiental que se deriva de
la ausencia de metales pesados en
el proceso.

Asimismo, los cientificos analizaran
los resultados obtenidos mediante
métodos computacionales, como
refuerzo de la sintesis de una ma-
nera interactiva. Por Gltimo, opti-
miaran los catalizadores y desarro-
llaran aplicaciones encaminadas
a la preparacién enantiopura de
compuestos de interés biolégico,
farmacoldgico o tecnolégico.

J sabins e

Los cimientos para el entendimiento de la asime-
tria y la quiralidad a nivel molecular fueron estable-
cidos por Jacobus van't Hoff y Charles Le Bel en
1874. Ambos independientemente propusieron
que los cuatro enlaces de un tomo de carbono se
dirigian hacia los vértices de un tetraedro. Como
consecuencia de ello dos compuestos pueden ser
diferentes porque la disposicion de sus atomos

en el espacio sea diferente. Por ejemplo en el
aminodcido alanina, sus dos imagenes especula-
res tienen lo que se denomina igual constitucion,
los &tomos estan conectados unos a otros en el
mismo orden, pero difieren en su disposicion en el
espacio, es decir, son estereoisomeros. En el caso
de que sean imagenes especulares no superponi-
bles son enantiémeros.

Proyectos de Excelencia 2006
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Formulaciones aplicadas
a terapias antitumorales

La Matematica, esa ciencia que tantos quebraderos de cabeza da a muchos estudiantes no es, como algu-
nos se empeiian en afirmar, algo incomprensible, ni mucho menos inaplicable. Nada mas lejos de la reali-
dad. Los resultados matematicos estan presentes en la practica en todos los campos cientificos. Incluso el
ambito de la Medicina se beneficia de los avances de esta disciplina.
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FQM 520

Nombre del proyecto

@

Matemdticas para el

crecimiento de tumores

Contacto

Enrique Ferndndez Cara

Teléfono: 954 5579 92

e-mail: cara@us.es

Dotacion:

136.220 euros

Asi lo vemos en el proyecto de excelencia de la Universidad de Sevilla
‘Matematicas para el crecimiento de tumores’, dirigido por el profesor
Enrique Fernandez Cara y dotado con 136.220 euros por la Consejeria
de Innovacion, Ciencia y Empresa de la Junta de Andalucia.

El grupo de investigacion que
dirige el profesor Enrique Fer-
nandez Cara, ‘ECUADIF’ (Ecua-
ciones Diferenciales, Simulacién
Numérica y Desarrollo de Soft-
ware) desarrolla varias
de estudio: analisis teérico de
algunos problemas con origen
en Fisica, Ingenieria, Biologia,
etc., formulados en términos de
ecuaciones en derivadas parcia-
les (EDPs); analisis numérico de
estos problemas; control y con-
trolabilidad de sistemas gober-
nados por estas EDP.

lineas

Su experiencia en este campo
les ha valido el reconocimiento
de la Consejeria de Innovacioén,
Cienciay Empresa de la Junta de
Andalucia, que les ha concedido
136.220 euros para el desarrollo
de un proyecto de excelencia.

Jonolns QUL

-El proyecto ‘Matematicas para el crecimiento

de Tumores’ pretende desarrollar y perfeccionar

matematicas de ayudaala deteccion,

écnicas
{ mores en

descripcion y tratamiento médico de tul

competicion con el sistema inmune.
-El estudio se realizara en colaboracion con

especialistas meédicos de prestigio.
dores han establecido contactos

-Los investiga
Los investig oita-

con el Servicio de Oncologia Médica de Hosl

‘Matematicas para el crecimien-
to de Tumores’ es el nombre de
este estudio, con el cual quieren
desarrollar y perfeccionar, en
colaboracién con dos profesoras
de la Universidad de Cérdoba y
varios especialistas médicos de
prestigio, técnicas matematicas
de ayuda a la deteccién, des-
cripcién y tratamiento médico
de tumores en competicién con
el sistema inmune.

El plan de trabajo previsto para
el desarrollo del proyecto incluye
la eleccion de modelos basados
en ecuaciones en derivadas par-
ciales (EDPs); su analisis teérico;
el estudio de su control orienta-
do a la terapia; la formulacién y
analisis de problemas inversos
orientados a la diagnosis y el
analisis numérico subyacente.

les Universitarios Virgen del Rocio.

-El estudio ayudara a una mejor comproba-
cién de hipotesis y la simulacion de terapias
virtuales, eliminando parcialmente experiencias
costosas y permitiendo avances rapidos de la
investigacion médica.

-La orientacion del estudio no es exclusiva-
mente académica, y se hace un esfuerzo por
comprender la problematica médica y ayudar a
encontrar soluciones realistas.




Los investigadores quieren hacer
especial énfasis en los siguientes
aspectos, relacionados con de-
terminadas fases del crecimien-
to tumoral: la angiogénesis; la
metastasis; el analisis de indices
proliferativos; y la accion meca-
nica de farmacos. Para estudiar
estos problemas, el equipo ha
establecido contactos con el
Servicio de Oncologia Médica
de Hospitales Universitarios Vir-
gen del Rocio.

La angiogénesis es un proce-
so fisiolégico que conduce a la
formacién de vasos sanguineos
a partir de los vasos preexis-
tentes. Es un fenémeno normal
durante el desarrollo embriona-
rio, el crecimiento del organis-
mo y en la cicatrizacién de las
heridas. Sin embargo, también
es un proceso fundamental en
la transformacién maligna del
crecimiento tumoral. Por otra
parte, la metastasis es la disemi-
naciéon a 6rganos distantes del

tumor primario maligno o can-
cer, que ocurre generalmente
por via sanguinea o linfatica. El
indice proliferativo de un tumor
(ndmero de células cancerige-
nas proliferantes dividido por el
ndmero total de células canceri-
genas) es un factor clasico que
aporta informacién sobre el gra-
do de malignidad del mismo.
Finalmente, el analisis de la ac-
ciébn mecanica de los farmacos
es uno de los principales obje-
tivos del proyecto, ya que estéa
intimamente relacionado con la
determinacién de terapias.

Como puede observarse, este
proyecto es un claro ejemplo de
como la Matematica puede ayu-
dar al avance de la Medicina,
ya que, como afirma el profesor
Fernandez Cara, “combinadas
con resultados experimentales,
las técnicas pueden servir de
ayuda a la diagnosis, compren-
sibn, descripcién cuantitativa,
y eleccién y combinacién de

terapias. En general, el proyec-
to puede ayudar a una mejor
comprobacién de hipétesis y la
simulacién de terapias virtuales,
eliminando parcialmente expe-
riencias costosas y permitiendo
avances rapidos de la investiga-
cién médica.

g

Para ilustrar el modo de trabajo
del equipo, el responsable de la
investigacion acude a un ejem-
plo: “El tumor cerebral clasico
(glioblastoma) puede ser mode-
lado mediante una EDP parab6-
lica lineal relativamente sencilla
(de coeficientes discontinuos).
La formulacién de problemas
inversos y problemas de con-
trol asociados, respectivamente
orientados hacia la diagnosis
y hacia la terapia tienen aqui
perfecto sentido. Su resolucién
teérica y numérica conduce a
problemas matematicos intere-
santes sobre los cuales este pro-
yecto puede aportar avances”,
explica.

Unidn de técnicas con vocacion de pluralidad

El grupo ‘ECUADIF’ tiene una
larga experiencia previa con
problemas similares, pero de ori-

gen distinto, a los que se trataran
en este proyecto. Podemos citar
como ejemplo los estudios desa-

rrollados en las areas de dina-
mica de poblaciones; mecanica
de fluidos; modelos acoplados
en termoelasticidad; interac-
cion fluido-estructura; fluidos
reactivo-difusivos, etc. Ademas,
un aspecto caracteristico de
este grupo de investigadores de
la Hispalense es el empleo de
técnicas y objetivos propios del
Anélisis Matematico y la Mate-
matica Aplicada en combinacion
con otras areas, con una decidi-
da orientacion multidisciplinar
que busca un avance rapido del
conocimiento. Como explica

el profesor Fernandez Cara, su
orientacion no es exclusivamen-
te académica, ya que “se hace
un esfuerzo por comprender la
problematica médica y ayudar

a encontrar soluciones realis-
tas; esto complica la naturaleza
de los problemas matematicos
estudiados, pero deja todavia un
margen de posibilidades”.

Proyectos de Excelencia 2006
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‘Asesinato selectivo’
de células letales

La Universidad de Granada abandera un proyecto de excelencia que puede impulsar nuevos desarrollos en
las terapias contra tumores como el de colon y recto. “Anillos benzofusionados O,N-acetalicos de siete y
ocho miembros, obtenidos mediante sintesis en fase sélida, con actividad anticancerosa” es el nombre de
este proyecto dirigido por Joaquin Maria Campos. Sera financiado por
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Cédigo
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Nombre del proyecto

@

Anillos benzofusionados

O,N-acetdlicos de siete y

ocho miembros, obtenidos

mediante sintesis en fase soli-

da, con actividad

anticancerosa

Responsable

D

Joaquin Maria Campos Rosa

Dotacion

©®

102.400,00 euros

la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa con 102.400 euros.

El cancer es un conjunto muy am-
plio y heterogéneo de enferme-
dades malignas, cada una de ellas
con una distribucion diferente
segln la edad y el sexo. Uno de
cada tres hombres y una de cada
cinco mujeres espafolas padece-
ran cancer en algiin momento de
su vida. El cancer de colon-recto
es el tumor mas frecuente en el
pais, con 25.600 de los 162.000
nuevos casos que se diagnostican
cada afio, seguido del de pulmén,
sobre todo en varones, y el de
mama, mas habitual entre las mu-
jeres.

Los avances paliativos y curativos
realizados con la utilizacién de di-
ferentes agentes quimioterapéu-
ticos en la lucha contra el céancer
han sido muy significativos. Sin
embargo, el mecanismo de ac-
ciéon de estos farmacos depende
de la citodestruccién de las células
neoplésicas (las multiplicadas de
manera anormal). Asi, los efec-
tos beneficiosos de los medica-
mentos, como contrapartida, van
usualmente acompafiados de una
importante morbilidad.

Esto sugiere la blasqueda de vias
alternativas de terapia tumoral
que no impliquen la muerte ce-
lular. Una de estas vias es la con-
version de células malignas hacia
formas benignas con potencial no

proliferativo. Esto se consigue a
través de la induccién a la diferen-
ciacion. Asi, en los Gltimos anos se
ha desarrollado el concepto de la
terapia de diferenciacion. Esto se
basa en demostrar que el cancer
es reversible. Por ello, el fenotipo
transformado puede ser suprimi-
do por agentes citostaticos y por
induccioén a la diferenciacion me-
diante agentes farmacolégicos.

El mantenimiento de los tejidos
celulares en organismos multice-
lulares es un equilibrio dinamico.
Uno de los fieles de la balanza es el
proceso de proliferacién/diferen-
ciacion celular. El otro, la elimina-

J calotas e

El trabajo contenido en este proyecto de excelen-
cia se engloba en el contexto de investigacion
y desarrollo de nuevos prototipos antitumorales
con capacidad para reducir la concentracion
intracelular de ciclina D1. Los compuestos
disefiados son O,N-acetales ciclicos fusiona-
dos a un anillo de benceno, y unidos a bases
pirimidinicas o puricas naturales o sintéticas. Su
obtencion proviene de la sintesis en fase sélida.
La estrategia de disminucién de los niveles de
ciclinas y, mas concretamente de la ciclina D1,
es un enfoque novedoso y muy atractivo sin
antecedentes en la bibliografia cientifica. Los
nuevos compuestos seran evaluados como
antiproliferativos, apoptaticos, modificadores del
ciclo celular, y diferenciadores celulares in vitro,
frente a canceres de mama y de colon.




Muerte celular programada, una respuesta

La apoptosis es uno de los prin-
cipales tipos de muerte celular
programada (PCD). Como tal

es un conjunto de reacciones
bioquimicas que ocurre en las
células de un organismo plurice-
lular, encaminadas a producir la
muerte de la célula de manera
controlada, a diferencia de la
necrosis. La apoptosis puede te-
ner dos motivos fundamentales,
como parte del desarrollo de es-
tructuras corporales o bien para
eliminar células que supongan
una amenaza para la integridad
del organismo. Se caracteriza
por hipereosinofilia y retraccion
citoplasmatica con fragmenta-
cion nuclear (cariorrexis), desen-
cadenada por senales celulares
controladas genéticamente. Estas
sefales pueden originarse en la
célula misma o de la interaccién
con otras células. La apoptosis es
un fenémeno bioldgico funda-
mental, permanente, dinamico

cion de células por apoptosis. Esta
modalidad especifica de muerte
celular, implicada en el control
del desarrollo y el crecimiento, es
el principal mecanismo utilizado
por el sistema inmunolégico y los
farmacos para erradicar las células
tumorales. Sin embargo, las célu-
las tumorales resistentes evitan la
accion de los agentes antitumora-
les aumentando su umbral apop-
tético.

Este hecho ha estimulado el de-
sarrollo de nuevos compues-
tos quimicos capaces de inducir
apoptosis en células tumorales.
La apoptosis ha recibido una gran
atencién en los dltimos afios. La
muerte celular programada ocu-
rre en todos los organismos mul-
ticelulares, incluyendo embriones,
insectos y organismos adultos. Si
una célula no esta realizando su
funcién usual, otras pueden in-
ducir apoptosis que se traduce en
una autodestruccién de la primera
célula. El trabajo contenido en este

e interactivo. Existen mecanismos
pro- o anti-apoptéticos, regulados
genéticamente, que actian de
forma activa (pues consumen ener-
gia) y equilibrada. Como funcién
necesaria para evitar la sobrepro-
duccién celular se sospechaba de
su existencia, pero es un proceso
ordenado y “silencioso” que no

proyecto de excelencia se inscribe
dentro del contexto de investiga-
cién y desarrollo de nuevos proto-
tipos antitumorales. Los compues-
tos diseflados son anillos de siete
miembros fusionados a un anillo
de benceno, y unidos a bases pi-
rimidinicas o puricas naturales o
sintéticas. Se obtienen mediante
sintesis en fase sélida.

En la dltima década, el paradigma
del descubrimiento de farmacos
ha experimentado un gran nime-
ro de cambios. Con la rapida in-
vestigacion de candidatos poten-
ciales a farmacos via tamizado de
alto rendimiento, el desafio actual
es satisfacer y mantener la deman-
da cada vez mayor de compues-
tos nuevos de bajo peso molecular
que puedan ser sometidos a una
gran bateria de ensayos farma-
colégicos. Como consecuencia
de ello, los enfoques de quimica
combinatoria innovadores con-
ducen a nuevos farmacos. Se han
convertido en herramientas claves

produce reaccién tisular y por ello
dificil de captar. A diferencia de la
apoptosis, la necrosis es una forma
de muerte celular que resulta de
un proceso pasivo, accidental y que
es consecuencia de la destruccién
progresiva de la estructura con
alteracion definitiva de la funcion
normal en un dano irreversible.

de programas de descubrimiento
de farmacos exitosos.

El desarrollo de la sintesis en fase
solida es vital para el éxito de la
aplicaciéon de la quimica combi-
natoria en el descubrimiento de
farmacos. Asi se consigue gene-
rar librerias o ‘quimiotecas’ con
la consiguiente diversidad estruc-
tural, necesaria para dichos ha-
llazgos. Ademas, ofrece la posi-
bilidad de sintetizar rapidamente
farmacos sin las tediosas y largas
purificaciones, normalmente aso-
ciadas a la quimica tradicional, en
solucién. El proyecto evaluara los
nuevos compuestos como anti-
proliferativos, apoptéticos, y dife-
renciadores celulares in vitro, fren-
te a canceres de mama y de colon.
La actividad anticancerosa de los
compuestos mas potentes y me-
nos téxicos sera ensayada in vivo.
Esta nueva aproximacién permite
ser optimistas en la posibilidad de
obtener una terapia antitumoral
especifica y menos téxica.

Proyectos de Excelencia 2006
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El ‘milagro’ de la catalisis

Aunque pocos conocen en qué consiste exactamente el proceso de catalisis existen infinidad de produc-
tos cotidianos como perfumes, cosméticos o farmacos que nos resultan indispensables y cuya produc-
cion depende muchas veces de la utilizacion de un catalizador que permita su obtencion de una forma
mas sencilla, mas rapida y/o mas selectiva, eliminando subproductos indeseados. En la actualidad, un
grupo de cientificos de la Universidad de Cadiz, incentivados por la Consejeria de Innovacion, Ciencia
y Empresa, se han lanzado a la basqueda de nuevas sustancias catalizadoras, basadas en el rutenio o
el niquel, a partir de las cuales puedan obtenerse productos con un
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Preparacion y estudio de

la reactividad de nuevos

catalizadores de metales de

transicion para la obtencién
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Contacto

D

Pedro Sixto Valerga Jiménez

Teléfono: 956 01 63 40

e-mail: pedro.valerga@uca.es

Dotacion

©

120.600 euros

alto valor anadido.

Los procesos cataliticos han per-
mitido algunos de los avances
mas espectaculares de la indus-
tria quimica y juegan un papel
fundamental en los efectos be-
neficiosos que la quimica propor-
ciona a la sociedad. La catalisis es
un fenémeno a través del cual
se acelera una reaccién quimica
y en el que, generalmente, apa-
rece involucrada una sustancia
conocida como catalizador que
permanece, en principio, inalte-
rable hasta el final del proceso.

El catalizador contribuye a que
durante la reaccién se consuma
menos energia, si bien el resul-
tado final no cambia, es decir, la
reaccion quimica seria la misma
aun en ausencia de dicha sustan-
cia. Por otro lado, a través de la

catélisis y si se eligen y modulan
de forma adecuada las propie-
dades del catalizador, pueden
obtenerse de forma mas rapida,
menos costosa y mds limpia sus-
tancias quimicas de gran interés
que pueden ir destinadas a la fa-
bricacién de productos con un
alto valor afadido como farma-
cos, cosméticos, plasticos, perfu-
mes, etc.

En este sentido, un grupo de qui-
micos de la Universidad de Ca-
diz, liderados por Pedro Sixto Va-
lerga e incentivados con mas de
120.000 euros por la Consejeria
de Innovacién, Ciencia y Empre-
sa, se ha lanzado a la blasqueda
de nuevos catalizadores eficien-
tes en reacciones de sintesis de
productos con un alto valor afia-




Los procesos cataliticos que
estos cientificos pretenden
estudiar utilizando complejos
de rutenio son de varios tipos.
Asi, el estudio de los procesos
de transferencia de hidrégeno
serviria para mejorar el cono-
cimiento de algunas funciones
bioenzimaticas y biolégicas en
relaciéon con procesos indus-
triales como, por ejemplo, el
craqueo de petrdleo para la
mejora de la proporcién de
octano sin la necesidad de
aditivos de indeseables efec-
tos para el medio ambiente.
También se busca profundizar
en los procesos de activacion de
enlaces C-C (carbono-carbono),
C-H (carbono-hidrégeno), N-H
(nitrégeno-hidrégeno), etc., en
sustancias organicas como alqui-
nos y alquenos, funcionalizados
o no. Ello es de gran interés
para la sintesis organica en la
preparacion de sustancias de
alto valor afiadido para su uso
como farmacos, cosméticos, etc.
En relacion a la investigacion de
la reactividad quimica de com-

dido. El objetivo es encontrar
procesos mas baratos, mas efica-
ces y menos contaminantes. Para
ello, este grupo de investigadores
se centrara principalmente en el
estudio de la actividad catalitica
de complejos organometalicos
de dos metales de transicion: el
rutenio y el niquel.

“No todas las sustancias tienen
las propiedades necesarias para
convertirse en catalizadores”, ex-
plica Valerga. “El hecho de elegir
el niquel y el rutenio para nues-
tra investigacion tiene su légica.
Ambos son metales de transicion,
con lo que tienen capacidad para
formar mas variedad de sustan-
cias quimicas y para variar sus es-
tados de oxidacién, algo que los
convierte en candidatos idéneos
para ser usados como catalizado-
res. La facilidad para intercam-
biar electrones y su capacidad

plejos de niquel, los ligandos que
contienen difosfinas y fosfinoami-
nas son eventualmente hemilabi-
les y pueden generar la formacion
de especies coordinativamente
insaturadas que, con probabi-
lidad, podrian ser excelentes
catalizadores en procesos de oli-
gomerizacién y polimerizacién de
olefinas, procesos estos tltimos
que permiten la produccion de los

para variar su coordinacién, con-
tando con mas posibilidades de
valencia, son otras de las ventajas
de estos dos metales. En defini-
tiva, podria decirse que ambos
tienen un caracter muy versatil”,
comenta este investigador.

El niquel, a diferencia del rutenio,
es un elemento abundante en la
naturaleza y muchas industrias
lo utilizan como materia prima,
por lo que tiene un importante
interés econémico. El rutenio,
por el contrario, es menos abun-
dante y por tanto mas caro. Sin
embargo, permite estudiar en
profundidad algunos procesos
y, eventualmente, las industrias
podrian sustituir al final el catali-
zador basado en rutenio por otro
similar basado en hierro, que es
un metal del mismo grupo, mu-
cho mas abundante y mas ba-
rato. “Una de las ventajas que

materiales que conocemos habi-
tualmente como “plasticos”, por
ejemplo polietileno, poliestireno,
etc. Por otro lado, en procesos de
hidrosilaciéon de compuestos orga-
nicos insaturados las reacciones a
estudiar son de interés en sintesis
organica, en el conocimiento de
funciones biolégicas, procesos
industriales, formacion de enlaces
C-Si, etc.

hemos encontrado estudiando el
rutenio ha sido el aislamiento de
sustancias intermedias en la reac-
cién, moléculas muy reactivas. Se
trata de un aspecto importante
porque gracias a esto podemos
aumentar el conocimiento de
cémo transcurren algunas reac-
ciones. Ello permitiria estudiar
posibles aplicaciones quimicas
futuras”, comenta el investiga-
dor de la UCA.

2 cnblas QUL

En biologia los catalizadores mas importantes
son las enzimas, biomoléculas responsables
de regular la velocidad de un gran nimero de
reacciones en los seres vivos incluyendo todo
el metabolismo. En los procesos industriales

la catdlisis también juega un papel relevante,
ya que permite llevar a cabo las reacciones en
tiempos mucho més cortos, con el consiguiente
beneficio econdmico.

Proyectos de Excelencia 2006
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Tras las claves de |a
neurodegeneracion

El aumento de las expectativas de vida, especialmente en los paises desarrollados, ha venido acompaiia-
do de la aparicion en los ultimos tiempos de enfermedades de tipo neurodegenerativo que estan afec-
tado a porcentajes cada vez mas altos de poblaciéon en determinados tramos de edad. En la actualidad
se sabe que dichas enfermedades son causadas por anomalias que se producen en el comportamiento
de ciertas proteinas que intervienen en el ciclo celular. Este funcionamiento anormal provoca que las
proteinas se acumulen en las neuronas o en zonas cercanas a ellas formando fibras amiloides que dan
lugar a la disminucion o supresion de las funciones neuronales. El estudio de estas fibras puede contri-
buir a desvelar algunos de los procesos causantes de enfermedades como el Alzheimer o el Parkinson.

Centro

Nombre del proyecto

o

Universidad de Granada Estructura, termodindmica, dindmica

y citotoxicidad de los precursores de

la formacidn de fibras amiloides del

dominio SH3

Area

Fisica, Quimica y Matematicas

Contacto

Francisco Conejero Lara

Teléfono: 958 24 23 71

0
10011

™ Codigo

e-mail: conejero@ugr.es

FQM 123

Dotacion
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190.000 euros

El plegamiento de las proteinas es
una etapa esencial en la conver-
sién de la informacién genética de
los organismos vivos en actividad
biolégica. Por esta razén la célula
posee sofisticados mecanismos de
control del plegamiento. No obs-
tante, bajo ciertas circunstancias
metabdlicas (estrés, envejecimien-
to celular o presencia de agentes
ex6genos o infecciosos) las pro-
teinas pueden plegarse incorrec-
tamente y formar agregados intra
o extracelulares en forma de fibras
de forma alargada llamadas “ami-
loides”. Estos agregados se deposi-
tan en los tejidos provocando una

alteracion funcional e incluso la
muerte celular.

La agregacion y formacion de fi-
bras amiloides de proteinas es
responsable de un grupo de en-
fermedades de tremendo impacto
socioeconémico como el Alzhei-
mer, el Parkinson, la diabetes tipo
Il o diversas encefalopatias. Para
estas enfermedades -conocidas
genéricamente como amiloidosis-
no existen aln terapias ni métodos
de prevencion efectivos, debido en
gran parte al profundo desconoci-
miento de los mecanismos mole-
culares que intervienen en dichos

procesos y de los factores que los
desencadenan.

En condiciones normales, cada pro-
teina adopta una estructura Unica
y bien definida que es esencial
para la funcién que desarrolla. Sin
embargo, debido a diferentes fac-
tores, muchos aln sin determinar,
puede favorecerse el plegamiento
anormal de la proteina, dando lu-
gar a la formacién de fibras amiloi-
des. En las etapas intermedias del
proceso la proteina adquiere es-
tructuras oligoméricas y agregados
prefibrilares que son las verdaderas
“semillas” de la formacién de los




Los resultados de la investiga-
cion llevada a cabo por este
grupo granadino repercutiran
favorablemente en el disefio de
futuras estrategias de preven-
cion y tratamiento de enfer-
medades relacionadas con los
amiloides a través de farmacos
que impidan o retrasen el de-
posito de estas fibras, evitando
o disminuyendo el dafio que
provocan en los 6rganos afecta-
dos. Este proyecto de excelencia

amiloides. Se han encontrado séli-
das evidencias de que los mayores
efectos citotdxicos y de disfuncién
celular parecen residir precisamen-
te en estos precursores, por lo que
su estudio es especialmente intere-
sante. Por otra parte, se ha obser-
vado que, independientemente de
las proteinas responsables de cada
amiloidosis, e incluso en proteinas
sin relacion con enfermedades,
todas ellas se depositan formando
el mismo tipo fibras con el mismo
aspecto al microscopio y la misma
estructura. Esto hace suponer un
mecanismo comun para el origen
de todas estas enfermedades.

En la actualidad un grupo de cien-
tificos de la Universidad de Grana-
da investiga las etapas iniciales de
la formacién de fibras amiloides
in vitro por una proteina modelo,
un pequefio dominio SH3. Con tal

se enmarca ademas en una Red
Europea de Formacion “Protein
folding, misfolding, aggregation
and disease” a través de la cual

se potencia la colaboracion entre
grupos de investigacion dedicados
a una misma tematica, favorecien-
do el intercambio de métodos y
técnicas, diferentes pero comple-
mentarias, entre los investigado-
res. Asi, los cientificos granadinos
colaboran con siete laboratorios
europeos, entre los que destacan

fin, la Consejeria de Innovacion,
Ciencia y Empresa ha financiado
con 190.000 euros un proyecto
de excelencia dirigido por el inves-
tigador Francisco Conejero Lara.
Los objetivos de este proyecto
consisten en establecer las bases
moleculares que determinan el
plegamiento irregular de la protei-
na, las caracteristicas estructurales
de los precursores de la formacién
de amiloides y los mecanismos de
su formacién, interconversion y
disolucion. Asimismo, trataran de
establecer una relaciéon entre las
propiedades de los amiloides y su
citotoxicidad.

Para lograr los objetivos propues-
tos el grupo granadino aglutina
un conjunto de investigadores con
experiencias en metodologias muy
diversas que combinan la resonan-
cia magnética nuclear (RMN) de

Los farmacos del futuro
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el del profesor Chris Dobson, de
la Universidad de Cambridge, o
el dirigido por el investigador
Luis Serrano, del Laboratorio
Europeo de Biologia Molecular
en Heidelgerg. Los trabajos
coordinados estan encaminados
a la bisqueda de caracteristicas
comunes en los procesos de
agregacion de diversas proteinas
que permitan establecer un me-
canismo general para la forma-
cion de las fibras amiloides.

alta resolucion junto con diversas
espectroscopias y técnicas biofisi-
cas, la microscopia electronica y la
calorimetria. Ademas emplearan la
ingenieria de proteinas para apo-
yar los estudios quimico-fisicos y se
realizaran ensayos de toxicidad de
los agregados proteicos en cultivos
celulares modelo.

J calbtas e

Gientificos de la Universidad de Washington

en Saint Louis han observado que la bacteria
Eschericia coli, muy comn y que causa enfer-
medades como infecciones en el tracto urinario,
puede producir también fibras amiloides. Estos
investigadores han comprobado que ciertas
cepas de la E. coli producen fibras amiloides
similares a las que se acumulan en el cerebro
para formar placas seniles, una caracteristica de
la enfermedad de Alzheimer.

Proyectos de Excelencia 2006



L)

Quimica de calidad
en los laboratorios

A través de un estudio sistematico de nanoestructuras, los investigadores de la Universidad de Céordoba,
dirigidos por Miguel Valcarcel, trataran de perfeccionar un sistema analitico de vanguardia para generar
informacion quimica de calidad. Para ello, la Consejeria de Innovacién, Ciencia y Empresa ha dotado este
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@

Las nanoestructuras de

carbono como objetos y

herramientas para generar

informacion quimica de

calidad

Contacto

D

Miguel Valcdrcel Cases

Teléfono: 957 21 86 16

e-mail: ga1meogj@uco.es

Dotacion:

©®

230.000 euros

proyecto con 230.000 euros

El carbono es el elemento alrede-
dor de el cual ha evolucionado
la quimica de la vida. Tiene cua-
tro electrones de valencia en su
capa mas externa, cada uno de
los cuales puede emparejarse con
los de otros atomos que puedan
completar sus capas electrénicas
compartiendo electrones para for-
mar enlaces covalentes. Algunos
de estos elementos son el nitré-
geno, el hidrégeno y el oxigeno.
sin embargo, la caracteristica mas
admirable del atomo de carbono,
que lo diferencia de los demas ele-
mentos y que confirma su papel
fundamental en el origen y evolu-
cién de la vida, es su capacidad de
compartir pares de electrones con
otros atomos de carbono para for-
mar enlaces covalentes carbono-
carbono.

Las nanoestructuras de carbono
han tenido una gran importancia
en casi todas las areas cientificas
desde su descubrimiento, primero
los fullerenos (1985) y después los
nanotubos de carbono (1991). Es-
tas nuevas formas alotrépicas del
carbono presentan unas excepcio-
nales propiedades eléctricas, me-
canicas y quimicas que han permi-
tido su aplicacién como materiales
semiconductores, componentes
de sensores, chips y dispositivos
Opticos. Este proyecto trata de
consolidar una linea de investiga-
cion en el ambito de la Quimica

Analitica que tiene escasos antece-
dentes bibliogréaficos. Un grupo de
la Universidad de Cérdoba, dirigi-
do por Miguel Valcércel, trabajara
con las ya nombradas estructuras
de carbono para generar informa-
cién quimica de calidad.

Segun el proyecto, al que la Con-
sejeria de Innovacién, Ciencia y
Empresa ha asignado 230.000
euros, los objetivos principales son
el desarrollo de sistemas eficaces y
fiables para la caracterizacion vy el
andlisis de nanoestruturas de car-
bono tanto para el control de cali-
dad como de la contaminacién en
industrias nanotecnoldgicas y es-
tablecer la utilidad de nanotubos
y fullerenos como herramientas
(materiales sorbentes, compo-
nentes de sensores dpticos fases
estacionarias en cromatografia,




pseudoestacionarias en electro-
foresis capilar, etc.) en procesos
(bio)quimicos de medida para la
obtencién de informacién quimi-
ca de calidad y su aplicacién in-
dustrial.

Para ello, este grupo de investiga-
cién llevard a cabo una serie de
lineas de investigacién que con-
sisten en el estudio sistematico de
las caracteristicas de las diferentes
nanoestructuras de carbono, en la
consideracién de las nanoestruc-
turas de carbono como analitos
y como herramientas, respectiva-
mente y a la transferencia tanto
del conocimiento adquirido como
de la tecnologia desarrollada al
sector industrial. El plan de trabajo
del proyecto se divide en una serie
de areas entre las cueles se destaca
el desarrollo de nuevas técnicas
de purificacién, caracterizaciéon y
cuantificacion de las nanoestruc-
turas de carbono, la sintesis de
nuevos derivados de fullerenos y
nanotubos, la monitorizacion de
la contaminacién medioambiental
en industrias nanotecnolégicas, asi
como el empleo de las nanoestru-
cutras como material sorbente, el
disefio de sensores, el empleo de
las nanoestructuras como fases es-
tacionarias y pseudoestacionarias
en cromatografia y electroforesis
capilar, el desarrollo de micro y
nanosensores, etc.

J cnbins Axe:-

El ‘buckminsterfullerene’ o simplemente
fullereno’, en honor del ingeniero americano R.
Buckminster Fuller. Fuller habia disefiado, ya
en 1967, para la Expo en Montreal, una clpula
geodésica en la que usaba elementos hexago-
nales junto con alguno pentagonal para curvar la
superficie. La molécula de fullereno es verdade-
ramente un asombroso conjunto de 60 atomos
de carbono, todos ellos equivalentes, indistingui-
bles, cada uno enlazado a otros tres carbonos.

Un nanémetro es la millonésmia
parte de un milimetro. Para
comprender el potencial de
esta tecnologia es clave saber
que las propiedades fisicas y
quimicas de la materia cambian
a escala nanométrica, lo cual se
denomina efecto cuantico. La
conductividad eléctrica, el color,
la resistencia, la elasticidad, la
reactividad, entre otras propie-
dades, se comportan de manera
diferente que en los mismos
elementos a mayor escala.
Aunque en las investigaciones
actuales con frecuencia se hace
referencia a la nanotecnologia
(en forma de motores molecu-
lares, computacion cuantica,
etcetera), es discutible que la
nanotecnologia sea una reali-
dad hoy en dia. Los progresos
actuales pueden calificarse mas
bien de nanociencia, cuerpo

de conocimiento que sienta las
bases para el futuro desarrollo
de una tecnologia basada en la

Nanotecnologia,
una disciplina puntera

manipulacion detallada de es-
tructuras moleculares. El premio
Nobel de Fisica Richard Feynman
fue el primero en hacer refe-
rencia a las posibilidades de la
nanociencia y la nanotecnologia
en el célebre discurso que dio en
el Caltech (Instituto Tecnoldgico
de California) el 29 de diciem-
bre de 1959 titulado ‘Al fondo
hay espacio de sobra’ (‘There’s
Plenty Room at the Bottom’).
Otro visionario de esta area fue
Eric Drexler quien predijo que

la nanotecnologia podria usarse
para solucionar muchos de los
problemas de la humanidad,
pero también podria generar
armas poderosisisimas. Creador
del Foresight Institute y autor
de libros como Maquinas de la
creacion ‘Engines of creation’
muchas de sus predicciones
iniciales no se cumplieron, y sus
ideas parecen exageradas en la
opinion de otros expertos, como
Richard Smalley.

Proyectos de Excelencia 2006
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Hacia un anadlisis de
alimentos mas sostenible

El control de los contaminantes quimicos y de los nutrientes en los alimentos experimenta en la
actualidad desarrollos emergentes que permitiran ahorrar costes y actuar de acuerdo con parame-
tros ambientalmente mas respetuosos. En esta linea trabaja el equipo de la Universidad de Cérdoba
(UCO) dirigido por la catedratica Maria Dolores Pérez Bendito.
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Tecnologias emergentes

en andlisis agroalimentario
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Contacto

D

Maria Dolores Pérez Bendito

Teléfono: 957 218644

Email: qa1pebem@uco.es

©®

Dotacion

205.000 euros

Un presupuesto de 205.000 euros avala el proyecto de excelencia
‘Tecnologias emergentes en analisis agroalimentario basadas en

la quimica sostenible’.

La globalizacién del mercado de
alimentos ha conducido al desa-
rrollo de estrictas regulaciones
para asegurar tanto su calidad
como el hecho de que resulten
inocuos para la salud humana.
Siguiendo este propésito, no
obstante, los laboratorios de
analisis de alimentos afrontan
una serie de retos. Uno de ellos
es la complejidad del tratamien-
to de las muestras necesarias
para hacerlos compatibles con el
sistema de medida. El otro desa-
fio es disminuir la lentitud de los
procesos analiticos para poder
determinacién los indices glo-
bales, dado el gran ndmero de
muestras que generalmente es
necesario procesar. En este pro-
yecto, por ello, se apuesta por la
minimizacién de ambos proble-
mas mediante el desarrollo de
tecnologias punta. En palabras
de Dolores Pérez Bendito, “se
pretende que estos nuevos mé-
todos permitan a los laborato-
rios de control alimentario pro-
porcionar respuestas rapidas y
fiables, reducir costes y disponer
de procesos que se adapten a los
principios de la quimica sosteni-
ble”. La doble connotacién, eco-
némicay ambiental, hamotivado
que la Consejeria de Innovacion,
Ciencia y Empresa respalde esta
linea cientifica con la concesién

del correspondiente proyecto de
excelencia. Todo esto se quiere
lograr con el uso de nuevos sis-
temas de agregacién molecular.
Estos se constituyen por bioten-
sioactivos que se proponen por
vez primera. Asi, la investigacién
propuesta desde la UCO abor-
da dos apartados diferenciados.
El primero de ellos consiste en
extraer trazas y nanotrazas de
contaminantes en alimentos de
forma rapida y eficaz. Esta via
simplifica el tratamiento de la
muestra y evita el uso de disol-
ventes organicos. Estos objetivos
se realizaran mediante la forma-
cién de agregados de moléculas
que se engloban dentro de los
coacervados, hemimicelas y ad-
micelas de biotensioactivos.

La versatilidad de estas molécu-
las se une a la selectividad que se
logra a la hora de extraer estruc-
turas definidas. Ademas destaca
su compatibilidad con los siste-
mas de separacion y deteccién
usados en la determinaciéon de
contaminantes. Otra ventaja es
la eliminacién de los riesgos de-
rivados de manipular disolventes
orgéanicos. Todo ello los convier-
te en sistemas idoneos para sus-
tituir los procesos de extraccion
clasicos utilizados en los labora-
torios de anélisis de alimentos.




En el proyecto que acomete

el grupo de investigacion de

la Universidad de Cérdoba se
introduce un aspecto sumamen-
te novedoso: la sustitucion de
tensioactivos convencionales por
biotensioactivos. El uso de los
biotensioactivos como compo-
nentes de sistemas supramole-
culares constituye una tendencia
reciente para reducir el impacto
ambiental y aprovechar una serie
de nuevas funciones resultantes.
Entre ellas, destacan la combi-
nacion de actividad superficial y
polimerizabilidad en una molécu-
la. Los biotensoactivos presentan
diversas ventajas frente a los
tensioactivos convencionales. Las
principales son su menor toxici-
dad, su caracter biodegradable y
una alta efectividad en un amplio
intervalo de parameteros, como
la temperatura, el pH y el nivel
de salinidad. Ademas, de cara a
aplicaciones especificas, se pue-
den modificar mediante ingenie-
ria genética o técnicas quimicas y
bioldgicas.

Presentan ademas el beneficio
de reducir drasticamente los
tiempos de extraccién, asi como
la simplificaciéon, en su conjun-
to, del proceso de tratamiento
de muestra.

El segundo punto de este pro-
grama cientifico se basa en los
pardmetros de agregacién mole-
cular de los biotensioactivos se-
leccionados. Su meta es determi-
nar de modo simple y directo los
indices globales de los nutrientes
contenidos en los alimentos. El
desarrollo de nuevos principios
de medida en Quimica Analitica
permite abordar problematicas
no resueltas por el uso de los pa-
rametros de medida convencio-
nales. El grupo de investigacién
de la Universidad cordobesa ha
propuesto nuevas metodolo-
gias idéneas para la medida de
indices globales. Las metodolo-
gias desarrolladas en el control

WWWw.sciencepics.org

de la contaminacién ambiental
son simples, rapidas y requieren
instrumentaciéon asequible para
cualquier laboratorio. La cate-
dratica de Quimica Analitica de
la UCO Dolores Pérez Bendito
atesora una trayectoria investi-
gadora plagada de contribucio-
nes en el dmbito del andlisis qui-
mico. Sus publicaciones dentro
de este campo abarcan las téc-
nicas de fotometria y métodos
cinéticos.

Entre otros méritos académicos
y cientificas, Pérez Bendito fue
jurado del premio Principe de
Asturias de la Ciencia y Técnica
en 2002. Igualmente, obtuvo el
Premio Solvay para la Investiga-
cion en Ciencias Quimicas en el
afio 2000, que concede anual-
mente la CEOE, por su contri-
bucién a la quimica analitica,
recogida “en numerosas publi-
caciones de gran prestigio inter-

nacional”. El galardén reconocié
ademas sus aportaciones a los
nuevos métodos de analisis, su
gestion cientifica y su “relevante
contribucién a la formacién de
investigadores”.

2 cablas QUL

Segin la definicion de la FAO: “Existe seguridad
alimentaria cuando todas las personas tienen

en todo momento acceso fisico y econémico a
suficientes alimentos inocuos y nutritivos para
satisfacer sus necesidades alimentarias”. En

este sentido, la seguridad alimentaria implica el
cumplimiento de las siguientes condiciones: una
oferta y disponibilidad de alimentos adecuados; la
estabilidad de la oferta sin fluctuaciones ni esca-
sez en funcién de la estacion del afio; el acceso a
los alimentos o la capacidad para adquirirlosy una
buena calidad e inocuidad de los alimentos. En
los paises de la UE, las tres primeras premisas se
alcanzan de forma generalizada, salvo excepcio-
nes ocasionales.por lo que es el Ultimo punto, el
que se refiere a la inocuidad de los alimentos, el
que cobra relevancia y protagonismo.

Proyectos de Excelencia 2006
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Soluciones quimicas
contra la contaminacion

La Universidad de Cordoba (UCO) impulsa una investigacion orientada a la produccion de reaccio-
nes quimicas que no perjudiquen el ambiente. Pero mas alla, pretende también destruir sustancias
—~, que contaminan el aire o el agua. Se financiara con 197.000 euros el proyecto ‘Sintesis y caracte-
rizacion de materiales solidos utilizables como catalizadores y

Fisica, Quimica y Mateméticas

sl Codigo
FQM 191

Nombre del proyecto
Sintesis y caracterizacion de ma-
teriales solidos utilizables como
catalizadores y fotocatalizadores
en procesos de Quimica Benig-
na con el Medio Ambiente (Qui-
mica Sostenible)

Contacto

José Maria Marinas Rubio
Teléfono: 957 218638

@

D

fotocatalizadores en procesos de Quimica Benigna con el Medio

Ambiente (Quimica Sostenible)’.

El proyecto de excelencia lo lidera
el profesor José Maria Marinas Ru-
bio, para quien “la Quimica debe
afrontar, en la actualidad, el reto
de la Contaminacién Ambiental”,
es, precisamente, como conse-
cuencia de este reto. Y sobre por
lo que en los Gltimos afos, ha sur-
gido la denominacién de ‘Quimi-

trata de un concepto estrictamen-
te quimico y postula el desarrollo
de una Quimica que prescinda
de todo riesgo de contaminacién
ambiental. En todo caso, se in-
tenta que dicha amenaza quede
reducida al minimo.

El concepto de Quimica Sosteni-
ble, por el contrario, se relaciona
con la eco-eficiencia, el creci-
miento econémico y la calidad de
vida en términos de un analisis de
costes y beneficios. Asi lo explica
el investigador de la UCO: “para
comprender mejor esta posible

En este contexto entra en juego
la catdlisis, el proceso a través
del que se acelera una reaccién
quimica. El primer gran objetivo
del proyecto es lograr sintetizar
materiales sélidos, benévolos con
el Medio Ambiente, que sean
utilizables como catalizadores y
fotocatalizadores (aquellos que

ca Verde’, o ‘Quimica Sostenible’. inducen la reaccién por medio de

La Quimica Verde es, segin la  la radiacién luminica). A partir de

0 Centro definicién que recoge el profesor  esta premisa, y de acuerdo con

Q Universidad de Cordoba Marinas, “el disefio de productos  las consideraciones de la ‘quimica
t1 y procesos quimicos con el fin de  verde’, el siguiente paso consiste
Lq reducir o eliminar el uso y genera-  en aplicar estos materiales a reac-
L5 @ Area cion de sustancias peligrosas”. Se  ciones quimicas de interés indus-

trial que, a su vez, no contaminen
el medio ambiente.

“Para ello serd preciso intentar
modificar procesos quimicos que,
en la actualidad, son contami-
nantes”. Sin embargo, y para-
fraseando el refran, el proyecto
va mas alla del ‘poco ensuciar’,
y se aventura a ‘limpiar’. Otro
de sus objetivos generales es in-
tentar descontaminar lo ya con-

2 cnblns QUL

Cuando se habla de fotocatélisis se hace

diferencia hemos de definir a la
sostenibilidad como la capacidad
para mantener el desarrollo de la
calidad de vida, sin comprometer
la de nuestros descendientes”.

referencia a una reaccion catalitica que involucra
la absorcion de luz por parte de un catalizador o
substrato. Una de las aplicaciones de la fotoca-
talisis se encuentra en la depuracion de agua o

email: qgo1maruj@uco.es

@ Dotacion

197.000 euros

de aire.
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taminado. Esto significa destruir
determinados materiales que ya
estan polucionando la atmésfera,
las aguas y el entorno natural en
general.

El remedio para ello puede estar
en los procesos de catalisis y foto-
catalisis denominadas como ‘he-
terogéneas’. Dicha tipologia de
reacciones hace referencia a que
se encuentran en contacto dos o
mas fases o estados de la materia.
En este caso, cabe concretar esta
nocién con el empleo de sélidos,
tal como especifica el propio titu-
lo del proyecto de investigacion.
Por dltimo, la fotocatalisis hetero-
génea se aplicara especialmente a
destruir plaguicidas en aguas. Los
mas problematicos en Andalucia
derivan del cultivo del olivar.

Con las vias de descontaminacién
exploradas por su equipo, José
Maria Marinas afirma que “de
esta forma, nuestros descendien-
tes no se veran condicionados

La quimica medioambiental es
la aplicacion de la quimica al
estudio de los problemas y la
conservacion del medio ambien-
te. En la quimica de la atmosfe-
ra, a medida que la comunidad
internacional presta mas aten-
cion a las tesis del ecologismo
(con acuerdos internacionales
como el protocolo de Kioto para
reducir las emisiones de diéxido
de carbono para limitar el efecto
invernadero), esta disciplina
cobra mas y mas importancia.

El insuficiente desarrollo de esta
disciplina hizo posible el uso
generalizado de los clorofluoro-
carbonos, con las graves con-
secuencias que esto tuvo para

el agujero en la capa de ozono.
Tras las experiencias con la lluvia
acida, la combinacién de quimi-
ca medioambiental y ingenieria
quimica resulté en el desarrollo
de los tratamientos para limitar
las emisiones de las fabricas.
También la quimica medioam-
biental se ocupa de los procesos
y reacciones que tienen lugar en

por acciones que, momentanea-
mente, parece que han mejorado
nuestra existencia, pero que han
comprometido, gravemente, su
futuro”.

Los estudios de la Universidad
cordobesa se centraran en proce-
sos de gran interés industrial be-
névolos con el medio ambiente.
Se pueden citar ejemplos como
los de oxidacién mediante agen-
tes oxidantes ‘limpios’, como el
agua oxigenada y el oxigeno.
Destaca, asimismo, la destruccion
fotocatalizada de plaguicidas en
aguas. Esta Ultima cobra especial
relevancia en nuestra Comuni-
dad, como consecuencia del uso
de dichos téxicos en el cultivo del
olivo (se esta creando una base
de datos sobre la trazabilidad del
aceite). En general, “los resulta-
dos obtenidos con nuestros cata-
lizadores se compararan, en algu-
nos casos, con los logrados con
otros convencionales”, segin el
profesor Marinas. “Por otra par-

te, se estudiara la resistencia a
la desactivacion y la facilidad de
regeneraciéon de algunos de los
catalizadores”. El proyecto de la
UCO quiere sintetizar y caracteri-
zar materiales sélidos utilizables
como catalizadores y fotocatali-
zadores. Dentro de este capitulo,
un importante apartado se refiere
a la sintesis de los denominados
‘catalizadores quirales sélidos’.
Esta variedad de materiales se uti-
liza en procesos de reduccién, a
través del empleo de diferentes
moléculas inmovilizadas y modi-
ficadores quirales.

“Hemos de tener en cuenta que
la industria farmacéutica los utili-
za profusamente, y este tipo de
catalizadores evita, en gran medi-
da, la contaminacién ambiental”,
explica José Maria Marinas Rubio.
Asimismo, se sintetizaran cataliza-
dores heterogéneos con centros
bésicos y acido-basicos, “alin no
muy utilizados en el campo de la
Quimica Medioambiental”.

Procesos ambientalmente benévolos

las masas de agua continentales

y marinas, como la evolucion e
interaccion de los contaminan-

tes vertidos a dichas masas por
parte de las actividades humanas.
Asimismo, estudia los tratamientos
de dichos vertidos para reducir su
carga daiiina. También hay inte-
raccion entre la llamada Quimica

Verde ( 0o Quimica Sostenible)

y la preservacion del medio
ambiente, pues aquélla estudia
optimizar los procesos produc-
tvos quimicos, eliminando pro-
ductos secundarios , empleando
condiciones menos agresivas (
de presion y temperatura, de
tipo de disolvente)

g

Proyectos de Excelencia 2006



L)

Antioxidantes para comida
procedentes de hongos

La necesidad de contar con alimentos mas seguros desde el punto de vista sanitario y medioambiental,
es uno de los mayores retos a los que se enfrenta en este momento la industria agroquimica-alimentaria.
Para contribuir a ello, varios grupos de investigacion andaluces han obtenido una dotacién de 60.000
euros por parte de la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa.
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Nombre del proyecto

@

Disefio y sintesis de

moléculas bioactivas de alto

valor afiadido en la industria

agroalimentaria

Contacto

D

Isidro Gonzélez Collado

Teléfono: 956 01 63 68

e-mail: isidro.gonzalez@uca.es

Dotacion

©®

60.000 euros

Para conseguir alimentos mas
seguros desde el punto de vista
sanitario y medioambiental, es
necesaria la utilizacion de aditi-
vos alimentarios naturales y de

baja toxicidad (antioxidantes,
colorantes, etc.) y, por otro lado,
de agroquimicos facilmente de-
gradables, no persistentes y que
no se incorporen a la cadena ali-
mentaria. Asi, dentro del campo
de los antioxidantes, se plantea
el estudio de sustancias biosinte-
tizadas por determinados hongos
fitopatégenos, y la preparacion
de moléculas derivadas de an-
tioxidantes naturales aislados de
los residuos agricolas procedentes
de la poda del olivar. Ademas, se
abordardn estrategias sintéticas
novedosas orientadas a la sintesis
de compuestos con mayor poder
antioxidante.

Un grupo de la Universidad de Ca-
diz, dirigido por Isidro Gonzélez
Collado, y junto con otros grupos
de investigacién de otras univer-
sidades andaluzas, trabajara en el
disefio y sintesis de compuestos,
de alto valor afiadido, para la in-
dustria agroalimentaria. Segun el
proyecto de excelencia, al que la
Consejeria de Innovacién, Ciencia
y Empresa ha dotado con 60.000
euros, todos los compuestos que
se obtendran provienen de pro-
ductos naturales, y se trataran
segun una perspectiva racional y
respetuosa con el medioambien-
te. Concretamente se abordarén
la sintesis de insecticidas, fungici-
das y herbicidas contra algunas de
las enfermedades mas comunes
en algunos de los principales culti-
vos de nuestra comunidad como
son: el control de insectos en el




En este proyecto, la colabora-
cion activa de empresas espe-
cializadas en el campo de la
agroquimica, de la conservacion
y tratamiento de alimentos, asi
como de las empresas dedi-
cadas a la sintesis de molécu-
las bioactivas en general, es
necesaria y constante, ademas,
la consecucién de los objetivos
del proyecto requiere la co-

olivo o el control de enfermedades
fangicas en cultivos tan importan-
tes, como son la fresa y la vid. Por
Gltimo, se abordara la sintesis de
la crocetina, colorante natural del
azafran, mediante una novedosa
ruta sintética. El empleo de an-
tioxidantes se utiliza para preser-

laboracién activa de estas em-
presas especializadas. Para ello,
se cuenta con el interés de las
empresas Newbiotechnic (NTB),
Domca S.A., Isagro y Deretil,
entre otras. Todas ellas del campo
de la agroquimica, conservacion
y tratamiento de alimentos y de
la sintesis de moléculas bioac-
tivas. La transferencia de todos
los resultados de este grupo de

antioxidantes biosintetizadas por
determinados hongos fitopaté-
genos, asi como de los residuos
agricolas procedentes de la poda
del olivar. Para buscar nuevos co-
lorantes naturales atoxicos, se uti-
lizara la croetina, un colorante na-
tural mas conocido como azafran

Una intima relacion empresarial

investigacion de la Universidad
de Cadiz ha estado intimamen-
te relacionada con la empresa
NBT, con la que ya ha licencia-
do dos patentes. Segtn fuentes
del proyecto de investigacion,
uno de los principales obijeti-
vos que se esperan, es poder
transferir a la industria todos
los resultados susceptibles de
ser patentados.

2 <nblas QUL

hay una serie de hongos que atacan a cultivos

como el llamado ‘Botrytis cinerea’, que afecta
regularmente a la fresa y la vid, o el ‘Colle-
totrichum gloeosporioides’, que ataca a la

fresa, principalmente. Son hongos patogenos
microscapicos que generan una gran cantidad
de sustancias, y estos cientificos de la Univer-
sidad de Cadiz han estudiado el metabolismo

var el sabor, aroma y color de los
alimentos manufacturados. Para
buscar antioxidantes naturales

y que investigadores de este pro-
yecto intentaran obtener median-
te sintesis quimica. Los productos

que reemplacen a los sintéticos,
es necesario acudir a microorga-
nismos y subproductos y residuos
agricolas. El estudio plantea para
ello la obtencién de sustancias

agroquimicos mas seguros con el
medioambiente, se obtendran a
partir del uso de feromonas, ca-
racterizadas de fuente natural y
posteriormente sintetizadas.

secundario de éstos en profundidad, han visto

las sustancias que producen, y buscan asi
nuevas moléculas con actividad biolégica.

Proyectos de Excelencia 2006
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Transversalidad del
analisis matematico

El analisis matematico es un ambito de estudio que puede resultar uno de los grandes desconocidos
para la opinion publica. Un grupo de investigadores de la Universidad de Sevilla, va a desarrollar un
proyecto de excelencia, dotado con 103.000 euros por la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa,
en el que tendran cabida muiltiples lineas de estudio en esta area de conocimiento, entre las que desta-

. 2

Centro
Universidad de Sevilla

Area
Fisica, Quimica y Matematicas

o
©

01001 C()digo
& FQM 627

@ Nombre del proyecto
Andlisis Matemdtico

Q Contacto
YP Tomds Dominguez Benavides

Teléfono: 954 55 79 82
e-mail: tomasd@us.es

@ Dotacion:
103.000 euros

A

de reconstruccion de imagenes o la Dinamica Poblacional.

Se trata de un Proyecto en Ma-
tematicas Fundamentales en el
que se pretenden obtener resul-
tados tedricos con posibles apli-
caciones en areas muy diversas
como Reconstrucciéon de Imége-
nes, Tomografia, Teoria de Jue-
gos, Teoria Econémica Social,
Teoria del Caos, etc. El Proyecto
aborda de forma transversal ob-
jetivos que se pueden enmarcar
en diferentes campos del Andlisis
Matematico: Geometria de Es-
pacios de Banach, Teoria Métri-
ca del Punto Fijo, Hiperciclidad
y Universalidad de Operadores,
Integracién Vectorial, Anélisis de
Fourier, etc. Para ello cuenta con
una dotacién de 103.000 euros
por parte de la Consejeria de In-
novacién, Ciencia y Empresa de

la Junta de Andalucia. El equipo
investigador esta integrado por
15 Doctores del Departamento
de Andlisis Matematico de la Uni-
versidad de Sevilla, que forman
parte de los Proyectos D.G.E.S.
REF. PBMF2003-03893-C02-01 y
D.G.E.S. REF. PBMF2003-01297;
y de los grupos FQM 127 y FQM
104 del PAI incluyendo los in-
vestigadores principales de estos

J cnbins gUe.-

En matematicas, los Espacios de Banach,
llamados asi en honor Stefan Banach, son unos
de los objetos més importantes en el estudio

del andlisis funcional. Los espacios de Banach
tipicamente son espacios infinitamente dimensio-
nales que contienen funciones.




proyectos o grupos. Asi mismo
algunos miembros del grupo
forman parte de la red europea
Phenomena in High Dimension.
Ademas estas aplicaciones pue-
den ser obtenidas desde campos
diferentes del Analisis Matemati-
co. Por ejemplo, los problemas de
reconstruccion de imagenes pue-
den ser abordados tanto desde el
Analisis de Fourier como desde la
Teoria de Aproximacién de Pun-
tos Fijos mediante procesos de
iteracién, a través del problema
de Viabilidad Convexa. Este es un
de los objetivos que se plantean
en el proyecto.

Otra rama del Analisis Matemati-
co con importantes aplicaciones
en disciplinas tan diversas como
Dinamica Poblacional, Economia,
Biologia, Medicina y Fisica Cuan-
tica es la teoria de la hipercicli-

La Matematica es el estudio de
patrones en las estructuras de
entes abstractos y en las relaciones
entre ellas. Algunos matematicos

se refieren a ella como la ‘Reina de
las Ciencias’. Sin embargo, algunos
matematicos no la consideran una

ciencia natural. Principalmente, los
matematicos definen e investigan
estructuras y conceptos abstractos
por razones puramente internas

cidad. Incluso los operadores li-
neales, que en principio debieran
presentar un comportamiento
mas ordenado, pueden generar
caos y valer como modelo mate-
matico de mdiltiples procesos fisi-
cos de la Naturaleza. El estudio
de hiperciclidad y universalidad
de operadores sera otro de los ob-
jetivos del Proyecto. La Aritmética
tiene hoy un gran impacto en las
aplicaciones a través de la cripto-
grafia que permite transmisiones
y comercio seguros. Desde un
punto de vista teérico es por tan-
to muy importante el estudio de
los ndmeros primos. Su distribu-
cion esta relacionada con los mas
importantes problemas teéricos
de la matematica. Esto tiene que
ver con el analisis ya que la distri-
bucién de los primos esta gober-
nada por la distribucién de los ce-
ros de las funciones L. El estudio

a la matematica, debido a que
tales estructuras pueden proveer,
por ejemplo, una generalizacion
elegante, o una (til herramienta
para calculos frecuentes. Ademas,
muchos matematicos estudian sus
areas de preferencia simplemente
por razones estéticas, viendo asi la
matematica como una forma del
arte en vez de una ciencia practica
o aplicada. Sin embargo, las es-

de esta distribucién es otro de
los objetivos que se aborda en el
proyecto. Por otra parte, el pro-
blema de extender los resultados
clésicos fundamentales de la inte-
gracién y del andlisis arménico al
contexto de los espacios de Ba-
nach ha sido considerado por nu-
merosos autores y ha dado lugar,
en ocasiones, a la introducciéon
de propiedades geométricas que
caracterizan los espacios de Ba-
nach para los que el resultado es-
calar permanece valido. Algunas
de estas propiedades trascienden
el campo donde se originaron y
tienen aplicaciones en otras areas
de la matematica. Determinar
condiciones que debe cumplir un
espacio de Banach para que sea
valida la existencia de desarrollo
en serie de las funciones vectoria-
les serad otro de los temas en que
se trabajara.

Apuntes de |a ‘Reina de las Ciencias’

tructuras que los matematicos in-
vestigan frecuentemente si tienen
su origen en las ciencias naturales,
y muchas veces encuentran sus
aplicaciones en ellas, particular-
mente en la Fisica. La matematica
es un arte, pero también una
ciencia de estudio. Informalmente,
se puede decir que la matematica
es el estudio de los “niimeros y
simbolos”.

Proyectos de Excelencia 2006
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Hacia nuevos derivados de
la alianza carbono-metal

Los avances en la historia reciente de la Quimica Organometalica sirven de telén de fondo al pro-
yecto de excelencia denominado ‘Compuestos de los elementos de los grupos 9, 10 y 12 que con-
tienen enlaces M-C. Aspectos fundamentales y aplicaciones practicas’. Desde una gran variedad
de productos organicos hasta los nuevos materiales logrados en
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Centro

Universidad de Sevilla

Area

Fisica, Quimica y

Matemadticas

01001
10011

Codigo

FQM 672

Nombre del proyecto

@

Compuestos de los

elementos de los grupos

9,10 y 12 que contienen

enlaces M-C. Aspectos

fundamentales y aplicaciones

practicas

Contacto

D

Ernesto Carmona Guzman

Telefono: 95 4557155

e-mail: guzman@us.es

Dotacion

©®

216.200 euros

Nanotecnologia, las derivaciones de esta linea cientifica llevan a
financiar a la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa una
investigacion de excelencia con 216.200 euros.

La Quimica organometalica abar-
ca los compuestos quimicos con
enlaces entre un atomo de car-
bono y un atomo metélico. Tal
como sefala el catedratico Ernes-
to Carmona, de la Universidad de
Sevilla (US), “durante las Ultimas
tres décadas ha tenido lugar un
extraordinario desarrollo” de esta
disciplina. El avance ha permitido
un conocimiento profundo de la
reactividad de las especies que
contienen enlaces metal-carbo-
no. Dichas especies organometa-
licas han revelado, asi, tener innu-
merables aplicaciones.

El principal de estos desarrollos es
el uso como catalizadores en pro-
cesos homogéneos “que operan
con niveles extraordinarios de efi-
ciencia, en la preparacién de una
inmensa variedad de productos
organicos”. Pero los compuestos
organometalicos tienen también
gran utilidad en otros campos,
como por ejemplo “la prepara-
cién de nuevos materiales a partir
de estos complejos, que tiene una
importante repercusion en el area
de la Nanotecnologia”.

Existen actualmente retos de
enorme importancia para la Qui-
mica en los que los complejos or-
ganometalicos pueden jugar un
papel protagonista. Este proyecto

de excelencia propone realizar
investigaciones sobre tres areas.
La primera abordara la activacién
y funcionalizacién de los enlaces
C-H (carbono-hidrégeno) de los
hidrocarburos, tanto saturados
como insaturados. La segunda se
centrara en la catalisis de polime-
rizacion y la catalisis asimétrica,
tanto en medios convencionales
como en fluidos supercriticos y
en liquidos i6nicos. Dicha linea
forma parte de lo que se conoce
como ‘quimica sostenible’ o ‘qui-
mica verde’. Por Gltimo, se quiere
investigar la sintesis de materiales
nanoestructurados, especialmen-
te calcogenuros de cinc y cad-
mio.

De manera mas especifica, el pri-
mero de los apartados constituye
un “dificil reto” de la quimica ac-
tual, en palabras de Ernesto Car-
mona. Se pretende profundizar
en los aspectos fundamentales de
la activacion C-H en complejos de
Rodio, Iridio, Paladio y Platino; asi
como conseguir la funcionaliza-
cion catalitica de los alcanos me-
diante boranos y alanos.

Respecto a las transformaciones
cataliticas de polimerizacién y
asimétrica, “se encuentran en-
tre las de mayor importancia en
la actualidad”. Para las primeras




U of W

La quimica es la ciencia que
estudia la estructura de la
materia, sus propiedades, la
composicion, la reactividad y las
transformaciones que experi-
menta. Debido a la diversidad
de la materia (que tiene el
atomo como particula funda-
mental), los quimicos a menudo
se han ocupado en el estudio
de como interactiian los atomos
unos con otros para formar mo-
léculas. Por lo tanto, la quimica

se usaran nuevos catalizadores
de Niquel y de Paladio, asi como
el desarrollo de cocatalizadores
basados en compuestos de tipo
AIR(OR")2. Para las segundas, se
efectuara el anclaje de complejos
metalicos quirales sobre un so-
porte sélido. Con ello se crearan
sistemas heterogéneos de menor
coste econémico y ambiental que
los actuales. Se quiere adaptar los
procesos cataliticos anteriores a
los medios no convencionales de
la denominada quimica verde:
fluidos supercriticos y liquidos i6-
nicos.

El tercer punto supone estudiar
la sintesis y las caracteristicas de
nanoestructuras basadas en Oxi-
dos simples y mixtos de cinc, y
en calcogenuros de Cinc y Cad-
mio (MS, MSe y MTe). Para ello,
se hara uso de una metodologia
original, basada en el empleo
de compuestos de Zn(l) y Cd(l)

SEl a0kV  X90,000

involucra el estudio de fenéme-
nos microscépicos, tales como
grupos de atomos y sus caracte-
risticas en la escala nanométrica,
y los fendmenos macroscépicos,
tales como la interaccion de las
proteinas y el ADN en soluciones
complejas y las propiedades de
nuevos materiales. La quimica or-
ganometalica es el estudio de los
compuestos quimicos con enlaces
entre un atomo de carbono y un
atomo metalico, de su sintesis y

como precursores. El equipo in-
vestigador comprende tres gru-
pos independientes procedentes
de éareas complementarias. De
hecho, el proyecto tiene un mar-
cado caracter transversal que re-
querira contribuciones esenciales
de las respectivas areas de traba-
jo.Un proyecto transversal como
éste se alimenta de éreas de tra-
bajo diversas.

Estos ingredientes provienen de
los tres grupos que toman parte
en él. Las contribuciones esencia-
les se refieren, en primer lugar a
la sintesis organica, asi como los
materiales polimeros. También se
encuentra presente la sintesis de
nuevos materiales con propieda-
des semiconductoras, como sen-
sores de gases, o diodos emisores
de luz. Dicho aspecto exige un
profundo conocimiento de la qui-
mica organica e inorganica de los
elementos de los grupos principa-
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reactividad. En este contexto,
el término “metal” se define
de forma muy laxa, e incluye
elementos como el silicio o el
boro, que no son metalicos sino
metaloides. La quimica orga-
nometalica combina aspectos
de la quimica organica y de

la quimica inorganica. Tiene
importancia en catalisis, en el
refinamiento del petréleo y
en la produccién de polimeros
organicos.

les: cinc, cadmio, boro, aluminio,
selenio, teluro, etc. Por otro lado,
el empleo de fluidos supercriticos
requiere tecnologia quimica es-
pecifica para preparar reacciones
a alta presion. Finalmente, la qui-
mica tedrica y computacional es
omnipresente en los objetivos.

2 onbolias que- -

El Grupo de Quimica Organometalica y Catalisis
Homogénea pertenece al Instituto de Investiga-
ciones Quimicas (IIQ), centro mixto del CSIC

y la US. Su génesis se remonta a 1977, afo

en que Emesto Carmona establecié una linea
de investigacion para la Hispalense en esta
disciplina. El hoy catedratico se habia iniciado
en ella durante una estancia postdoctoral en el
Imperial College of Science and Technology de
Londres, con el Premio Nobel de Quimica Sir G.
Wilkinson. Los demas miembros se incorporaron
al grupo durante los afios siguientes. A mediados
de los noventa, el equipo del profesor Carmona
constituyé uno de los pilares de la creacion del
1Q, englobado en el CICIC.

Proyectos de Excelencia 2006



L)

De aceituna de mesa 3
combatir el temible sida

El Departamento de Quimica Organica de la Universidad de Granada (UGR) afronta el reto de explorar
las aplicaciones terapéuticas de una sustancia de origen agricola: el acido maslinico. Esta molécula se
distingue, entre otras caracteristicas, por inhibir enzimas que utilizan microorganismos causantes de
graves patologias, como el sida. ‘Disefio, sintesis y evaluacion de
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Centro

Universidad de Granada

Area
Fisica, Quimica y Matematicas

ity Codigo
FQM 1228

Nombre del proyecto

Disefio, sintesis y evaluacion de
inhibidores de serin proteasas
a partir de acido maslinico y
sus derivados

@

&) Contacto

Y7 Andrés Garcia-Granados Lopez
de Hierro

Teléfono: 958 2 43174
e-mail:

@ Dotacion:

115.000 euros

P

inhibidores de serin proteasas a partir de acido maslinico y sus deri-
vados’ se financiara con 115.000 euros.

El 4cido maslinico se aisla de los
orujos de aceituna. Se trata de
“un triterpeno pentaciclico que
posee una actividad perfecta-
mente demostrada como inhi-
bidor de los serin proteasas”,
segun el director del proyecto,
el catedratico Andrés Garcia-
Granados. Estas enzimas estan
“implicadas en mecanismos re-
guladores del balance proteico
y otros procesos de gran interés
en biologia molecular”.

Pero ademas, diversos microor-
ganismos, como determinadas
variedades de virus y protozoos,
usan las serin proteasas. Entre
los primeros se encuentra el VIH,
causante del virus de inmunode-
ficiencia humana (sida). Respec-

to a los protozoos, los parasitos
del grupo Apicomplexa estan
detras de infecciones como la
malaria o la toxoplasmosis.

“Afortunadamente, el acido
maslinico es un inhibidor de las
enzimas proteasas, es decir, en-
zimas que rompen proteinas”,
explica el profesor de la UGR.
“iPara qué inhibir la acci6on de
esas proteasas? Las proteasas
son herramientas que utilizan
muchos sistemas biolégicos”,
como el sida, a la hora de ex-
pandirse por el organismo. De
ahi que la accién potencial mas
espectacular del acido maslinico
sea inhibir su proliferaciéon. No
en vano, “este virus utiliza una
serin proteasa para abrirse cami-
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no desde dentro de una célula
infectada hacia el medio extra-
celular. De esa manera sigue su
camino hacia la infecciéon exten-
siva” del paciente afectado por
dicho sindrome.

Por otra parte, el acido maslinico
sirve para luchar contra el para-
sito Cryptosporidium, que todos
portamos, pero que por su ca-
racter oportunista sélo invade
organismos inmunodeprimidos.
Esto le convierte en el causan-
te de las enormes diarreas que
sufren las personas portadoras
de sida. Aunque el ndmero de
especies y cepas de este proto-
Z00 no se conoce con exactitud
se consideran, basandose en el
tamano de los ooquistes, dos
especies que afectan a los ma-
miferos: C. parvum y C. muris;
el primero se cree que es el que
causa enfermedad diarreica en
los humanos. Como caracteristi-
ca tintorial sus ooquistes tienen
propiedades
resistencia.

de acido-alcohol
La importancia de
dedicar los recursos necesarios
para un proyecto como éste de-
riva de la trascendencia de estas
implicaciones, junto con la re-
lativa facilidad para obtener al
acido maslinico. Otros farmacos
inhibidores de proteasas requie-
ren un proceso de sintesis muy
costoso, debido a la complejidad
estructural que presentan. Por

Una tesis doctoral de Ménica
Maria Fernandez Navarro, dirigi-
da por el también profesor de la
UGR José Antonio Lupianez Cara,
incluy6 el acido maslinico en la

dieta de las truchas arco iris. Los
resultados fueron claros: los pe-
ces cuyas dietas se completan con
acido maslinico crecen mas y en
menos tiempo, y mueren menos.
Viven mejor, sus escamas y aletas
presentan un mejor aspecto y el

el contrario, el acido maslinico
puede extraerse de los residuos
de la industria oleicola. Este he-
cho constituye una importante
ventaja en un territorio como
Andalucia. La sustancia se halla
presente, en gran cantidad, en
la cera que contiene la piel de la
aceituna. “Parte de estos acidos
se los lleva el aceite cuando se
prensa la aceituna (si no se ‘re-
fina’), pero la gran mayoria que-
da en el orujo que se produce en
ese prensado”, aclaran los inves-
tigadores.

El proyecto de la UGR se estruc-
tura en tres partes: estudio de
quimica computacional, sintesis
de los derivados calculados pre-
viamente y pruebas biol6gicas
de las actividades de los deriva-
dos asi sintetizados. Se pretende
estudiar minuciosa y rigurosa-
mente, desde la perspectiva de
la quimica computacional, los
efectos inhibidores del &cido
maslinico sobre las serin protea-
sas. Una vez realizadas las mo-
dificaciones estructurales calcu-
ladas, el grupo comprobara la
actividad de estos derivados en
balance proteico, frente a los en-
zimas del grupo de las caspasas y
frente a parasitos del grupo Api-
complexa. Se trata de un gran
grupo de protozoos parasitos,
caracterizados por la presencia
de un complicado complejo api-

Suplemento ideal

indice de mortalidad habitual en
las piscifactorias, entre el 5y el
10%, disminuye practicamente
hasta cero. Esta investigacion na-
cio tras conocerse los trabajos del
profesor Andrés Garcia-Granados
sobre la inhibicion del SIDA. El
acido maslinico se investiga tam-
bién incluso como tratamiento
complementario contra el cancer
de colon o el envejecimiento
prematuro.

i

J cootas Aue

La Universidad de Granada patentd internacio-
nalmente un procedimiento industrial para la
obtencion de los &cidos oleandlico y maslinico
con pureza considerable y con rendimientos del
0,4y 0,8%, respectivamente, a partir del orujo
seco. Esto significa que a partir de una tonelada
de orujo se pueden aislar 4 kilos de oleandlico
y 8 de maslinico. Esto representa una conside-
rable magnitud, pues una orujera media puede
procesar en un dia del orden de 500 toneladas
de orujo. El orujo de ese dia contiene unas 2
toneladas de oleandlico y 4 de maslinico. “Nadie
dirfa que de una montafia negra de orujo se
pueden aislar tantos kilos de un producto blanco
con aspecto de polvo de tiza”, ilustra Andrés

Garcia-Granados.

cal. Los apicomplexos tienen un
membrana compuesta de alveo-
los, hecho que, junto con otras
caracteristicas, los ubican en el
grupo de los llamados alveo-
lados. Entre las enfermedades
parasitarias que producen se en-
cuentran la malaria (Plasmodium
spp.), la toxoplasmosis (Toxo-
plasma gondii), la criptosporidio-
sis (Cryptosporidium parvum), la
cyclosporosis (Cyclospora caye-
tanensis), la isosporosis (Isospora
belli), etc. El Pneumocystis carinii
previamente se clasificé dentro
de los Apicomplexa, pero hoy se
sabe que esta mas relacionado a
los hongos.

Proyectos de Excelencia 2006
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El lenguaje quimico
de nuestras plantas

El Grupo de Aleopatia de la Universidad de Cadiz (UCA) lleva casi dos décadas aislando, caracteri-
zando, sintetizando y evaluando la bioactividad de mas de 500 sustancias organicas implicadas en las
interacciones ecoldgicas de plantas y microorganismos. Una partida de 146.000 euros se ha destina-
do a su estudio sobre ‘Obtencion, identificacion y determinacion
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Obtencion, identificacion y

determinacion estructural de

compuestos con actividad

bioldgica en vegetales:

pimiento, aloe vera y uva

Contacto

D

Francisco Antonio Macias Do-

minguez

Teléfono: 956 01 63 02

email: famacias@uca.es.

Dotacion

©®

146.400 euros

estructural de compuestos con actividad biolégica en vegetales:
pimiento, aloe vera y uva’.

La Alelopatia es una disciplina pu-
jante dentro del area de la Ecolo-
gia Quimica. Se dedica a estudiar
cualquier proceso que involucre
metabolitos preferentemente se-
cundarios, de origen vegetal o
microbiano, que influyen en el
crecimiento y desarrollo de los
sistemas biolégicos. Esto puede
implicar tanto efectos positivos
como negativos. En concreto,
segln Francisco Antonio Macias
Dominguez, catedratico de la
UCA, “el proyecto plantea la iden-
tificacion y cuantificacion de los
compuestos bioactivos presentes
en pimiento, aloe vera y uva; en
particular, como antioxidante y
como agroquimico”.

Esta investigacién comenzara por
identificar los compuestos con
actividad biolégica a través de
fraccionamiento biodirigido. Para
evaluar los niveles de actividad
de esas sustancias se realizaran
bioensayos de diferentes extrac-

tos, y se identificaran las diversas
especies quimicas responsables
de la actividad en cuestion. Esa
herramienta “permite decidir los
procedimientos de extraccion,
las variedades y el momento de
recoleccién, asi como la guia de
todo el proceso de aislamiento de
los principios activos”, apunta el
profesor Macias.

Determinar los compuestos bio-
activos pasa por desarrollar méto-
dos de cuantificacién especificos
para ellos. Asimismo, determinar
las variedades con mayor canti-
dad de compuestos activos re-
quiere poner a disposicion de las
empresas productoras métodos
de andlisis no destructivos. Estos
exigen no alterar las muestras,
un bajo coste de mantenimien-
to y una minima generacién de
residuos. Las técnicas de espec-
troscopia infrarroja, basadas en la
distinta radiacién de ese tipo que
absorben las moléculas, permiten




Aislamiento de productos naturales

El Grupo de Alelopatia de Cadiz
(GACQ) investiga tres lineas
fundamentales: aislamiento de
productos naturales con activi-
dad fitot6xica procedentes de
cultivos comerciales (trigo, arroz
y girasol); sintesis y evaluacion
de relaciones estructura-acti-
vidad de productos naturales

saber su estructura. En concreto,
la espectroscopia infrarroja en
el intervalo cercano (NIR) y en
el intervalo medio (MIR) se apli-
can actualmente en otras areas
de andlisis de alimentos. Las in-
dustrias disponen de estos equi-
pos comerciales y metodologias.
“Con las metodologias desarro-
lladas, las empresas podran de-
terminar in situ la presencia de los
compuestos de interés mediante
analisis que podran ser realizados
por personal con una formacién
minima”, segin Macias Domin-
guez.

Por otra parte, se evaluara la in-
fluencia de las variedades de pi-
mientos, aloe vera y uvas en el
contenido final de compuestos
con actividad biolégica, asi como
diversas variables de produccién
con respecto a su influencia en el
contenido final. Con estos datos,
se buscara la fecha mas apropia-

y analogos y disefio de nuevas
metodologias de evaluacion de
la bioactividad alelopatica, con
nuevos protocolos de bioensayo.
Mas de 120 articulos en revistas
cientificas internacionales, y
colaboraciones con mas de 20
grupos e instituciones cientificas
de todo el mundo, le han valido

da para la recoleccién del cultivo,
con la mayor cantidad posible de
compuestos activos en el produc-
to.

También se plantea incremen-
tar el valor afladido de los culti-
vos aprovechando partes de las
plantas o frutos actualmente in-
suficientemente utilizadas. Esto
implica disefiar sistemas de recu-
peracién a partir del material ve-
getal o de sus subproductos. Se
realizard una caracterizacion y el
estudio de la posibilidad técnica y
econdémica de su recuperacion.

Otro momento sera el estudio de
la relacién estructura-actividad de
las moléculas identificadas. Una
vez determinados los compuestos
activos de cada extracto, se de-
ben conocer los requerimientos
fisico-quimicos de sus diferentes
actividades bioldgicas. Finalmen-
te, modificar quimicamente los

prestigiosos reconocimientos en
la Quimica de Productos Natura-
les Bioactivos. El Premio Rhone-
Poulenc-Rorer, de la Sociedad
Fotoquimica Europea; el NIAES
Scientific Award, del Ministerio
de Agricultura de Jap6n y la Placa
de Plata de la Provincia de Cadiz
son buenas muestras.

compuestos para una mayor ac-
tividad o menor degradabilidad
permite determinar las ‘partes
activas’ de la molécula y modu-
lar su actividad, degradabilidad y
solubilidad.

J coblas que--

Los productos naturales son una fuente atractiva
de potenciales productos agroquimicos. No s6lo
por su diversidad en estructuras quimicas, sino
por su accion bioldgica especifica y su caracter
inocuo, a priori, sobre el medio ambiente. En el
campo de la agricultura, La Alelopatia ha hecho
especial hincapié en el control bioldgico de malas
hierbas por medio de efectos selectivos. Es el
método que mds se ajusta a los requerimientos
energéticos, econdmicos y ecoldgicos de una
nueva vision en el manejo de ecosistemas
agricolas. Sus posibles aplicaciones permitiran
disefiar metodologias y estrategias encaminadas
a la proteccion vegetal, control integrado de
plagas, enfermedades y malas hierbas, control
bioldgico, fendmenos de resistencia y evaluacion
ecoldgica de productos fitosanitarios.

Proyectos de Excelencia 2006
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A proposito de los
fluidos nanocompuestos

Hay acuerdo general entre todas las instituciones responsables del desarrollo cientifico en que una de
las vias mas prometedoras y de mayor valor afiadido entre las que pueden suponer avance cientifico
es la de la ciencia y tecnologia a escala nanométrica. Se habla ya de modo rutinario de nanotecnologia
o de nanociencia. En este contexto, un grupo de investigacion de
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Nombre del proyecto
Fluidos nanocompuestos con
propiedades viscoeldsticas
controlables por campos
eléctricos y magnéticos

@

Contacto

Angel V. Delgado Mora
Teléfono: 958 24 32 09
e-mail: adelgado@ugr.es

D

Dotacion:
237.000 euros

©

Fisica, Quimica y Matemdti-

la Universidad de Granada ha sido dotado con 237.000 euros, por
parte de la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa, para estu-
diar fluidos nanocompuestos con propiedades viscoelasticas contro-
lables por campos eléctricos y magnéticos.

Concretamente, las investigacio-
nes de este equipo de la UGR,
liderado por Angel V. Delgado
Mora, se enmarcan en tres cam-
pos cientificos: en el de los flui-
dos magnéticos (FMR), el de los
fluidos electrorreoldgicos (FER) y
el de los portadores magnéticos
de farmacos (PMF).

Los fluidos magnéticos hacen re-
ferencia a sistemas constituidos
por particulas coloidales magné-
ticas dispersas en un liquido, para
los que es posible controlar el
comportamiento hidrodinamico
mediante la accién de intensas
fuerzas de polarizacion magné-
tica. De hecho, son capaces de
cambiar su viscosidad en varios
6rdenes de magnitud en tiempos
menores de un milisegundo. Los

‘l |

problemas fundamentales para su
transferencia al sector industrial
(lubricantes activos) provienen
de su espesamiento tras uso pro-
longado y su consiguiente dificul-
tad de redispersion (en reposo el
hierro forma un sedimento muy
compacto cada vez mas dificil de
redispersar, consecuencia de su
alta densidad y magnetizacién
remanente), que representan una
barrera para el uso a gran escala
de estos lubricantes.

Asi en este campo, como explica
su responsable Angel V. Delgado,
el proyecto pretende desarrollar
FMR constituidos por particulas
de distintos materiales magné-
ticos de muy diferente tamafio
medio (FMR con bimodalidad ex-
trema) en los que se mejoren la
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El valor de estas investigaciones estriba
en que los materiales y estructuras cuyos
componentes tienen tamafios nanométrico§
pueden mostrar propiedades (fisicas, quimicas,
bioldgicas,...) diferentes, potencialmente
mejores, debido a sus reducidas dimensiones.
Asi, en el campo cientifico de los portadores
magnéticos de tarmacos (PMF), en el que
trabajan los investigadores de este proyecto de
excelencia, uno de los sistemas de liberacion
de farmacos actualmente mas investigados
se basa en nano-sistemas capaces de liberar
farmacos en el lugar del organismo en que su
efecto es necesario y durante un periodo de

tiempo apropiado.

estabilidad coloidal y la respues-
ta magnetorreolégica; analizar
los mecanismos de formacién
de estructuras en estos sistemas;
estudiar la viabilidad técnica de
los productos sintetizados; y el
desarrollo de nuevos FMR com-
puestos por particulas magnéti-
cas nanométricas y particulas no
magnéticas micrométricas, con
propiedades fisicas que represen-
ten un avance cientifico-técnico
relevante.

Los fluidos electrorreolégicos
(FER) constituyen un amplio
conjunto de fluidos y suspensio-
nes coloidales que experimentan
cambios muy notables en su es-
tructura, propiedades eléctricas,
de flujo, dpticas, etc., al aplicar-
les un campo eléctrico. En este
terreno se pretende, entre otras
cosas, realizar un tratamiento su-
perficial de las particulas y efecto
electrorreoldgico., un desarrollo
sistematico de experimentos con
particulas modelo (esféricas y es-
feroidales) de distinta naturaleza;
y un estudio de la dispersion die-
léctrica en fluidos ER, en particu-
lar, del efecto de la frecuencia del
campo eléctrico aplicado, inves-
tigando por tanto la cinética de
los fendmenos responsables del
efecto ER.

Finalmente, otro de los objetivos
de este proyecto de excelencia es
la investigacion de los llamados
portadores magnéticos de farma-
cos (PMF), tipicamente formados
por nucleos de material magnéti-
co, recubiertos por polimero. En
palabras de Delgado, “los PMF
pueden ser especialmente Utiles
como portadores biocompatibles

en el nuevo campo de la terapia
local o regional de tumores”.

En este terreno el proyecto pre-
tende: la sintesis de nuevos PMF,
en los que se optimice la propor-
cién nucleo magnético/portador
polimérico; y un estudio de la
capacidad de absorcién y la ciné-
tica de liberacién controlada de
farmacos mediante PMF, eligien-
do adecuadamente el polimero
biocompatible y el farmaco idé-
neo. Los grupos de investigacion
implicados tienen amplia expe-
riencia en la preparacién y carac-
terizacién de particulas coloidales
de tamafo submicrométrico, asi
como en la determinacién, expli-
cacién y prediccion de sus propie-
dades fisicoquimicas y las de sus
suspensiones. Pero, ademas, el
equipo de cientificos granadinos
ha avanzado en la preparacién de
sistemas de nanoparticulas que
han demostrado su aplicabilidad
en el terreno de la tecnologia,
especialmente en los campos de
disefio de fluidos magnetorreo-
I6gicos y electrorreolégicos, y
de nanoparticulas compuestas
adecuadas para el transporte de
farmacos.

Un area de rapido crecimiento

La definicion de materiales na-

nocompuestos se han ampliado
significativamente para abarcar
una extensa variedad de siste-
mas tales como uni-dimensional.
bi-dimensional, tri-dimensional
y materiales amorfos, hechos a
partir de distintos componentes

y trabajados a escala nanométri-
ca, segun la definicion de MSU
Chemistry Web Site -Nanocom-
posites. El tipo general de mate-
riales organicos / inorganicos de
nanocompuestos es una area de
investigacion de rapido creci-
miento. Esfuerzos significativos
se centran en la habilidad de
obtener el control de las estruc-
turas a nanoescala via aproxima-
ciones sintéticas innovadoras.

Proyectos de Excelencia 2006
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El extraordinario poder
de las fuerzas eléctricas

El campo de la electrohidrodinamica estudia la interacciéon que existe entre fluidos y campos eléctricos,
profundizando tanto en la generacion de las cargas eléctricas como en el movimiento que estas cargas
inducen en liquidos y gases. Los estudios sobre Electrohidrodinamica son de gran aplicacion practica
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Nombre del proyecto

@

Electrohidrodindmica de

suspensiones y reologia de

medios granulares cohesivos

Contacto

D

Antonio Castellanos Mata

Teléfono: 954 55 78 53

e-mail: castella@us.es

Dotacion

©®

235.000 euros

en electrotecnia, pintura electrostatica e intercambiadores de calor,
entre otros. La evacuacion de calor en transformadores de potencia
o las bombas electrohidrodinamicas (usadas para empujar fluidos)
constituyen otros dos ejemplos practicos de la utilizacion de cam-
pos eléctricos en el movimiento de liquidos. En la actualidad un gru-
po de 18 investigadores de la Universidad de Sevilla, dirigidos por
el Dr. Antonio Castellanos Mata, se ha propuesto profundizar en el
conocimiento basico de la electrohidrodinamica de suspensiones y
la mecanica y reologia (movimiento) de medios granulares cohe-
sivos (arena himeda, arcillas, toners, etc.). Ahondar en la investi-
gacion relacionada con estos campos es el objeto de un proyecto
de excelencia incentivado con 235.000 euros por la Consejeria de
Innovacion, Ciencia y Empresa.

Una de las mdltiples areas dentro
de la investigacién en Electrohi-

con la mayor precisiéon a nivel
mundial”, explica Antonio Cas-

drodindmica desarrollada por
estos cientificos estd relacionada
con la rotura de chorros de agua.
“Todos estamos familiarizados
con los chorros de agua. Si un
chorro es lo suficientemente lar-
go éste termina rompiéndose en
gotas. Nosotros no sélo somos
capaces de controlar esta rotura
por medio de campos eléctricos,
sino que ademas hemos medido
el inicio de la rotura (inestabili-
dad  Rayleigh-Chandrasekhar)

tellanos. Entre las aplicaciones
de este tipo de estudios esta la
relacionada con la impresién in-
dustrial (etiquetado, marcacion,
etc.) por chorro de tinta que, si
bien no requiere una calidad de-
masiado elevada, si necesita de
mucha rapidez y especial flexibi-
lidad en el tamafio y trayectoria
de las gotas. En ese sentido, este
grupo de cientificos ha colabo-
rado a través de sus investigacio-
nes con la empresa francesa IMA-

—

-
-
-




Reologia de medios granulares cohesivos

El movimiento o flujo de medios
granulares cohesivos, como la
arcilla o la arena hiumeda, es
otra de las areas que ocupan

el interés de este grupo de
cientificos sevillanos que tratan
de profundizar en la ruptura, el
flujo, la propagacion del sonido
y las descargas eléctricas que se
producen en este tipo de me-
dios, dado el riesgo de explosio-
nes que estas descargas pueden

JE, lider en este tipo de procesos.
Por otro lado, y también dentro
del area de la Electrodinamica, el
grupo estudia la elaboracién de
dispositivos miniaturizados para
posicionar células, bacterias, vi-
rus, ADN y otras bioparticulas
que cuentan con sensores capa-
ces de detectar sustancias toxi-
cas y contaminantes. “Se trata
de dispositivos muy Utiles que
deben ser miniaturizados y por-
tatiles para que puedan usarse
in situ. Su cometido seria saber
si un liquido estd contaminado
o no con algin elemento téxico
0 nocivo. Nuestro grupo se ocu-
pa de la parte eléctrica de la fa-
bricacién de estos dispositivos”,
comenta Castellanos.

Asimismo, otro de los estudios
la electrohi-
drodindmica se centra en los ca-
bles de alta tensién, en los que
tienen lugar descargas eléctricas
debido, bien a la existencia de
particulas contaminantes, bien
a la propia rugosidad de los ca-
bles. En ocasiones las culpables

relacionados con

conllevar. Asi, el proyecto de exce-
lencia incluira el estudio de la pro-
pagacion de los ultrasonidos, y la
forma en que fluyen y se fracturan
estos medios granulares. Para ello,
han desarrollado aparatos para la
medida cuantitativa de sus pro-
piedades mecanicas. Uno de ellos,
conocido en la comunidad inter-
nacional como el Sevilla Powder
Tester, esta patentado y se usa
rutinariamente en la planta de

de estas descargas son gotas
de lluvia que adoptan forma
aumentando el campo eléctri-
co local e ionizando el aire. “En
nuestro laboratorio medimos la
produccién de ozono y varios
6xidos nitrosos en aire seco. En
condiciones ambientales debido
a la contaminacién se generaran
también o6xidos de sulfuro. La
toxicidad de estos compuestos
puede presentar un riesgo para
la salud pdblica mucho mas im-
portante que la existencia de
los propios campos eléctricos y
magnéticos de la linea”, afirma
Castellanos.

Por dltimo, el proyecto incluye
el estudio de la fisica de medios
granulares formados por parti-
culas artificiales micrométricas y
nanométricas de uso industrial.
Estas particulas tienen una es-
tructura compleja, tal como se
muestra en una de las imagenes,
donde puede observarse una
particula de ferrita de 100 mi-
cras recubierta de una capa de
polimero sobre la cual estan ad-

produccion de toners de Xerox
en Rochester, USA, empresa con
la que estos investigadores han
venido colaborando desde el
afno 1991. Asimismo, el Instituto
Max Planck de Alemania y el
Institute of Particulate Enginee-
ring de New Jersey en USA se
han interesado también por su
uso. En los estudios de avalan-
chas de estos granos cohesivos
el grupo estudiara un nuevo
dispositivo: el Triana Powder
Tester (en proceso de patente).
Esta investigacion es relevante
para entender mejor los flujos
geotécnicos (avalanchas de
rocas o nieve, deslizamientos y
hundimientos del suelo), que
son causa de enormes pérdidas
humanas y materiales. (Mas
informacion en http://www.
us.es/ehd-cgm)

heridas particulas de 10 micras
(toners), que a su vez tienen par-
ticulas nanométricas sobre su su-
perficie (no visibles por falta de
resolucién). El mecanismo para
reducir la cohesién es similar al
utilizado por ciertas esporas y
pélenes, razén por la cual este
grupo colabora en un proyecto
inglés, Leverhume, para apren-
der de la naturaleza de estas par-
ticulas y estudiar cémo mejorar
su disefio.

J coblns que.-

Los granos secos, de tamafio menor a las

100 micras y sometidos a fuerzas de Van der
Waals, son materiales granulares cohesivos, en
oposicion a los granos secos de tamafio superior
que se consideran no cohesivos. En régimen
cuasi-estatico estos materiales cohesivos se
comportan como la arena himeda, es decir,

no fluyen grano a grano sino por blogues. Un
ejemplo es la harina fina que por esta razon se
sirve a cucharadas y no desde el recipiente como
el café en grano o el arroz. Por la misma razon
existen los relojes de arena para medir el tiempo,
y no los de harina.

Proyectos de Excelencia 2006
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Una teoria informativa
para atomos y moléculas

Bajo el titulo “Funciones especiales, entropia cuanticas y aplicaciones bio y nano-tecnolégicas’, inves-
tigadores de la Universidad de Granada han sido incentivados con 85.000 euros por la Consejeria de
Innovacion, Ciencia y Empresa para desarrollar conceptos y técnicas fisico-matematicas que sean ca-
paces de interpretar los fenémenos nolineales de sistemas micro-
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Universidad de Granada

Area

Fisica, Quimica y
Matematicas
Cédigo

FQM 481

Nombre del proyecto
Funciones especiales,
entropia cudnticas y
aplicaciones bio- y nano-
tecnoldgicas

Contacto

Jesus Sanchez-Dehesa
de Hierro

Teléfono: 958 24 32 15
e-mail: dehesa@ugr.es
Dotacion:

85.000 euros

y nanotecnolégicos (atomos y moléculas), asi como de identificar
patologias ligadas a procesos biotecnoldgicos relacionados con la
actividad eléctrica cardiaca y cerebral y con las sefiales del habla.
La ortogonalidad polinamica y la entropia de informacién y sus di-
versas materializaciones matematicas, constituyen los dos pilares

fundamentales del proyecto.

Un equipo de cientificos de las
Universidades de Granada, Al-
meria y Sevilla, dirigidos Jesus
Sanchez Dehesa, Catedratico de
Fisica Atémica, Molecular y Nu-
clear de la Universidad de Gra-
nada, trabaja en un proyecto de
excelencia con el que se preten-
de, desde el punto de vista de la
investigaciéon basica, contribuir
al establecimiento de una teoria
de la informacién de los sistemas
mecano-cuanticos, que permite
obtener una nueva perspectiva
del desorden y la complejidad de
sistemas atémicos y moleculares
(incluyendo el ADN), y que esta
colaborando de forma determi-
nante a la fundamentacién de la
moderna informacién y compu-
tacion cuanticas.

Desde el punto de vista aplica-
do, el grupo de Granada quiere
contribuir a elucidar los procesos
fisiolégicos caracterizados por
sefiales altamente oscilatorias y
ayudar a establecer protocolos
basados en las magnitudes en-
trépicas de tales sefiales que po-
sibiliten la identificaciéon de pato-
logias cardiacas, cerebrales y del
habla. Para ello, se empleara una
metodologia basada en la teoria

de las funciones especiales de la
matematica aplicada y de la fisi-
ca matematica, y de la teoria de
la informacién clésica y cuantica.
Por una parte, se hace necesario
desarrollar el conocimiento de
las propiedades algebraicas y es-
pectrales de los polinomios con
diversos tipos de ortogonalidad
no-estandar; a saber, Sobolev, va-
riante y matricial, en los que este
equipo esta llevando a cabo un
trabajo pionero.

Se espera la consecucion de resul-
tados que no sélo sean relevantes
por si mismos desde el punto de
vista matematico, sino que per-
mitan el disefio de métodos com-
putacionales de resolucién de

J caolns ane-

La computacion cuantica es un paradigmg ,

de computacion distinto al de la computacion
clasica. Se basa en el uso de qubits en lugar

de bits, y da lugar a nuevas puertas légicgs que
hacen posibles nuevos algoritmos. Una misma
tarea puede tener diferente complejit?ad erll .
computacion clasica y en computacion cuglnhca,
lo que ha dado lugar a una gran expectacion, ya
que algunos problemas intratables pasan a ser

tratables.




ecuaciones en derivadas parciales
que tan a menudo modelizan el
movimiento de numerosos sis-
temas de caracter micro, nano y
biotecnolégico; y ello, tanto ais-
ladamente como en presencia de
campos electromagnéticos exter-
nos. Por otra parte, se pretende
extender los conceptos y técnicas
actuales de la teoria de informa-
cién clésica y cuantica y, en par-
ticular, identificar las medidas de
informacién mas adecuadas para
estudiar el desorden interno y la
complejidad de los sistemas antes
mencionados. La dimensionali-
dad de estos sistemas varia en
muchos érdenes de magnitud, lo
que hace que las técnicas de cal-
culo teérico-computacional han
de ser necesariamente de amplio
espectro.

El equipo de investigaciéon res-
ponsable de este proyecto man-
tiene colaboraciones cientificas
con investigadores de mas de
diez universidades y centros de
investigacion de prestigio de la
Unién Europea, Japén y Estados
Unidos de América.

Un apartado particular ejemplifi-
ca el doble caracter fundamental
y aplicado del proyecto, que con-
siste en el estudio de sefiales alta-
mente oscilatorias por medio de
métodos e ideas extraidos de la
teoria de informacién y del anali-
sis de Fourier. Este tipo de sefiales
se caracterizan por densidades
altamente oscilantes, tipicas tan-
to de sistemas atémicos y mole-
culares de alta energia (sistemas
Rydberg) como de procesos fi-
siolégicos ligados a la actividad
cardiaca, cerebral y a la dindmica
neuronal y articulatoria del tracto
vocal que se manifiestan en los
electrocardiogramas, electroen-
cefalogramas y sonogramas.

Tanto los estados Rydberg como
las sefales fisiolégicas son feno-

menos altamente oscilatorios que
se caracterizan por densidades de
probabilidad intrincadas. El estu-
dio de tales densidades requiere
la utilizaciébn de medidas de in-
formaciéon complementarias, de
caracter global y local. Dado que
en este tipo de fenémenos las se-
fales estan muy localizadas tanto
en tiempo como en frecuencias,
se hace necesario la utilizacién de
funciones wavelet y técnicas refi-
nadas de teoria de aproximacion.
El estudio de los estados Rydberg
de los sistemas microscépicos re-
quiere ademas la consideracion
de los efectos relativistas y, por
tanto, la resolucion de las ecua-
ciones de onda mecano-cudnticas
relativistas por medio de algorit-
mos computacionales de elevada

precision. En cuanto al habla, el
grupo de Granada ha de llevar
a cabo primeramente un trabajo
experimental (por ejemplo, en el
Laboratorio de Voz de la Univer-
sidad de Granada) seguido de un
proceso tedrico-computacional
de identificacién y basqueda de
regularidades en los correspon-
dientes sonogramas por medio
de las magnitudes entrépicas de
tales sefiales, principalmente de
tipo wavelet. Este esquema de
trabajo se llevaré a cabo en pri-
mer lugar con personas normales
y, mas tarde, con personas con
problemas. El objetivo Gltimo es
doble: hacer un andlisis entrépico
del habla castellana y contribuir a
identificar y clasificar patologias
del habla por medios entrépicos.

g

Carga computacional

Este proyecto requiere la utili-
zacion de algoritmos numéricos
de diversa naturaleza. El equipo
de investigadores granadinos
posee una experiencia consi-
derable en el uso de métodos
numéricos y simbélicos. En

este sentido, se pretende por
una parte desarrollar algorit-
mos eficientes para el calculo
de medidas de informacién de
polinomios ortogonales que
seran la base para la determina-
cion de las entropias cuanticas
de los procesos y sistemas micro
y nanotecnolégicos de interés.
Por otra parte, el grupo de
expertos tratara de construir
las familias de wavelets poli-

4R[a.u.]

némicos mas pertinentes y su
implementacion para la caracte-
rizacion entropica de las sefiales
fisiol6gicas, particularmente las
sefiales del habla. Finalmente,
se disefiara la estrategia com-
putacional no-perturbativa mas
adecuada para la resolucion de
las ecuaciones de movimiento
no-integrables de los sistemas
moleculares de interés. En este
sentido se usaran técnicas de
tipo Montecarlo y métodos
computacionales hibridos, que
combinan técnicas de rejilla,
transformaciones de Fourier
rapidas y técnicas de propaga-
cion precisas para los casos de
dependencia temporal.
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Biodiesel, motor de futuro

El incremento del precio de los carburantes hace de los biocarburantes una opcién de futuro a los com-

bustibles tradicionales en el area de transporte. Investigadores de la Universidad de Cadiz, proponen

un cambio tecnolégico en el proceso actual de obtencion de biodiesel para hacerlo mas eficiente y en

armonia con el medio ambiente. La Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa ha financiado la inves-

tigacion ‘Desarrollo de un catalizador monolitico de alimina/aluminio para la produccion de biodiesel’
con 62.000 euros.
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@

Desarrollo de un catalizador

monolitico de alumina/alu-

minio para la produccion de

biodiesel

Contacto

D

Serafin Bernal Marquez

Teléfono: 956 01 63 38

e-mail: serafin.bernal@uca.es

©®

Dotacion:

62.000 euros

Los biocarburantes son todos
aquellos combustibles liquidos
obtenidos a partir de productos
agricolas. Una forma mas con-
creta, el biodiesel, es un grupo
que lo constituyen los aceites ob-
tenidos a partir de semillas olea-
ginosas que son utilizados como
sustitutos del gaséleo o que pue-
den participar en mezclas con
este desde un 5% hasta el 100%.
En cuanto a las tecnologias de
produccion de biodiesel, actual-
mente éstas parten del uso de las
variedades comunes de especies
convencionales como el girasol
y la colza. A partir de estas ma-
terias primas se consigue el bio-
diesel, mediante un proceso que
incluye siempre operaciones de
extraccion y refino seguido de un
proceso de esterificacion, con el
que se consigue un combustible
atil en motores convencionales
y glicerina como subproducto.
Investigadores de la Universidad
de Cédiz, a través de un pro-

P = e e

yecto dirigido por Serafin Bernal
Marquez, se proponen la prepa-
racion, caracterizaciéon y ensayo
de una serie de catalizadores
monoliticos de aldmina/aluminio
especialmente disefiados para su
aplicacién en el proceso de trans-
formacién de aceites vegetales en
combustible para automocién de
alta calidad, de tipo biodiesel.

Desde el punto de vista de su
aplicacién, el objetivo funda-
mental del proyecto es el desa-
rrollo de materiales que permitan
la sustitucion de la tecnologia en
uso, basada en catalizadores ho-
mogéneos, fuertemente basicos,
por otra en la que se utilizaria
catélisis heterogénea. Las venta-
jas de este cambio tecnolégico
son importantes. Como asegura
Serafin Bernal, “se reducirian los
costes de produccion, especial-
mente, los inherentes a la sepa-
racion de reactivos y catalizador.
Se eliminarian los problemas
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Un catalizador es una sustancia (compuesto

o elemento) capaz de acelerar (catalizador
positivo) o retardar (catalizador negativo 0 in-
hibidor) una reaccion quimica, permaneciendo
&l mismo inalterado, es decir, no se consume

durante la reaccion.

medioambientales y de corrosién
de las instalaciones que se deri-
van de la gestion de los grandes
volimenes de disoluciones fuer-
temente basicas que se requieren
en el proceso homogéneo. Igual-
mente, podria reducirse de ma-
nera muy significativa el tamafio
de las actuales plantas industria-
les”. En la bisqueda de una ma-
yor eficiencia y ahorro de costes,

El bilocombustible es el térmi-

no con el cual se denomina a
cualquier tipo de combustible
que derive de la biomasa — orga-
nismos recientemente vivos o sus
desechos metabolicos. El biodiésel
no contabiliza en la produccion
de anhidrido carbénico porque

se supone que las plantas absor-

el proyecto plantea dar un paso
mas respecto de las investigacio-
nes en curso. Se trata de la uti-
lizaciéon de catalizadores de tipo
monolitico en lugar de materiales
policristalinos en polvo. Los mo-
nolitos se construiran a partir de
aleaciones de aluminio sobre las
que se crecera una capa de ala-
mina, de 20-30 micras de espe-
sor, generada mediante técnicas
de anodizado. Este tratamiento
multiplicara por 1.000 la superfi-
cie original de las laminas metali-
cas de partida, lo que les confie-
re, ademas, la estructura porosa
adecuada para su utilizacién en
catalisis. Por daltimo, durante el
propio proceso de anodizado, o
en una etapa posterior al mismo,
se modificaran las propiedades
guimicas de la capa anédica me-

diante la incorporacién de Oxi-
dos lantanidos. De este modo,
“se potenciara su basicidad, ge-
nerandose los centros activos en
el proceso transesterificacion con
metanol de los aceites vegetales,
la reaccién quimica en la que se
basa la produccién industrial de
biodiesel”.

En el proyecto participan un to-
tal de ocho investigadores perte-
necientes a tres grupos diferen-
tes del area de Fisica, Quimica y
Matematicas, con formaciones
cientificas y equipamiento instru-
mental netamente complemen-
tarios, y una amplia experiencia
previa de colaboraciéon. Todos
estos datos subrayan el caracter
multidisplinario del proyecto, al
tiempo que avalan su viabilidad.

Alternativa energética

bieron ese gas en su crecimiento,
asi que, por ello, ayuda a conte-
ner la emisién de gases de efecto
invernadero. En realidad la cuenta
no es tan sencilla, pues el metanol
que se emplea en su fabricacion se
suele obtener del petréleo, por lo
que el balance de CO2 no es nulo.
Se podria obtener metanol de la

madera, pero resulta mas cos-
toso. Ademas, es una fuente de
energia renovable, siempre que el
metanol se obtenga a partir de la
madera. Por otro lado, la glicerina
también se puede quemar, por

lo tanto tampoco su combustién
contabiliza en la produccion de
Cco2.

Proyectos de Excelencia 2006



L)

Matematicas
teoricas hacia el caos

Una rama de las matematicas aplicadas que estudia la dinamica no lineal, con un caracter que integra
a otras muchas disciplinas y que puede tener aplicaciones diversas en el desarrollo de la técnica, es la
linea principal de un proyecto de investigacién catalogado de excelencia y financiado por la Conseje-
ria de Innovacién, Ciencia y Empresa con 126.000 euros
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Centro

Universidad de Sevilla
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Fisica, Quimica y Matematicas
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10011
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Nombre del proyecto

Complejidad dindmica y

bifurcaciones en sistemas de

evolucion temporal

Contacto

Emilio Freire Macias

Teléfono: 954 48 11 83

e-mail: emilio@ma2.us.es

@ Dotacion

126.200 euros

El efecto mariposa es un concepto
que incluye la nocién de depen-
dencia sensible en condiciones
iniciales en la teoria cientifica: La
teoria del caos. La idea es que
pequefias variaciones en las con-
diciones iniciales de un sistema di-
namico pueden producir grandes
variaciones en el comportamiento
del sistema a largo plazo.Su nom-
bre proviene del antiguo prover-
bio chino: “el aleteo de las alas
de una mariposa, se puede sentir
al otro lado del mundo”. La inter-
pretacion es que la realidad no es
mecanica y no es lineal, o dicho
de otra forma, la incapacidad del

hombre y la ciencia de predecir y
controlar la realidad, y que existe
un orden en los acontecimientos
aparentemente aleatorios.

El hecho es que, en los Gltimos cua-
renta afnos, la comunidad cientifi-
ca se ha enfrentado a nuevos para-
digmas derivados de la asombrosa
complejidad que puede aparecer
en sistemas de baja dimension
cuando las leyes involucradas son
de caracter no lineal. La ciencia
que estudia la dinamica no lineal,
es decir, en contra de la hipdtesis
de siempre de la linealidad, con un
marcado acento multidisciplinar,
1




Edward Norton Lorenz es un
matematico y meteérologo
estadounidense, contribuyé en

la teoria del caos e inventor de lo
que se conoce como atracciones
extrafnas. Acuid el término efecto
mariposa en un trabajo de 1963
para la Academia de Ciencias de
Nueva York. Lorenz construy6 un
modelo matematico de la forma
en la que el aire se mueve en

la atmosfera terrestre. Cuando
Lorenz estudiaba los patrones
del clima se dio cuenta de que no
siempre cambiaban como habia
sido predicho. Alteraciones mini-
mas en los valores de las variables
iniciales en su primitivo modelo
computarizado resultaban en
patrones climatoldgicos amplia-
mente divergentes. Esta sensible
dependencia de las condiciones
iniciales fue conocida después
como el efecto mariposa. Lorenz
se dedico a explorar las mate-
maticas subyacentes y publicé
sus conclusiones en un trabajo
titulado Flujo Deterministico no
Periddico en cual describié un
sistema relativamente simple de
ecuaciones que dieron lugar a un
patron de la complejidad infinita,
llamado atractor de Lorenz.

es una rama de las matematicas
aplicadas que sigue, hoy en dia,
en plena ebullicién. Los avances
en esta teoria, ligada a todos los
fenémenos de evolucién temporal
de magnitudes, son de utilidad en
aplicaciones muy diversas, desde
la microelectrénica a las misiones
espaciales, por citar dos ejemplos.

En Andalucia, el proyecto con-
junto de varios grupos de inves-
tigacién de Sevilla y Huelva que,
dirigidos por Emilio Freire Macias
e integrados por ingenieros, fisi-
cos y matematicos, llevan mas de
dos décadas contribuyendo a los
avances en esta ciencia, ha obte-
nido una considerable dotacién
de 126.200 euros por parte de la
Consejeria de Innovacién, Ciencia
y Empresa. Para el conocimiento

del comportamiento dinamico de
un sistema, es de vital importancia
la descripcién de las bifurcaciones
asociadas a los elementos criticos
(equilibrios y soluciones peri6di-
cas). En el proyecto se considera-
ran dos aspectos, uno de caracter
tedrico general (analitico y numé-
rico) y otro dirigido a ciertas apli-
caciones en ingenieria.

Objetivos concretos en el aspecto
tedrico son, por ejemplo, el anali-
sis de la dinamica de la iteracién
de funciones analiticas en varie-
dades complejas; el estudio de
bifurcaciones locales de elementos
criticos degenerados via formas
normales; los problemas de esta-
bilidad global en sistemas lineales
a trozos; la continuaciéon de 6rbi-
tas periddicas en sistemas hamilto-

nianos con simetria y en sistemas
no holénomos; el desarrollo de
métodos numéricos de continua-
cion para los elementos criticos de
ecuaciones en derivadas parciales
disipativas, buscando su compa-
tibilidad con técnicas actuales de
algebra lineal iterativa.

¢ sabios gue...

La consecuencia del efecto mariposa es que

en sistemas complejos tales como el estado

del tiempo o la bolsa de valores es muy dificil
predecir con seguridad en un mediano rango de
tiempo. Los modelos finitos que tratan de simular
estos sistemas necesariamente descartan
informacion acerca del sistema y los eventos
asociados a él. Estos errores son magnificados
en cada unidad de tiempo simulada hasta que
el error resultante llega a exceder el ciento por
ciento.

Proyectos de Excelencia 2006
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Carbolinas: un universo
de propiedades

Hace mas de veinte afios que el grupo de investigacion del departamento de Quimica Fisica de la Uni-
versidad de Sevilla, liderado por Manuel Balén Almeida, trabaja con carbolinas. Estas constituyen una
familia de los alcaloides con numerosas propiedades bioquimicas y farmacolégicas. Ahora, la Conse-
jeria de Innovacion, Ciencia y Empresa ha incentivado con 125.800
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Carbolinas: Reacciones

de transferencia

proténica fotoinducidas y

fototautomerismo

Contacto

D

Manuel Balon Almeida

Teléfono: 954 55 67 33

e-mail: balon@us.es

Dotacion:
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125.800 euros

euros a este equipo de cientificos sevillanos para la ejecucion del
proyecto de excelencia ‘Carbolinas: Reacciones de transferencia
proténica fotoinducidas y fototautomerismo’'.

Cuando las moléculas organicas
absorben luz se excitan y alcan-
zan un estado transitorio de alta
energia. Durante el corto espacio
de tiempo en que las moléculas
se encuentran en este estado ex-
citado, una mil millonésima par-
te de un segundo, cambian sus
propiedades quimicas y se hacen
mas reactivas. Muchas molécu-
las se hacen bastante mas acidas
o bastante mas basicas cuando
absorben luz. De esta forma, las
moléculas excitadas por la luz
pueden dar reacciones que no
darian en su estado normal no
excitado.

Estas reacciones acido-base indu-
cidas por la luz se conocen como

reacciones de transferencia pro-
ténica fotoinducidas. En dichas
reacciones, que son el principal
objeto de estudio de este trabajo
de excelencia, las moléculas inter-
cambian un protén, es decir, un
atomo de hidrégeno cargado po-
sitivamente. Las moléculas acidas
lo ceden y las basicas lo ganan.

Como explica Manuel Balén, “las
reacciones de transferencia pro-
tonica suelen ser especialmente
complejas en aquellas molécu-
las en cuyas estructuras existen
centros acidos y basicos. En estos
casos, los centros acidos y basi-
cos de la molécula pueden inter-
cambiar un protén entre si y dar
lugar a una nueva especie que

Jenblns QAL

De alcali, con el sufijo -oide, masculino. Cual-
quiera de las sustancias nitrogenadas de origen
vegetal, con caracter basico'y accion fisiolégica
intensa a bajas dosis. Son metabolitos secun-
darios. Los alcaloides verdaderos proceden
siempre de un aminoacido. Generalmente
actian sobre el sistema nervioso central, si bien
algunos afectan al parasimpatico. Las acciones
presentadas por los alcaloides son muy diversas,
la mas estudiada es la accion euforizante que
presentan algunos como la cafeina o la cocaina.
Si bien también existen alcaloides con efectos

depresores del sistema nervioso central
como la morfina. Los métodos de extraccion
son muy variados, pero Ultimamente esta
adquiriendo fuerza la purificacién por medio
de fluidos supercriticos, concretamente
con didxido de carbono. En cuanto a su
deteccion, existen multitud de métodos:
procedimientos cromatogréficos, reaccio-
nes coloreadas (Reaccion de Mayer, de
Dragendorff, de Bouchardat... si bien no son
especificicas de los alcaloides: puede ob-
tenerse un resultado positivo en presencia,
por ejemplo, de péptidos).




s6lo se diferencia de la original
en la posiciéon de un atomo de
hidrégeno. Estas especies, de-
nominadas fototautémeros, sélo
existen durante el breve espacio
de tiempo en que las moléculas
estan excitadas, ya que cuando
pierden energia y vuelven a su
estado normal se reorganizan
para dar nuevamente la molécu-
la original”.El fototautomerismo
es raro en la naturaleza, ya que
son muy pocas las moléculas que
lo experimentan. No obstante, a
pesar de ser poco conocido, el fo-
totautomerismo y las reacciones
acido base que lo originan son
temas que interesan a diferentes
campos de la quimica y de la bio-
logia.

Las carbolinas pertenecen a la
familia de los alcaloides pirido-
inddlicos y tienen “numerosas e
interesantes propiedades bioqui-
micas y farmacolégicas”. Estos
alcaloides, cuyas propiedades
acidas y basicas se hacen unas
diez mil veces mayores cuando se
excitan por accién de la luz, “re-
sultan prototipos muy adecuados

para estudiar los distintos facto-
res que influyen en el fenémeno
del fototautomerismo”, afirma el
cientifico sevillano. Desde hace
mas de veinte afios, el equipo de
la Hispalense viene estudiando
la fotofisica de las betacarboli-
nas. En este sentido, “la finalidad
principal de nuestro proyecto es
profundizar y ampliar el conoci-
miento sobre los mecanismos de
las reacciones acido-base induci-
das por la luz y sobre el fototau-
tomerismo. Aunque los objetivos
estan orientados principalmente
a la promocién general del co-
nocimiento, de sus resultados se
podrian derivar interesantes apli-
caciones practicas en diferentes
campos cientificos. Por ejemplo,
podrian servir de base para el di-
sefio de fuentes de radiacion laser
y de fotosensibilizadores, esto es,
substancias para el tratamiento
por la accién de la luz de hon-
gos, bacterias, células cancerosas
etc.”, aclara Manuel Balén. Las
carbolinas constituyen uno de los
pocos tipos de moléculas capaces
de experimentar fototautomeris-
mo. Estos alcaloides, resultan de

la condensacion de un anillo de
indol y otro de piridina. Segin
como se unan estos anillos, resul-
tan diferentes tipos de carbolinas,
que se diferencian entre si por la
posicion relativa de sus atomos
de nitrégeno. El anillo de indol
de las carbolinas tiene un caréc-
ter acido muy débil y el de piridi-
na es moderadamente basico.

Cuando las carbolinas absorben
luz, las propiedades acidas y ba-
sicas de estos centros se hacen
unas diez mil veces mayores, lo
que permite que se produzca el
proceso de fototautomerismo.
En este proceso se transfiere un
protén desde el atomo de nitré-
geno del anillo pirrélico al atomo
de nitrégeno del anillo piridinico.
Por tanto, las carbolinas son unos
prototipos muy adecuados para
estudiar como influyen distintos
factores estructurales y geomé-
tricos en el fenédmeno del foto-
tautomerismo.  a transferencia
proténica y el fototautomerismo
juegan un papel muy importante
en la mutagénesis del ADN y en
la emisién de radiacion laser.

Presentes en el queso, vino 0 humo del tabaco

Las carbolinas se encuentran

en algunos alimentos, como el
queso o el vino, en el humo del
tabaco y son los componentes
fundamentales de la Ayahuasca,
un brebaje alucinégeno utiliza-
do desde épocas remotas por
ciertas tribus indigenas en sus
ceremonias rituales. Este brebaje
es considerado como el funda-
mento de la conexién magico-
espiritual de mas de 75 etnias
de la Alta y Baja Amazonia. Asi,
se consume para diagnosticar,
curar enfermedades y disfun-
ciones en general, para tomar
decisiones importantes, para
pedir consejo a las divinidades,
para resolver conflictos persona-
les -entre familias y entre tribus-,

para comunicarse con los espiri-
tus de la naturaleza, para ejercer
sus capacidades adivinatorias y
elucidar misterios, robos, desapa-

riciones, para saber si tenemos
enemigos, conocer la infidelidad
del conyuge, reforzar la actividad
sexual.

g
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¢Hasta donde puede
resistir |a ceramica?

Algunos materiales ceramicos pueden soportar temperaturas extremadamente altas sin perder su soli-
dez. Son los denominados materiales refractarios. Generalmente tienen baja conductividad térmica por
lo que son empleados como aislantes. Por ejemplo, partes de los cohetes espaciales son construidos de
azulejos ceramicos, que protegen la nave de las altas temperaturas
causadas durante la entrada a la atmésfera. Otros, pueden usarse
en la fabricacién de microondas. Un proyecto de la Universidad de
Sevilla cuenta con una dotacion de 150.000 euros de la Consejeria
de Innovacion, Ciencia y Empresa de la Junta de Andalucia, para el
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Centro

Universidad de Sevilla

Area

Fisica, Quimica y Mateméticas

01001
10011

Codigo

FQM 337

Nombre del proyecto

@

Superplasticidad de

nanoceramicos de SiCy Si,N,

Contacto

D

Arturo Dominguez Rodriguez

Teléfono: 954 55 78 49

e-mail: adorod@us.es

Dotacion

©®

150.000 euros

estudio de las propiedades mecanicas de la ceramica.

La palabra cerdmica deriva del
vocablo griego keramos, cuya
raiz sanscrita significa quemar.
En su sentido estricto, se refiere a
la arcilla en todas sus formas. Sin
embargo, el uso moderno de este
término incluye a todos los mate-
riales inorgénicos no metélicos.

Histéricamente, los productos ce-
ramicos han sido duros, porosos y
fragiles. El estudio de la ceramica
consiste en una gran extension
de métodos para mitigar estos
problemas y acentuar las poten-
cialidades del material, asi como
ofrecer usos no tradicionales a
través del desarrollo de las pro-

piedades superplasticas.

Aunque la superplasticidad fue
demostrada por primera vez en
1986, es a partir de los 90 cuan-
do se empieza a trabajar en este
campo en compuestos como el
Nitruro de silicio (Si,N,) y el Car-
buro de silicio (SiC). Estas for-
mulas son relevantes, ya que son
ceramicos estructurales de gran
interés debido a sus excelentes
propiedades tales como baja den-
sidad, elevada resistencia a la co-
rrosién, excelentes propiedades
mecanicas —tanto a baja como a
alta temperatura-, buena conduc-
tividad térmica y bajo coeficiente

www.nasa.gov




En la actualidad, este grupo de
investigacion de la Hispalense,
cuenta con una becaria contrata-
da a través del Programa Ramoén
y Cajal, que esta trabajando en
el Institute of Material Science
de la Universidad de Connecti-
cut de EE.UU., en la fabricacion

de dilataciéon térmica. Esto, los
hace de los mas competitivos en
aplicaciones industriales en con-
diciones severas frente a los meta-
les tradicionales. De ahi, que por
ejemplo el Nitrato de silicio sea
utilizado como polvo abrasivo,
y el Carburo de silicio en hornos
microondas, en abrasivos y como
material refractario.

Hoy dia, la mejora en la tecnolo-
gia del procesado de polvos cera-
micos, ha llevado a conseguir casi
de forma rutinaria, al menos para
algunos cerémicos, la fabricacion
de polvos nanométricos cerami-
cos de alta pureza. Esta mejora,
junto a nuevas técnicas de proce-
sado y sintetizacion, tales como la
presién isostatica en caliente (HIP
en sus siglas inglesas), horno de
microondas y horno de chispa de
plasma (SPS en sus siglas ingle-
sas), ha permitido la sintetizacion

de nanopolvos de SiC y Si3N4.
Asimismo, este proyecto in-
centivado por la Consejeria de
Innovacién, Ciencia y Empresa,
desarrollara una colaboracién
con investigadores del Tokio
Institute of Technology, que
ayudaran en la fabricacion de

de los polvos cerdmicos nanomé-
tricos con menor temperatura y
en menor tiempo.

El objetivo general de este pro-
yecto, cuyo responsable es Arturo
Dominguez Rodriguez, profesor
de la Universidad de Sevilla, es el
estudio de la superplasticidad de
cerdamicos no-oxidicos nanoes-
tructurados del tipo SiCy Si;N,, a
altas velocidades de deformacion
y bajas temperaturas. Para ello, el
trabajo se estructurara en cuatro
apartados. En primer lugar se rea-
lizara la sintesis y fabricacién de
nano-ceramicos de SiC y Si,N,,
para ello se utilizaran las dltimas
técnicas de fabricacién como son
la presion isostatica en caliente,
el horno de chispa de plasma y
microondas. En segundo lugar,
se realizard la caracterizacion
microestructural de las muestras
fabricadas. Para ello se utilizara

los ceramicos necesarios para
el desarrollo de este proyecto,
mediante técnicas de presion
isostatica en caliente (HIP en
sus siglas inglesas), horno de
microondas y horno de chispa
de plasma (SPS en sus siglas
inglesas).

tanto microscopia electrénica de
transmisién y difraccién de rayos
X. En tercer, se realizaran ensa-
yos de deformacion superplastica
controlando temperatura, tensién
y atmoésfera de trabajo. Y por Ul-
timo se hara la modelizacion del
comportamiento  superpléastico
de estos materiales, que permitan
crear normas para conseguir el
objetivo final de altas velocidades
de superplasticidad, que abrira
nuevas expectativas en las aplica-
ciones de estos ceramicos.

¢ sablas gue...

Algunos materiales ceramicos pueden soportar
temperaturas extremadamente altas sin perder
su solidez. Generalmente tienen baja conducti-

vidad térmica por lo que son empleados como

aislantes. Por ejemplo, partes de los cohetes es-
paciales son construidos de azulejos ceramicos.
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Formulas matematicas
para prevenir riesgos

Areas como Ingenieria, Medio Ambiente, Recursos Naturales, Ciencias Geofisicas, etc., necesitan del
desarrollo de modelos matematicos que representen adecuadamente las caracteristicas de los feno-
menos de interés en aplicaciones. Investigadores de la Universidad de Granada han obtenido 96.400
euros por parte de la Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa
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Centro

Universidad de Granada

Area

Fisica, Quimica y Mateméticas

01001
10011

Cédigo

FQM 990

Nombre del proyecto

@

Andlisis estadistico de valores

extremos en Procesos espa-

cio-temporales. Aplicacion a

la evaluacion de riesgos en

Ingenieria y Medio Ambiente

Contacto

D

José Miguel Angulo Ibafiez

Teléfono: 958 24 04 92

e-mail: jmangulo@ugr.es

Dotacion:

©®

96.400 euros

para llevar a cabo el estudio de nuevos modelos y métodos en re-
lacién con la evaluacién y prevencion de riesgos.

La mejora de los procedimien-
tos de andlisis y prevencién de
riesgos, aspecto critico de la
investigaciéon en diversas dreas
aplicadas, depende, de manera
directa, de los avances cientificos
en relacién con el desarrollo, por
una parte, de modelos matema-
ticos (fisicos y estadisticos) que
reflejen las caracteristicas mas
significativas del comportamien-
to de los procesos implicados,
particularmente en relaciéon con
la ocurrencia de valores o epi-
sodios extremos o anémalos, y,
por otra, de métodos de analisis
que permitan explotar de forma
integrada toda la informacién
eventualmente disponible (co-
nocimiento fisico previo y datos
observados).

Asimismo, y en general, los avan-
ces tecnolégicos en relacién con
dispositivos de observacién, tra-
tamiento informatico intensivo y
visualizacién de resultados hacen
posible la introduccién y explo-
tacion de procedimientos cada
vez mas sofisticados en cuanto a
su fundamentacion y aplicacion.

Aspectos basicos del analisis es-
tadistico de valores extremos
han sido investigados de forma
intensiva y sistematica espe-
cialmente durante los ultimos

cincuenta afios y se encuentran
bien documentados en diversas
publicaciones cientificas. Sin em-
bargo, la problematica especifi-
ca de interés acerca de la ocu-
rrencia de valores o episodios
extremos o anémalos en el caso
de procesos con evolucién espa-
cio-temporal es potencialmente
muy diversa y una exploracién
de las contribuciones producidas
en este campo demuestra que
existen importantes lagunas que
motivan la necesidad de afrontar
nuevas investigaciones.
samente, una de las principales
carencias en esta linea de inves-
tigacién esta relacionada con la

J sablas Ut

Los investigadores que forman parte del

equipo de trabajo del proyecto han dedi-

cado su actividad, de forma prioritaria, al

desarrollo de una linea de investigacion

diversificada sobre modelos estocasticos

espacio-temporales y aspectos metodo-
légicos relacionados que fue emprendi-
da hace aproximadamente quince afos
y en la que se han obtenido resultados
que han sido recogidos en NUMErosas
contribuciones publicadas en revistas re-
conocidas y de alto impacto en el area de
la Estadistica y la Probabilidad, asi como
en greas multidisciplinares.

Preci-




necesidad de desarrollar proce-
dimientos estadisticos adaptados
al conocimiento teérico existen-
te sobre extremos en procesos
espacio-temporales y, en gene-
ral, sobre caracteristicas de inte-
rés (variabilidad local, memoria,
formas de interaccién espacio-
temporal, etc.) en procesos que
evolucionan en el espacio y tiem-
po, aspectos sobre los que han
logrado importantes avances
particularmente en la Gltima dé-
cada. En este contexto se sitla el
presente proyecto, cuyo equipo
investigador estad compuesto por
miembros que tienen experien-
cia previa, tanto conjuntamente
como en colaboracién con otros
investigadores, en el desarrollo
de diversos proyectos naciona-
les e internacionales enfocados
al tratamiento de aspectos teé-
rico-metodoldgicos y aplicados
relacionados de forma directa o
indirecta con los objetivos pro-
puestos en el presente proyecto.
Se puede decir que esencialmen-
te dos caracteristicas intrinsecas
condicionan el conocimiento de

Software para

El proyecto contempla objetivos
que se refieren tanto al analisis
tedrico sobre valores extremos
en procesos espacio-temporales,
como al desarrollo de métodos
de inferencia estadistica sobre va-
lores extremos e implementacion
de algoritmos relativos a dichos
métodos, asi como al disefio de
estrategias de muestreo (redes de
observacion) con el fin de optimi-
zar la informacién disponible para
la estimacion de los modelos y la
prediccion sobre posibles valores
o episodios extremos. En relacién
con las aplicaciones, el proyecto
contempla asimismo el desarrollo
de software con la implementa-
cion de los procedimientos de
analisis y visualizacion de resul-
tados (mapas de riesgo, etc.),
incluyendo simulaciones a partir
de posibles ‘escenarios’.

la dinamica de la evolucién espa-
cio-temporal de magnitudes que
potencialmente tienen interés en
la investigacién aplicada relativa
al andlisis de riesgos: complejidad
e incertidumbre. A éstas hay que
afiadir el hecho de que, general-
mente, la informacién histérica
sobre comportamientos anéma-
los o extremos suele ser relativa-
mente escasa, lo que conjunta-
mente conlleva la necesidad de
extrapolar dicha informacién por

medio de modelos que, al mis-
mo tiempo, representen adecua-
damente las caracteristicas de los
fenédmenos bajo analisis relevan-
tes para el estudio considerado y
tengan la simplicidad suficiente
para su tratamiento, asi como
de métodos de analisis estadisti-
co que generen mediante crite-
rios objetivos los resultados que
constituiran la base para la eva-
luacién de riesgos y consiguiente
toma de decisiones.

aplicaciones y simulacion
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