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Editorial

Coincidiendo con el centenario del
Premio Nobel de Quimica otorgado a
Maire Curie, 2011 ha sido proclamado
por la ONU como Ao Internacional de
la Quimica, con el objetivo de
concienciar a la sociedad sobre la
importancia de las aportaciones de la
quimica en numerosos campos al
bienestar de la humanidad. Bajo el
lema “Chemistry: our life, our future”,
durante los préximos meses tenemos la
obligacion moral -mds que nunca este
afo-, de dedicar una parte de nuestro
tiempo y esfuerzo a la divulgacién de la
ciencia.

Los objetivos de esta conmemoracion
son promover el interés de la sociedad,
y especialmente de los jovenes, por la
quimica y resaltar la importancia de las
contribuciones de esta ciencia para
resolver problemas actuales de nuestra
sociedad y garantizar el desarrollo del
bienestar en nuestra vida y en nuestro
futuro.

Entre las actividades previstas para
potenciar el acercamiento de la
quimica a nuestra sociedad, se
encuentra la realizacién de
exposiciones, cafés cientificos,
conferencias divulgativas, edicién de
publicaciones singulares, etc. que estan
pensadas para atraer la atencion de
diversos sectores de la sociedad (desde
los mas jovenes con material didactico
en la aulas, hasta foros de discusion
cientifica pensados para adultos
profanos en esta ciencia).

Desde el equipo editorial os animamos
a formar parte de esta iniciativa y
participar en actividades para aumentar
el interés y la compresion de Ia
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sociedad por la Quimica. Para ello
ponemos a vuestra disposicidon esta
revista; creemos que a lo largo de 2011
deberiamos incluir una  seccidn
dedicada al Afo Internacional de Ia
Quimica, desde la cual os animéis a
compartir vuestra pasion y dedicacién a
esta ciencia con nuestros lectores,
haciéndonos llegar vuestra experiencia,
reflexiones, inquietudes, etc. en el
acercamiento de la ciencia a nuestra
sociedad.

Por otro lado, nos gustaria agradecer a
los lectores la cdlida acogida que habéis
mostrado con el numero cero de la
revista editado meses atras. Han sido
numerosos los correos electrénicos de
apoyo a esta iniciativa editorial, y la
respuesta para participar en los
proximos numeros. Seguiremos
trabajando para ofrecer un medio de
difusién que os resulte dindmico e
interesante.

Entre los contenidos de este numero 1
se incluyen sendos articulos sobre la
aplicaciéon del disefio factorial y Ia
simulacién  molecular como dos
herramientas  Utiles aplicadas al
desarrollo del método cientifico y la
investigacidon, que esperamos sea de
vuestro interés.

Como siempre, esperamos contar no
solo con vuestro apoyo sino con
vuestra participacién; todos vuestros
comentarios, sugerencias, propuestas y
criticas son bienvenidos.

El equipo editorial
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Juncal Estella se licencia en Quimica en la
Universidad de Navarra (Pamplona) en 2003.
Con beca de investigacion de la universidad
entra en el Departamento de Quimica Aplicada
en la Universidad Publica de Navarra
(Pamplona), donde realiza su tesis doctoral, con
mencion de doctorado europeo, en 2009.
Actualmente desarrolla su actividad en FIDENA.
Sus intereses actuales de investigacion se
centran en el campo de la nanociencia.

Jesus Echeverria en 1988 realizo un master en
Quimica Analitica Avanzada en la Universidad
de Bristol (UK) y en 1995 el doctorado en la
Universidad Publica de Navarra. Desde 1992
desarrolla su labor como profesor en el
Departamento de Quimica Aplicada en la
Universidad Publica y desde 1998 con |Ia
categoria de  catedratico de escuela
universitaria. Sus intereses de investigacion
incluyen la adsorcion de metales en suelos y en

fases de puras, la sintesis y caracterizacién de materiales de silice porosa y sensores de

fibra optica.

Julidn Garrido, licenciado en Ciencias Quimica por la Universidad de Granada (1977).
En 1982 se incorpora al Departamento de Quimica Inorganica de la Universidad de

Alicante y en 1984 defiende su tesis doctoral
sobre métodos experimentales y tedricos para
evaluar la porosidad de carbones activos.
Desde 1984 hasta 1989, permanecié en la
Escuela Técnica Superior de Ingenieros
Industriales (San Sebastian). En 1989, se
incorpora al Departamento de Quimica de la
Universidad Publica de Navarra (Pamplona),
donde actualmente es catedratico. El proceso
de “adsorcion” ha sido el nucleo en el que ha
pivotado su investigacion. Fundamentalmente

en dos lineas: (a) en el campo del medio ambiente, empleando adsorcién en fase
liquida, ha desarrollado una linea sobre la retencidon de metales de transicidn en suelos
y en fases puras de los mismos; y, (b) preparacion, mediante el proceso sol-gel, de
materiales de diferente porosidad y quimica superficial con el objetivo de preparar

sensores de fibra dptica.
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Los diseios factoriales:

Otra forma de planificar la investigacion
Juncal Estella, Jesus C. Echeverria, Julian J. Garrido
Departamento de Quimica Aplicada, Universidad Publica de Navarra. Campus
Arrosadia, 31006 Pamplona, Espafia
j.garrido@unavarra.es

1. Introduccion

Desde wuna perspectiva cldsica, la
metodologia empleada en el estudio de
un determinado proceso, en el que
intervienen varias variables, se basa en
fijar todas excepto una y comprobar la
modificacion que ésta experimenta.
Este  método  proporciona una
estimacion del efecto de una unica
variable en las condiciones
seleccionadas. Sin embargo, para que
esta estimacién se generalice, es
necesario asumir que ese efecto serd el
mismo a otros niveles de las otras

variables, es decir, que los efectos de
las variables sean aditivos. Sin

embargo, si los efectos de esas
variables no lo son, el método de "uno
cada vez" no permite detectar, ni
estimar interacciones que determinen
la no aditividad de los efectos.’

La idea fundamental de un disefio
factorial es organizar los experimentos
de modo que se investiguen,
simultaneamente, los efectos de las
variables seleccionadas (factores) en el
resultado final. Para realizar un disefio
factorial global, el investigador
selecciona un numero fijo de niveles, n,
para cada una de las variables, k, de un
conjunto vy, después, para estimar los
efectos, elabora una matriz de disefio
con n experimentos elementales, que
supone todas las combinaciones
posibles. Usualmente, el nimero de
niveles empleado es 2 y se codifican
con (-) para el nivel bajo y (+) para el
alto. Los disefios experimentales se

utilizan habitualmente para estudiar los
efectos cuantitativos de los factores,
tanto los efectos principales de cada
factor como las interacciones entre
ellos. Por efecto de un factor, se
entiende el cambio en la respuesta al
pasar del nivel (-) al (+) de ese factor. El
efecto principal mide el efecto medio
de la variable a analizar, para todas las
condiciones de las demas variables.’
Los disefos factoriales requieren
relativamente pocos experimentos
elementales por cada factor, y a pesar
de que permiten explorar una reducida
region de condiciones experimentales,
si  pueden indicar tendencias v,
determinar una direccidn prometedora
para futuros experimentos. Otra
ventaja fundamental, con respecto al
método de estudiar "un factor cada
vez", es que detecta y estima
interacciones entre factores.’

En los disefios factoriales completos se
combinan todas las variables, k, a todos
los niveles elegidos, n, en nk
experimentos. Sin embargo, si el
numero de variables es elevado, el
nimero de experimentos aumenta
exponencialmente. Afortunadamente,
resulta que cuando k es grande la
informacién deseada se puede obtener,
casi siempre, realizando sélo una parte
del disefio factorial completo. Esto es
posible porque entre los efectos existe
cierta jerarquizacidén. La importancia de
los efectos principales tiende a ser
mayor que la de las interacciones de
dos factores, que es a su vez son
mayores que las de tres factores y asi
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sucesivamente.! En estos casos se
utilizan disefios factoriales
fraccionados, en los que algunas
interacciones se confunden
intencionadamente para estudiar los
factores con menos de n* experimentos
elementales. Los disefios factoriales
fraccionados son muy interesantes
cuando se desea saber si las variables
afectan o no al resultado final, o en el
caso de las variables significativas la
direccién y magnitud de su influencia.?

Al analizar las variables a dos niveles en
un disefio factorial 2V, es posible
estimar los efectos principales (o
variables  independientes) y las
interacciones entre ellos. Esto equivale
a medir las pendientes lineales de los
efectos de las variables independientes
y asumir que la respuesta puede ser
aproximada mediante un plano de N+1
dimensiones. Un modelo para N
variables independientes se expresa
con la ecuacioén:

donde y es la respuesta (p.e., el tamafio
medio de poro, el area superficial, el
tiempo de gelificacion, etc.), x; es la
variable independiente i, by es una
constante que corresponde a la
respuesta del sistema cuando las
variables independientes adquieren los
valores del punto central, b; determina
la influencia del término lineal de la
variable i en la respuesta, y bj es el
término de los productos cruzados que
expresa las interacciones entre las
diferentes variables.

Nuestro grupo de investigacion ha
venido abordando gran parte de lIa
investigacion desarrollada en los
ultimos afios, mediante diferentes
disefios experimentales (factoriales
completos o fraccionados, superficies
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de respuesta, etc.). De esta forma,
hemos estudiado el mecanismo de
retencion de metales de transicion
sobre minerales de arcilla,*®
variables que influyen en la
determinacién de benceno en orina por
SPME/GC-MS,® la preparacién  de
xerogeles siliceos.” >

El proceso sol-gel permite preparar a
temperaturas cercanas a la
temperatura ambiente matrices
inorgdnicas porosas de composicidon
similar a las de vidrios y ceramicos. Se
ha demostrado que las condiciones
experimentales de sintesis afectan a las
cinéticas de hidrodlisis y condensacion
de las especies, y condicionan las
propiedades texturales del material
final (tamarfio, distribucién o forma de
los poros) 114 Han sido muchos los
autores que han estudiado el efecto
sobre la estructura porosa de silica
geles de variables experimentales de
sintesis ** 1 1> ¢ tales como, el pH del
medio 17; la naturaleza del
catalizador *® *°, del precursor 20,21 o
del disolvente ** 23; la temperatura 24; o
las relaciones molares agua:precursor
23,25, 26 y disolvente:precursor 27,28 gin
embargo, la comprensién y control de
la influencia de estos pardmetros no es,
ni mucho menos, una tarea concluida.
La mayoria de los trabajos analizan el
efecto de cada variable de manera
aislada, es decir, emplean la estrategia
clasica de asumir que las variables son
independientes cuando, en la mayor
parte de los casos, las variables no son
independientes, interaccionan entre
ellas generando sinergismo o efectos
competitivos que no se consideran.?**°
El objetivo de este trabajo es ilustrar -
con un ejemplo- la potencialidad de los
disefios factoriales en la planificaciéon
de un trabajo cientifico. Como ejemplo
de referencia tomaremos el disefio
factorial empleado en el estudio sobre
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la influencia, individual y simultanea, de
las relaciones molares etanol:TEOS vy
agua:TEQS, el pH del medio y Ia
temperatura de sintesis sobre textura
porosa de xerogeles siliceos obtenidos
por el proceso sol-gel en medio acido.

2. Diseiio Factorial

La investigacion se planted con un
disefio factorial 2% se utilizo el
programa Statgraphics Plus (version
4.1)* para analizar el efecto individual
y las posibles interacciones de las
variables de sintesis sobre la textura
porosa de los xerogeles. La Tabla 1
incluye el disefio factorial con los
valores codificados de las variables.

Tabla 1. Disefio factorial con valores codificados

para 4 variables a 2 niveles (2%.

Muestra Relaciones Molares H
Uestra e tanol: TEOS Agua:TEOS P

Tsintesis
(K)

XG1 1
XG2 -1
XG3 1
XG4 1
XG5 -1
XG6 1
XG7 1
XG8 1
XG9 -1 -1
XG10 1 -1
XG11 -1 1
XG12 1 1
XG13 -1 -1
XG14 1 -1
XG15 -1 -1
XG16 -1 -1 -1

1
-1
1
1
1
-1
-1
-1
-1
1
-1
1
1
-1
1
-1

La Tabla 2 muestra los valores
experimentales correspondientes a los
valores codificados.

Tabla 2.
corresponden a los valores codificados.

Valores experimentales que

Valores codificados -1 1

Etanol: TEOS 2.25:1 4.75:1

Agua:TEOS 251 55:1
pH 2.5 4.5

T sintesis (K) 293 333
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3. Caracterizacion de los materiales

Los xerogeles presentaron  dos
morfologias diferentes condicionadas
por la miscibilidad total o parcial de los
reactivos. En el caso de la miscibilidad
total, se formd un sistema monofasico,
y en la parcial se obtuvo un sistema
polifasico. Esta ultima situacién se
observo en los xerogeles XG3, XG11 y
XG15, que presentaron un color
blanquecino, fueron opacos y de
aspecto pulverulento (Fig. 1(a)). El resto
de xerogeles tuvieron una miscibilidad
completa y su aspecto fue transparente

(Fig. 1 (b)).

Figura 1. Morfologia de los xerogeles: (a)

polifasico, opaco y blanquecino vy, (b)

monofdasico y transparente.

La textura porosa de los xerogeles
sintetizados fue caracterizada mediante
isotermas de adsorcion de N, y CO, a
77 y 273 K, respectivamente. Las areas
superficiales especificas se calcularon
por tres métodos: el método BET,
aplicado a los datos de adsorcién de N;
el método Dubinin-Radushkevich (DR),
aplicado a los datos de adsorciéon de
CO,; y el método a;, comparando las
isotermas de adsorcion de N, con la
isoterma de un material de referencia®
(Tabla 3). ElI volumen total de poros
(Viota) s€ ha calculado a partir de la
cantidad adsorbida de N, a una presion
relativa cercana a 1 (Tabla 4),
aceptando que la densidad del
adsorbato condensado en los poros es
igual a la densidad del adsorbato
liquido (0,808 g cm™).
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Tabla 3. Areas superficiales especificas )
calculadas a partir de los datos de adsorcion de Los volumenes de mesoporos (Vimeso) se

N, a 77 K (ager ¥ aq) y CO, @ 273 K (aDR(cos) de calcularon por diferencia entre las
los xerogeles del estudio. cantidades de N, adsorbido a presiones
relativas 0,80 y 0,30 (Tabla 4). Los
volumenes de macroporos (Vmacro) S€
a gt A pRr(CO2) a, . .
XG1 478 calcularon por diferencia entre el
XG 2 395 volumen total de poros y el volumen
XG3 321 adsorbido a p/p° igual a 0,80.
§g§ ;33 Las condiciones de sintesis son
XG 6 474 determinantes en la textura porosa de
XG 7 460 los xerogeles, siendo el pH la variable
§(G;2 igg con mayor incidencia. Es significativo
XG 10 422 destacar que los xerogeles sintetizados
XG 11 397 a pH 2,5 adsorbieron CO, a 273 K pero
XG12 395 no N, a 77 K. En las muestras que
XG 13 405 . |
XG 14 208 adsorbieron tanto N, como CO,, los
XG 15 303 Vmiprn2  fueron  mayores que  los
XG 16 230 Vmipr)coz- Las diferencias son debidas a

2 Xerogeles sintetizados a pH 2,5 que no adsorbieron las distintas condiciones de adsorcidn:
N,a 77 K.

® Xerogel sintetizado a pH 4,5 que no adsorbié N, a mientras que el N, llena los microporos,
7K. algunos de los mesoporos mas
estrechos, y recubre Ila superficie
externa; el CO, cubre las paredes de los
microporos, que en el caso de los
microporos iguales o inferiores a 0,7
nm puede considerarse equivalente al
llenado.> ® Dado que las dimensiones
Tabla 4. Areas superficiales especificas moleculares del CO, y del N, son muy
calculadas a partir de los datos de adsorcion de similares, puede concluirse que en las

Ny a 77 K (ager y ao) y CO; a 273 K (ape(coz) de t dsorbi co
Iosxerogeles del estudio. muestras que aasorpieron 2 PEro no

: . e 2 1
Areas superficiales especificas (m”“ g )

Muestras

Los voliumenes de microporos (Tabla 4)
se calcularon aplicando el método DR a
los datos de adsorcién de N, a 77 K
(Vmioryn2) Y CO; @ 273 K (Vmioryco2), V el
método alfa a los datos de N3 (Vmi()-

Muestras  Vio (cm’ g7) Vimicro (cm”® g™) Vineso (€M° €7)  Vinacro (cm’ g7)
Vi Vmior)nz Vhiorjco2 Vini(a) Vo.80-Vo.30 Vi-Vo.s0
XG1 0,192
XG2 0,158
XG3 0,129
XG4 0,128
XG5 0,124
XG6 0,190
XG7 0,184
XG8 0,162
XG9 0,163
XG10 0,169
XG11 0,159
XG12 0,158
XG13 0,162
XG14 0,083
XG15 0.692 0.231 0,122 0,018
XG16 a a 0,092 a
® Xerogeles sintetizados a pH 2,5 que no adsorbieron N, a 77 K.
b Xerogel sintetizado a pH 4,5 que no adsorbié N, a 77 K.
ND = valor no detectado.
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N, el Vmiprjco2 contabiliza el volumen
de los microporos de 0,7 nm.

Por otro lado, los valores de Vmi(a) son
claramente inferiores a los obtenidos al
aplicar el método DR a los datos de
adsorcién de N, y CO,. Esta diferencia
se puede atribuir a los diferentes
métodos de cdlculo. El método a5 no
contabiliza la superficie externa vy, sin
embargo, el método DR contabiliza
todo como microporos, incluso la
condensacién capilar en los mesoporos
de tamafio en tornoa 2 nm.

Los tamanos medios de poro se
calcularon mediante dos métodos: las
distribuciones de porosidad (método
DFT) y calorimetria de inmersién™®
(Tabla 5).

Tabla 5. Tamanos medios de poro de los
xerogeles

Muestras  Tamafio medio (nm)
XG 1 0,42°
XG 2 0,45°
XG 3 15,6
XG 4 0,42"
XG5 0,36
XG 6 0,36"
XG 7 0,36
XG8 2,1°
XG9 1,9°

XG 10 2,1°
XG 11 4,6°
XG 12 3,1°
XG 13 0,36
XG 14 0,36
XG 15 8,3
XG 16 0,36

2 Obtenidos con el modelo DFT.
® Obtenidos con calorimetria de inmersion.

4. Influencia de las variables de
sintesis y sus interacciones sobre la
textura porosa

Con objeto de estudiar el efecto
simultaneo de las variables de sintesis
en la textura porosa de los xerogeles,
se aplicé el disefio factorial a los
parametros texturales presentados en
las Tablas 3 y 4. Al aplicar el disefio a
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los parametros obtenidos a partir de la
adsorcion de N,, se obtiene que el pH
es la Unica variable que afecta
significativamente a la textura porosa
de los xerogeles. Dato esperable, si
tenemos en cuenta que en las muestras
gue no adsorbieron N,, es decir, las
sintetizadas a pH 2,5 y la XG2
preparada a 4,5, los valores de los
pardmetros calculados son igual a 0. Sin
embargo, se han encontrado mas
efectos significativos en los parametros
texturales donde teniamos todos los
datos, es decir, el drea superficial
especifica apgcoz) Y el volumen de
microporos  Vmiprjco2, Calculados a
partir de los datos de adsorcién de CO,,
y el tamafio medio de poro.

Efecto sobre el drea superficial
especifica apg(co2)

El drea superficial especifica, obtenida
al aplicar el método DR a los datos de
adsorcion de CO,, varia en funcién de
las variables de sintesis de igual manera
que el volumen de microporos
calculado a partir de los mismos datos.
La Figura 2 (a) muestra el diagrama de
Pareto con los efectos estandarizados
de las variables de sintesis sobre el
apr(coz). Todas las variables resultan
significativas excepto la temperatura de
sintesis. Al utilizar una mayor relacién
molar agua:TEQOS, mayor relacién
etanol:TEOS o mayor pH, el apricoz)
aumenta; es decir, sintetizando los
xerogeles con relaciones molares
agua:TEOS o etanol:TEOS de 5,5:1 ¢
4,75:1, respectivamente, o pH 4,5 se
obtienen mayores areas. También
resultan  significativas todas las
interacciones entre las variables, siendo
la interaccion entre la relacion molar
agua:TEQS con el pH la que mas afecta.
La Figura 2(b) representa la superficie
de respuesta de la variacion del apg(coz)
en funcion de Ila relacién molar
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agua:TEOS y el pH, que son las dos
variables que mas afectan. El area se
hace mayor al aumentar la relacién
molar agua:TEOS con un pH 2,5; o al
aumentar el pH con una relacién molar
agua:TEOS de 2,5:1. Sin embargo, el
area no varia demasiado cuando Ia
relacion molar agua:TEOS es 5,5:1,
independientemente del pH, o cuando
el pH es de 4,5, independientemente
de la proporcién de agua, obteniéndose
en ambas situaciones las areas
superficiales mas elevadas.

(a)

AC
A:agua:TEOS
AD

CD
BD
AB
B:etanol: TEOS ‘
CpH
BC LT
D:T ||

4 8 12 16

Efecto estandarizado

ADR(C02)

agua:TEOS

Figura 2. Efecto simultaneo de las variables de
sintesis sobre el apricozy de los xerogeles: (a)
diagrama de Pareto y, (b) superficie de respuesta
de la variacién del apr(coz) en funcién de la relacion

molar agua:TEOS y el pH.

Efecto sobre el tamafio medio de poro

De igual forma, se aplicé el disefio
factorial a los tamanos medios de poro,
calculados a partir de las distribuciones
de porosidad. En primer lugar, se aplicd
el disefio a todos los datos de la Tabla
5, es decir, tanto a los obtenidos al
aplicar la DFT como a los obtenidos a
partir de la calorimetria de inmersion®®
(Figura 3). En segundo lugar, dado el
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condicionamiento que supone el pH, se
estudio el efecto de las variables
considerando un pH constante de 2,5,
para los xerogeles con microporosos
menores de 0,7 nm, preparados a pH
2,5 (Figura 4), y 4,5 para los xerogeles
sintetizados a pH 4,5 (Figura 5). Se
realiz6 esta distincion para que,
eliminando el efecto del pH que anula
cualquier otra influencia, tratar de
determinar si otras variables también
afectan de manera significativa al
tamafio medio de poro. La Figura 3(a)
muestra el diagrama de Pareto con el
efecto estandarizado de las variables de
sintesis al aplicar el disefio factorial a
todos los xerogeles del estudio. Como
era de esperar, el pH es la variable que
mas afecta ya que al aumentar éste
aumenta el tamafio medio de los poros.

(a)

C:pH
BC
B:etanol: TEOS
D:T

cD

\
7
|
BD | IS
Aagua:TEOS |1
AC |1
AB | I
Ap |

0 1 2 3 4

efecto estandarizado

_

tamafio medio poro (nm)

3,50
etanol:TEOS

Figura 3. Efecto de las variables de sintesis sobre
el tamafio medio de poro de los xerogeles: (a)
diagrama de Pareto y, (b) superficie de respuesta
del tamafio medio de poro en funcién de la

relaciéon molar etanol: TEOS y pH.

También resulta significativa la relacion
molar etanol:TEQS, aunque en este
caso el tamafio medio de poro
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disminuye al aumentar esta relacion,
ademas de la interaccidon entre ambas
variables. La Figura 3(b) muestra una
superficie de respuesta con la variaciéon
del tamano medio de poro en funcién
de las dos variables significativas. Se
observa que a pH 4,5 y relacién molar
etanol:TEOS de 2,25:1 es cuando se
obtiene el mayor tamafio medio de
poro. Sin embargo, con pH 4,5 al
aumentar la relaciéon etanol:TEOS el
tamafio medio de poro disminuye,
mientras que a pH 2,5 practicamente
no varia, independientemente de la
proporcién de etanol utilizado en la
sintesis.

(@)

A:agua:TEOS
AC
C:T
BC
AB
B:etanol:TEOS ‘

1 2 3 4
Efecto estandarizado

(b)

7]
,,”

e
= 7

j 333
313
25 4,0 55 293

agua:TEOS

0,35

tamafio medio poro (nm)

T (X)

Figura 4. Efecto de las variables de sintesis sobre
el tamafio medio de poro de los xerogeles
sintetizados a pH 2,5: (a) diagrama de Pareto y, (b)
superficie de respuesta del tamafio medio de poro
en funcién de la relaciéon molar agua:TEOS y la

temperatura de sintesis.

La Figura 4(a) incluye el diagrama de
Pareto obtenido al aplicar el disefio
factorial a las muestras sintetizadas a
pH 2,5. Se observa que la relacién
molar agua:TEOS y la temperatura de
sintesis, asi como la interaccién entre
ambas, afectan de manera significativa.

Num. 1 Febrero 2011

Al aumentar el valor de estas variables,
aumenta el tamafio medio de poro. La
Figura 4(b) presenta una superficie de
respuesta en la que se observa la
influencia de estas dos variables. Asi, a
una temperatura de 333 K y una
relacion agua:TEOS de 5,5:1 se obtiene
los mayores tamafios medios de poro.
También aumentan estos tamafios al
incrementar la relaciéon molar
agua:TEOS con una temperatura de 333
K, o al aumentar la temperatura con
una relacion agua:TEOS de 5,5:1. Sin
embargo, con 293 K el tamafio medio
de poro no varia independientemente
de la relacién agua:TEOS, y tampoco lo
hace con una relaciéon agua:TEOS de
2,5:1 independientemente de Ia

A:etanol: TEOS |
CT

AC
B:agua:TEOS
AB

BC||

1 2 3 4 5
Efecto estandarizado

tamafio medio poro (nm)

agua:TEOS
temperatura.

Figura 5. Efecto de las variables de sintesis sobre
el tamafio medio de poro de los xerogeles
sintetizados a pH 4,5: (a) diagrama de Pareto y, (b)
superficie de respuesta del tamafio medio de poro
en funcién de la relaciéon molar agua:TEOS y la

temperatura de sintesis.

La Figura 5(a) presenta el diagrama de
Pareto obtenido al aplicar el disefio
factorial Unicamente a las muestras
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sintetizadas a pH 4,5. Las variables de
sintesis que afectan significativamente
son, en primer lugar, la relacién molar
etanol:TEOS, seguida de la
temperatura, y por ultimo la relacidn
agua:TEQOS. También es significativa la
interaccion entre la relacién molar
etanol:TEOS y la temperatura, las dos
variables independientes con mayor
influencia en el tamaiio medio de poro.
El tamafio medio de poro aumenta al
disminuir la proporcién de etanol, y
aumentar la temperatura y la
proporciéon de agua. La Figura 5(b)
muestra la superficie de respuesta de la
variacion del tamafio medio de poro en
funcién de la relacion agua:TEOS vy la
temperatura de sintesis. Se observa
que al aumentar la temperatura con
una relaciéon de agua:TEOS de 5,5:1 6
2,5:1, el tamafio medio de poro
aumenta, si bien este efecto es mas
marcado con la mayor proporcion de
agua. Al aumentar la relacién molar
agua:TEOS, tanto a 293 K como a 333 K,
el tamafio medio de poro también
aumenta, siendo en este caso el efecto
mas marcado a 333 K.

En general, el tamafio medio de poro
aumenta al aumentar el pH y disminuir
la relacion molar de etanol:TEOS. Estas
variables interactian v, como
resultado, el efecto del pH sobre el
tamafio medio de poro es mucho
mayor con una relacién etanol:TEOS de
2,25:1. Si  consideramos el pH
constante, se observa que al aumentar
la relacién molar agua:TEOS también se
obtienen muestras con tamafios
medios de poro mas anchos. El efecto
de la concentracion de agua y etanol
sobre las propiedades texturales de los
xerogeles podria ser explicada por su
influencia en la hidrélisis del TEOS y en
la formacién de las particulas primarias
que afectan al area superficial
especifica y al volumen de poros. Una
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relacion molar agua:TEOS de 5,5:1, que
se encuentra por encima de la relacién
estequiométrica 4:1, favorece Ia
hidrdlisis del TEOS, la condensacidon de
todas las especies hidrolizadas, y el
entrecruzamiento. Las proporciones de
agua y etanol también afectan a la
energia interfacial, y. El tamafio minimo
de un nucleo estable, o el tamafo
critico de particula, puede obtenerse
teniendo en cuenta la energia libre de
Gibbs de formacidn de particulas
esféricas y la energia libre debida a la
creaciéon de una nueva superficie, y
puede expresarse con la siguiente
ecuacion:

r .

 RTInS
donde r. es el radio critico de particula,
Vvm el volumen molar, R la constante
universal, T la temperatura absoluta, y
S la saturacién. Al disminuir la relacién
molar etanol:TEOS o aumentar Ia
relacion molar agua:TEOS estamos
aumentando la polaridad del medio y la
energia interfacial con las particulas de
silica. Por tanto, para un pH dado, el
tamafio de las particulas primarias
aumentara. La gelificacién de particulas
mas grandes para formar xerogeles
amorfos dara como resultado tamanos
medios de poro mayores.
La  hidrdlisis acida implica un
intermedio de transicibn con carga
positiva  estabilizado por  grupos
electrodonantes. En la catdlisis acida, el
paso inicial de la hidrdlisis se produce
con rapidez mediante la conversion de
las moléculas de precursor en
trietoxisilanoles, que también sufren la
condensacion mas rdpida. Puesto que
uno de los grupos alcédxido
electrodonante ha sido eliminado, la
protonacion de los silanoles estara
menos favorecida y, por consiguiente,
la segunda hidrélisis serd mas lenta. En
consecuencia, las reacciones de

(2)
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condensaciéon entre Si-OH y los
mondémeros parcialmente hidrolizados,
jugaran un papel importante en la
reaccion. Puesto que los grupos Si-OH
terminales son mds reactivos, tanto
estérica como inductivamente, una
hidrolisis catalizada en medio acido
conducira inicialmente a la elongacidn
de las cadenas y, de ese modo, a la
formacion de polimeros lineales.*" ' El
entrecruzamiento de estas cadenas
parcialmente entrelazadas conduce a
una estructura homogénea, relativa-
mente densa y con microporos mas
estrechos.”®?’ La reticulacién se
producird predominantemente por
enlaces entre cadenas tras la hidrdlisis
de los grupos Si(OC,Hs) laterales. Un
exceso de agua genera particulas
primarias mayores, por lo que se
tendera a distribuciones y tamafios de
poros mayores.”* Una mayor
temperatura favorecera la velocidad de
hidrélisis y el entrecruzamiento y, en
consecuencia, dardn lugar a
distribuciones de tamafios de poro mas
anchas que cuando las reacciones de
hidrdlisis y condensacidn sean mas
lentas.
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investigadores

predoctorales muestran el resultado de sus investigaciones.

La Simulacion Molecular como Herramienta para estudiar procesos de

Adsorcidn y Difusiéon en Cu-BTC
Juan José Gutiérrez Sevillano
Departamento de Sistemas Fisicos, Quimicos y Naturales
Universidad Pablo de Olavide, Sevilla, Espaiia
jjgutierrez@upo.es

La simulacién molecular engloba un
conjunto de técnicas y procedimientos
de gran utilidad para estudiar, entre
otras, las propiedades de adsorcion vy
difusiéon en materiales. De este modo,
la simulacién molecular puede ser una
potente herramienta que nos ayude en
el estudio de materiales
nanoestructurados tales como zeolitas,
MOFs (Metal-Organic Framework), ZIFs
(Zeolitic Imidazole Framework),
titanosilicatos, etc.

El uso de la simulacién conlleva, a)
modelar la estructura y las moléculas
gue se van a adsorber en ella, b)
desarrollar campos de fuerzas para las
interacciones entre adsorbato-
adsorbato y adsorbato-adsorbente y c)
aplicar las técnicas o métodos
especificos para cada sistema de
estudio.

Para modelar las estructuras se parte
de las posiciones cristalograficas
experimentales. En este caso hemos
modelado la estructura del Cu-BTC
basandonos en los datos de Chui y col”.
Para nuestras simulaciones hemos
omitido los oxigenos axiales ligados a
los cobres, ya que éstos corresponden a
las moléculas de agua incluidas en la
estructura de Chui y col.’. La celda
unidad de nuestro modelo tiene
dimensiones a = b = c = 26.343 A y
angulos o = f =y =90° La estructura

que utilizamos en la simulacién se
muestra en la Figura 1.

g~

/

Figura 1. Perfil de energia de Ia
estructura Cu-BTC.

Los adsorbatos se modelan a partir de
datos experimentales y realzando la
caracteristica que queremos
reproducir. Asi, pueden existir mas de
un modelo para una misma molécula,
reproducir todos ellos determinadas
caracteristicas de la molécula y sin
embargo no ser apropiados para
calcular algunas propiedades. Un
ejemplo interesante es el del propileno.
Existen diversos modelos  que
reproducen su estructura, dipolo vy
curva de equilibrio liquido-vapor. Sin
embargo no todos los modelos son
validos a la hora de calcular las
propiedades de adsorcion del propileno
en estructuras con poros estrechos?. En
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este estudio, hemos definido Ia
molécula de didxido de carbono
siguiendo un modelo atomistico, es
decir cada atomo de la molécula se
representa por un centro de
interaccion con parametros Lennard-
Jones para determinar las interacciones
y un potencial eldstico que define los
enlaces entre ellos. Tanto en los
oxigenos como en los carbonos hemos
situado carga eléctrica para reproducir
el dipolo experimental. Para el metano
en cambio se ha optado por un modelo
de atomos unidos, esto es, un solo
centro de interaccidon Lennard-Jones
que reproduce toda la molécula. A
efectos de simulacion el metano sera
una Unica “esfera” sin cargas.

Para definir las interacciones entre los
adsorbatos y entre los adorbatos y los
adsorbentes, es necesario utilizar
potenciales culdmbicos y de tipo van
der Waals. La parte culémbica en
simulacién de sistemas porosos e suele

tratar, por ser mas eficiente, mediante
sumas de Ewald® , mientras que la
interaccion van der Waals se trata con

potenciales Lennard-Jones. Estos
potenciales se definen a través de unos
valores £ y o asignados a cada atomo
y/o pseudodtomo. Para calcular la
interaccidon entre atomos distintos se
utilizan las reglas de mezcla de Lorentz—
Berthelot que nos sirven para
determinar los £y oentre dos dtomos
distintos.

Existen varios sets de parametros
Lennard-Jones, en nuestro caso
particular, hemos usado los
procedentes del Dreiding® para los
atomos que forman el Cu-BTC, salvo el
cobre, cuyos pardmetros han sido
extraidos del UFF>, para el metano y el
dioxido de carbono se han usado los
parametros publicados por Dubbeldam
y col.? (metano) y Garcia-Sanchez y col’.
(CO,).
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Dentro del abanico de métodos vy
técnicas disponibles para cdlculos de
simulacién, existen dos grandes grupos:
los de Dindmica Molecular (MD) y los
de Monte Carlo (MC). A grandes rasgos
la Dinamica Molecular consiste en la
integracion de las ecuaciones de
movimiento de Newton para calcular la
evolucion temporal de los elementos
de un sistema. Esto es, partiendo de las
posiciones de las moléculas, calcula la
fuerza que actla sobre cada una de
ellas y las “mueve” a la posicidn
correspondiente. En esa nueva
posicidn, se repite el proceso anterior y
asi  sucesivamente. La Dinamica
Molecular es un método determinista
y suele utilizarse para determinar
propiedades y caracteristicas asociadas
a la difusién. La principal desventaja de
esta técnica el gran tiempo de célculo
que requiere, y que hace que para
algunos sistemas su uso sea inviable®.
Los métodos de Monte Carlo a
diferencia de los MD, son estadisticos.
Con ellos se calculan aleatoriamente
configuraciones del sistema
compatibles con wunas condiciones
impuestas. Posteriormente la
informacién se extrae obteniendo la
media de todas las configuraciones
recorridas. Estos métodos tienen
muchisimas aplicaciones y en el campo
de la simulacién molecular suelen
utilizarse para el cdlculo de isotermas
de adsorcién, calores de Henry vy
volumenes de poro, entre otras.

Una de las principales caracteristicas de
los MOFs es que poseen estructuras
cristalinas que contienen poros y
canales. Las moléculas que acceden a
esta red pueden quedar atrapadas
dentro de sus poros, por lo que es muy
importante poder estudiar, a nivel
molecular, el mecanismo de adsorcion
para distintos adsorbatos. A presiones
bajas la adsorciéon que se produce en
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funcién de la presion presenta un
comportamiento lineal, siendo Ia
pendiente de esa recta la constante de
Henry. Siempre que nos movamos en
un intervalo de presiones o
suficientemente bajas, la constante de
Henry nos dara una aproximacion de la
cantidad que se absorbe en ese
intervalo de presiones. El calculo de las
constantes de Henry y de los calores de
adsorcion  se realiza mediante
simulaciones en el colectivo NVT, esto
es, manteniendo constante el nimero
de moléculas de adsorbente, el
volumen del sistema y la temperatura.

Para obtener la cantidad de gas
adsorbido en funcién de la presién y a
una temperatura dada, se realizan
simulaciones de Monte Carlo en el
colectivo gran candnico. En este
colectivo se mantienen constantes el
volumen, la temperatura y el potencial

a)

-
~

-
e
o B—0
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guimico. Potencial quimico y presién
estan relacionados a través de la
ecuacién de Peng-Robinson, por lo que
la  presiébn  también  permanece
constante. Por tanto, en este colectivo
no se mantiene constante el nimero de
moléculas dentro del MOF.

Para insertar o retirar moléculas, se
utiliza el método denominado
Configurational-bias  Monte  Carlo
(CBMC). Este método lo que hace es, en
lugar de insertar una molécula
completa dentro del sistema, ir
generandola, cuenta a cuenta. Por
ejemplo, con la molécula de CO,,
primero se insertaria un oxigeno, a
continuacion el carbono (en una
posiciéon accesible) y finalmente el
segundo oxigeno. Esto hace que la
posibilidad de solapamiento de las
moléculas decrezca.

Figura 2. (a) A la izquierda se muestra nuestra isoterma de CO, puro a 298K en Cu-BTC
comparada con otros datos disponibles en la literatura, a la derecha la isoterma de
metano en las mismas condiciones.( b) De izquierda a derecha se muestran las
isotermas de mezclas 10:90, 50:50 y 90:10 CO,/metano obtenidas en nuestras

simulaciones
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La simulacidon se divide en ciclos. En
cada ciclo una molécula es seleccionada
aleatoriamente y es sometida a un tipo
de “movimiento”. Estos movimientos
son traslacion, rotacién alrededor de su
centro de masas, insercion, eliminacion
y crecimiento parcial o total (CBMC).
Cada uno de estos movimientos tiene
asignada una probabilidad de que
ocurran que podemos definir
previamente.

En el caso particular que nos ocupa —
adsorcién de didxido de carbono y
metano en Cu-BTC- hemos utilizado
simulaciones MC para calcular las
isotermas de adsorcion de los
componentes puros y mezclas a 298 K,
y MD para calcular la difusién de las
distintas moléculas dentro de la
estructura. La Figura 2a muestra las
isotermas de adsorcién que hemos
obtenido para diéxido de carbono vy
metano en Cu-BTC a 298 K. Afiadimos a
esta figura los datos experimentales

publicados previamente y que nos
sirven para validar nuestros métodos y

corroborar la eficiencia de los mismos.”
12

Junto con las isotermas  de
componentes puros, también se han
realizado calculos para obtener Ila
adsorcion de mezclas de ambos
componentes a distintas
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concentraciones (Figura 2b). En estos
casos en los que se trabaja con mezclas,
también consideramos un movimiento
adicional al realizar la simulacién, el
movimiento de “cambio de identidad”.
Este movimiento selecciona una
molécula de uno de los gases y la
intercambia con una molécula del otro
tipo de gas. En las graficas puede
observarse la mayor adsorcion de
dioxido de carbono frente a la de
metano. Sélo en la mezcla 10:90 las
adsorciones de ambos gases es similar.
Estos resultados nos permiten obtener
las selectividades CO,/metano de las
distintas mezclas . En nuestras
simulaciones también se obtienen las
posiciones que ocupan las moléculas
adsorbidas dentro del MOF, lo que nos
permite determinar los sitios
preferentes de adsorcion de los gases
estudiados®®. Combinando esta
informacién con la adsorcién de
saturacion (calculada a altas presiones),
podemos obtener el porcentaje y orden
de llenado de la estructura. (Figura 3).
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Figura 3. Mezcla 50:50 de CO,/metano en el Cu-BTC a 298 K. A la izquierda se observan
los sitios en los que se adsorbe el didxido de carbono mientras que a la derecha se
muestra la distribucién del metano en el interior del Cu-BTC.

Para estudiar la difusién del CO, y el
metano en el Cu-BTC se han utilizando
técnicas de Dinamica Molecular en la
que las leyes de movimiento se han
integrado wusando el algoritmo de
Verlet. La simulacién se hizo en el
colectivo NVT, (de nuevo, nimero de
particulas, volumen y temperatura del
sistema permanecen fijo) a 298 Ky con
un paso de tiempo de 0.0005 ps. El
estudio de difusién se ha hecho para
dos cantidades constantes, 60 y 110 y
variando la proporcion de CO, vy
metano de ese numero fijo de
moléculas.

Los resultados de nuestro estudio
muestran que la estructura Cu-BTC
adsorbe una mayor cantidad de diéxido
de carbono que de metano,
coincidiendo con los datos

experimentales publicados. En las
mezclas se obtiene una selectividad
diéxido de carbono/metano que
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Articulos Recientes Destacados

Biodegradable polymeric nanoparticles based drug delivery systems. Colloids and
Surfaces B: Biointerfaces (2010) 1-18. A. Kumari, S. Kumar Yadav y S. C. Yadav.

Los autores recogen en este articulo
una revision actualizada de la aplicacidn
de sistemas nanoparticulados
poliméricos en medicina terapéutica
para combatir diversas enfermedades
(cancer, diabetes, malaria, etc.).

La aplicacion de materiales
nanoparticulados como vectores de
moléculas terapéuticas parece ser ya
un hecho. Los nanosistemas actuan
como transportadores de estos
compuestos facilitando y dirigiendo su
difusion a través del organismo,
ademas de contribuir a reducir la
degradacion del principio activo y en
ocasiones mejorar sus propiedades
terapéuticas. Las nanoparticulas
cargadas con farmacos pueden liberar
dosis farmacolégicamente efectivas del
compuesto durante periodos
prolongados de tiempo, evitando la
toxicidad sistémica y reacciones de
hipersensibilidad. El objetivo final que
se persigue es proporcionar
medicamentos mas eficaces y seguros a
un coste reducido.

En el campo de Ila liberacion de
farmacos, los poliésteres son los
materiales mas prometedores hasta la
fecha debido a su biodegradabilidad vy
biocompatibilidad, siendo los mas
utilizados el 4cido (poli)lactico, los
copolimeros de acido lactico y glicdlico.
La clave de estos materiales se basa en
la biocompatibilidad de sus cadenas
monomeéricas, que los hace facilmente
asimilables por el organismo, ademas
de su capacidad para encapsular varias
moléculas de farmacos y sus
propiedades de liberacion prolongada.

Las estrategias para la incorporacién de
los farmacos en los sistemas
nanoparticulados  se basan en
reacciones superficiales entre el
sustrato nanoparticulado y el farmaco
receptor, por lo que el control de las
propiedades fisicoquimicas y
morfoldgicas de las nanoparticulas es la
clave para el desarrollo de estos
sistemas basados en reconocimiento
molecular, interacciones débiles
(fisisorcion) o especificas (chemical
grafting), etc.

El control preciso de la velocidad de
liberacion del farmaco pasa
necesariamente por poseer un buen
conocimiento del mecanismo de
desorcion, y de la naturaleza del
sistema nanoparticulado. La liberacién
del farmaco se produce de manera
rapida cuando estd adsorbido en la
superficie de las nanoparticulas, o mas
lenta cuando el farmaco se encuentra
atrapado en el interior de las mismas.
De este modo se puede controlar la
cinética de liberacion en funcion de la
topologia del sistema nanoparticulado
(capsulas y vesiculas, dendrimeros,
esferas), o bien definir el tipo de
liberacion  (pulsatii o  sostenida)
mediante la eleccion de la etapa
limitante de la velocidad de desorcion
(difusién del farmaco en el polimero o
presencia de estimulos especificos) o la
naturaleza de la matriz polimérica.

Conchi Ania
Instituto Nacional del Carbdn
(INCAR, CSIC, Oviedo)
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Surface nano-architecture of a metal-organic framework, Nature Materials, 9 (2010)
565-571. R. Makiura, S. Motoyama, Y. Umemura, H. Yamanaka, O. Sakata, y H.

Kitagawa.

Los metal-organic frameworks (MOF)
son materiales nano-estructurados
cristalinos que en los ultimos afios han
sido muy estudiados por su potencial
aplicacion en almacenamiento de
gases, sensores, catalisis selectiva,
reconocimiento molecular, etc. Sin
embargo, su aplicacién en
nanotecnologia esta limitada por la
dificultad de integrar los MOFs en la
fabricacidn de los distintos dispositivos,
como por ejemplo sensores, reactores
a nivel de nanoescala o electrodos en
pilas de combustible.

En este articulo se describe por primera
vez la fabricacion de una pelicula
cristalina (que los autores denominan
NAFS-1) de un MOF sobre un soporte
sélido mediante la combinacion de las
técnicas Langmuir-Blodgett (LB) y layer-

by-layer (Ibl). Para ello, una disolucién
de la porfirina organometalica (bajo
estudio) y piridina es dispersada sobre
una disolucidon acuosa que contiene
iones Cu®’. Mediante la compresién de
una barrera que barre la superficie de
la disolucién acuosa se obtiene una

monocapa de la porfirina-piridina-cobre
sobre dicha disolucién. Esta monocapa
puede ser transferida sobre un sustrato
solido al acercarlo lentamente sobre Ia
superficie y luego separarlo (LB). A
continuacion, el sustrato con la
monocapa es aclarado y sumergido en
agua para retirar el exceso de material
gue no esta formando la monocapa v,
posteriormente, secado con N, (Ibl). Asi
se obtiene una pelicula de espesor de
una capa, y repitiendo el proceso, se

puede empaquetar el nimero de capas
deseadas.

Los autores comprueban (mediante
distintas técnicas espectroscdpicas y
difraccidn de rayos X) que las peliculas
obtenidas presentan un gran orden
estructural. La arquitectura molecular
propuesta es que los motivos 2D (las
monocapas formadas por la porfirina)
se empaguetan mediante interacciones
n-1t entre los ligandos piridina, que se
encuentran alineados paralelamente
entre si y perpendiculares a la
monocapa formada por las porfirinas.
La pelicula fabricada exhibe
transiciones “gate opening”
caracteristicas de los MOFs, que
consisten en cambios abruptos entre
estructuras cristalinas abiertas y
cerradas y que permiten la adsorcion
selectiva de gases y tienen aplicacidn
como sensores y separacion de gases o
almacenamiento de gases a baja
presion.

La estrategia de crecimiento de la
pelicula NAFS-1 presentada en este
trabajo abre el camino para la
fabricacion de heteroestructuras
ordenadas mediante empaquetamiento
de distintos tipos de capas, que es de
vital importancia para el disefo e
integracién de distintos materiales en
dispositivos para el desarrollo de Ia
nanotecnologia.

Marta Haro
Instituto Nacional del Carbdn
(INCAR, CSIC, Oviedo)
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De novo synthesis of metal-framework material featuring ultrahigh surface area and
gas storage capacities. Farha, Yazaydin, Eryazici, Malliakas, Hauser, Kanatzidis, Nature

Chemistry, November 2010, Vol 2, p. 944-948

Los MOFs (Metal-Organic Frameworks)
se postulan como materiales de gran
potencial en diversos tipos de
aplicaciones. Esto se debe a su gran
diversidad y a la capacidad que tienen
de, en muchos casos, modificar su
estructura y composiciéon sin perder
con ello su estructura cristalina. Sin
embargo, y pese a su prometedor
comportamiento, es un hecho que adn
resulta dificil, y en algunos casos
incluso impracticable, el modificar de
forma especifica un MOF para su
empleo en una aplicacién particular.

En este articulo, se ha utilizado la
simulacion molecular para disefiar, sin
partir de experimentos previos, un
MOF con una serie de particularidades
que lo hacen potencialmente
interesante para aplicaciones
industriales. Concretamente las
simulaciones revelan que este MOF
(que se ha denominado NU-100)
presenta una elevada area superficial y
gran capacidad para almacenar
moléculas de pequefio tamafio.
Basandose en los resultados obtenidos
en simulacién, los autores han
sintetizado y caracterizado este MOF
de cobre, obteniendo un area BET de
6143 mz/g y una muy alta capacidad de
almacenamiento de hidrégeno (164 mg
g”) vy de diéxido de carbono (2315 mg
g'l) gue coinciden con sorprendente
precisidon con los valores predichos por
simulacion.

El disefio del material se realizd in silico
utilizando programas de visualizaciéon
para caracterizar, en una primera

aproximacioén, su estructura, area
superficial y capacidad de
almacenamiento. Tras crear |la
estructura preliminar su geometria se
refin6 mediante un proceso iterativo
auto-consistente de calculos de
optimizacién geométrica, que alcanzan
su valor éptimo cuando las diferencias
entre las dimensiones de dos celdas
unidad consecutiva son menores a
0.001 A.

La sintesis y caracterizacion de esta
estructura se realizd en base a los
resultados tedricos obtenidos.
Posteriormente se determinaron el
area superficial y las capacidades
maximas de adsorcidon de hidrogeno vy
dioxido de carbono tanto a 77 como a
298 K. La estabilidad del NU-100 se
determind en primer lugar a partir de
medidas TGA, en segundo lugar a partir
de medidas de nitrégeno repetidas
cinco veces de forma sistematica y en
tercer lugar a partir de medidas de
adsorcién de hidrégeno repetidas de
forma sistemadtica tres veces. Estas
pruebas demostraron que el NU-100
puede llenarse y vaciarse con
hidrégeno a 70 bar varias veces, si
degradarse en el proceso.

El aspecto mads interesante de este
trabajo es sin duda el hecho de que por
primera vez, un material disefado
Unica y exclusivamente con métodos
computacionales ha podido sintetizarse
posteriormente en el laboratorio y los
valores de adsorcion obtenidos por
ambos medios concuerdan de una
manera sorprendente.

Sofia Calero (Univ. Pablo de Olavide)
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Adsorption for physisorption experiments: Selection and their physical properties.
Powder TechnNote 52, Quantachrome Instruments

Recientemente, la empresa
Quantachrome Instruments ha
publicado una nota técnica sobre el uso
de la adsorcion de gases en |la
caracterizacidn de sélidos porosos. Esta
nota hace hincapié en la importancia
que tiene la seleccion de Ia
temperatura a la cual se realiza el
experimento de adsorcidon. En este
sentido, la informacion obtenida del
anadlisis  difiere  considerablemente
cuando la temperatura es superior o
inferior a la llamada temperatura
critica, para un adsorbato determinado.
Si la temperatura seleccionada esta por
debajo del punto critico del gas
seleccionado, el proceso de adsorcién
proporciona informacién sobre el area
superficial, distribucidon del tamafo de
los poros, volumen de micro- vy
mesoporos, etc. Por el contrario, si la

temperatura seleccionada es superior a
la temperatura critica, el proceso de

adsorcién  solamente  proporciona
informacién sobre la capacidad de
almacenamiento del material.

Tradicionalmente, la caracterizacion de
sélidos porosos se ha llevado a cabo
mediante la adsorcion de gases a
temperaturas sub-criticas, ej. N, a 77 K.
Como bien se explica en la nota, a esas
temperaturas resulta fundamental la
medicion de la presidon de saturacién
del gas (Py), dado que esta varia de
forma exponencial con la temperatura.
Variaciones de 0.2 K en la temperatura
del bafio criogénico del equipo de
adsorcién  pueden dar lugar a
variaciones en la presion de saturacion
de 20 torr, con la consiguiente
incertidumbre en el andlisis de los
parametros texturales. La medicion del

valor de Py, en el propio bafio
criogénico, durante el experimento de
adsorcion, resulta fundamental debido
a que la temperatura del bafio y, por
tanto, la Py presenta importantes
variaciones de unos laboratorios a
otros. Factores como la presidon
atmosférica (debido por ejemplo a la
altitud, y sirvan como ejemplo muchas
ciudades sudamericanas donde se
realizan los andlisis de adsorcion por
encima de 2000 metros de altitud), o
variaciones en las impurezas del bafio
criogénico provocan variaciones
significativas en el valor de Py.

Por dltimo, la nota propone Ila
utilizaciéon de adsortivos alternativos al
nitrégeno para complementar la
caracterizacion en sélidos porosos. En
este sentido, la adsorcidén de Ar a 87 K
se propone como alternativa debido a
que se eliminan las interacciones
especificas adsorbato-adsorbente,
debido al momento cuadrupolar del
nitrégeno (especialmente problematico
en zeolitas y MOFs), y debido a la
mayor sensibilidad del Ar a la
estructura microporosa del material (la
ausencia de interacciones especificas
hace que el llenado de los microporos
con Ar tenga lugar a una mayor presién
relativa, en comparacién con el N,,
evitdndose de esta forma los
problemas de equilibrio en poros
pequefios (0.5- 1nm), normalmente
observados en la adsorcion de
nitrégeno a 77 K).

Joaquin Silvestre Albero
Laboratorio de Materiales Avanzados
(Universidad de Alicante)
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En los ultimos meses se han defendido con éxito una serie de Tesis Doctorales
desarrolladas en el ambito de los materiales porosos. Los resimenes que se incluyen a
continuacion son un claro indicativo de la pujanza de los temas relacionados con el
desarrollo y la aplicacion de los materiales porosos asi como con el conocimiento

intrinseco de los materiales.

Universidad de Oviedo

Departamento de Qencia de los Matenales
& Ingeryerin Metalirpoe

Sintesis de catalizadores basados en oxidos de
metales de transicion para la oxidacion
preferencial de monoxido de carbono en
corrientes de hidrogeno

TESIS DOCTORAL

lrene Lopes Sudrez

Grupo de Materiales Porosors fNuncionalers
Instituto Nacional del Carhén

2010

CSIC

En este trabajo se han estudiado dos
tipos de catalizadores de elevada darea
superficial (soportados y no
soportados) para la oxidacién selectiva
de mondxido de carbono en presencia
de hidrégeno. Este proceso es en la
actualidad el mas sencillo y eficaz para
disminuir la concentracion de CO
residual de las corrientes de hidrogeno
gue alimentan las pilas de combustible
de membrana polimérica, evitando asi
el envenenamiento del catalizador que
se encuentra en el anodo de dicha pila.
Los 6xidos no soportados (CuO,/CeO,,
CuMn,0,;, Co0304/CoO0H) se han
obtenido mediante un método propio
de co-precipitacion confinada en

Sintesis de catalizadores basados en
6xidos de metales de transicion para la
oxidacion preferencial de mondxido de
carbono en corrientes de hidrégeno
Autora Irene Lépez Suarez
Directores  Gregorio Marban, Teresa
Valdés-Solis
Fecha y 2 de Diciembre de 2010
lugar de Universidad de Oviedo
defensa
Calificacion  Sobresaliente cum Laude
Contacto tvaldes@incar.csic.es
Palabras PROX, CO, H,, cobalto,
clave cobre, nanocatalizador

hidrogeles de silice (SACOP), mientras
que los éxidos soportados en mallas
metalicas de acero (Co304) se han
sintetizado por la técnica de
evaporacion inducida de amoniaco. La
actividad catalitica de los compuestos
obtenidos se ha analizado en dos
dispositivos experimentales distintos.
Ambos tipos de catalizadores presentan
elevada actividad catalitica y los de
cobalto ademas, una elevada
estabilidad en las condiciones de
reaccion PROX.
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Comportamiento en la oxidacidn selectiva de
CO (CO-PROX) de catalizadores soportados de
cobre y oro
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Directores José Luis Ayastuy Arizti

Miguel Angel Gutiérrez Ortiz
Fecha y lugar 14 de Enero de 2011
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Comportamionto on Ia oxidacion selectiva
tie CO [CO-FROK) de catalizadores
soportados de colire y oro

Contacto

Anita Gurband Gurbani
Letoa. dicherrore 9¢ 2019

La reacciéon de oxidacidon preferencial
de CO (CO-PROX) es la ultima etapa en
el proceso de produccion de H, a bordo
del vehiculo para su uso como
combustible en las pilas PEM.

En este trabajo, se han preparado
varios grupos de catalizadores, basados
en cobre y en oro, y soportados sobre
diversos oéxidos reducibles. En los
catalizadores basados en cobre, se han
optimizado el contenido en cobre, Ia
composicion del soporte y el método
de preparacion. Los catalizadores
basados en oro se han preparado
soportados sobre oxido de hierro, vy
sobre 6xidos mixtos cerio-zirconio; en
el primer caso, se ha estudiado y
optimizado la  temperatura de

joseluis.ayastuy@ehu.es

Palabras clave PROX, CO, H,, cobre, oro,

catalisis

calcinacion, y en el segundo caso, se ha
optimizado la composicién del soporte.
Los catalizadores con alta capacidad
redox presentan mayor actividad en la
reaccion CO-PROX.

Se ha comprobado que los
catalizadores de cobre son muy activos
para la oxidacion preferencial de CO,
siendo el CeO, el mejor de los soportes
estudiados y el método de
impregnacién himeda el mas
apropiado para la sintesis del
catalizador. Los catalizadores basados
en oro también muestran una actividad
moderada.

Los datos cinéticos se ajustan a una
ecuacion de velocidad de tipo Liu-
Flytzani-Stephanopoulos.
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Retencion de mercurio en cenizas volantes

Autora Patricia Abad Valle

Directoras M. Rosa Martinez Tarazona y M.
Mercedes Diaz Somoano

Fecha y lugar 17 de Diciembre del 2010,

de defensa Universidad de Oviedo

Calificacion Sobresaliente cum Laude

Contacto patiav@terra.es

Palabras mercurio, cenizas

clave retencion, oxidacion

volantes,

El mercurio y sus compuestos son
especies altamente todxicas que se
caracterizan por su volatilidad y por su
persistencia en el medio ambiente,
siendo la combustién de carbdén en las
centrales térmicas la principal fuente
de emisién antropogénica. Se han
estudiado varias alternativas para
reducir las emisiones de mercurio en
las plantas de combustiéon de carbdn.
Sin embargo, aun no se ha encontrado
una tecnologia para el control de
mercurio eficaz y de bajo coste. Este
trabajo se ha centrado en el
aprovechamiento de las cenizas
volantes, residuo sélido generado en el
propio proceso de combustién, para la
eliminacion de las especies gaseosas de
mercurio. El objetivo planteado ha sido
identificar los factores y mecanismos
gue intervienen en la interaccion
mercurio-ceniza volante para conseguir
una retencion mas eficaz de este
elemento en los sistemas de captura de
particulas. Para ello se construyd un
dispositivo experimental a escala de

laboratorio donde se estudid Ia
capacidad de retencién y oxidacién de
mercurio elemental en fase gas que
poseian diferentes cenizas volantes. Se
estudiaron 5 cenizas volantes de muy
distinta procedencia y se ensayaron
diferentes atmdsferas gaseosas. Los
resultados obtenidos indican que la
materia carbonosa de la ceniza
interviene significativamente en el
mecanismo de retencidon de mercurio,
mientras que las especies gaseosas
presentes en la atmdsfera modifican su
retencién, ya que pueden interaccionar
con la superficie de la ceniza y con las
especies de mercurio. Aunque la
posibilidad de que se produzca una
condensacion del mercurio gaseoso no
puede ser descartada, los resultados de
oxidacion de mercurio,
complementados con la estabilidad de
las especies retenidas en la ceniza y las
diferencias en la capacidad de
retencion observadas, sefialan hacia
una interaccion mercurio — ceniza
volante de tipo quimico.

Si quieres que tu Tesis aparezca en esta seccion manda un correo a:

tvaldes@incar.csic.es
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En el nUmero anterior iniciamos esta seccién con un acercamiento a tres de los autores
mas citados en nuestro trabajo, ocultos bajo el acrénimo BET. En este nimero

revisamos la biografica de Paul Emmett

Los autores de |la ecuacidon de B.E.T.: Emmett
José B. Parra
Departamento de Procesos Quimicos en Energia y Medio Ambiente
Instituto Nacional del Carbén (INCAR, CSIC), Oviedo, Espafia
jbparra@incar.csic.es

Paul Emmett nacié en 1900 en
Portland, Oregén. Su padre era
trabajador del ferrocarril y su madre
trabajaba como cocinera para la
compania, lo cual implicé frecuentes
desplazamientos en la juventud de
Emmett y que durante algin tiempo
vivieran en un vagon de tren. Estudio
en la Portland's Washington High
School donde conoceria al también
estudiante Linus Pauling, con el que
mantendrd una larga amistad a lo largo
de su vida. En 1922 obtiene el Bachelor
Science en Chemical Engineering en el
Oregon Agricultural College
(posteriormente la  Oregon State
University).

Comienza su tesis doctoral en el
California Institute of Technology
(CalTech), en el campo de la catalisis
heterogénea. En 1923 su amigo Linus
Pauling se inscribe también en el
programa de doctorado de la Caltech.
Durante un afio viven en el mismo
apartamento, junto con la madre de
Emmett; de hecho, ambos tienen
horarios tan distintos que comparten la
misma cama (Pauling solia acostarse a
las 3 am, hora a la que Emmett se
levantaba).

En 1925 publican conjuntamente un
articulo en el Journal of the American
Chemical Society sin la participacién de
ningun doctor. Claro que para entonces
Pauling ya habia publicado cinco

articulos (dos en solitario). En 1925
Emmett presenta su Tesis Doctoral y
obtiene un puesto como profesor en el
Oregon Agricultural College.

En 1926 se traslada al US Agriculture’s
Fixed Nitrogen Research Laboratory en
Washington donde  permaneceria
durante once afios. También trabajo
como Profesor en Ila George
Washington University. Durante este
tiempo, sus investigaciones  se
centraron en el estudio de la cinética y
el mecanismo de la sintesis de
amoniaco, que sigue siendo valido
actualmente. Emmett era un
organizador brillante y un intenso
competidor. Era un excepcional escritor
y un orador brillante y el principal
responsable de la publicidad del
método BET.

En 1937 acepta el puesto de Profesor y
Jefe  del Chemical Engineering
Department en la John Hopkins
University, donde permanece hasta
1943. En este afio se involucra en el
proyecto Manhattan, donde trabaja,
junto con otros investigadores en el
proceso de obtencion del hexafluoruro
de uranio, compuesto necesario para
separar los is6topos de este metal y
fabricar la bomba atdmica. En 1944
deja el Proyecto Manhattan y se
traslada a Pittsburgh en Pensilvania a
trabajar en el Mellon Insitute la
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Petroleum Refining Fellowship, donde
permanecera mas de diez afios.

En esta época trabajo fundamental-
mente en estudios mecanisticos de
reacciones, introduciendo el uso de
radioisdtopos como una herramienta
para estudiar mecanismos de
reacciones cataliticas. Este y otros
métodos los aplicé para conocer mejor
el mecanismo del proceso catalitico
Fischer-Tropsch, empleado para
sintetizar  subproductos  sintéticos

sustitutivos del petréleo.

En 1955 vuelve a la Universidad Johns
Hopkins, donde continua investigando
en temas semejantes al trabajo
realizado en el Mellon Institute. En
1971 se retira de la Johns Hopkins con
el nombramiento de Profesor Emérito y
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acepta el puesto de Profesor Visitante
en la Portland State University, donde
permanece hasta su fallecimiento en
1985 a la edad de 84 afios.

En 1968 fallece su primera esposa y en
1976, y por tanto a la edad de 75 afios,
contrae matrimonio con una hermana
de Linus Pauling, a la que habia
conocido hacia unos 50 afios.

Recibid numMerosos premios vy
condecoraciones, tanto en los Estados
Unidos de Ameérica como en otras
naciones. En octubre de 1964 asiste al
Congreso de Catdlisis celebrado en
Madrid y es nombrado Consejero de
Honor del CSIC seglun figura en las
Memorias del Consejo entre los afos
1968y 1972.

En el proximo nimero de la revista, la T, Edward Teller.
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Resenrias de Congresos
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RESENA. XXXV Reunién Ibérica de Adsorcion (Lisboa, Portugal, 8-10 Septiembre de 2010).

Por Julian Garrido (Presidente del Grupo Especializado de Adsorcion de la RSEQ)

SOV RIA -
Reunlan ibérica de Adsorgao
Lobon § e sdsade de Obwun de UL 8 & %0 iy Setareteon

La XXXV Reunion Ibérica de Adsorcidn -
congreso del Grupo Especializado de
Adsorcion de las RSEQ- se ha celebrado
en la Facultad de Ciencias de |la
Universidad de Lisboa durante los dias
8-10 de septiembre de 2010. El evento
ha reunido a cerca de 100
investigadores de Espafia y Portugal en
torno a estudios sobre ciencia vy
tecnologia del fendmeno de adsorcién.
Los trabajos se distribuyeron en 7
sesiones: i) Adsorcion a elevada
presion; ii) Adsorcion de metales; iii)
Preparacion y caracterizacion de
adsorbentes; iv) Catdlisis heterogénea
soportada; v) Adsorcion de farmacos y
biomoléculas; vi) Fundamentos de
adsorcion; 'y, vii) Preparacién de
materiales de carbono. En total se
presentaron 25 comunicaciones orales
y 55 en paneles. La primera conferencia
plenaria fue impartida por el Dr. Carlos

Moreno Castilla de la Universidad de
Granada. En ella presentdé la
importancia de la quimica superficial de
los materiales y sus implicaciones en los
procesos de adsorciéon. La segunda
plenaria corrié a cargo del Dr. Morris de
la School of Chemistry de Ia
Universidad de St. Andrews, quien nos
hablé de la adsorcion y
almacenamiento de gases de interés
médico en sélidos porosos.

El comité cientifico, constituido
igualmente por investigadores de
Espafa y Portugal pertenecientes a la
institucion universitaria de ambos
paises y a investigadores del CSIC, lo
conformaron los doctores: Peter
Carrott, Ana Paula Carvalho, José Luis
Figueiredo; Julian J. Garrido, José Maria
Guil, Manuel Lemos, José Parra, Joao
Pires (presidente del comité
organizador), Alirio Rodrigues y Juan
Manuel Tascon.
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En la Asamblea General del Grupo
Especializado de Adsorcidn, se procedio
a la presentacion al nimero cero de la
revista del grupo (Materiales en
Adsorcién y Catalisis); ésta nace con la
vocacion de servir de medio de
informacién y nexo de unidn entre los
socios del grupo. Igualmente, se
procedié a la renovacién parcial de la
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Junta directiva. El Dr. Joao Pires

sustituyd a Dr. José Luis Figueiredo
como Vicepresidente Portugués del
Grupo, ademas de los nuevos vocales:
Dra. Maria Angeles Ferro (Universidad
de Granada), Dra. Concepcién O. Ania
(INCAR, CSIC), el Dr. Enrique Castellon
(Universidad de Malaga).
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Agenda de Actividades

Congresos a la vista

Estos son algunos de los congresos que se celebrardn en los préoximos meses. Si vais a
asistir a alguno de ellos os agradeceriamos que nos enviaseis una breve resena del
mismo.

El proximo mes de marzo tendra lugar la
conferencia Hybrid Materials 2011
(Estrasburgo, marzo 2011). El simposio C Hyb"‘dm"'ab 2011
se dedica integramente a Materiales

. 610 MARCH 2011 » STRASBOURG, TRANCE
Porosos Funcionales.

Socand Intevnstizan! Conloronce an MaltlTenitionsl Wybrid gad Neaomel eeisl

El primer simposio internacional Colloids = Colloids and Materials 2011
and Materials 2011 se celebrara en mayo B The 15t International Symposium on Colloids and Materials

. ) - D = 1A, 2011 Acnstecdam, The Nethedands
en Amsterdam. La informacion detallada ~

esta disponible en la pagina web del
congreso www.colloidsandmaterials.com

La primera semana de Junio se celebrara la 5 — 8 June 2011
novena edicién del simposio Dresden / Germany
Characterization of Porous Solids (Dresde, Ix COPS 2011

Alemania). Se abordaran los avances sobre
técnicas y métodos de caracterizacidon de 9"‘Intemational Sympos“'m on
sélidos  porosos, como herramienta Characterisation of Porous Solids
indispensable para el disefio de materiales.
La informacion sobre el programa cientifico esta disponible en www.dechema.de/cops

Congresos a celebrar proximamente

AUn esta abierto el plazo de envio de resimenes para participar en estos congresos.

School
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J. Heyrovsky Institute of Physical chemistry
Academy of Sciences of the Czech Republic Prague, March 14-15, 2011

Los dias 14 y 15 de Marzo de 2011 se celebrara en Praga (Republica Checa) la escuela
“Adsorption on Porous Materials” organizada por el instituto de fisico-quimica “J.
Heyrovsky” y la Academia de las Ciencias de la Republica Checa. La escuela tratard de
instruir a los jovenes investigadores en los principios fisicos y quimicos de la adsorcién,
asi como el uso de la adsorcién en la caracterizacion de sélidos porosos. Entre los
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conferenciantes invitados destacan expertos del area de adsorcion como Matthias
Thommes, de la empresa Quantachrome Instruments (USA) y Philip Llewellyn, director
del grupo de “Matériaux Divisés” de la Universidad de Aix-Marseille (Francia). Para mas
informacion visitar la pagina web del evento: http://www.jh-
inst.cas.cz/~adsorption2011/.

Desde el jueves 9 de Junio hasta el domingo 12 de
Junio de 2011 (justo a continuacidon del COPX-2011,
www.dechema.de/cops 5-8 Junio, Dresde) se celebrara
en la isla griega de Rhodes el segundo workshop
internacional NAPEN 2011 (Nanoporous Materials for
Environmental and Energy Applications). Esta
conferencia estda promovida por tres redes de
excelencia europeas, IDECAT, en el drea de catalisis, NANOMEMPRO, en el area de
membranas e INSIDEPORES, en el area de adsorcion. Entre los temas de interés de este
workshop se encuentra la sintesis de nuevos materiales porosos, asi como sus
aplicaciones en el almacenamiento de energia y en el tratamiento de la contaminacién.
Mas informacidn en la pagina web: http://www.napen2011.com/.

También en el mes de junio se celebrard en Gijon el 18th International Symposium on
Metastable, Amorphous and Nanostructured Materials (ISMAMAM 2011). En esta
conferencia se estudian aspectos relacionados con materiales metaestables, amorfos o
nanoestructurados, desde la sintesis y caracterizaciéno hasta el studio de sus
propiedades y potenciales aplicaciones tecnoldgicas. La informacion de la conferencia
esta disponible en la pagina web: http://www.ismanam2011.com/ y el envio de
resimenes esta abierto hasta el 10 de marzo.

ismanam

Zaragoza acogera a finales de Junio HYCELTEC 2011(http://hyceltec2011.litec.csic.es),
el lll Simposio ibérico de hidréogeno, pilas de combustible y baterias avanzadas asi
como la Reunidn de la Sociedad Espafiola de Catalisis (http://secat2011.unizar.es/ )

HYGCELTEGC 2011

Il Iberian Symposium on Hydrogen,
Fuel Cells and Advanced Batteries

Zaragoza, 27-30 June 2011
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L catalisis ante las crisis energética y ambiental

5 La primera semana de Julio de 2011 (3-7 de
FEZA Julio) tendrd lugar en Valencia el 52 Congreso
Internacional de la Federacién Europea de
conference Zeolitas. La conferencia versard sobre la
va'eg';?f:ﬂ“ ‘ sintesis de sélidos porosos (zeolitas y
July 3-7 7 aluminofosfatos, MOFs, materiales
ein Y mesoestructurados, sélidos porosos hibridos,
etc.), la caracterizacion avanzada de estos
sélidos y su aplicacién en campos como la
catdlisis, separacion y almacenamiento de
gases, membranas, etc. Se puede encontrar mds informaciéon en la pdgina web:
http://www.feza2011.com/.

FEZAZON

XXXl REUNION BIENAL

A flnal'es de Julio se ceI.(?brar.a en VALENCIA2011— RSEQ
Valencia la XXXII Reunion Bienal

de la Real Sociedad Espanola de

Quimica. (T
El programa aun no estd ———J“'

disponible pero uno de los E} 77 | -
microsimposios esta destinado a
25-28 de JULIO

la Catalisis. Palacio de Congresos

La 42 Conferencia internacional en Carbones para Almacenamiento/Conversién de
Energia y Proteccion Ambiental (CESEP’11) se celebrara en Vichy, Francia entre el 25y
el 29 de septiembre de 2011. Esta conferencia centrada en el carbdn tiene entre sus
intereses la adsorcién de contaminantes en fase gas y la utilizacién de carbono como
catalizador o soporte de catalizadores. El plazo de envio de resumenes cortos finaliza
el 28 de febrero. http://www.cesep2011.org/welcome.html

4th International Conference on Carbons for Energy
Storage / Conversion and Environment Protection

Si asistes a alguno de estos congresos, u otros en nuestro campo comun de interés, no
olvides mandarnos tus resefas.
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Ano Internacional de la Quimica 2011

Este afio 2011 es el Afio Internacional de la

Quimica con el lema “La Quimica: nuestra vida,

nuestro futuro”. La inauguracién oficial del

ARo Internaclonal dela mismo se llevd a cabo el 8 de febrero en la sede

QUiMlCA central del CSIC, con una gran afluencia de

fessseww pUblico. Este acto contd con la presencia de

2011 destacados representantes politicos, como la

ministra de Ciencia e Innovacion, Cristina

Garmendia, o el ministro de Educacién, Angel

Gabilondo y el Vicepresidente Primero del Gobierno Alfredo Pérez Rubalcaba, quimico

de formacidon. También ha habido una presencia destacada de representantes del

mundo de la Quimica, como Carlos Negro (presidente del Foro Quimica y Sociedad y

Presidente de la Asociacion Nacional de Quimicos de Espafia), Luis Oro (presidente de

la Asociacion Europea de Ciencias Quimicas y Moleculares), Reyes Jiménez (presidente

de la Conferencia Espafiola de Decanos de Quimica) o Nazario Martin (presidente de la

Real Sociedad Espanola de Quimica), asi como el presidente del CSIC, Rafael Rodrigo.

Todos ellos han destacado la importancia de la ciencia quimica como una de las que

garantizan nuestro bienestar. El objetivo de esta celebracion del Afio Internacional de

la Quimica es poner en valor, divulgar y hacer llegar a la ciudadania todo el potencial

gue la ciencia quimica y las investigaciones en este campo tienen para el desarrollo del
bienestar en nuestra vida y en nuestro futuro, tal y como senala su lema.

En la pagina web www.quimica2011.es se recoge informacion sobre esta celebracidn

asi como numerosos recursos para divulgar la quimica y limpiar el imaginario colectivo

de la connotacién negativa que a menudo acompafia a la quimica.
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(¢Cémo colaborar y enviar articulos a la revista?

Estamos abiertos a cualquier colaboracién y participaciéon en nuestra revista. Puedes
enviarnos articulos propios, resefias, anuncios, sugerencias, o simplemente
comunicarnos cualquier acontecimiento o noticia que consideres de interés. Para ello
puedes ponerte en contacto directamente con el equipo editorial a través del correo
electrdnico.
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