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Editorial

Dos afios después.

Ya ha pasado todo ese tiempo desde
que iniciamos la aventura de editar la
revista Materiales en Adsorcion 'y
Catdlisis con el numero 0. Un buen
momento pues, para revisar lo que ha
dado de si, y en qué medida se han
cumplido o no nuestras expectativas
con la revista y con nuestra profesion
cientifica.

Estamos en una etapa incierta. Un
nuevo numero de MAC ve la luz en
tiempos oscuros para la ciencia. Los
duros recortes que estd sufriendo el
pais han alcanzado de lleno a la 1+D+i.
El presupuesto para 2012 es alrededor
de un 25% inferior al de 2011 y esto
puede comprometer nuestro futuro. A
pesar de las mdultiples expresiones de
interés por la ciencia seguimos sin ser
considerados un factor clave en el
desarrollo del pais y no nos fijamos en
los esfuerzos que hacen en materia de
investigacion otros paises de nuestro
entorno. Aun mds, recibimos mensajes
de las altas instancias del Estado sobre
la necesidad de disminuir el numero de
investigadores, cuando las estadisticas
indican que estamos por debajo de la
media europea en numero de
investigadores por millén de
habitantes.

Parece que siempre que hacemos un
esfuerzo importante que nos lleva a
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recuperar posiciones en [+D+i, a
despertar el interés de las nuevas
generaciones por la ciencia, a pensar
que es una profesion con posibilidades
de desarrollo personal y profesional,
nos encontramos con un agente
externo que nos hace despertar de
golpe y retroceder afios atrds porque
surgen  nuevas  prioridades  que
muestran claramente que la Ciencia es
una apuesta solo en épocas de bonanza
econdémica.

Estamos viviendo una situacion dificil,
conseguir fondos para llevar a cabo
nuestras tareas de investigacion es
dificil, y los investigadores jovenes lo
tienen mds complicado en algunos
aspectos. Queremos competir en
igualdad de oportunidades
independientemente del sexo, edad o
drea de conocimiento, pero la sensacion
es de falta de ganas de arriesgarse.
Tenemos ideas, queremos llevarlas a
cabo, pero necesitamos un pequefio
apoyo, en forma de empresas que crean
en nuestras capacidades y politicos que
sean capaces de apostar por la ciencia
bdsica tanto como por la aplicada y que
dejen un poco al margen la idea de que
hay que apostar por la investigacion
que se hace en grupos consolidados.
Claro que es importante la
investigacion que se hace en dichos
grupos consolidados, pero también lo

; .U.é.&. >

#sinCiencia
no hay futuro
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puede ser la que se lleva a cabo por
cientificos que aun no han tenido los
recursos (de tiempo y economicos) para
montar un grupo fuerte.

Pero seamos optimistas, las reacciones
no se han hecho esperar, ademds de las
reacciones de la COSCE (Confederacion
de Sociedades Cientificas de Espafia), la
FJI (Federacion de Jovenes
investigadores-Precarios y la
Conferencia de Rectores de las
Universidades espafiolas, entre otros,
que han dado lugar a la adhesion de
unos 30000 cientificos a la carta abierta
por la Ciencia en Espafia se ha
producido una significativa movilizacion
social contra los recortes en ciencia,
como la iniciativa encabezada por los
responsables del blog amazings.es,
grandes divulgadores de ciencia.

Desde aqui queremos agradecer a
todos los que como nosotros piensan
que es necesario hacer una apuesta sin
condiciones por la ciencia como factor
clave para el desarrollo social 'y
econdmico de nuestro pais, de tal

NUm. 4 Septiembre 2012

forma que nos ayude a salir de esta
dificil situacion de crisis en la que nos
encontramos inmersos.

Respecto a la revista Materiales en
Adsorcion y Catdlisis, confiamos que la
RIA 2012 sirva para darle impulso
definitivo. El esfuerzo seria en vano si
no contamos con vuestras palabras y
vuestras lecturas.

En este nuevo numero se incluye un
articulo que se aleja de los contenidos
habituales de la revista y describe los
experimentos relacionados con el
descubrimiento del boson de Higgs por
los investigadores del CERN. Queremos
agradecer a Javier Cuevas, del Grupo de
Fisica Experimental de Altas Energias de
la Universidad de Oviedo el esfuerzo
que ha hecho para que personas de un
dmbito  cientifico = completamente
distinto podamos entender un poquito
mejor las implicaciones de este
descubrimiento.

El equipo editorial
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Articulo

Alirio E. Rodrigues is Professor of Chemical Engineering at the Chemical Engineering
Department of the Faculty of Engineering, University of Porto where he teaches
Separation Processes Il, Chemical Reaction
Engineering Il & Ill and Product Engineering.
He is Director of the Associate Laboratory
LSRE- Lab. of Separation and Reaction
Engineering. He spent sabatical leaves at
Univ. Tech. Compiegne (1983), Univ of
Virginia (1988) and Univ Oviedo (1991). His
research interests are focused on : i) Cyclic
Separation/Reaction Processes (PSA, SMB,
parametric pumping, EBA; SMBR, SERP) and
new adsorbents (MOFs) applied to CO,
capture by adsorption, chiral separations,
sugars separations, xylenes separations,
propane/propylene separations, synthesis
I ; of green solvents and biofuels; ii) Multiscale
modeling in Reaction Engineering and iii) Perfume Engineering.

Adsorption. What else?

Alirio E. Rodrigues

LSRE-Laboratory of Separation and Reaction Engineering
Dept. Engenharia Quimica — Faculdade de Engenharia, Universidade do Porto
Rua Dr Roberto Frias s/n: 4200-465 — Porto — Portugal
Tel.: +33 (351) 225081671 — Fax: +33 (351) 225081674
arodrig@fe.up.pt

ABSTRACT — Chemical Engineering today combines Molecular and Materials Engineerig and
Process and Product Engineering (ChE=M2P2). Cyclic adsorptive processes (Simulated Moving
Bed —-SMB and Pressure Swing Adsorption-PSA) will be discussed for “old” and “new”
applications making use of “old” and “new” (MOFs) adsorbent materials. After revisiting my
memory as PhD student and the First Brazilian Adsorption meeting | will review the basic
concepts involved in adsorption processes and then concentrate in three topics: i)
Development of alternative technologies for the “old” propane/propylene separation, based
on PSA and SMB with “conventional” and “new” MOF adsorbents; ii) Revisiting an “old”
technology — SMB- in what concerns xylenes separation and “new” chiral separations; and iii)
Process intensification combining catalytic reversible reactions with selective removal of
products by adsorption in Simulated Moving Bed Reactor (SMBR) and Sorption Enhanced
Reaction Process (SERP) for hydrogen production by methane steam reforming or ethanol
reforming with CO, capture. Some examples of SMBR from my lab include acetalization
(synthesis of green fuel blending agents diethylacetal and dibuthyl acetal) and esterification
(ethyl lactate) reactions and xylenes isomerization/separation.
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1. INTRODUCTION

| was recently in Recife for the First
Ibero-American Meeting in Adsorption
(IBA 1) and EBA 9. The First Brazilian
Meeting on Adsorption (EBA 1) took
place in Fortaleza (1996). Plenary
lectures were given by Ruthven,
Mazzotti and myself. My talk was
“Understanding  adsorption:  wave
propagation, cycles, permeable
adsorbents and hybrid processes.

The outline of that lecture covered:
Equilibrium theory (De Vault, 1943;
concepts of dispersive and compressive
fronts), Design methodology, Cycles
(Parametric pumping, PSA, SMB),
Permeable adsorbents and Hybrid
processes. In the 90’s | was deeply
involved with perfusion
chromatography for proteins
separation and competition between
reaction, convection and diffusion in
permeable catalyst.

When | received the invitation of the
organizing committee (through my
former PhD student Diana Azevedo,
now Professor at UFC) | accepted with
pleasure and thought about a title.
Being exposed everyday to TV publicity
“Nespresso. What else” it was easy to
find the title of the talk. The content
came afterwards...The invitation of
Sofia Calero to write an article for
“Materiales for Adsorcion y Catalisis”
allows me to elaborate along the same
lines.

Last year | was invited by UOP to give a
Lecture in Des Plaines on “Cyclic
Adsorption/Reaction Processes: Old
and New”. | reviewed my involvement
with Adsorptive Processes for 40 years
starting with my PhD (1973, Nancy,
France) on “Application of chemical
engineering methodology to lon
Exchange. Example of the anionic step
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in water demineralisation” under the
guidance of Le Goff and Tondeur.
From that time in Nancy (1970-1973) |
remember Professor Pierre Le Goff; he
used to say that any chemical
engineering problem (and adsorption is
just one example) can be dealt with by
writing:

i) conservation equations (mass,
energy, momentum, electric
charge);
equilibrium laws at interfaces;
kinetic laws of transport and /or
reaction;
constitutive laws (e.g., ideal gas
law);
boundary and initial conditions;

vi) optimization criterion

He also said once “Le Génie Chimique
c’est pas de la plomberie” ...

In 1978 | was back in Porto (after my
African experience in Angola) and |

visited UOP in relation with the
organization of a NATO Advanced Study
Institute on “Percolation Processes”. |
had the opportunity to meet the
inventors of Sorbex processes and had
lunch with D. Broughton. | liked the idea
of Simulated Moving Bed (SMB) but for
one reason or another | had to wait until
1992 to start experimental work on SMB
on chiral separations: “new” application
for an “old” technology. It was a EU
Project involving SEPAREX and by the
end of the Project the coordinator Roger
Marc Nicoud started the company
NOVASEP which is now leader for SMB in
pharma industry. By the way the SMB |
still have in my laboratory LICOSEP 12-26
was the first or the second built by the
company (I have to sort it out with
Nicoud and Joachim Kinkel who was with
Merck at the time).

In this article | will start to present my
view of Chemical Engineering today and
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why we do research in this area. Then |
will concentrate on Cyclic adsorptive
processes (Simulated Moving Bed —SMB
and Pressure Swing Adsorption-PSA) and
discuss “old” and “new” applications
making use of “old” and “new” (MOFs)
adsorbent materials. | will review the
basic concepts involved in adsorption
processes and then treat three topics: i)
Development of alternative technologies
for the “old” propane/propylene
separation, based on PSA and SMB with
“conventional” and  “new”  MOF
adsorbents; ii) Revisit an “old”
technology — SMB- in what concerns
xylenes separation and “new” chiral
separations; and iii) Process
intensification combining catalytic
reversible reactions with selective
removal of products by adsorption in
Simulated Moving Bed Reactor (SMBR)
and Sorption Enhanced Reaction Process
(SERP) for hydrogen production by
methane steam reforming or etanol
reforming with CO, capture. Some
examples of SMBR from my lab include
acetalization for synthesis of green fuel
blending agentes such as diethylacetal
and dibuthyl acetal; esterification for the
synthesis of green solvent ethyl lactate
and xylenes isomerization coupled with
separation.

2. CHEMICAL ENGINEERING TODAY
AND RESEARCH GOALS

The “old” vision of Chemical
Engineering going from raw materials
to products through a chain of reactors
and separation units may be seen as
outdated. But | still remember a
presentation of that view by Le Goff in
which he added some arrows showing
the relation with Energy, Environment
and Market (Society is better!...and
“Old” does not mean “bad”).
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Solke Bruin [1] in his Innaugural Lecture
at TU Eindhoven “Product-driven
Process engineering. The eternal
triangle molecules, product, process”
presented a losenge with Reaction,
Separation, Stabilizing and Structuring
operations. He also pointed out the
evolution from “Make” to “Service” to
“Care”.

Today there is ongoing discussion
about the third paradigm of Chemical
Engineering to follow the previous
paradigms of Unit Operation and
Chemical Engineering Science.

"0Old"” Vision of ChE

ENVIRONMENT
WASTE

» SEFARATIONS REACTIONS o SEPARATIONS ., PRODUCT

naw
MATERIALY

Figure 1. “Old” vision of ChE by Pierre
Le Goff

In my view Molecular Engineering will
become more and more important
allowing design of processes with
molecular simulation tools but one
must recognize that at the end
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processes and products will be real, not
virtual.

| sumarize my view in the formula
ChE=M2P2 where MM stands for
Molecular and Materials Engineering
and PP for Process and Product
Engineering or in the ChE Diamond
shown in Figure 2.

Molecular
Engineering

Process Product
Engineering

Materials
Engineering

Figure 2. The Chemical Engineering
Diamond: My vision of Chemical
Engineering today ChE=M2P2

In academia we do research. It can be
done for “Teaching by research” as
Le Goff said once but also to develop
processes and products in a sustainable
way through the right combination of
Science and Technology as shown in the
Innovation Triangle of Figure 3. Triangle
representation is convenient; as Jorge
Sabato said “it is the more complex
figure that an economist” can
understand (I added ...a politician). He
also said that in Science “one should
not copy” but in technology “copy
everything you can; publicize
everything you find; keep carefully
everything you know”. It would be in
the words of Almeida Santos, a former
President of Portuguese Parlement:
“ouvir muito, falar pouco, escrever
menos”... | can understand the last
part- he was a lawyer!

Engineering
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Science Technology

Sustainable Development

Figure 3. The innovation triangle

Here | would like to write the minimum
information one should remember to
understand adsorption column
behavior. | would say that column
behavior is affected by equilibrium
factors (first degree!) and kinetic
factors (hydrodynamics, film mass/heat
transfer, intraparticle diffusion/
convection... which | call second degree
factors). If one wants to understand the
influence of the shape of equilibrium
adsorption isotherms  then an
equilibrium model of the adsorption
column should be considered by
assuming infinitely fast mass transfer,
no axial dispersion, negligible pressure
drop, isothermal operation. Le Goff
would have called it “simplissime
model” and Levenspiel “a 10S model”.
But this is what Don de Vault [2] did:
combining mass balance, Eq 1 and
adsorption equilibrium isotherm, Eq 2.

and considering that

(n)=mn:
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we get the velocity of propagation of a
concentration ¢; in the bed

. (63) U;
e, =lEEl T
i £ l+¥f'(c:}

(4)

From Eq 4 it is clear that column
adsorption is nothing more than
propagation of a concentration wave;
each concentration travels with a
velocity inversely proportional to the
slope of the adsorption isotherm. If the
adsorption equilibrium isotherm s
unfavorable the wave is dispersive
(Figure 4); if the isotherm is favorable
(Langmuir  type) the wave s
compressive (Figure 5) with a limit:

shock with velocity given by Eq 5.
L U,
Hsn =7 1 —:zAqg.
l —_——
g Ag (5)

Bz

dispersive front z
Figure 4. Unfavorable isotherm and
dispersive wave (already smoothed
with dispersive effects).

It is now clear that the shape of the
breakthrough curve, i.e., concentration
at the column outlet versus time, is
influenced by the shape of the
equilibrium  isotherm and it is
appropriate to bring Langmuir to the
front (Figure 6).
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compressive front z

Figure 5. Favorable isotherm and
compressive wave (already smoothed
with dispersive effects)

Figure 6. |. Langmuir -—adsorption
equilibrium isotherms first!

The simplest way of introducing mass
transfer resistances is through a Linear
Driving Force (LDF) model following
Glueckauf (Figure 7) — the rate of
adsorption is proporcional to the
driving force (difference between
adsorbed concentration at the particle
surface and the average adsorbed
concentration inside the particle,
assumed with homogeneous structure
for simplicity)
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T =kor (- 1) ()

Obviously we need to estimate k. pr and
many times we see kipr =15 Dpe/R,’; this
is fine for porous particles but not for
homogeneous particles where
kior=15Dpe/Ry’ - (dgi/dc).

Figure 7. E. Glueckauf, the LDF
approximation to mass transfer kinetics

Kinetic factors will make corners in
breakthrough curves, calculated from
the equilibrium model, more smooth; if
the isotherm is favorable adding kinetic
factors will lead to the constant-pattern
behavior (concentration front travels in
the column keeping its shape), if the
isotherm is unfavorable kinetic factors
add a bit of dispersion to an already
dispersive front and if the isotherm is
linear and kinetic factors are important
no constant-pattern can be obtained
(which is different of assuming-
wrongly-that it can!).

4. CYCLIC ADSORPTION PROCESSES.
NEW TECHNOLOGIES FOR AN OLD
SEPARATION (PROPANE/PROPYLENE)

The propane/propylene separation is
currently done by distillation in two
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columns (C3 splitter) with 250 trays.
This is because of low relative volatility:
1.0-1.1 at 244-327 K and 1.7-22 bar.
The recycle feed rate is high: 11-14 and
the energy consumption is 1.7
MWh/ton of Polymer Grade Propylene.

Two alternative technologies are
considered : PSA with “old” adsorbents
(4A zeolite) or “new” adsorbents (MOF
CuBTC) and SMB in gas phase.

For PSA with 4A zeolite the selectivity
towards propylene is much higher
when compared with distillation as
shown in Figure 8.

04 06 0.8 1

Ycaus
Figure 8. Equilibria for propylene/
propane: adsorption in 4A zeolite
compared with distillation.

This looks nice but....high purity and
high recovery of propylene are needed
and the propylene is the more retained
species; it means that it has to be
recovered in the blowdown step which
requires vacuum! This is in fact a
kinetic-controlled separation in which
propane slowly enters 4A zeolite
crystals. The adsorption equilibrium
isotherms are shown in Figure 9. It is
worth  looking at the propane
adsorption isotherms in 4A zeolite; with
3 h equilibration time we only get
“pseudo-isotherms”; equilibrium requi-
res almost a week contact time at those
temperatures as shown in Figure 9b.
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The problem is when molecular
simulations use the “pseudo-isotherm”
to set force field parameters [3]

In a typical problem the feed will have
40% propylene at 2.5 bar and 323 K and
the products will be propylene > 99.5%
at 25 bar and 323 K and propane with
<3.5% propylene at 4.5 bar. A VSA
cycle was designed to test the system
as shown in Figure 10. At the end it is
feasible to respect the constraints if
one uses a front PSA followed by a tail
PSA (Figure 11) but at the moment the
energy consumption is somewhat
higher than in distillation [4].

w20 ww
Pressure [kPa]
Figure 9. Adsorption equilibrium
isotherms for propylene (a) and
propane (b) in zeolite 4A.

New MOF adsorbents were also
considered, namely CuBTC shaped by
KRICT in the framework of the EU
Project MACADEMIA [5].
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Figure 10. VSA cycle for
propane/propylene separation with 4A
zeolite.

Figure 11. Front and tail PSA for the
separation propane/propylene.

We also looked at the possibility of
using SMB technology for separation in
gas phase wusing 13X zeolite as
adsorbent. Again the methodology
started with the measurement of
isotherms in the range of 323K-383K.
This work was also supported by
molecular simulation studies [6]. Then
breakthrough tests were carried out at
373K, 1.5 bar and 1 SLPM to choose a
good desorbent for the separation.
Isobutane was found to be a good
candidate (Figure 12).

The process has been patented [7] and
shown to be feasible [8] as indicated by
the separation region calculated in
Figure 13.
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Dhit molaire [mmolfs]

1500

Time [s]

Figure 12. Desorption by isobutane of a
column saturated with
propane/propylene mixture.

Qlll (m3fs)

a

Qs 10 15 20 25
Qil (mWs|

Figure 13. Separation region for the
propane/propylene separation in gas
phase SMB.

5. OLD TECHNOLOGY (SMB) FOR OLD
(PARA XYLENE) AND NEW (CHIRAL)
SEPARATIONS

One of the most important applications
of SMB technology is the PAREX
process to revove p-xylene from a
mixture of C8 isomers. A sketch is
shown in Figure 14; the adsorbent is a
FAU type zeolite and the desorbent is
p-diethylbenzene. The operating
conditions are 9 bar and 453K and the
SMB contains 24 beds in a
configuration 5-9-7-3 (roughly
speaking...)
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Figure 14. The Parex process

A problem of interest is the revamping
of PAREX units. For that it is important
to analyze the effect of changes in the
switching time on the overall
performance of the unit. It can be seen
in Figure 15 that decreasing the
switching time leads to a sharp increase
in productivity but ...up to a limit where
productivity strongly decreases
because the contact time is not long
enough to allow mass transfer of
species from the liquid to the
adsorbent material [9].

100

95 |
|
a0
a5 ¢
80 /",

75 A

Productivity, kgim™ h

70 4

B/, w ‘uopdwnsu 0o Jueqioseq

65

60

06 CII.T CITB DI.Q ‘1I 171 172

t*, min
Figure 15. Effect of switching time in
productivity and desorbent

consumption.

| already said that SMB research in my
lab started with chiral separations in a
system LICOSEP 12-26. The equipment
shown in Figure 16 is now almost 20
years old and was key for the PhD
thesis in SMB and SMBR.
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Figure 16. The “old” SMB LICOSEP
12-26.

ﬁ

Figure 17. The FlexSMB-LSRE unit
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We decided to built in the lab a more
flexible unit, the FlexSMB-LSRE, (Figure
17) in which we can implement various
modes of operation (convencional,
VARICOL, OSS, etc). Details of the
equipment are described in [10] and a
chiral separation of tetralol
enantiomers is shown to illustrate this
“new” application of SMB separation
process (Figure 18).

Figure 18. SMB profiles for S-tetralol
(squares) and R-tetralol (diamonds).

6. PROCESS INTENSIFICATION: SMBR
AND SERP

| dedicated much of my research effort
to SMBR and SERP which are nothing
more than chromatographic reactors,
combining reaction and separation in
the same unit. The basic idea is to
adsorb selectively one of the reaction
products displacing the reaction
equilibrium to get 100 % conversion of
the limiting reactant and get a pure
product in a desorbent. It is true that
the first application in Diana Azevedo
thesis was a combination of sucrose
inversion and separation GI/Fr and in
such case the reaction is irreversible.

The question is to find niche
applications where one can succeed. In
my lab we have studied synthesis of
acetals by reacting acetaldehyde and
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alchools; as examples DEE (from
ethanol) and DBE (from butanol) were
produced using Amberlyst 15 as
catalyst and selective adsorbent to
water. The acetal product leaves the
SMBR in the raffinate stream diluted
with etanol or butanol. In the case of
DEE the work was patented [11] and
received the IChemE Award [12]. A
problem with the catalyst/adsorbent is
that it strongly adsorbs water and
therefore too much  desorbent
(ethanol) is required to clean the
adsorbent. A scheme is shown in Figure
19.

Figure 19. Flowsheet of DEE synthesis
by SMBR.

An improvement can be made with the
PermSMBR technology which combines
the classic SMBR with pervaporation
membranes providing a better removal
of water from the reaction media [13].
This was illustrated in the synthesis of
ethyl lactate; a review of
chromatographic reactors based on a
plenary lecture at CAMURE 2011 was
published [14].

We have dedicated some effort to
study Sorption Enhanced Reaction
Processes  (SERP) for  hydrogen
production by coupling Steam Methane
Reforming (SE-SMR) with CO, sorption
in hydrotalcite materials [15] or CaO
[16] or Steam Ethanol Reforming (SE-
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SER) [17]. This comes from an old idea
patented by Air Products; the idea is
again to displace thermodynamic
equilibria by removing CO, in situ by
sorption and allowing operation at
lower temperature than in
conventional steam reforming.

7. THE FUTURE...IF WE CAN PREDICT

We all know that economists can
“predict” after the events happen!
Engineers must solve problems with a
minimum of information available and
for that tools of modeling and
simulation are of prime importance. If |
follow the Chinese philosopher Lao Tsu
"To obtain Knowledge, add things
everyday; to get Wisdom, delete things
everyday", and since life time is limited,
research should be done to tackle
challenging problems but also to be
happy...just for fun!l. We should be
optimistic in the globalization era; as N.
Nilekani noted “the playing field is
being leveled” and there are plenty of
opportunities and problems to be
explored and solved! New adsorbent
materials -MOFs- bring lots of
excitement but the key is to find the
right process application. The challenge
is to design, produce at 1 g and 1 kg
scale and shape the adsorbent for a
predefined application!
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El pasado 4 de julio en un seminario
celebrado en el CERN (Organizacién
Europea para la investigacidn en Fisica
de Particulas), se anuncié la
observacion de una nueva particula por
parte de las colaboraciones CMS vy
ATLAS que operan los dos detectores
del mismo nombre situados en el Gran
Colisionador de Hadrones (LHC). Esta
nueva particula se ha encontrado
durante el proceso de busqueda del
bosén de Higgs del Modelo Estandar
(ME), y las propiedades que se han
podido medir por el momento de la
misma son muy similares a las que se
esperan del bosdn de Higgs, si bien no

es posible afirmar aun que todas ellas
coinciden con las predichas por dicho
modelo. Han sido necesarios mas de 25
anos de investigacion, desarrollo vy
construccidon de complejos dispositivos
con la participacion de casi 10000
cientificos e ingenieros para alcanzar
este momento.

El modelo estandar de las interacciones
fundamentales ha sido comprobado
experimentalmente de forma
exhaustiva, con tests de precision
cercana al 1 por mil en muchos casos
desde hace mas de 30 afios. A pesar de
sus éxitos, la teoria no abarca todos los
fenédmenos que se observan en el
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universo, siendo un ejemplo claro el de
las interacciones gravitatorias. Por otro
lado, tenemos todavia un profundo
desconocimiento acerca de uno de sus
componentes esenciales: el sector de
Higgs, postulado hace mas de 40 afios
con el fin de aportar una solucion
simple y elegante al problema de
construir una teoria coherente en la
que fermiones y bosones pudieran
poseer masa. La solucién sugerida
permite asimismo que las fuerzas
electromagnéticas y débiles, las cuales
forman parte previsiblemente de una
estructura comun a muy altas energias,
adquieran las propiedades diferentes
que todos conocemos a las energias
actuales. Se trata del mecanismo
conocido como ruptura espontanea de
la simetria electrodébil. Y el bosén de
Higgs es simplemente la particula
remanente de este mecanismo.

Para producir el bosén de Higgs, se
utiliza el acelerador LHC, que no es solo
un acelerador de particulas sino
también un colisionador, es decir un
lugar en que particulas del tamano del
fermi (10" m), los protones, se hacen
chocar 40 millones de veces por
segundo. Para que todo ello tenga lugar
se requiere la presencia de mas de
1200 imanes superconductores que
producen un campo magnético de mas
de 8 Teslas, funcionando a
temperaturas de menos de 2 K, en un
vacio comparable al interestelar, vy
otros casi 10000 imanes de diferentes
tipos que actian como lentes
magnéticas que enfocan los haces de
protones. El conjunto completo ocupa
un darea circular de mas de 6 km de
didmetro y 27 km de longitud de
circunferencia. Es gigantesco y a la vez
extremadamente preciso. El tamafo
viene dado esencialmente por la
relacion lineal entre la energia de las
particulas y el radio de la circunferencia
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gue recorren, de modo que a mayor
energia, mayor tamaio del acelerador.
La necesidad de aumentar la energia se
deriva de la relacién de de Broglie, que
nos explica que cuanto mas pequeia es
la escala de distancias que queremos
observar, mayor es la energia que
necesitamos para realizar dicha
observacion. Para que este gran
acelerador funcione es necesario
mucho mas que accionar un
interruptor. Miles de elementos, cada
uno individualmente tienen que
funcionar en armonia, los tiempos se
sincronizan a la millonésima de
segundo, y como consecuencia, haces
de particulas tan finos como un cabello
humano se hacen circular y colisionar
alcanzandose energias de 8 TeV, jamas
obtenidas en condiciones controladas
en el laboratorio. Estas colisiones son
de tal energia y se producen con tanta
frecuencia que nos permiten estudiar
los instantes inmediatamente
posteriores a la gran explosién —el Big-
Bang- con la que se origind nuestro
universo hace unos 13700 millones de
afios. Aunque el modo en que actua la
gravedad sobre los objetos materiales
ya fue descrito por Newton, la ciencia
era hasta ahora incapaz de explicar el
mecanismo de generacién de la masa.
La materia visible del Universo, la que
emite luz, sélo constituye aproxima-
damente el 5% del total, mientras que
la materia oscura, la que no emite luz,
se estima que constituye un cuarto del
total. Preguntas pues tales como, ¢{Qué
es la materia oscura?, éQué es la
energia oscura?, ¢Existen dimensiones
extra? ¢Qué generd la asimetria entre
materia y antimateria? ¢{Puede haber
otras fuerzas exdticas de la naturaleza?
pueden quedar resueltas total o
parcialmente en los préximos afios con
el analisis cuidadoso de los datos que
estdn siendo recogidos por los cuatro
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experimentos situados en el acelerador
LHC.

El Higgs guarda una relacién intima con
el concepto de unificacién de fuerzas y
con el origen de la masa. Se trataria
ademas de la primera particula escalar
con caracter fundamental, esto es, que
no necesita estar compuesta por
entidades mds pequefas. No es por
tanto sorprendente que el
descubrimiento reciente en el LHC de
un nuevo boson de una masa de unos
126 GeV, con wunas propiedades
compatibles con dicha particula, sea
considerado como un avance esencial
en el conocimiento de la materia y sus
interacciones.

No hay predicciones tedricas precisas
sobre cual debe ser la masa del Higgs
en el modelo, my. Es natural pensar
gue sea del mismo orden que la escala
caracteristica de la interaccién
electrodébil, mH = 100 GeV — 1 TeV, y
de hecho la mayor parte de las

predicciones conducen de una forma u
otra a este intervalo. La masa debe ser
por tanto determinada experimen-
talmente. Una vez conocida, las

propiedades de produccién y
desintegracién del bosén de Higgs
estan completamente determinadas.

Higgs BR + Total Uncert
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Siempre dentro de un escenario
cercano al modelo estandar, un bosén
de Higgs de 126 GeV posee una
anchura de desintegracién de unos
pocos MeV. Incluso para los
aceleradores de mayor energia, como
el LHC, westa anchura es aun
suficientemente grande como para que
la longitud media de desintegracién del
Higgs sea inferior a una milésima de
micra, demasiado pequefia para ser
visible en un detector. El Higgs debe
aparecer por tanto como una particula
qgue se desintegra inmediatamente en
el punto en el que los haces colisionan.
Ademsds, la medida de su masa no
estara condicionada por su anchura de
desintegracion, sino por la resolucién
energética del detector, que en general
es al menos del orden de 1 GeV.

El Higgs se produce predomi-
nantemente en el LHC a través de un
proceso de fusién de gluones: gg >H.
En cuanto se refiere a modos de
desintegracidon, una masa de unos 126
GeV es especialmente interesante,
porque permite el acceso a varios
canales diferentes (figura 1). Si bien la
desintegracién dominante es en un par
de quarks b, el fondo enorme de otros
procesos con este mismo estado final

LHC HIGGS XS WG 2011

U YIS el

180 200
M, [GeV]

Figura 1. Fracciones parciales de desintegracion del boson de Higgs en funcion de su masa
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impide una busqueda directa a partir
del proceso gg—>H. Afortunadamente,
existen varios canales alternativos con
fracciones de desintegracion
aceptables, como pares de bosones W
6 Z. Por Uultimo, el canal de
desintegracion en dos fotones, H->vyy, a
pesar de su baja frecuencia, es
extremadamente limpio desde el punto
de vista experimental.

De todos los canales citados
anteriormente, Unicamente H->yyy
H->ZZ, y éste ultimo en un estado final
con electrones o muones, dan lugar a
excesos en el espectro de masa que
permiten una medida precisa de mH, al
nivel de 1 GeV. Las colaboraciones
ATLAS y CMS miden mH = 126.0 £ 0.4
(stat.) £ 0.4 (syst.) GeV y mH = 125.3 +
0.4 (stat) £ 0.5 (syst.) GeV,
respectivamente.

La figura 2 muestra el espectro de
masas optimizado de CMS en el canal
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H->vy. Se observa un claro exceso de
sucesos alrededor de una masa de 125
GeV. La colaboracion ATLAS obtiene
resultados similares. El hecho de que
esta particula se desintegre en pares de
fotones excluye automdticamente la
posibilidad de que se trate de un bosén
de espin 1. Ambas colaboraciones
también estudian estados finales con
otras particulas, que presentan excesos
menos pronunciados y por tanto mas
dificiles de distinguir sobre el fondo,
pero son esenciales para establecer las
propiedades de la nueva particula.

La figura 3 muestra la distribucién de
masa de los tres procesos con cuatro
leptones reconstruidos, 4e, 4uy 2e2y,
en ella los puntos representan los
datos, el histograma sombreado
corresponde al fondo esperado en el
ME vy el histograma no sombreado a la
sefal de Higgs esperada, para los datos
recogidosa 7y 8 TeV.

CMS \s=7TeV,L=5.1fb'\s=8TeV,L=5.3"
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Figura 2. Medida de la distribucion de la masa invariante de dos fotones en CMS. El exceso
observado alrededor de 125-126 GeV constituye una sefial de una nueva particula.
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Cuando se realiza un analisis estadistico
de estas distribuciones, es costumbre
utilizar como variable el valor-p local
(p0), un indicador de la probabilidad de
gue un numero igual o superior al de
sucesos observados se deba a una
fluctuacién accidental del fondo.

La figura 4 muestra el andlisis
estadistico combinado de los canales
vy, ZZ y WW por parte de la
colaboracién ATLAS. La probabilidad
gue se muestra es inferior a una parte
en 108 (>5 desviaciones estandar) en
una zona de masas cercana a 126 GeV,
en acuerdo con lo esperado para un
Higgs dentro del modelo estandar. La
colaboracién CMS también obtiene
resultados similares (=5 desviaciones
estandar), en este caso a partir de una
combinacidn de los canales yy, ZZ, WW,
y ademads pares de leptones tau y pares

CMS Preliminary
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de quarks b.

Un descubrimiento de esta
envergadura ha llevado consigo, como
se menciond al principio, un esfuerzo
enorme y sincronizado de numerosos
grupos a lo largo del tiempo:
construccién y operacion de
detectores, procesado y reconstrucciéon
de datos y analisis de resultados. La
contribucién espafola al LHC y a sus
experimentos ha sido muy notable y se
puede evaluar en su conjunto en torno
al 9% del total.

Ademas de la Universidad de Oviedo,
diversos grupos de investigaciéon de
varias Universidades y centros del CSIC,
como el IFCA, CIEMAT, IFIC, la UB, IFAE,
CNM, la USC, la URL, financiados por los
antiguos MEC y MICINN, hoy Ministerio
deEconomia y Competitividad, han
participado en diferentes aspectos de
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Figura 3. Medida de la distribucion de la masa invariante de 4 leptones en CMS. El exceso
observado alrededor de 125-126 GeV constituye una sefial de una nueva particula.




Materiales en Adsorcién y Catalisis NUm. 4 Septiembre 2012

_111T]I‘TT[ITI1[TYI1ITTI]]TIII]TITIITTI
ATLAS 2011 - 2012
\s=7TeV: [Ldt=4.6-4.8fb"
\s=8TeV: [Ldt=5.859fb"

-
llllllllllllllIllllllllJllll‘Lllllllllll

110 115 120 125 130 135 140 145 150
my, [GeV]

Figura 4. Probabilidad en funcion de la masa medida por ATLAS de que el exceso observado sea
compatible con una mera fluctuacion estadistica de la distribucion de fondo. El minimo
observado alrededor de 125 GeV constituye una sefial de una nueva particula con una
significancia superior a 5 desviaciones estandar.

su construccion y participaran en la
explotacion cientifica de sus resultados.
Asimismo, decenas de empresas
espanolas entre las que se encuentran
las asturianas, Felguera Construcciones
Mecdnicas, Nortemecanica y Asturfeito
han contribuido a la construccién de
diversos componentes del acelerador y
sus detectores con el apoyo del Plan de
Ciencia Tecnologia e Innovacion del
Principado.

No hay que olvidar los importantes
avances tecnoldgicos que de este tipo
de investigacién se derivan. Las
técnicas de aceleracién de particulas
poseen aplicaciones directas en el
tratamiento de tumores, de
importancia obvia para las ciencias
médicas y la salud humana. En el LHC
se han desarrollado y probado
componentes electrdnicas resistentes a
dosis de radiacidén sin precedentes, lo

que tiene aplicaciones directas en
medio ambiente. Tecnologias de
computacién: el LHC es la aplicacién
gue mas volumen de datos genera en el
mundo. Nuevos materiales,
superconductividad, técnicas de
enfriamiento, alto vacio, ingenieria
mecanica de precisidn, laseres, etc. se
encuentran entre los campos que el
LHC ha llevado cerca del limite del
conocimiento actual. No olvidemos
también desarrollos inesperados. El
CERN es el lugar donde se creé la World
Wide Web, que fue disefiada
originalmente para que los fisicos de
particulas intercambiaran enormes
cantidades de datos complejos en
Internet, pero cuya popularidad y uso
actual ha revolucionado muchas de las
tareas cotidianas y de relacién entre las
personas e instituciones de todo tipo.
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Este acontecimiento abre el camino de
una nueva era en la comprensién de los
origenes y la evolucién del universo,
permitiéndonos asimismo estudiar en
detalle la naturaleza que nos rodea. El
objetivo basico a partir de ahora es
realizar nuevos descubrimientos, y para
ello contamos con un programa de
investigacion  cientifica para los
proximos 20 aifos, que tiene el
potencial de modificar profundamente
nuestra percepcién actual del Universo,
continuando la tradicion de la
curiosidad humana tan antigua como el
hombre.
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Espacio Predoc... un

lugar donde los
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investigadores

predoctorales muestran el resultado de sus investigaciones.

Metal-doped carbons for environmental remediation
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Universidade de Lisboa, Lisboa, Portugal
mvandrade@fc.ul.pt

Pharmaceuticals and personal care
products (PPCPs) are an important class
of emerging contaminants,
corresponding in most cases to
unregulated compounds that have
recently been detected in the
environment [1].

This class of compounds comprises a
diverse group of chemicals including,
but not limited to, prescription and
over-the-counter human medicines,
veterinary drugs, diagnostic agents,
nutritional supplements and other
consumer products such as fragrances,
cosmetics, and sun-screen agents, as
illustrated in the pictorial
representation in Figure 1.

Figure 1. PPCPs in the aquatic
environment.

PPCPs pose a growing environmental
concern, because of their high
consumption worldwide, since they are
continually introduced into the aquatic
environment and are found in
considerable concentrations [2,3].

Caffeine and acetaminophen are two of
the most representative compounds of
this new class of contaminants.
Caffeine is ranked as the number one
drug worldwide, with a massive
production of hundreds of tons,
whether in the form of beverages or
combined with analgesics in order to
enhance their effect. It is also a
component of hundreds of prescription
drugs, ranging from analgesics to cold
medicines. Acetaminophen is one of
the most consumed pharmaceuticals in
the world. It is a widely used analgesic
and antipyretic compound commonly
used for the relief of fever, headaches
and other minor aches and pains, being
a major ingredient in numerous cold
and flu remedies [4].

Conventional water treatment
processes are not effective for the
elimination of most PPCPs from
wastewater, so alternative strategies
for the removal of these pollutants are
needed [5]. Activated carbon
adsorption, ozonation or advanced
oxidation, and membrane separation
are promising advanced treatment
processes that are capable of removing
many of the PPCPs commonly found in
wastewaters.

Due to their versatility, activated
carbons have been studied not only as
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adsorbents, but also as catalysts and
catalyst supports in many different
purposes, such as the removal of
pollutants from gaseous and liquid
phases, and for the purification or
recovery of chemicals [6,7].

However, the widespread use of
commercial activated carbons in
advanced water treatments is limited
due to high associated costs. In this
sense, the use of alternative
inexpensive precursors, such as waste
materials, for the preparation of
activated carbon is an interesting
strategy from the point of view of
obtaining high performance low cost
materials [8]. This approach also
enables to deal with the problem of
waste disposal and recycling, since
rising worldwide concerns on

environmental pollution have also
urged the development of new
alternatives for the disposal of wastes

complying with current environmental
regulations.

In addition, the incorporation of
transition metals with catalytic activity
on the surface of activated carbons is a
powerful synthesis tool which can offer
great possibilities in the preparation of
selective adsorbents and/or more
efficient catalysts for processes of
environmental remediation [9-11], in
particular in the adsorption and/or
degradation of contaminants. The
incorporation of the metallic species on
the surface of activated carbons may
enhance the performance of these
materials, favoring the development of
the microporosity, adsorptive
selectivity or catalytic activity.

The aim of the present study was to
explore the preparation and
characterization of metal-doped

NUm. 4 Septiembre 2012

activated carbons obtained from low
cost industrial waste resulting of sisal
ropes manufacture process and the
evaluation of their ability to integrate
advanced technologies for water
treatment [12-14]. Sisal is one of the
most widely used natural fibers,
obtained from the leaves of sisal
(Agave sisalana), an autoctone plant
from Mexico (Figure 2), with an annual
world production of over 250
thousands of tons. This industry
produces quite a large amount of
residues that are frequently either
recycled for the production of low
quality ropes or used as fuel.

Figure 2. Agave sisalana (sisal) natural
plant and processed fibers, used as
precursor in the synthesis of carbon-
based adsorbents and catalysts.

The metal active phase initially chosen
was copper, which was introduced
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during the carbon preparation process
(involving a single heat treatment). The
metal-loaded carbons were prepared
by a wet impregnation technique using
an aqueous solution of a copper salt
and K,CO3; and activated at 700 °C,
under nitrogen flow for 1h. After the
activation, samples were washed with
distilled water until pH 7 and dried at
100 °C. The copper-doped samples are
designated as SAC1 and SAC5
(according to the wt.% of copper used
in the impregnation). A blank sample of
the metal-loaded carbons was also
prepared by activation only with K,CO;
(sample SAC). These materials were
characterized by N, adsorption
isotherms at -196 °C. The nanotextural
characterization was complemented by
CO, adsorption at 0 °C. The morphology
of the samples and dispersion of the
metallic particles was observed by
scanning and transmission electron
microscopies.

The nitrogen adsorption-desorption
isotherms displayed in Figure 3
reveal the essentially microporous
nature of the synthesized carbon
materials. The  main  textural
parameters are presented in Table 1.

Sample SAC presents a well
developed microporosity; a decrease
in the apparent surface areas for the
copper-doped carbons compared to
the undoped SAC sample seems to be
related to the copper content used in
the impregnation step, and could
reflect a mass effect. The results of
the microporous size distribution are
presented in Figure 4. All the samples
showed a maximum centered around
the same value (ca. 0.7 nm), although
SAC1 and SAC5 presented a
somewhat narrower distribution
than the undoped sample. The wider
distribution of SAC can be

n*s (mmolg)
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understood in terms of its higher
amount of larger micropores.

Table 1. Main textural parameters of
the activated carbons obtained from
gas adsorption data.

Ager (m’g™) 951

Vi (cm’g™) 043

Vieso z(cmag'l) 0.01

Voot J(cm’g?)  0.42

Vuultra 3(cm3g-1) 0.22

Vaswper J(cm’g?) 020 010  0.08

Vornz (emg?) 041 039 029

0.38 0.45 0.42

Vor coz A(Cmsg_l)

1-Evaluated at p/p0=0.97; 2- Difference
between Ve and Voo 3- Calculated by the
as method using the reference isotherm
reported in [15]; 4- Evaluated from the
Dubinin-Raduskevich (DR) equation [16].

AAAAA M A AA
00008 9O ®

Ja¥ ol
Olo

A
o

(=] =)

o +—B—B—

0.2 0.4 . . 0.0 0.8
PP

Figure 3. Nitrogen adsorption-
desorption isotherms at -196°C
(open/closed symbols indicate
adsorption and desorption points,

respectively).

The SEM images of the pristine residue
(sisal) and prepared carbons after the
pyrolysis and activation treatments are
presented in Figure 5.
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Figure 4. Micropore size distribution
obtained from the CO, adsorption data,
according to the method described in
[17].

The images clearly show that the
activation with K,COs (Fig. 5b), caused a
severe damage to the fibers of the
carbon precursor and the characteristic
fiber shape was no longer preserved
after the activation, likely due to the
exfoliation of the material surface by
the activating agent. The carbons show
the presence of several particles of
different sizes, some of them still
resembling the  pristine fibrous
morphology. No visual signs of copper
particles were images obtained for the
cooper-doped observed in the SEM
images of the doped- carbon,
suggesting a homogeneous metal
distribution of small nanosized
particles, further confirmed by the EDX
mapping data for copper (Fig. 5 e, f).
Moreover, the XRD patterns of samples
SAC1 and SACS indicated the presence
of Cu® (metallic) in the carbon matrix.

These activated carbons were applied
on the removal of target pollutants
such as caffeine and acetaminophen.
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Figure 5. SEM images: a) lignocellulosic
precursor (sisal); b) carbon SAC; c)
carbon SAC1; d) carbon SAC5; e) EDX
mapping of Cu for SAC1; f) EDX
mapping of Cu for SAC5.

Adsorption kinetic studies were made,
determining the residual concentration
of the solutes by UV-visible
spectrophotometry at the wavelength
corresponding to the maximum
absorbance: 273 nm for caffeine and
243 nm for acetaminophen. Equilibrium
adsorption studies were measured at a
contact time of 16 hours, according to
the kinetic studies; the concentration of
caffeine and acetaminophen remaining
in solution at equilibrium (C.) was
determined and the uptake (ge) was
calculated. The concentration decay
curves of the sisal-based carbon
adsorbents for the two compounds
studied were rather similar (Figure 6).
Pseudo-first and pseudo-second order
kinetic models [18] were applied to the
experimental data. The fitting results
clearly show that the adsorption of
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caffeine and acetaminophen onto the
activated carbons obey to the pseudo-
second order equation. The kinetic
parameters are presented in Table 2.

Table 2. Pseudo-second order
parameters for the obtained samples at
30 °C, Co=120 mg dm™. k- pseudo-
second order rate constant, h- initial
adsorption rate, t;/>- half-life time.

IIIIIIIIIIIIIIIEHHHHHIIIIIIIIIIIIIIII

SAC

(g mg™*h™)
t1/2 (h)
“re (%)
Acetaminophen

SAC SAC1

The removal efficiencies obtained for
samples SAC and SAC1 for caffeine and
acetaminophen are of about 80 %,
while for sample SAC5, this value
decreased to less than 70 %. No
significant difference for this parameter
is observed when comparing caffeine
and acetaminophen removal for all the
samples. From the results presented in
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Table 2 it is possible to conclude that
for caffeine, sample SAC presents
higher values of k; and h than samples
SAC1 and SAC5, which is in accordance
with the larger  volume of
supermicropores that would allow an
easier diffusion towards the adsorption
active sites. The caffeine and
acetaminophen adsorption isotherms
(not shown) at 30 °C for the three
samples showed a similar tendency
than the previous kinetic studies.

)
0.8 -
0.6

.3

2 8o

@ 6 4

 t(h)
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O5ACT
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é A )

1 z 3t(h)4 5 &
Figure 6. Concentration decay curves

for caffeine and acetaminophen for the
series of studied carbons.

Concerning acetaminophen adsorption,
samples SAC and SAC1 have a similar
performance, reaching an adsorption
capacity much higher than that for
sample SAC5. These results reflect the
similar and higher microporous volume
for the first two samples than for SAC5.
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For caffeine adsorption, the
incorporation of copper seems to affect
the retention ability even at short
times, since the rate of adsorption of
samples SAC and SACl1 does not
superimpose. Nevertheless, the
maximum uptake after 6-8 hours is
practically the same for both samples.
Similarly to the behavior observed for
acetaminophen, the maximum caffeine
uptake for SAC5 was comparatively
much lower, which can be explained by
the loss in textural features (Table 1) by
the incorporation of a higher copper
loading.

Summarizing, in the undergoing study a
series of copper-doped carbon
adsorbents have been synthesized
using a lignocellulosic residue as carbon
precursor. A fine control of the
synthesis conditions allowed to obtain
a homogeneous dispersion of the
metallic function within the carbon
matrix, coupled with a well developed
porous structure. The kinetic and
equilibrium data obtained showed that
the incorporation of small amounts of
copper does not lead to a decrease in
the adsorption performance of the
doped carbons, pointing out that these
copper-doped adsorbents can be
considered as potential catalysts for the
degradation of PPCPs.
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Articulos Recientes Destacados

Ultrahigh Surface Area in Porous Solids, Advanced Materials, 2010, 22, 5212-5216, por
James R. Holst y Andrew |. Cooper (DOI: 10.1002/adma.201002440)

En los ultimos veinte afios se ha
producido una auténtica explosion en
la sintesis de nuevos materiales
porosos con geometrias regulares. Ello
ha traido como consecuencia el
desarrollo de un gran volumen de
investigacion, que ha repercutido
principalmente en dos campos: por un
lado mas tedrico, de mejora de los
métodos de anadlisis de texturas
porosas y por otro de aplicaciones para
este tipo de materiales. El primer
material que revolucioné el panorama
de la investigacion en adsorcién y su
aplicacion a la caracterizacién de
materiales fue la publicaciéon de Ia
sintesis del MCM41 en 1992. En el
articulo “Ultrahigh Surface Area in
Porous Solids” los autores analizan la
sintesis de nuevos materiales porosos
con elevada superficie publicados en Ia
ultima década. El articulo esta dividido
en tres partes, comenzando con una
pequefia introduccién acerca de Ia
utilizaciéon del método BET para calcular
superficies especificas, para abordar a
continuacion la presentacion de los
nuevos materiales y sus posibles
aplicaciones.

En la primera parte los autores sefalan
muy acertadamente las dificultades de
aplicar el método BET a este tipo de
materiales de elevada microporosidad y
la influencia que tiene el intervalo de
presiones utilizado para ajustar los
datos experimentales, afirmando que
se necesita, para una correcta
comparacion, un estudio detallado de
las isotermas de adsorcidon/desorcion.

El articulo cita una publicacién “en un
estudio menos reciente” de Lamond vy
Marsh (Carbon 1, 293-307 (1963) en la
cual se obtuvieron valores de areas
superficiales “impossibly high” de hasta
5100 ng'l en carbones activados
obtenidos por activacién fisica de
cloruro de polivinilideno.

Es posible que wuna interpretacién
similar fuera aplicable a alguno de los
valores utilizados de area BET y que
aungue este sea un buen pardmetro
comparativo en materiales similares, su
aplicacion a materiales tan diferentes
puede distorsionar la visién de
conjunto.

El articulo hace un buen e interesante
resumen de los diferentes materiales
de elevada area BET, desde los clasicos
carbones activados, con una superficies
de hasta 3800 m’g* (incluida en la
tabla “a modo comparativo”), segun los
autores. Se hace wun anadlisis del
progreso en la obtencion de MOFs de
elevada superficie, destacando el valor
del MOF-210 con 6240 m’g™ obtenidos
ajustando los valores experimentales a
presiones relativas entre 0.15 y 0.27. Se
sefala el importante grupo de COFs y
se destaca los compuestos tipo ZIFs,
que aunque no presentan valores de
area superficial BET tan elevados,
destacan por su gran estabilidad, lo
cual les puede hacer mucho mas utiles
en aplicaciones practicas. Especial
referencia se hace a los Polimeros
Orgdnicos Porosos, entre los que
destaca el PAF-1, con 5640 ng’l de
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“apparent” superficie calculada en el
intervalo 0.05-0.2 de presién relativa.

El articulo hace un interesante resumen
de las posibles aplicaciones de estos
compuestos, algunas proximas a una
aplicacion practica a corto o medio
plazo y otras, como el almacenamiento
de H, a temperatura ambiente, menos
optimistas.

En sus conclusiones resalta el enorme
avance producido en los ultimos afios
en la obtencién de sélidos porosos de
elevadas prestaciones y en la necesidad
de estudiar mejor la naturaleza de las
interacciones entre las adsorbatos y los
adsorbentes lo que representa un
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desafio para la colaboracion entre
experimentalistas y tedricos.

De la lectura de este interesante
articulo y de la importante bibliografia
utilizada, se desprende la necesidad de
establecer unos criterios rigurosos para
el andlisis de la superficie BET.

José B. Parra
Instituto Nacional del Carbdn
(INCAR, CSIC, Oviedo)

In silico screening of carbon-capture materials, Nature Materials 2012, 11, 633-641,
por Li-Chiang Lin, Adam H. Berger, Richard L. Martin, Jihan Kim, Joseph A. Swisher,
Kuldeep Jariwala, Chris H. Rycroft, Abhoyjit S. Bhown, Michael W. Deem, Maciej

Haranczyk y Berend Smit.

La reduccion de las emisiones

antropogénicas de CO, constituye uno
de los principales retos en la actualidad,
siendo su captura y almacenamiento a
escala industrial una de las pocas
opciones viables a corto/medio plazo.

Un analisis termodindmico simple
muestra que la energia necesaria para
separar el CO, de los gases de
combustion es del orden del 4-5% del
total de la energia generada por la
planta, lo cual esta significativamente
por debajo de la empleada con las
tecnologias actuales y deja abierto un
amplio margen de mejora de Ia
eficiencia del proceso y, por tanto, de la
reduccion de las emisiones efectivas.

En el presente estudio se introduce una
estrategia computacional para
caracterizar los materiales de captura
(zeolitas, MOFs y ZIFs) desde el punto
de vista del consumo eléctrico

ocasionado por el proceso de captura y
compresion del didxido de carbono
(CCS por sus siglas anglosajonas). Esta
aproximacién permite, partiendo de un
nuevo algoritmo desarrollado para
calcular isotermas de adsorcion sobre
GPU en pocos segundos, el analisis de
cientos de miles de estructuras.

Para calcular la carga minima del
proceso CCS, que incluye la adsorcién,
la regeneracion del adsorbente, Ia
purga y la presurizacién, se consideran
las condiciones Optimas para cada
adsorbente y se realiza el célculo
contemplando que la mezcla de gases
de combustion esta formada por un
14% de CO, y un 86% de N,.

El resultado es denominado energia
pardsita y se utiliza como métrica de
comparacién entre distintos materiales,
obedeciendo a las siguientes
expresiones:
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donde 0.75 es la eficiencia de la
turbina, 77 es el rendimiento de Carnot,
Q la energia térmica requerida por
unidad de masa capturada de CO, y
Weomp el trabajo del compresor; en la
segunda expresion Cs es el calor
especifico del adsorbente, M zorben: su
masa, Trinat = Triue el diferencial de
temperatura entre las condiciones de
adsorcién y desorcion, (4if la variacion
de la adsorcién y (R el calor de
adsorcidn para cada molécula.

Entre otras, se pueden extraer algunas
conclusiones como un decrecimiento
mondtono de la energia parasita en
funcion del coeficiente de Henry (con
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ciertas apreciaciones debido a su
relacion con el calor de adsorcién y su
contribucién opuesta a la energia
parasita) o la prediccidon de zeolitas con
canales de gran didmetro donde no se
presentarian limitaciones de difusion,
en contraste con las zeolitas de canales
unidimensionales que actualmente
presentan una energia parasita baja.

De todo ello se derivan importantes
consecuencias experimentales, como la
existencia de una nueva métrica que
facilita una visién global de la eficiencia
de un proceso CCS o el establecimiento
de un limite tedérico minimo para la
energia pardsita que pueda servir como
orientacién para sintetizar los nuevos
materiales predichos.

Julio E. Pérez Carbajo
(Univ. Pablo de Olavide)
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Tesis Doctorales

En los ultimos meses se han defendido con éxito una serie de Tesis Doctorales
desarrolladas en el dmbito de los materiales para el desarrollo de sensores. Los
resimenes que se incluyen a continuacion son un claro indicativo de la pujanza de los
temas relacionados con el desarrollo y la aplicacidn de los materiales porosos asi como
con el conocimiento intrinseco de los materiales.

DESARROLLO DF. NUEVOS SENSORES 3 DESARROLLO DE NUEVOS SENSORES Y
MIARCADONES "'I S AR BIOMARCADORES BASADOS EN
s NANOPARTICULAS METALICAS

Autor Carlos Caro Salazar
Director Ana Paula Zaderenko Partida
Fecha y lugar 08 de Junio de 2012
de defensa Universidad Pablo de Olavide
Contacto apzadpar@upo.es

Palabras Nanoparticulas metalicas;
clave biosensores; biomarcadores;

Resumen: El objetivo de esta tesis ha sido el desarrollo de sistemas nanoestructurados
para aplicaciones en deteccién, fotodegradacién y marcaje, constituidos por
nanoparticulas de metales nobles. Se han desarrollado nanoparticulas metdlicas de
plata y oro para la deteccidén de contaminantes organicos persistentes, considerando el
efecto de la morfologia de las nanoparticulas, la posicién del plasmoén de superficie, y
la interaccion con el sustrato. Las nanoparticlas se han despositado sobre varios tuipo
de soportes para constituir los sensores, obteniendose resultando muy satisfactorios
para la deteccién de rodamina 6G (colorante) y diurion (pesticide), con limites de
deteccién en torno a 10-6 y 10-7 M. Tambien se han sintetizado nanoestructuras
mixtas metal/6xido de titanio/carbon activo, que han demostrado capactidad de
deteccién SERS yu foptpdegrdacogpm- Por otro lado, las nanoparticulas de plata se
han utilizado como biomarcados, debido a su actividad SERS y MEF.
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e VECTORIZACION DE NANOPARTICULAS VECTORIZADAS
S CON EL AGENTE ANTITUMORAL CAMPTOTECINA
G Autora Paula Margarita Castillo Hernandez
CAMPTOTICDA Director Ana Paula Zaderenko Partida
Fecha y 13 de Julio de 2012
lugar de Universidad Pablo de Olavide
defensa
Contacto apzadpar@upo.es

Palabras Nanoparticulas metalicas, poliméricas;
clave camptotecina; direccionamiento farmacos
antitumorales

Resumen: El principal objetivo de este trabajo es la obtencién de formulaciones
basadas en nanoparticulas, para el direccionamiento activo de farmacos antitumorales
de baja solubilidad en agua. Se han sintetizado con éxito diferentes tipos de
nanoparticulas, tanto inorganicas como organicas, que forman suspensiones coloidales
estables en medio acuoso, y pueden ser empleadas en aplicaciones biomédicas. Todas
las nanoparticulas sintetizadas se han ensayado in vitro en cultivos celulares, ninguna
de ellas resultd citotéxica. Se han conjugado las nanoparticulas al agente
quimioterapéutico camptotecina, sin que este pierda su actividad antitumoral, y se ha
determinado y comparado la capacidad de carga de las nanoparticulas. La mayor
capacidad de carga corresponde a las nanoparticulas de plata obtenidas por reduccién
con citrato trisddico. Ademas, todos los conjugados camptotecina-nanoparticula han
resultado estables en medio biolégico.

Las nanoparticulas poliméricas cargadas con camptotecina superan el efecto
apoptético de la camptotecina pura, a concentraciones equivalentes de esta.
Probablemente esto se debe a que las nanoparticulas favorecen la entrada de la
camptotecina en la célula. Se ha conjugado con éxito el anticuerpo anti-EGFR a
nanoparticulas inorgdnicas y organicas, tanto por unién covalente como por adsorcién.
Todos los conjugados anti-EGFR- nanoparticula han resultado estables en medio
bioldgico. Se ha comprobado en ensayos en cultivos celulares que el anticuerpo
mantiene su capacidad de unién a receptor tras la conjugacién. Se han preparado con
éxito formulaciones constituidas por nanoparticulas conjugadas tanto a CPT como a
anti-EGFR. Todas las formulaciones obtenidas se han ensayado en cultivos celulares de
lineas tumorales de cadncer de pulmén (H460), mama (MAB-MD-231) e higado
(HepG2), comparando sus efectos con la camptotecina pura. Los resultados de los
ensayos han demostrando que tanto la camptotecina como el anticuerpo mantienen
su actividad bioldgica en las formulaciones.
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Resenias de Congresos

9 Encontro Brasileiro sobre Adsorcao — 1 Simposio Ibero-Americano sobre Adsorcao
(Recife, Brasil, 6-10/05/12)

Por Julidn Garrido (Universidad de Navarra)

La Universidad Federal de Pernanbuco y la Federal do Ceara organizaron en Recife
(Brasil), durante los dias 6-10 de mayo de 2012, el IX Encontro Brasileiro sobre
Adsorgao junto con el | Simposio Ibero-Americano sobre Adsorgao. Los dos congresos
coincidieron con una Escuela de Adsorcién, complemento ideal para la formacién de
jévenes investigadores. Entorno a los tres eventos se han reunido —aproximadamente-
300 participantes americanos (Brasil, Argentina, Chile, Colombia, México, Estados
Unidos) y europeos (Portugal, Francia, Inglaterra y Espafia), que presentaron y
discutieron sus resultados sobre ciencia y tecnologia del fenémeno de adsorcion, en 63
comunicaciones orales y 180 en paneles. Dos conferencias plenarias, la inaugural,
impartida por el Prof. Francisco Rodriguez Reinoso de la Universidad de Alicante, y la
de clausura, por el Prof. Alirio Rodrigues de La Universidad de Porto. A ellas se unieron
18 conferencias invitadas y las 12 clases de la Escuela de Adsorcion.

El comité cientifico constituido -igualmente- por investigadores pertenecientes a
instituciones universitarias, lo conformaron doctores de diferentes paises. Es de
resaltar el trabajo realizado por los Comités Organizadores, presididos por el Profesor
Mauricio da Motta Sobrinho y por la Profesora Diana Azevedo. Es -también- muy
resefiable el homenaje, emotivo y entrafable, a la figura de Giorgio Zgrablich,
recientemente fallecido y -en gran medida- impulsor en Latinoamérica de la
investigacion sobre los procesos de adsorcién. Asi como, al Profesor Vicente
Mayagoitia, de la Universidad Autdonoma de México (lztapalapa).

Los Comités Organizadores de ambos congresos convocaron una Asamblea General
para evaluar el trabajo, el camino recorrido y las perspectivas de futuro. Para ello, se
aprobd estudiar la forma de crear una Asociacién Latinoamericana de Adsorcidn,
similar a la ya existente de catalisis, para lo cual se nombré una comision formada por
los profesores Carlos Moreno Pirajan (Universidad Nacional de Colombia), Rafael
Garcia (Universidad de Concepcién, Chile), Diana Azevedo (Universidad Federal do
Ceara) y Julidn Garrido (Universidad Publica de Navarra) para que explorasen la forma
de desarrollarla. Tras la buena acogida, y el éxito de participacién, del | Simposio Ibero-
americano de Adsorcion, en la Asamblea se respaldd la iniciativa de tratar de planificar
este simposio con una periodicidad bianual, organizado en paises de Latino América
con la idea de trasladarlo también a la Peninsula Ibérica cada 4 6 6 ediciones,
haciéndolo coincidir con la Reunidn Ibérica de Adsorcion (RIA). Una de las actividades
del Grupo Especializado de Adsorcion de las RRSSEE de Fisica y Quimica son las RIAs,
las cuales se celebran de forma periédica en Espafia o en Portugal. De momento, se
anuncid la celebracién del 1l Simposio Ibero-americano de Adsorcion en Colombia,
siendo el anfitrién el Dr. Moreno-Pirajan de la Universidad Nacional de Colombia.
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Internacional Carbon Conference 2012 (Cracovia, 17-22/06/12)
Por Marta Sevilla (Instituto Nacional del Carbén, Oviedo)

El congreso anual internacional Carbon, organizado por el Grupo Polaco del Carbdn
bajo el patrocinio de AGH University of Science and Technology de Cracovia, se celebré
en el Auditorio Maximo de la Universidad de Jagiellonia de Cracovia durante los dias
17-22 de junio de 2012. El evento reunidé a cerca de 700 investigadores de todo el
mundo en torno a los uUltimos avances en ciencia, tecnologia y aplicacion de materiales
de carbono. Los trabajos se distribuyeron en 4 sesiones paralelas que abordaban las
siguientes tematicas: T1) Carbono para el almacenamiento de energia; T2) carbono
para la proteccién de la salud y el medio ambiente; T3) precursores, procesado y
tecnologia; T4) nanomateriales de carbono; T5) materiales de carbono porosos; T6)
composites y nanocomposites basados en carbono; T7) grafeno; T8) nuevos métodos
para la caracterizacidon de carbono; T9) computacién y modelado; y finalmente T10)
novedades industriales. Un total de 749 trabajos fueron enviados de 51 paises
diferentes, el 7% de ellos correspondiendo a Espafia. De esos trabajos, 222 fueron
comunicaciones orales y el resto posters. Las conferencias plenarias corrieron a cargo
de los profesores Frangois Béguin, Klaus Drechsler, Marek Sciazko, Mauricio Terrones,
y el premio Principe de Asturias de Investigacién Cientifica y Técnica de 2008, Prof.
Sumio lijima. La conferencia plenaria que cerrd el congreso fue impartida por el Prof.
Francois Béguin de la Universidad de Orleans (Francia). En ella hablé sobre la
utilizacién de materiales de carbono y nanocomposites para el almacenamiento de
energia, centrandose fundamentalmente en el almacenamiento electroquimico en
supercondensadores y baterias de idn-Li. Y como no podia ser de otra manera, el Prof.
lijima centrd su charla en los nanotubos de carbono, sintesis y aplicaciones. Ademas,
hubo 30 charlas keynote.

El comité cientifico local estuvo constituido por 18 investigadores polacos y el
internacional por investigadores de USA (7), Francia (4), Espaifa (3 — Francisco
Rodriguez Reinoso, Diego Cazorla Amords y Rosa Menéndez), UK (3), Japon (3), China
(3), Alemania (2), Polonia (2), Hungria (1), Italia (1) y Corea (1).

En la cena de gala se celebré una
emotiva ceremonia de

despedida del editor en jefe

de la revista Carbon, Peter A.

Thrower (1972-2012), que

paso el relevo al Prof. Robert

Hurt (ver foto). Asi mismo, se

anuncié la incorporacion del

Prof. J.M.D. Tascdn como nuevo

editor y la jubilacion del Prof. F. Rodriguez Reinoso (ver foto).

El dltimo dia de congreso se procedid a la entrega del premio Utz-Hellmuth Felcht
2013, que fue concedido al Prof. Yury Gogotsi de la Universidad de Drexel, en
reconocimiento a su brillante trayectoria cientifica.
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Resenia de Libro

Novel Carbon Adsorbents, Elsevier
ISBN: 9780080977447
Por Juan Manuel Diez Tascén (Instituto Nacional del Carbdn)

En los dultimos 25 afos el mundo de los

materiales de carbono ha evolucionado

notablemente, con importantes descubrimientos

que incluso han sido galardonados con dos

premios Nobel (Quimica en 1996, Fisica en 2010).

Esto ha hecho que los materiales de carbono

estén de plena actualidad, como se recoge en las

contribuciones incluidas en el libro Novel Carbon

Adsorbents, que Elsevier acaba de editar. Este

libro, que puede considerarse una continuacién

0 ' de Adsorption by Carbons, editado por Eduardo

f Bottani y Juan M. D. Tascén en el afio 2008,

explora la investigacién actual con adsorbentes

carbonosos centrandose principalmente en los

. i  resultados obtenidos en los primeros afios del

oz M./ Tascon : siglo XXI. El libro consta de 21 capitulos dividido

en cinco partes bdsicas: introduccidn, desarrollos

tedricos recientes, utilizaciéon de nuevas metodologias de caracterizacién, adsorcion

por nuevos tipos de materiales de carbono y aplicaciones emergentes de adsorbentes
carbonosos y elaborados por 57 cientificos de 16 nacionalidades distintas.

En esta nueva aproximaciéon al mundo de los materiales de carbono se abordan
aspectos basicos y aplicados. La primera seccidon trata sobre la adsorcion fisica y los
materiales de carbono, asi como sobre los fundamentos de la adsorcidon por los
materiales de carbono. El libro continta con una seccién acerca de la utilizacién de la
adsorcién para la caracterizacion de textura porosa y quimica superficial, prestando
especial atencion a los nanocarbonos y a la electroquimica de la adsorcién.
Finalmente, la Ultima parte se dedica a las aplicaciones tecnoldgicas de la adsorcion en
fase gas o liquida, en areas como la catdlisis, fotoquimica, celdas de combustible,
captura de CO, asi como a los usos industriales y biomédicos.
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Peter Higgs: el padre de la ‘particula de Dios’

Marta Haro
Departamento de Procesos Quimicos en Energia y Medio Ambiente
Instituto Nacional del Carbén (INCAR, CSIC), Oviedo, Espaia
mharo@incar.csic.es

Peter Ware Higgs (www.ph.ed.ac.uk/
higgs) es, en la actualidad, el fisico mas
conocido a nivel mundial tras la
confirmacién experimental de |Ia
existencia de la particula subatédmica
bosén de Higgs o particula de Dios (que
predijo en 1964) el pasado 4 de julio
por el CERN (European Organisation for

Nuclear Research)®.
R

-

Fotografia reciente de Peter Higgs en el CERN
tras la confirmacién de la existencia del boson
de Higgs, el 4 de Julio de 2012.

Fuente www. cern.ch

Este hallazgo, que constituye una pieza
fundamental para entender la
existencia de la materia tal y como la
conocemos, ha traspasado la frontera
del dmbito cientifico para convertirse
en una noticia con gran repercusion
mundial. Para el presidente del
Instituto de Fisica (IOP) del Reino
Unido, Peter Knight, el descubrimiento
del bosén de Higgs es tan importante
para la fisica como el descubrimiento
del ADN lo fue para biologia,
estableciendo el marco cientifico para

comprender la estructura del Universo.
Asimismo, el astrofisico britanico
Stephen Hawking  propuso, en
declaraciones a la BBC, a Peter Higgs
como candidato al Premio Nobel de
Fisica dada la importancia de Ia
comprobacién experimental de su
teoria sobre el bosén que lleva su
nombre.

Higgs, nacido en Newcastle (Reino
Unido) en 1929, se licencié con el mejor
expediente de su promocién en Fisica
en el King's College de Londres en 1950,
donde también realizd su master (1951)
y doctorado (1954). Posteriormente
ostentd varios puestos en diversas
universidades del Reino Unido, y en
1960 fue a la Universidad de Edimburgo
como profesor en Fisica Tedrica, donde
se retir6 como profesor emérito 36
afios mas tarde. La contribucidon de
Peter Higgs a la fisica ha sido
reconocida en numerosos premios
académicos entre los que podemos
destacar las medallas Huges (1981) y
Rutherford (1984) compartidas con
Tom Kibble otorgadas por la Royal
Society y el Instituto de Fisica,
respectivamente, el premio Wolf (2004)
compartido con Robert Brout y Francgois
Englert y el premio de su ciudad
adoptiva cientificamente Edinburgh
Award (2011). Ademids, ha sido
distinguido en distintas universidades
con titulo honorifico: Bristol (1997),
Edinburgh (1998), Glasgow (2002),
Swansea (2008), King's College London
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(2009), University College London
(2010) y Cambridge (2012).

La teoria del bosén de Higgs nace en
1964, cuando Peter Higgs publica un
primer articulo> donde sefiala una
laguna en el teorema de Goldstone,
que predecia la masa nula de los
denominados bosones de Goldstone, y
un segundo articulo donde describe el
“modelo de Higgs”?, en el que sefiala la
posibilidad de la existencia de bosones
de spin cero con masa. En la revisiéon de
este segundo articulo se le solicita que
comente la relacion de sus resultados
con el trabajo realizado por Francois
Englert y Robert Brout® quienes habian
llegado a conclusiones similares.
Asimismo, en octubre de ese mismo
aflo Higgs empieza a discutir sus
resultados con los cientificos Gerald
Guralnik, Carl Hagen y Tom Kibble,
quienes habian descubierto como se
puede generar la masa de los bosones
por el mecanismo de Anderson”, quien
habia sefialado que los plasmones
podian hacerse masicos cuando la
simetria de un campo local gauge era
roto  espontdneamente  en un
superconductore.

De forma muy simplificada, si la
explicacion de Higgs es correcta,
cuando el Universo se cred las
particulas no tenian masa,
adquiriéndola  posteriormente  (en
fracciones de segundo) como resultado
de la interaccién con un campo tedrico
presente en todo el Universo (campo
de Higgs). Las particulas entonces
formadas, bosones de Higgs, se
descompondrian instantdneamente en
particulas fundamentales: leptones,
guarks y bosones gauge.

La busqueda del bosén de Higgs se ha
llevado a cabo principalmente en el LHC
(Large Hadron Collider) del CERN, que
consiste en un circulo de 27 km con
1200 imanes capaces de acelerar los
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protones al 99.99998% de la velocidad
de la luz, velocidad a la que se les hace
chocar. Estos choques recrean las
condiciones existentes antes del Big
Bang cuando los bosones de Higgs
debieron existir por primera vez. Estas
particulas deben de tener una masa
entre 115 y 155 veces la masa del
protdn. Tras 20 afios de investigacion,
el 4 de julio de 2012 CERN anuncié que
los experimentos Atlas y CMS (Compact
Muon  Solenoid) detectaron los
buscados bosones de Higgs. Ambos
experimentos mostraron resultados
muy similares, con la observacion de
una nueva particula, con un nivel de
confianza estadistica de 5 sigma
(superior al 99,99994%), en la regién de
masas alrededor de 125 GeV (i.e. 125
veces la masa del protén), que se
podria identificar con el bosén de
Higgs. A pesar de que los cientificos
sefalan que hay que ser cautelosos con
estos resultados preliminares y que son
necesarios mdas experimentos, se
muestran muy optimistas. En palabras
del director del CERN, el General Rolf
Heuer: “The discovery of a particle
consistent with the Higgs boson opens
the way to more detailed studies,
requiring larger statistics, which will pin
down the new particle’s properties, and
is likely to shed light on other mysteries
of our universe.”

En distintas entrevistas realizadas a
Peter Higgs se puede traslucir su
compromiso social e ideas religiosas. El
boson de Higgs se conoce como la
“particula de Dios”, nombre que
disgusta a Peter Higgs (declarado ateo)
por considerar que puede ser ofensiva
a la gente que es religiosa’. El nombre
de “particula de Dios” se atribuye a
Leon Lederman, autor del libro “The
God particle: If the Universe Is the
Answer, What Is the Question?”, tras la
insistencia de la editorial en modificar
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el nombre original de Lederman,
“goddamn particle”, que significa
particula maldita en referencia a la
dificultad de detectarla
experimentalmente®. Peter Higgs fue
activista de la Campafia de Desarme
Nuclear (CND) y miembro de
Greenpeace, pero dejo estas
actividades cuando la defensa de sus
ideas empezaron a chocar con los
avances cientificos, esto es, cuando
CND amplié su campafia en contra de
las armas nucleares a hacer campafia
en contra de la energia nuclear y en el
caso de Greenpeace cuando se
opusieron a la ingenieria genética’.
Asimismo, en 2004 rechazd volar a
Jerusalén a recibir el premio Wolf de
fisica por no estar conforme con la
politica de su entonces presidente
Moshe Katsav con el pueblo
palestinolo.
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Agenda de Actividades (ongoing)

Del 11 al 15 de Noviembre de 2012 se celebrara en
Florida (EEUU) el SPASE-17, Semiconductor
Photocatalytsis and Solar Energy Conversion. La
fecha de envio de trabajos se encuentra cerrada,
aunque el plazo de inscripciones estd aun abierto
para aquellos que deseen participar como delegados.
El evento se celebrard simultdneamente con el 18-
AOT sobre Advanced Oxidation Technologies for
Treatment of Water, Air and Soil. La informacién sobre sus respectivos programas
cientificos esta disponible en http://www.redoxtech.com/

undamentals of Adsorption
May 19-24, 2013
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Del 19-24 de Mayo de 2013 se celebrard en Baltimore (EEUU) la reunidn internacional
de adsorcién, Fundamentals of Adsorption FOA-11. Una vez mas, esta conferencia estd
dedicada a los avances mas recientes en el campo de la ciencia, tecnologia y
aplicaciones de la adsorcion. La fecha de envié de resumenes cortos se cerrara el 15 de
Septiembre, si bien la organizacidon contempla considerar la posibilidad de aceptar en
formato de contribucién en panel aquellos trabajos recibidos con posterioridad. Podéis
encontrar mas informacién sobre éste y otros aspectos en la pagina www.foall.org.

é,J/’X:} 0 20
CARBON

El préximo afio por primera vez la reunidn anual internacional Carbon se celebrara en
el sur del continente americano, en Rio de Janeiro (Brasil). La informacién acerca de los
plazos para el envio de resimenes, formalizacién de la inscripcion, e informacion util
para la planificacién del viaje a este pais se encontrard a disposicion de los interesados
en la pagina www.carbon2013.org.



http://www.dechema.de/cops
http://www.foa11.org/
http://www.carbon2013.org/
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En otofio de 2013 se celebrard en Madrid la reunién bianual del Grupo Espafiol del
Carbodn. Esta conferencia estd dedicada a los avances mas recientes en el campo de la
ciencia, tecnologia y aplicaciones de materiales de carbono en el panorama nacional.
La informacidn acerca de la fecha precisa y los plazos para el envio de resimenes se
encontrardn disponibles en la pagina www.gecarbon.org.

EURUPAE.‘H u.u—-l-‘,-t& P WY

El XI Congreso Europeo de Catalisis tendra lugar en Lyon en septiembre de 2013. El
plazo de envio de resumenes esta abierto hasta el 15 de energo de 2013, abarcando
todas las dreas de conocimiento relacionadas con la catalisis. Toda la informacidn esta
disponible en www.europacatlyon2013.fr/en/home.html

Esta es una lista de alguna de las actividades que se celebraran préoximamente. Si
quieres ampliar la informacion acerca de congresos internacionales que tendran lugar
en los préximos meses en el ambito de la adsorcion, puedes consultar la pagina web
de la Internacional Adsorption Society (IAS) http://ias.vub.ac.be

Si asistes a alguno de estos congresos, u otros en nuestro campo comun de interés, no
olvides mandarnos tus resenas.
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Bolsa de Trabajo

El Grupo de Materiales Nanoestructurados con Aplicaciones Tecnolégicas (RASPA) de
la Universidad Pablo de Olavide, en Sevilla ofrece dos contratos de un afio de duracion,
prorrogables hasta 3 afos, para doctores y estudiantes de doctorado.

sycreers Postdoctoral Vacancy in

Molecular Simulations in

S B Vi1 ML A

Nanostructured materials

This is a multidisciplinary group supported by the ERC through an ERC Starting
Grant. Further details on the group are here: http://wwwupo.es/raspa

Our research interests focus on the study and the design of multifunctional structured
materials and complex molecules. We are mterested on processes that combined with
some kind of control at the molecular level will have far reaching implications, both in
basic science and in technological applications

-

The appointment is for a period of 1
vear with a possible extension for
another year depending on
performance.

Salary is 35.000 Euros gross per year v'strong Dbackground on computer

simulations,  thermodynamics and
The candidate will be expected to: statistical mechanics,

The candidate should have:

v'a PhD in Physics, Chemistty or a
closely related discipline,

v conduct research on melecular \/good knowledge of FORTRAN and
simulations in porous materials, C++

vdevelop and apply, algorithms, and vexcellent communication skills in
methods to compute molecular English and

properties in structured materials, . . :
v at least four papers published in peer-

¥ produce independent and original reviewed international journals

research in the area, )
Applicants who do not meet these

v interact with the other members of (=t : !
conditions will not be considered.

the group.

Applications (CV and recommendation letters) will be subnutted to Sofia Calero
(scalero(@upo.es). Deadline: 28 October 2011
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. UNIVERSIDAD

PhD Vacancy in

Molecular Simulations in

Nanostructured materials

The appointment is for a period of
1 year with possible extensions up
to three more years depending on
performance.

Salary is 20.000-23.000 Euros gross
per year

The candidate will be expected
to:

v'work in molecular simulations in
porous materials,

v interact with the other members
of the group

The candidate should have:

v'Good background in  Physics,
Chemistry, Chemical Engineering or a
closely related disciplines,

v'good knowledge of FORTRAN and
C++and

v good communication skills in English

Applicants who do not meet these
conditions will not be considered.

Applications (CV and motivation letters)
will be submitted to Sofia Calero

(scalexo@go.es). Recommendation

letters are not mandatory, but they will
be an advantage

Deadline: 14 October 2011
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¢Cémo colaborar y enviar articulos a la revista?

Estamos abiertos a cualquier colaboracién y participacién 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.

Editores

Conchi Ania, Instituto Nacional del Carbén (CSIC), Oviedo.
conchi.ania@incar.csic.es

Sofia Calero, Universidad Pablo de Olavide, Sevilla.
scalero@upo.es

Joaquin Silvestre-Albero, Universidad de Alicante.
joaquin.silvestre@ua.es

Teresa Valdés-Solis, Instituto Nacional del Carbén (CSIC), Oviedo.
tvaldes@incar.csic.es




