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Juan de la Figuera Bayón

Presentación 
El Instituto de Química Física “Rocasolano” 
(IQFR) continua la tradición científica del Ins-
tituto Nacional de Física y Química, parte de la 
Junta de Ampliación de Estudios e Investigacio-
nes Científicas (JAE), cuyo edificio ocupa en la 
actualidad. El instituto original fue inaugurado 
en 1932 gracias a una generosa subvención de 
la Fundación Rockefeller ligada a que el edifi-
cio fuese dedicado de forma exclusiva a la in-
vestigación, y otorgada tras detectar un núcleo 
de investigadores competentes que realizaban 
su investigación en condiciones precarias. Fue 
el primer centro de investigación “moderno” de 
España tanto en diseño del edificio, como en 
cuanto a sus normas de funcionamiento, equi-
parables a los mejores centros en la actualidad. 
Destaquemos por ejemplo el criterio para la for-
mación de una nueva sección del mismo: “La 
creación de una nueva sección no se hará sino 
después de encontrar persona capacitada para 
dirigirla, apreciada dicha capacidad por la au-
toridad de que gocen sus trabajos entre los es-
pecialistas”.  Fue testigo de los trabajos de in-
vestigadores como Blas Cabrera, Miguel Catalá, 
Enrique Moles o Julio Palacios, y de su nivel de 
conexión internacional dan fe visitantes ilustres 
como Arnold Sommerfeld, William Bragg o Ma-
rie Curie. Esta trayectoria se ve cortada por la 
Guerra Civil.

Posteriormente, ya en 1946, el Consejo Supe-
rior e Investigaciones Científicas (CSIC), que 
hereda las tareas y responsabilidades de la JAE, 
crea el Instituto de Química Física “Rocasolano”, 
siendo su primer director Antonio Ríus. Desde 
ese momento, el IQFR se constituye en una re-
ferencia nacional en la investigación en Química 
Física Pura y Aplicada. De su vocación genera-
lista daba muestra que fuera el germen durante 
años de Institutos de Investigación más espe-
cializados dentro del propio CSIC y de un buen 
número de Departamentos universitarios a lo 
largo y ancho de la geografía española.

Desde la época del Instituto Nacional de Física 
y Química, las líneas de investigación han evo-
lucionado y cambiado. Unas se han extinguido o 
se continúan en otros centros a los que el IQFR 

ha dado origen. Otras líneas se han constituido 
en referentes internacionales. En la actualidad, 
el instituto centra sus investigaciones en varios 
campos de la química física, destacando su fuer-
te carácter multidisciplinar en la frontera entre 
la química, la física, la biología y la ciencia de 
materiales. Destaca por su conjunto de técni-
cas punteras que potencian las capacidades del 
centro y le permiten abarcar campos de investi-
gación muy diversos. En esta época de institu-
tos excesivamente especializados, es uno de los 
pocos institutos que mantiene un carácter ge-
neralista que le permite adoptar nuevos campos 
de investigación que comparten la aproximación 
físico-química, entre los que podemos destacar 
la química atmosférica o la química biológica. 
En el primer caso, la reciente incorporación de 
un grupo especializado en química atmosférica 
se beneficia de la experiencia previa en fotoli-
sis, reactividad química y reactividad superficial 
de otros grupos. En el segundo la aplicación de 
técnicas químico-físicas a problemas de interés 
biológico ha alcanzado un desarrollo notable, 
aprovechando instrumentación singular propia 
como el Laboratorio de Resonancia Magnética 
Nuclear de Alto Campo, sede del espectróme-
tro de resonancia magnética nuclear de mayor 
campo del CSIC (uno de los tres disponibles en 
España de su tipo), las técnicas de fluorescen-
cia, la espectrometría de masas de alta reso-
lución o el Laboratorio de Difracción de Rayos 
X para proteínas. La experiencia de los investi-
gadores en el uso de instrumentación singular 
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ha hecho que el IQFR sea un usuario asiduo del 
sincrotrón ALBA de Barcelona.

En resumen, el IQFR cubre temáticas vinculadas 
a la Química Física Fundamental, como el estu-
dio de la energética y la reactividad químicas 
(reacciones ion-molécula, termoquímica, quí-
mica computacional, reacciones en superficies), 
que complementan las investigaciones interdis-
ciplinares en Ciencia y Tecnología de Materiales 
y Nanotecnología, los estudios de las bases mo-
leculares de la función biológica en sistemas con 
niveles crecientes de organización, y el impacto 
de procesos químicos en el cambio climático y la 
contaminación.

El instituto consta de unidades de apoyo espe-
cializadas en electrónica, mecánica y soplado de 
vidrio, complemento y pieza clave de una gran 
parte del trabajo experimental que se realiza en 
el IQFR. Otro tanto cabe decir del Almacén y de 
la Biblioteca, heredera directa de la biblioteca 
original del Instituto Nacional de Física y Quími-
ca.  Es la mejor biblioteca de química y física en 
España y una de las más destacadas bibliote-
cas científicas en Europa. Cuenta con cientos de 
publicaciones periódicas y un buen número de 
colecciones históricas, y que en transición hacia 
la era digital es una de las principales fuentes de 
préstamo a otras instituciones.

Sin embargo, durante los años 2013 – 2014, la 
crisis económica y la gestión de su impacto so-
bre la investigación y desarrollo de España, y 
más en concreto en el CSIC, han supuesto un 

lastre considerable para el trabajo del instituto. 
El IQFR, como consecuencia del carácter fun-
damental de gran parte de su investigación, se 
ha financiado en gran mayor parte mediante la 
obtención de proyectos competitivos en convo-
catorias locales, nacionales e internacionales. La 
errática política de convocatorias a nivel nacio-
nal con plazos impredecibles y fuertes recortes 
durante los años pasados ha supuesto un im-
portante problema. Aunque el IQFR ha mante-
nido unos niveles de productividad científica de 
los más altos de su historia, la situación de in-
certidumbre y la sensación de falta de apoyo a 
la investigación han llevado a dos grupos de ex-
celente trayectoria a trasladarse fuera del CSIC 
y de España, respectivamente. En cuanto a per-
sonal se han sufrido las jubilaciones de personal 
técnico y científico, la ausencia de reposición de 
plazas y la disminución drástica de la capacidad 
de contratar personal en formación. En cuanto 
a equipamiento, se ha trabajado en un modo 
de emergencia, cuidando de mantener el equi-
po disponible en funcionamiento, para lo que en 
el caso concreto del Laboratorio de Resonancia 
Magnética Nuclear de Alto Campo se ha contado 
con el imprescindible apoyo del propio CSIC.

El Instituto, a pesar de ello, mantiene un nivel 
investigador excelente y una capacidad técnica 
sobresaliente, por lo que está posicionado para 
aprovechar la eventual mejora de la situación 
de la investigación en España y contribuir al de-
sarrollo de la química física en sus múltiples fa-
cetas.
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Departamento de Estructura, Energía y 
Reactividad Química

Departamentos

Departamento de Cristalografía y Biología 
Estructural
Armando Albert

Departamento de Química Física Biológica

Departamento de Sistemas de Baja 
Dimensionalidad, Superficies y Materia 
Condensada

Rafael Notario
• Grupo de Energética, Estructura e Interacciones 

Moleculares
• Grupo de Fotólisis y Cromatografía
• Grupo de Química Atmosférica y Clima

Marta Bruix
• Grupo de Estructura, Dinámica e Interacciones de 

Proteínas por RMN 
• Grupo de Bioconformática y Ensamblajes 
• Grupo de Bioinformática Estructural 
• Grupo de Fluorescencia y Biofísica Molecular 
• Grupo de Estructura y Termodinámica de Proteínas
• Grupo de Espectroscopía de RMN de Ácidos Nucleicos

José F. Marco
• Grupo de Láseres, Nanoestructuras y Procesado de 

Materiales
• Grupo de Materiales Láser e Interacción Láser-Materiales
• Grupo de Mecánica Estadística y Materia Condensada 
• Grupo de Análisis de Superficie y Espectroscopía 

Mössbauer
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Departamento de Cristalografía y 
Biología Estructural



Introducción
Los investigadores del Departamento cons-
tituyen un único grupo denominado Grupo 
de Cristalografía de proteínas y recono-
cimiento molecular en procesos biológi-
cos (BIOCRYS). Su objetivo es interpretar 
fenómenos biológicos en términos de la es-
tructura a nivel atómico, molecular y supra-
molecular, todo ello con la finalidad de enten-
der los procesos básicos de la vida y utilizar 
este conocimiento para solucionar problemas 
biotecnológicos y biomédicos. Para alcanzar 
este objetivo, se combinan y desarrollan téc-
nicas de Química, Química-Física y Biología 
Molecular, empleando la Cristalografía como 
herramienta fundamental. Los investigado-
res del Departamento participan, además, 
en el desarrollo de nuevos métodos y estra-
tegias para determinar las fases relativas de 
las ondas difractadas por los cristales, paso 
esencial para obtener los mapas de densidad 
electrónica, cuya interpretación posibilita el 
conocimiento de la estructura de las macro-
moléculas.

El Departamento dispone de todo el equipa-
miento necesario para desarrollar su investi-
gación. El laboratorio de biología molecular 
está perfectamente organizado y equipado 

con todas las tecnologías modernas para pro-
ducir proteínas recombinantes a escala de 
miligramos. Se ha establecido una plataforma 
de cristalización automatizada que ofrece he-
rramientas novedosas para la determinación 
y selección de las mejores condiciones de 
cristalización utilizando una mínima cantidad 
de muestra protéica. Dicha plataforma inclu-
ye dos robots de cristalización y una “granja 
de cristales” para el seguimiento y análisis de 
los experimentos de cristalización. El labora-
torio de difracción incluye un generador con 
ánodo giratorio, equipado con dos detectores 
de área, así como una micro-fuente de rayos 
X con detector de área para experimentos 
con moléculas de tamaño mediano y para la 
comprobación de la calidad de los cristales 
de proteína. Todas estas instalaciones están 
disponibles para otros investigadores, tan-
to del CSIC como de otras instituciones; de 
hecho, más de un 25% del tiempo disponi-
ble de estos equipos es empleado por inves-
tigadores de otros centros. Adicionalmente, 
el laboratorio de difracción se ofrece a toda 
la comunidad científica a través de la red de 
laboratorios de la Comunidad de Madrid (Re-
dLab), la cual coordina todas las plataformas 
tecnológicas de esta Comunidad.

                 Memoria 2013/2014   Departamento de Cristalografía y
                             8  Biología Estructural



Grupo de Cristalografía de Proteínas y 
Reconocimiento Molecular en Procesos Biológicos 

(BIOCRYS)

Científicos en Plantilla
Armando Albert de la Cruz 
(Investigador científico) ReID ORCID SCOPUS
Beatriz González Pérez 
(Científico titular) ReID ORCID SCOPUS
Juan Antonio Hermoso Domínguez 
(Profesor de Investigación) ReID
Lourdes Infantes San Mateo 
(Científico titular) ReID ORCID SCOPUS
José Miguel Mancheño Gómez 
(Científico titular) ReID ORCID SCOPUS
Martin Martínez Ripoll 
(Profesor de Investigación) ReID ORCID
María José Sánchez-Barrena 
(Ramón y Cajal) ReID SCOPUS
Julia Sanz Aparicio 
(Investigador científico) ReID ORCID SCOPUS

Científicos Contratados
Sergio Galán Bartual (Juan de la Cierva)
Iván Acebrón Avalos 
(Contrato,  desde 1/12/2013)
Antonio Chaves Sanjuán 
(Contrato, desde 01/10/2014)
Lisandro Otero (Contrato, hasta 30/06/2013)

Personal en formación
Iván Acebrón Avalos (Beca, hasta 31/7/2013) 
Yanaisis Álvarez Sánchez 
(Beca, hasta 15/01/2014)

Cecilia Artola Recolons 
(Beca, hasta 30/06/2014)
Jose Ignacio Baños Sanz 
(Beca, hasta 31/08/2013) 
Noelia Bernardo García (Contrato)
Alejandra Carriles Linares 
(Contrato, desde 09/09/2014)
Antonio Chaves Sanjuán 
(Beca, hasta 30/08/2013)
Teresa Domínguez Gil-Velasco (Beca)
Elsa Franco Echevarría 
(Contrato, desde 01/07/2013)
Javier Gutierrez Fernández (Contrato)
Mercedes Ramírez Escudero (Contrato)
María Ángela Sainz Polo (Beca)

Técnicos
Juana María González Rubio
Ainhoa Erce Llamazares 
(Contrato, hasta 01/07/2014)
Rocío Benavente Rubio 
(Contrato, desde 01/02/2013)
Mª Mar Esteban Torres 
(Contrato, 21/04/2014-20/06/2014)
Alzoray Rojas Altube 
(Contrato, hasta 28/02/2014)
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http://www.xtal.iqfr.csic.es/directory/armando.html
http://www.researcherid.com/rid/J-2373-2012
http://orcid.org/0000-0002-0026-6816
http://www.scopus.com/authid/detail.url?authorId=7202794992
http://www.xtal.iqfr.csic.es/directory/beatriz.html
http://www.researcherid.com/rid/M-1219-2014
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http://orcid.org/0000-0001-6943-3291
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http://www.researcherid.com/rid/E-6842-2015
http://www.scopus.com/authid/detail.url?authorId=7801555695
http://www.xtal.iqfr.csic.es/directory/julia.html
http://www.researcherid.com/rid/F-6201-2013
http://orcid.org/0000-0002-6849-8621
http://www.scopus.com/authid/detail.url?origin=resultslist&authorId=7003427121
http://www.xtal.iqfr.csic.es/directory/juana-maria.html


Objetivos Estratégicos
•	 Análisis de los mecanismos de infección y desarrollo de nuevas herramientas frente a pató-

genos multirresistentes

- Caracterización estructural y funcional de proteínas cruciales en virulencia bacteriana.

- Identificación del papel de las proteínas de la superficie bacteriana en las interacciones  
hospedador-patógeno.  

- Identificación de las bases moleculares del remodelado de la pared celular y sus implicacio-
nes en la resistencia a antibióticos. 

- Desarrollo de nuevos compuestos líderes y enzibióticos contra las enfermedades infecciosas 
bacterianas.

•	 Bases estructurales del reconocimiento de substratos y modificación de enzimas con aplica-
ción en procesos biotecnológicos.

- Análisis de los mecanismos moleculares implicados en el reconocimiento y procesado de 
carbohidratos de interés biológico.

- Maquinaria molecular implicada en degradación de la pared celular vegetal.

- Modificación de enzimas: obtención de oligosacáridos prebióticos y glicosilación de com-
puestos bioactivos.

- Enzimología estructural de lipasas y esterasas de la bacteria láctica Lactobacillus planta-
rum.

- Bases estructurales de la especificidad de lectinas fúngicas: aplicaciones biotecnológicas de 
lectinas de tipo β-trébol como etiquetas de fusión.

•	 Análisis y estructura de los componentes de la señalización celular en mamíferos y plantas. 
Regulación de la señalización mediante interacciones proteína-proteína.

- Biología estructural de la señalización celular por inositidos  y de su regulación y síntesis. 
Diseño de inhibidores de la ruta con aplicaciones en biología celular y biomedicina del cán-
cer.

- Biología estructural de la inhibición de UDG, proteína implicada en la  reparación del ADN.

- Estructura y función del complejo Frequenina-Ric8: control de la función sináptica.

- Bases estructurales de la respuesta celular en plantas al estrés abiótico: Señalización por 
auxina y abcísico para el desarrollo de compuestos miméticos con aplicaciones biotecnoló-
gicas.

•	 Difusión y divulgación científica.
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Resultados
Biología estructural de patogénesis 
bacteriana
La Resistencia a antibióticos es una de las ma-
yores amenazas a la salud mundial. Los proce-
sos del remodelado de la pared bacteriana están 
muy regulados para garantizar la supervivencia 
de la bacteria y además muchos de ellos están 
ligados a la resistencia a antibióticos. El objeti-
vo fundamental del equipo dirigido por Juan A. 
Hermoso es generar el conocimiento, basado en 
el estudio integral de los procesos de remode-
lado de la pared, que proporcione nuevas dia-
nas farmacológicas en la lucha contra algunos 
de los patógenos multiresistentes más peligro-
sos. Nos enfocamos en cinco objetivos concre-
tos: (i) el estudio de los mecanismos de viru-
lencia mediados por las proteínas de superficie 
de neumococo, (ii) la caracterización molecular 
del divisoma del neumococo, (iii) el reciclaje del 
peptidoglicano y su relación con la resistencia a 
antibióticos en patógenos G(-), (iv) los meca-

nismos de multiresistencia en el MRSA y (v) la 
síntesis y regulación de la pared celular mediada 
por aminoácidos D no canónicos. Dentro de es-
tos objetivos, los logros fundamentales durante 
2013-2014 fueron:

Resistencia a Antibióticos en patógenos 
bacterianos
Hemos descubierto que la resistencia del MRSA 
(Methicillin-resistant S. aureus) está relaciona-
da con la existencia de un sitio alostérico distan-
te que regula la actividad de la enzima PBP2a 
(Otero et al. 2013; Fishovitz et al. 2014). Tam-
bién hemos usado una combinación de técnicas 
estructurales y biofísicas para estudiar la co-
nexión entre algunas enzimas de reciclaje de la 
pared (AmpDh2, AmpDh3 y MltC, Figura 1) y 
la resistencia a antibióticos en organismos G(-) 
(Martínez-Caballero et al. 2013; Lee et al. 2013; 
Artola-Recolons et al. 2014).

Figura 1. Estructuras tridimensionales de las proteínas MltC, AmpDh2 y AmpDh3 implicadas en 
reciclaje del peptidoglicano (representado como barras negras) y resistencia a antibióticos en 

patógenos G(-).
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http://dx.doi.org/10.1073/pnas.1300118110
http://dx.doi.org/10.1021/ja5030657
http://dx.doi.org/10.1021/ja405464b
http://dx.doi.org/10.1021/ja407445x
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/cb500439c


Proteínas de superficie de neumococo y 
virulencia 
Hemos caracterizado a nivel estructural, funcio-
nal y fisiológico dos lipoproteínas de la familia 
de las tioredoxinas, Etrx1 y Etrx2  (Saleh et al. 
2013). Se analizó el impacto de ambas proteínas 
y de su compañero redox, la metionina sulfóxido 
reductasa MsrAB2, en la patogénesis mediante 
estudios de virulencia en ratones y ensayos de 
fagocitosis. Los resultados demostraron que la 
inactivación en ambas Etrx o en MsrAB2 ate-
núan dramáticamente la virulencia en modelos 
de neumonía aguda. Nuestros resultados des-
criben por primera vez el sistema extracelular 
completo de resistencia a estrés oxidativo en S. 

pneumoniae (Figura 2) (ver película en http://
bit.ly/1uOvIOB). La identificación de este siste-
ma y de las proteínas implicadas en él, abre el 
camino para el diseño de nuevos antimicrobia-
nos.  

La maquinaria de división del neumoco-
co
Recientemente hemos caracterizado estructural 
y funcionalmente la proteína esencial PcsB. El 
estudio combinado mediante difracción de rayos 
X, SAXS, centrifugación analítica e ingeniería de 
proteínas nos permitió proponer un mecanismo 
para la división celular mediada por PcsB (Bar-
tual et al. 2014).

Figura 2. El sistema extracelular completo de resistencia a estrés oxidativo en Streptococcus 
pneumoniae está formado por dos proteínas integrales de membrana (CcdA1 y CcdA2), dos 

lipoproteínas (Etrx1 y Etrx2) y una metionina-sulfóxido reductasa (MsrAB2). 
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http://dx.doi.org/10.1002/emmm.201202435
http://dx.doi.org/10.1002/emmm.201202435
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http://dx.doi.org/10.1038/ncomms4842
http://dx.doi.org/10.1038/ncomms4842


Figura 3. Modelo estructural experimental de la regulación de IP3 3K (verde  y marrón) 
mediante CAM (azul), obtenido mediante combinación de estructuras cristalográficas y datos de 

SAXS.

Bases estructurales del reconocimiento 
de los polisacáridos endógenos y micro-
bianos por el receptor SIGN-R1 de los 
macrófagos
La vía clásica del complemento es fundamen-
tal en la protección innata frente a los patóge-
nos. El receptor SIGN-R1 está implicado en una 
nueva estrategia de activación del complemento 
que previene que los patógenos encapsulados 
como S. pneumoniae escapen a la opsonización 
por C3. La determinación estructural de SIGN-
R1 reveló la existencia de dos sitios distintos 
de unión a azucares. Esto permitiría que SIGN-
R1 pudiera reconocer simultáneamente tanto 
las glicoproteínas del sistema inmune como los 
componentes polisacáridos de los microbios, ex-
plicando así el mecanismo de activación de la 
vía clásica del complemento realizada por SIGN-
R1 (Silva-Martín et al. 2014).

Inositol fosfatos: síntesis regula-
ción y función
Nuestro grupo se dedica al estudio de la biología 
estructural de enzimas implicadas en el metabo-
lismo de los inositol fosfatos (IPs). Los IPs son 
pequeñas moléculas con múltiples funciones en 
las células; por ejemplo son segundos mensaje-

ros o bien participan en eventos cruciales cómo 
el tráfico de vesículas, edición y reparación del 
DNA, exportación del RNA, etc. Son muchas las 
enzimas que sintetizan distintos IPs, así como 
las que los unen para llevar a cabo su función. 
Nuestro último trabajo se ha centrado en el 
estudio de la activación mediante calmodulina 
(CAM) de una IP kinasa (IP3 3K), la cual une un 
IP esencial (IP3) y genera otro distinto (IP4). 
IP3 3-K ha despertado un enorme interés en las 
últimas décadas debido a que su sustrato IP3 
es un segundo mensajero que libera el calcio 
de sus almacenes celulares, y su producto IP4, 
es esencial para el desarrollo de los linfocitos. A 
su vez, estudios más recientes demuestran un 
papel de IP3 3K en la metástasis del cáncer de 
pulmón. Hemos obtenido la estructura cristalina 
de un complejo proteína-proteína entre calmo-
dulina y el dominio de unión a CAM presente en 
la IP3 3K. Esta estructura en combinación con 
datos de SAXS (small-angle X-ray scattering) 
nos ha permitido proponer un modelo estructu-
ral completo del complejo IP3 3K - CAM (Figura 
3). Los resultados obtenidos nos revelan aspec-
tos esenciales sobre el mecanismo de regulación 
de la IP3 3K, así como una nueva forma de re-
conocimiento entre CAM y sus dianas. Las es-
tructuras determinadas representan una pieza 
fundamental para entender el metabolismo de 
los IPs (Franco-Echevarria et al. 2014).
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Inhibición de UDG implicada en la 
reparación del DNA
En colaboración con el grupo de la Prof. Marga-
rita Salas (CBM-CSIC), hemos llevado a cabo el 
estudio estructural de la inhibición de la enzima 
Uracil DNA Glicosilasa (UDG). Esta enzima per-
tenece a una familia encargada de iniciar una 
de las rutas de reparación de DNA (ruta BER 
“base scission repair”), detectando y eliminando 
el uracilo presente en el DNA. Se han descrito 
proteínas de bacteriófagos capaces de inhibir a 
esta enzima, cuya función es asegurar la viabili-
dad del DNA genómico del fago en su huésped. 
Una de estas proteínas es p56, codificada por 
el fago Φ29 de Bacillus subtilis, la cual inhibe a 
UDG con una gran afinidad. Hemos resuelto la 
estructura cristalina de un complejo entre UDG 

y el dímero de p56 a resolución atómica, así 
cómo la estructura de la UDG en estado libre. 
La estructura del complejo ha revelado que am-
bas proteínas se unen de forma muy específica, 
presentando múltiples interacciones tanto pola-
res cómo hidrofóbicas. Esta gran especificidad 
surge de la capacidad de p56 de imitar la unión 
entre UDG y DNA.  Por un lado, ambas subuni-
dades de p56 actúan como una pinza que atrapa 
el residuo de UDG responsable del mecanismo 
de inserción de UDG en el DNA (Phe 191). Por 
otro lado,  p56 bloquea el sitio activo de UDG 
responsable de unir y cortar el uracilo que se 
elimina del DNA.  Este trabajo nos ha permiti-
do entender las bases estructurales de la inhi-
bición de UDG y cómo p56 es capaz de imitar la 
unión de esta enzima con DNA (Baños-Sanz et 
al. 2013). 

Figura 4. Estructura del complejo entre UDG (superfície) y p56 (diagrama de Ribbon en diferente 
color para cada subunidad de p56). 
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Figura 5. Detalles de la superficie molecular de dFrq2 y representación esquemática de la acción 
de los nuevos fármacos en desarrollo.

La Frequenina/NCS-1 como diana 
farmacológica para la regulación de 
la función sináptica en el autismo y 
el síndrome del X frágil
El sensor de Ca2+ Frequenina, también denomi-
nada Neuronal Calcium Sensor 1 (Frq/NCS-1) 
está involucrado en patologías tales como el 
Síndrome del X Frágil (SXF) o el autismo, en-
fermedades en donde el número de sinapsis y 
la liberación de neurotransmisores están des-
reguladas. Con el fin de conocer el mecanismo 
de control de estas dos propiedades, estamos 
llevando a cabo una estrategia multidisciplinar 
que incluye estudios bioquímicos, cristalográ-
ficos y de biología celular. Hemos descubierto 
que Frq ha de interaccionar con Ric8, un acti-
vador de proteínas G, para regular las propie-
dades sinápticas arriba indicadas. Con el fin de 
entender los determinantes estructurales de la 

interacción entre Frq y Ric8, hemos resuelto la 
estructura de dFrq2, y la hemos comparado con 
un modelo de dFrq1, isoforma que presenta un 
95% de identidad de secuencia con dFrq2 y que 
no interacciona con Ric8. En base a las diferen-
cias encontradas, hemos generado mutantes de 
Frq1 que son capaces de interaccionar con Ric8. 
Así, hemos encontrado que R94 y T138 son 
esenciales para la interacción entre las dos pro-
teínas y que estos requerimientos estructurales 
se conservan en humano. Los resultados obte-
nidos sugieren que la interfase Frq-Ric8 podría 
constituir una diana farmacológica contra las ci-
tadas enfermedades (Baños-Mateos et al. 2014 
y Romero-Pozuelo et al. 2014). Actualmente, 
nuestra investigación se centra en la búsqueda 
de nuevas moléculas para su uso terapéutico, 
que interaccionen con Frq e inhiban la interac-
ción con Ric8, para de esta manera restablecer 
la función sináptica en el autismo y el SXF.
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El complejo Pygo-BCL9 en la ruta de 
señalización Wnt: lectura del esta-
do de metilación de la cola histona 
H3 
Nuestro grupo está interesado en entender la 
función del dominio PHD de Pygo, que partici-
pa en la activación mediada por ß-Catenina/
Armadillo de la transcripción de genes Wnt. El 
dominio PHD de Pygo permite “traducir” el len-
guaje de las histonas y ha evolucionado para 
reconocer distintas marcas de metilación de las 
mismas, que están relacionadas con la activa-
ción/silenciamiento de genes. Una activación in-
correcta de la ruta Wnt desencadena en cáncer, 
generalmente de colon, de ahí que sea necesa-
rio entender el mecanismo de acción de la pro-
teína Pygo y cómo son sus interfases de interac-
ción proteína-proteína, que constituyen dianas 
terapéuticas contra el cáncer de colon. En un 
trabajo previo, demostramos que el dominio 
PHD de humano y Drosophila interacciona con el 
domino HD1 de BCL9/Legless para así recono-
cer, de manera específica, la cola de la histona 
H3 metilada en la lisina 4 (H3K4me) (Fiedler et 
al. 2008). Las estructuras cristalográficas mos-
traron que la proteína Pygo de Drosophila pre-
senta una mutación triptófano>fenilalanina en 

el pocket de reconocimiento de la histona H3, 
que reduce la afinidad por la misma. En este 
nuevo trabajo publicado (Miller et al. 2013), las 
estructuras resueltas por técnicas cristalográfi-
cas y de RMN nos han permitido descubrir una 
nueva hendidura semiaromática, colindante con 
esta fenilalanina arriba mencionada, que permi-
te reconocer la metilación asimétrica de la ar-
ginina 2 (R2me2a) de la cola H3 de la histona, 
que constituye una marca de silenciamiento gé-
nico. La estructura del complejo ternario entre 
Pygo, BCL9/Legless y la cola de histona H3 ha 
revelado un nuevo modo de reconocimiento de 
la arginina 2 dimetilada asimétricamente, que 
implica interacciones polares entre la R2me2a 
y el dominio PHD de Pygo. Además, hemos de-
mostrado que la integridad de este nuevo sitio 
es esencial para la correcta diferenciación de te-
jidos, función de la ruta de señalización Wnt. Es 
muy interesante destacar que hemos encontra-
do que la versión “humanizada” de la proteína 
Pygo de Drosophila permite también activar ge-
nes de la ruta Notch, indicando que las proteí-
nas Pygo de otros ortólogos están relacionadas 
inherentemente con la activación de esta ruta, 
habilidad que durante la evolución, el ortólogo 
de Drosophila perdió para estar únicamente de-
dicado a la ruta de señalización Wnt.

Figura 6. Reconocimiento de la histona H3 metilada en la arginina 2 y la lisina 4 
(H3R2me2aK4me2) por el complejo PHD-HD1 de Pygo-BCL9/Armadillo de Drosophila.
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Biología estructural de enzimas ac-
tivas en carbohidratos
Nuestro objetivo general es comprender los 
mecanismos concertados de reconocimiento 
molecular de proteínas que intervienen en el 
procesado de carbohidratos, y las sofisticadas 
estrategias que controlan su especificidad a ni-
vel atómico. Además de su relevancia fisiológica 
en muchos procesos biológicos esenciales,  este 
conocimiento es básico para acometer la inge-
niería molecular de enzimas con fines biotecno-
lógicos. Los avances en 2013-2014 se han cen-
trado fundamentalmente en dos líneas:

Mecanismos moleculares de degrada-
ción de la pared celular vegetal
La pared celular vegetal es una estructura extre-
madamente compleja y heterogénea que está 
constituida por un entramado de polisacáridos 
entrecruzados muy resistente a la degradación. 
Su biotransformación es crucial en el ciclo del 
carbono pero, además, es cada vez mayor el 
interés biotecnológico por la conversión de lig-

nocelulosa en combustible y productos de valor 
añadido mediante el desarrollo de una actividad 
industrial sostenible. Las enzimas implicadas 
en la degradación de la pared celular frecuen-
temente presentan dominios no catalíticos que 
se han revelado como herramientas sutiles para 
la regulación de la especificidad y eficacia de la 
actividad enzimática. Estas enzimas modulares 
presentan una gran flexibilidad que maximiza la 
plasticidad y la accesibilidad en la interacción 
con sus sustratos. Sin embargo, esta caracte-
rística las convierte en difíciles objetivos para 
su análisis por cristalografía. Nuestro grupo ha 
conseguido realizar el análisis estructural de 
Xyn30D, una enzima modular completa, lo que 
ha revelado nuevas características del dominio 
suplementario que definen funcionalidades no 
observadas anteriormente en enzimas homólo-
gas. Mediante estudios estructurales de la en-
zima completa y de sus dominios aislados, y 
ensayos de unión a sustratos, hemos logrado 
identificar el papel que la modularidad juega en 
la despolimerización de xilanos altamente susti-
tuidos (Sainz-Polo et al. 2014).

Figura 7. Xyn30D es una enzima modular con una estructura de dominios GH35-CBM35 muy 
poco frecuente y que presenta una flexibilidad inusualmente moderada. Nuestros resultados 

sugieren que Xyn30D está involucrada en la depolimerización de xilanos altamente decorados 
mediante una interacción orientada con su sustrato natural (Sainz-Polo et al. 2014)
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Enzimas productoras de prebióticos
Los fructooligosacáridos (FOS) son polímeros de 
fructosa con efecto prebiótico debido a su ca-
pacidad de estimular de forma selectiva el cre-
cimiento de bacterias beneficiosas en el tracto 
digestivo, contribuyendo a la prevención de en-
fermedades cardiovasculares, cáncer de colon y 
osteoporisis. Diferentes tipo de FOS presentan 
nuevos perfiles de actuación de manera que hay 
un interés creciente  en el desarrollo de nuevos 
productos capaces de “manipular” la microbio-
ta de una forma específica y personalizada al 
paciente. En este sentido, hemos conseguido 

mejorar el perfil de producción de FOS de una 
Ffase de levadura duplicando la cantidad y au-
mentando la especificidad del producto obtenido 
(Abreu et al. 2013). Así mismo, hemos reporta-
do la estructura de la invertasa de Saccharomy-
ces, una  enzima también productora de FOS 
(Sainz-Polo et al. 2013). Se trata de una enzi-
ma que ha sido utilizado tradicionalmente como 
modelo desde los primeros tiempos de la ciencia 
bioquímica, y una de las enzimas más utilizadas 
en la industria, cuya estructura, sin embargo, 
era desconocida hasta ahora. Es por ello que el 
trabajo tuvo una gran repercusión en los medios 
de divulgación (ver más abajo).

Figura 8. Izquierda: La β-fructofuranosidasa de Phaffia rhodozyma es una enzima altamente 
glicosilada que presenta una estructura dimérica única en su familia, mediada por un segmento de 
unos cien residuos insertados en el extremo c-terminal de la cadena peptídica, y por una de sus 

cadenas glicánicas.  El análisis de sus complejos ha mostrado las bases de su amplia especificidad 
y su potencial uso en la obtención de una amplia gama de compuestos bioconjugados. 

Derecha:La Ffase de Swannyomyces occidentalis sometida a un proceso de evolución dirigida es 
capaz de producir doble cantidad total  de FOS compuestos mayoritariamente de 6-kestosa 

(Abreu et al. 2013)
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Análisis estructural de las interac-
ciones lípido-proteína en sistemas 
enzimáticos de Lactobacillus plan-
tarum 
Las interacciones lípido-proteína aparecen en 
una gran variedad de contextos biológicos fi-
siológicamente relevantes: desde aquellas que 
aparecen en membranas biológicas, implicando 
tanto a proteínas integrales como a proteínas 
que interaccionan transitoriamente con ellas, 
hasta las presentes en sistemas enzimáticos con 
sustratos lipídicos que forman fases como mice-
las o emulsiones. El grupo dirigido por José M. 
Mancheño se ha centrado en la caracterización 
estructural de  las interacciones proteína-lípido 
de sistemas enzimáticos de la bacteria láctica 
Lactobacillus plantarum, debido a su relevancia 
en salud humana y animal. Concretamente, nos 

hemos centrado en distintas lipasas/esterasas y 
glicerofosfodiester fosfodiesterasas. Los logros 
más relevantes obtenidos en este contexto en 
el periodo 2013-2014 han sido:

Caracterización de una nueva carboxi-
lesterasa (LpEst1) de L. plantarum per-
teneciente a la familia de las lipasas re-
lacionadas con la lipasa de mamíferos 
dependiente de hormona 
La estructura de LpEst1 (Álvarez, Esteban-To-
rres et al. 2014) ha revelado novedosas carac-
terísticas estructurales dentro de la familia de 
las αβ-hidrolasas, así como un nuevo mecanis-
mo de dimerización. El análisis del centro activo 
ha permitido generar variedades con especifici-
dad alterada.

Figura 9. La estructura de la esterasa LpEst1 de Lactobacillus plantarum reveló una nueva 
topologia en las α/β hidrolasas así como un nuevo modo de dimerización.
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Análisis estructural y del comportamien-
to asociativo de la esterasa Cest-2923 
La combinación de estudios cristalográficos con 
análisis del comportamiento hidrodinámico de 
la esterasa Cest-2923 ha permitido comprender 
el complejo pleomorfismo demostrado por esta 
proteína. Su estado asociativo, en donde coexis-
ten monómeros, dímeros y tetrámeros, depen-
de marcadamente del pH del medio (Benavente 
et al. 2013).

Análisis funcionales de distintas estera-
sas de L. Plantarum
Se ha caracterizado funcionalmente una bate-
ría significativa de esterasas con objeto de de-
terminar las condiciones óptimas de actividad 
enzimática (Esteban-Torres et al. 2013, 2014a, 
2014b, 2014c). Los análisis se han realizado 
desde la perspectiva de su uso en procesos in-
dustriales de producción de alimentos. 

Bases estructurales para el control 
del estrés abiótico en plantas
Las plantas han desarrollado mecanismos espe-
cíficos de defensa frente a las agresiones exter-
nas. Los estreses hídrico y salino representan 
uno de los problemas que más dramáticamente 

afectan a la agricultura. Muchos de los mecanis-
mos adaptativos ocurren en la membrana ce-
lular donde se requiere la regulación de trans-
portadores y canales moleculares implicados en 
el mantenimiento de la concentración de iones 
necesaria para la vida. Desde un punto de vista 
molecular los niveles el calcio y el ácido abcísi-
co (ABA) codifican la información necesaria para  
orquestar la respuesta celular al estrés. Hemos 
descubierto y caracterizado una nueva familia 
de proteínas, CAR de “C2-domain ABA-related” 
que localizan la maquinaria de reconocimiento 
de ABA en la membrana. El análisis conjunto 
de datos bioquímicos y cristalográficos ha pro-
porcionado un modelo que ilustra cómo las 
proteínas CAR se anclan en la membrana y se 
unen específicamente a las proteínas sensoras 
de ABA (Rodriguez et al. 2014). Puesto que la 
actividad de estas proteínas depende de calcio, 
el sistema representa el núcleo central en la de-
codificación de los estímulos mediados por ABA 
y calcio, y proporciona una diana con relevancia 
biotecnológica para el empleo de las plantas en 
nuestro beneficio. Además, hemos estudiado, 
la familia de 25 quinasas CIPK que regulan la 
función de varios transportadores iónicos impli-
cados en restablecer la homeostasis iónica en 
situaciones de estrés. Nuestro análisis explica 
como las CIPKs se activan específicamente para 
coordinar la respuesta celular a un estrés con-
creto (Chaves-Sanjuan et al. 2014).

Figura 10. La inactivación de una CIPK, cuya estructura tridimensional se muestra a la derecha,  
hace que la planta modelo Arabidopsis thalina no se desarrolle en presencia de sal. 
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Divulgación y enseñanza a distan-
cia de la cristalografía
Conscientes de la importancia de la investiga-
ción científica y de que sus logros lleguen a la 
sociedad, los investigadores del Departamento 
se esfuerzan no sólo en difundir su trabajo a tra-
vés de la web departamental (http://www.xtal.
iqfr.csic.es/), sino que han conseguido alimentar 
un programa que acerca los fundamentos de la 
cristalografía a la sociedad en sus diferentes ni-
veles, incluyendo estudiantes y a la comunidad 
científica en general. Este programa, dedicado 
al aprendizaje de la cristalografía, se ofrece en 
forma de tutoría (http://www.xtal.iqfr.csic.es/

Cristalografia/, en dos idiomas, español e in-
glés). Aunque según Google Analytics, OneStat.
com, o ClustrMaps  recibe entre 1000 y 1500 
visitas diarias, distribuidas por todos los países 
del mundo, pero especialmente por EE.UU., Eu-
ropa, India y los países de América Latina. Este 
tutorial ha sido seleccionado como uno de los si-
tios web de interés para el aprendizaje y educa-
ción en cristalografía (http://bit.ly/1zCsBOX) y 
recogido como tal en la web conmemorativa del 
Año Internacional de la Cristalografía (http://
bit.ly/1AvTc0d), y se ofrece como una de las 
mejores herramientas de aprendizaje en línea 
por varias universidades de EE.UU. (véase, por 
ejemplo: http://bit.ly/guMQax)

Figura 11. Instantánea de la página de bienvenida del tutorial que sobre cristalografía se 
muestra en http://www.xtal.iqfr.csic.es/Cristalografia/. A la derecha se muestra una lista de los 

países más significativos de donde proceden los visitantes de larga duración correspondiente a un 
periodo de 3 semanas.  
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Energía y Reactividad Química



Introducción
El Departamento de Estructura, Energía y 
Reactividad Química ha estado formado du-
rante el bienio 2013-2014 por ocho investi-
gadores en plantilla: 

• Profesores de Investigación: Rafael Nota-
rio Bueno.

• Investigadores Científicos: Rosa Becerra 
Arias y Alfonso Saiz-López.

• Científicos Titulares: Juan Z. Dávalos 
Prado, Pablo Echenique Robba, Rosa 
Lebrón  Aguilar, Josep M. Oliva Enrich y 
Jose María Santiuste Bermejo.

El Departamento lleva a cabo diversas líneas 
de investigación que se detallan en la me-
moria de los distintos grupos. Los principales 
objetivos de las distintas líneas son: el estu-
dio de la reactividad (por transferencia pro-
tónica), efectos estructurales sobre la acidez/
basicidad-en fase gas y la estabilidad termo-
dinámica intrínseca de especies con actividad 
biológica y/o con interés tecnológico y medio 
ambiental; el estudio de la dinámica de foto-
disociación (rangos de energía de UV y Rayos 
X) y energética de especies orgánicas con 
heteroátomos de N, Cl y S; el desarrollo de 
metodologías, utilizando el espectrómetro de 
masas híbrido de triple-cuadrupolo y FT-ICR 
de alta resolución; el estudio de la química de 
agregados de tipo heteroborano, y sus inte-
racciones con biomoléculas; los estudios ci-
néticos de nuevas reacciones de los carbenos 
pesados de Si y Ge de interés en la industria 
de los materiales; el desarrollo y caracteri-
zación de nuevas fases estacionarias para 

cromatografía de gases basadas en líquidos 
iónicos; la determinación de parámetros cro-
matográficos y termodinámicos por croma-
tografía de gases; el desarrollo de métodos 
avanzados de análisis por cromatografía y 
espectrometría de masas; el estudio de las 
interacciones entre las emisiones naturales y 
antropogénicas, el sistema climático, químico 
y físico, y la biosfera, dentro del contexto del 
cambio climático; y la evaluación y mejora de 
los métodos de simulación molecular.

En el Departamento se dispone de diversas 
técnicas experimentales necesarias para lle-
var a cabo con eficacia las distintas líneas de 
investigación: calorimetría de combustión 
con bombas rotatoria, estática y semimicro; 
microcalorimetría de combustión (CMRT); ca-
lorimetría diferencial de barrido (DSC); téc-
nica de efusión de Knudsen; espectrometría 
de masas de alta resolución FT-ICR (resonan-
cia ciclotrónica de iones con transformada de 
Fourier) de 4.7 T y 7.0 T (dotada con fuentes 
ESI y MALDI); fotólisis con láseres pulsados; 
cromatógrafos de gases para columnas ca-
pilares y empaquetadas, con detectores de 
ionización de llama; cromatógrafo de gases 
acoplado a un espectrómetro de masas cua-
drupolar, equipado con sistemas de introduc-
ción de muestras líquidas y gaseosas; es-
pectroscopia óptica de absorción diferencial 
(DOAS) /tierra, barco, avión, globo, satélite; 
resonance and off resonance fluorescence 
by lamp excitation (ROFLEX) /tierra, avión; 
Incoherent Broadband Cavity Enhanced Ab-
sorption Spectroscopy (IBBCEAS); chemilu-
miniscence NOx.
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Resumen
Estudiamos la reactividad química, energética, 
interacciones y estructura de especies neutras 
e iónicas –en fase gaseosa- con interés funda-
mental, biológico y tecnológico. Para este fin 
utilizamos una serie de técnicas experimenta-
les (Espectrómetro de Masas en línea de Triple 
Cuadrupolo TQ y  FT-ICR, Fourier Transform Ion 
Cyclotron Resonance, con fuentes ESI/MALDI; 
calorimetría de combustión, técnica de efusión 
de Knudsen, espectroscopía de coincidencia fo-
toelectrón/fotoión-PEPICO) y teóricas. La com-
binación de los resultados experimentales con 

aquellos obtenidos mediante cálculos mecano-
cuánticos (ab-initio, DFT) nos ha permitido: i) 
obtener información cuantitativa sobre la ter-
modinámica y cinética de una serie de reac-
ciones ión-molécula, ii) determinar relaciones 
estructura-reactividad química interesantes y 
novedosas, iii) determinar la estabilidad ter-
modinámica de especies neutras e iónicas, iv) 
estudiar la reactividad, propiedades energéticas 
y mecanismos de fragmentación de especies 
orgánicas y organometálicas (desde pequeñas 
hasta fragmentos macromoleculares).

Objetivos Estratégicos
El objetivo de la línea de investigación es el estudio cuantitativo de la estructura, reactividad quí-
mica, energética e interacciones de especies (orgánicas, inorgánicas, organometálicas) neutras 
e iónicas en ausencia del efecto perturbador del disolvente.

Los objetivos específicos que pretendemos alcanzar son:

• Reactividad (por transferencia protónica), efectos estructurales sobre la acidez/basicidad-
en fase gas y la estabilidad termodinámica intrínseca de especies nitrogenadas, complejos 
amino-boranos, carboranos, ácidos fenólicos, bisfenoles, compuestos con actividad biológica 
y especies con interés tecnológico y medio ambiental.

• Estudio de la dinámica de fotodisociación (rangos de energía de UV y Rayos X) y energética 
de especies orgánicas con heteroátomos de N, Cl y S.

• Desarrollo de metodologías, utilizando el espectrómetro de masas híbrido de triple-cuadru-
polo y FT-ICR de alta resolución, para estudiar: i/ la reactividad, propiedades energéticas y 
mecanismos de fragmentación de moléculas termolábiles, ii/ la interacción entre macromo-
léculas y diversas especies orgánicas y organometálicas), iii/ caracterización de macromo-
léculas y análisis de mezclas complejas (incluyendo metabolitos), iv/ elucidación de detalles 
finos en problemas de secuenciación de biomoléculas.

• Estructura electrónica de agregados tipo heteroborano (AHB) en estado fundamental y ex-
citado.

• Construcción de arquitecturas moleculares en distintas dimensiones en base a AHB.

• Estudios teórico-experimentales de interacciones AHB y biomoléculas.
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Resultados
Medida de la acidez en fase gas de 
grupos ácidos locales en especies 
multifuncionales
Hemos determinado la acidez GA -en fase gas- 
de los grupos hidroxilo y carboxilo locales de los 
ácidos hidroxicinámicos, utilizando el Método 
Cinético Extendido (EKM) en un espectrómetro 
de masas con fuente de electrospray (ESI). Los 
ácidos hidroxicinámicos son compuestos natura-
les encontrados en diversas fuentes biológicas, 
mayormente del reino vegetal, como ésteres de 
ácidos orgánicos o glicósidos enlazados a proteí-
nas o como ácidos libres.

La contribución más importante de este trabajo 
ha sido mostrar que es posible determinar aci-
deces (GAs) o basicidades (GBs) de diferentes 
sitios de protonación ó desprotonación de una 
misma molécula, controlando cuidadosamente 
las condiciones experimentales de la fuente ESI; 
dado que las medidas experimentales de GA o 
GB de moléculas monofuncionales no revisten 
grandes dificultades.

Este trabajo abre la implementación de nuevas 
metodologías experimentales (p.ej. usando ESI-
MS) para obtener y cuantificar propiedades ter-
modinámicas, tales como GA o GB, de distintos 
grupos locales dentro de una molécula multifun-
cional.

Energética y propiedades estructu-
rales de bisfenoles en fase gas

Realizamos estudios sobre la energética, estruc-
tura y propiedades termofísicas (termodinámi-
ca del equilibrio de fases) de los bisfenoles A, 
E, F, AP y S. En particular, determinamos ex-
perimentalmente las entalpías de formación, en 
fase gaseosa, ∆fHm

0(g), de estas especies. Los 
estudios computacionales, aplicando la teoría 
del functional de densidad M05-2X y usando el 
esquema de reacciones isodésmicas, mostraron 
la excelente consistencia de nuestros resultados 
experimentales. Nuestros resultados reflejan 
también el hecho de que el efecto energético 
de los sustituyentes sobre los difenil-alcanos es 
transferible a los bisfenoles.
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Reactividad química e interacciones 
de closo-(car)boranos icosaédricos
El espectrómetro de masas en línea ESI-TQ-FT-
ICR, gracias a su configuración específica (ele-
vada resolución y versatilidad MS/MS), es una 
herramienta que nos ha permitido estudiar las 
interacciones de closo-(car)boranos icosaédri-
cos Li2[B12H12] (I) y Li[CB11H12] (II). Los resul-
tados experimentales los explicamos y racionali-
zamos mediante estudios mecano-cuánticos los 
que a su vez nos permitieron determinar las es-
tructuras más estables de I, II y sus derivados 
(“cluster”) aniónicos.

De acuerdo a los resultados experimentales, 
encontramos que el dianión B12H12

2− muestra 
una mayor afinidad por el Li que el monoanión 
CB11H12

−. Detectamos aniones oligoméricos de I 
simple y doblemente cargados los que fueron 
identificados, respectivamente como [In−Li]− (n 
= 1, 2, 3, 4) y [In−2Li]2− (n = 1, 4, 5, 6, 7). En 
el caso de II, se identificamos solamente monó-
meros y dímeros aniónicos simplemente carga-
dos,  [IIn−Li]− (n = 1, 2).

Estudiamos también, tanto experimental como 
computacionalmente, la acidez en fase gas (GA 
= 1325 kJ·mol−1) y en fase líquida (pKa = 2.00) 
del carborano ácido closo-1-COOH-1,7-C2B10H11. 
La GA experimental fue determinada mediante 
el método cinético extendido de Cooks (EKM). 

Establecemos una comparación de las constan-
tes de protonación− desprotonación en equilibrio 
de isómeros ortho, meta y para carborano-ami-
noácidos con los correspondientes aminoácido-
bencénicos. Encontramos una marcada diferen-
cia entre la protonación, en agua, de especies 
neutras vs estructuras tipo zwitterion para la 
glicina y el derivado carborano-aminoácido.
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Fotodisociación de moléculas orgá-
nicas por Radiación de Sincrotrón 
(rangoVUV)
Realizamos experimentos PEPICO (Photoelec-
tron photoion coincidence) con el tiazol (C3H3NS) 
en fase gaseosa, usando radiación de sincrotrón 
(rango vacuum-UV) y un espectrómetro TOF de 
masas en el modo de coincidencia ión-electrón. 
Registramos espectros PEPICO como una fun-
ción de energía fotónica cubriendo energías de 
valencia desde 10 hasta 21eV. Analizamos los 
productos de la fotoionización y proponemos 
mecanismos de las rutas de fragmentación. 
También determinamos parámetros estructu-
rales y electrónicos, mediante cálculos DFT y 
ab initio, de la molécula neutra, su catión y los 
fragmentos iónicos detectados.

Caracterización y propiedades es-
tructurales de complejos metálicos
Sintetizamos un nuevo complejo de plata-clo-
roquina (CQ–Ag) que fue caracterizado usan-
do técnicas experimentales (RMN en disolución 
y en estado sólido, FTIR, conductividad molar 
y espectrometría de masas de alta resolución 
ESI/FT-ICR) y cálculos DFT. Encontramos que el 
complejo CQ–Ag está formado por cationes Ag–
CQ y aniones nitrato donde los átomos de Ag 
están di-coordinados a la cloroquina (CQ2Ag2+) 
a través de sitios nitogenados básicos quinolí-
nicos sp2 N y dietilaminos sp3 N. Estos cationes 
probablemente forman estructuras poliméricas 
principalmente del tipo catémeros cabeza-ca-
beza. Los fragmentos catiónicos más importan-
tes, detectados por ESI/FT-ICR, fueron CQAg+, 
CQ2Ag+, cloroquina simple (CQH+) y doblemente 
protonada (CQH2

2+), cuyas formaciones son cla-
ramente favorecidas por el desplazamiento pro-
tónico de los cationes Ag+.

                 Memoria 2013/2014   Departamento de Estructura, Energía
                             37  y Reactividad Química



Estudio termoquímico de aminoáci-
dos y derivados
Continuando los estudios iniciados en años an-
teriores, durante este bienio se han publicado 
cinco nuevos artículos sobre aminoácidos y de-
rivados: anhídridos cíclicos de glicina y alanina, 
sarcosina y su anhídrido cíclico, N-acetil-L-cis-
teína, prolina, y selenocisteína. Todos los estu-
dios fueron experimentales y teóricos, excepto 
el de la selenocisteína, que fue sólo teórico.

Las entalpías molares estándar de formación en 
estado cristalino de los distintos compuestos se 
calcularon a partir de las energías molares de 
combustión en oxígeno, medidas mediante calo-
rimetría de combustión de bomba estática. Las 
entalpías molares estándar de sublimación se 
derivaron de la ecuación de Clausius-Clapeyron, 
a partir de las presiones de vapor medidas en 
función de la temperatura mediante la técnica 
de efusión de Knudsen, excepto en el caso de la 
N-acetil-L-cisteína, cuya entalpía de sublimación 
no pudo ser determinada debido a la descom-
posición del compuesto durante los experimen-
tos. A partir de esos valores experimentales, se 
calcularon las entalpías de formación estándar 
en fase gaseosa de los distintos compuestos es-
tudiados.

Los estudios teóricos se efectuaron a niveles 
G3 y G4 para todos los compuestos, llevando a 
cabo análisis conformacionales y calculando las 
entalpías de formación mediante reacciones de 
atomización y/o isodésmicas. Se observó en to-
dos los casos un buen acuerdo entre los resulta-
dos experimentales y los computacionales.  

Estudio termoquímico de heteroci-
clos conteniendo nitrógeno
Continuando una línea iniciada en años anterio-
res, y en la cual seguimos trabajando, sobre la 
termoquímica de heterociclos con nitrógeno, se 
han llevado a cabo en este bienio dos estudios 
experimentales y computacionales sobre deri-
vados del ácido barbitúrico: uno sobre los ácidos 
1,3,5-trimetil-, 1,5,5-trimetil-, y 1,3,5,5-tetra-
metilbarbitúrico; y otro sobre los ácidos 1,3-die-
tilbarbitúrico y 1,3-dietil-2-tiobarbitúrico, así 
como un estudio computacional sobre el ácido 
2-selenobarbitúrico, en el cuál se ha determi-
nado además su acidez y basicidad intrínseca, 
resultando que dicho compuesto es un ácido de 
Brønsted muy fuerte en fase gaseosa. Otro es-
tudio ha sido dedicado al estudio de uracilos: 

5,6-dimetil-, 1,3,5-trimetil-, y 1,3,5,6-tetrame-
tiluracilo.

Las energías de combustión se midieron me-
diante calorimetría de combustión de bomba 
estática, y a partir de ellas se obtuvieron las 
entalpías molares estándar de formación en es-
tado cristalino. Las entalpías de sublimación se 
determinaron mediante el método de transfe-
rencia (transpiración) en flujo saturado de ni-
trógeno. 

Los cálculos teóricos se efectuaron a niveles G3 
y G4, llevando a cabo un estudio de la estruc-
tura molecular y electrónica de los compuestos. 
Las entalpías de formación determinadas teó-
ricamente están en muy buen acuerdo con las 
experimentales.

Estudio termoquímico de derivados 
del fluoreno
Esta es una línea iniciada en el bienio anterior, 
sobre el estudio, tanto experimental como com-
putacional, de la termoquímica de derivados del 
fluoreno. 

Se han publicado dos trabajos en este bienio: 
en el primero de ellos se estudiaron fluoreno-
9-metanol y el ácido fluoreno-9-carboxílico, y 
en el segundo, 2-nitro- y 2-aminofluoreno. Se 
han determinado las entalpías de combustión 
mediante calorimetría de bomba estática y las 
entalpías de sublimación mediante la técnica 
de efusión de Knudsen. Se llevaron a cabo ade-
más cálculos teóricos a niveles G3 y G4 de las 
entalpías de formación, observándose un buen 
acuerdo entre los valores teóricos y los experi-
mentales. 

Estudio computacional de mecanis-
mos de reacción
Se han efectuado estudios teóricos, usando ni-
veles MP2 o DFT, para explorar la naturaleza del 
mecanismo de las reacciones de descomposición 
térmica de dos β-hidroxi alquenos: 3-buten-1-ol 
y 3-metil-3-buten-1-ol, en disolución en m-xile-
no. El mecanismo propuesto en ambos casos es 
un proceso en una etapa a través de un estado 
de transición cíclico de seis miembros. El progre-
so de las reacciones se ha seguido mediante los 
índices de enlace de Wiberg, calculados usando 
una técnica de partición de la población, el aná-
lisis de orbitales de enlace naturales (NBO). 
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Resumen
El Grupo estudia la reactividad y los mecanis-
mos de reacción de las especies intermedias de 
Si, Ge y Sn conocidas como carbenos pesados, 
dado su elevado interés tecnológico, industrial 
y teórico. Las velocidades absolutas de estas 
reacciones se obtienen por medidas cinéticas 
directas con experimentos de resolución tempo-
ral mediante fotólisis con láseres pulsados. El 
análisis de los productos de reacción y de sus 
intermedios estables mediante cromatografía de 
gases acoplada a la espectrometría de masas 
(GC-MS) permite establecer sus mecanismos 
de reacción. Dado que la resolución cromato-
gráfica de estas mezclas es complicada, el Gru-

po investiga en el uso de líquidos iónicos (ILs) 
como nuevas fases estacionarias para GC y en 
el desarrollo de la tecnología necesaria para 
la preparación de columnas capilares. En este 
punto es fundamental la información que la cro-
matografía de gases inversa (IGC) proporciona 
sobre las interacciones moleculares y las pro-
piedades de solvatación de los ILs estudiados, 
ya que contribuyen a ampliar sus aplicaciones, 
no sólo en el desarrollo de métodos de análisis 
en diferentes áreas (medioambiente, alimentos, 
etc.), sino también en procesos de extracción o 
de síntesis orgánica, entre otros.

Objetivos Estratégicos
• Estudios cinéticos de nuevas reacciones de los carbenos pesados de Si y Ge de interés en la 

industria de los materiales.

• Desarrollo y caracterización de nuevas fases estacionarias para cromatografía de gases ba-
sadas en líquidos iónicos.

• Determinación de parámetros cromatográficos y termodinámicos por cromatografía de ga-
ses.

• Desarrollo de métodos avanzados de análisis por cromatografía y espectrometría de masas.
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Resultados
Reactividad de carbenos pesados 
de Si y Ge con dióxido de azufre
Los carbenos pesados son compuestos divalen-
tes del Grupo 14 del sistema periódico. Los me-
tilenos pesados son los hidruros de los carbenos 
pesados. Metilenos pesados como silileno (SiH2) 
y germileno (GeH2) son intermedios clave en los 
procesos de fabricación de materiales electró-
nicos. Otros carbenos pesados son intermedios 
involucrados en la producción de materiales ce-
rámicos.

El dióxido de azufre (SO2) es una molécula que 
intriga. Es importante en el medio ambiente, 
ya que es una de las causas de la lluvia ácida, 
pero también tiene interés en los procesos de 
combustión al ser una de las especies gaseosas 
reactivas involucradas en dichos procesos. To-
davía sigue existiendo discusión sobre la natu-
raleza de sus enlaces.

Nuestro interés en esta molécula es debido a 
dos motivos. Primero, como parte de un estudio 
más amplio de la reactividad de los carbenos 
pesados (o análogos de los carbenos) con molé-
culas gaseosas pequeñas, y segundo y más es-
pecíficamente, por el estudio realizado anterior-
mente del silileno (SiH2) con dióxido de carbono 
(CO2), queríamos compararlo con SiH2 + SO2.

Estudios cinéticos
El método que utilizamos es el de flash fotoli-
sis con láseres, utilizamos un láser de excíme-
ro para la fotolisis a 193 nm de un precursor 
adecuado para producir SiH2 o GeH2, un láser 
de iones Ar que bombea un colorante para mo-
nitorizar las especies SiH2 o GeH2 en un tiempo 

de nanosegundos y de esta forma obtener los 
datos cinéticos para la reacción de los carbe-
nos pesados SiH2 o GeH2 con un substrato en un 
rango de presión de 1 a 100 Torr y en un rango 
de temperatura de 300 a 600K.

Los resultados obtenidos muestran que la reac-
ción del silileno con dióxido de azufre en fase 
gaseosa es un proceso rápido sin barreras ener-
géticas, este proceso tiene lugar en un 71% de 
las colisiones producidas en el sistema a 298 
K. Las velocidades de reacción muestran una 
pequeña o casi inexistente dependencia con la 
presión y la reacción tiene una energía de acti-
vación negativa de -3.5 kJmol-1. 

La superficie de energía potencial (PES) calcu-
lada al nivel G3 muestra que la presencia de 2 
moléculas cíclicas estables a baja energía, pero 
la falta de dependencia con la presión, predicha 
por la teoría RRKM, demuestra que estas molé-
culas cíclicas no son los productos finales de la 
reacción, las posibles candidatas son H2SiO + 
3SO. Esta reacción contrasta ampliamente con 
la estudiada también por nosotros, SiH2 + CO2 
que presenta barreras de energía y es una reac-
ción lenta, comparando las dos superficies de 
energía potencial podemos ver las diferencias y 
por tanto ofrecer una explicación de las mismas, 
se observa que los enlaces π en el SO2 son más 
débiles que los enlaces π en el CO2 lo que con-
tribuye a que la adición inicial sea más fácil para 
el SO2.

Estudios posteriores de la reacción del GeH2 con 
SO2 en fase gaseosa muestran un comporta-
miento cinético similar, es también un proceso 
rápido sin barreras energéticas, que tienen lu-
gar en un 19% de las colisiones producidas a 
298K. Las constantes de velocidad son un poco 

Figura 1. Mecanismo de reacción de SiH2 con SO2.

                 Memoria 2013/2014   Departamento de Estructura, Energía
                             43  y Reactividad Química



Figura 2. Superficie de energía potencial (caminos de baja entalpía) para la 
reacción GeH2 + SO2.

más lentas en este sistema que para el del SiH2, 
aquí tampoco se observa dependencia con la 
presión. La reacción tiene una energía de acti-
vación negativa de -4.6 kJmol-1. La superficie de 
energía potencial calculada al nivel G3B3 mues-
tra diferencias significativas con la del SiH2+ 
SO2. En particular, muestra la existencia de un 
camino de baja energía que conduce a la forma-
ción inesperada (y todavía sin sintetizar) de la 
molécula cíclica GeO2S por eliminación de una 
molécula de H2. Otra diferencia es la existen-

cia de especies estables: Ge(OH)2··S molécula 
cíclica de 5 átomos que contiene un átomo 
de S estabilizado por el dihidroxigermileno, 
aunque aparentemente no está involucrada en 
el mecanismo de reacción.

Los carbenos pesados SiH2 y GeH2 son especies 
intermedias mucho más reactivas que las es-
pecies intermedias atmosféricas o los radicales 
libres, y su química, como muestran estos estu-
dios es compleja y diversa.
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Comportamiento anómalo de los ín-
dices de retención isotermos de los 
compuestos alicíclicos

Los índices de retención isotermos de Kováts (I) 
se utilizan en cromatografía de gases (GC) con 
propósitos identificativos, pero también son úti-
les en la caracterización de fases estacionarias 
(SPs) y en los estudios estructurales y de pro-
piedades fisicoquímicas tanto del analito como 
de la SP. Por tanto, es muy importante que los 
valores de I sean muy exactos. Hace algunos 
años nuestro grupo desarrolló un método para 
el cálculo de valores de I con una exactitud ma-
yor que la de los métodos clásicos. Desde en-
tonces hemos estado realizando contribuciones 
para incrementar la base de datos del NIST con 
índices de retención isotermos.

Durante estos dos años, se han obtenido 670 
valores de I para solutos de 9 familias quími-
cas diferentes en una fase estacionaria de tipo 
poli(100% dimetilsiloxano). Para alguno de los 
solutos era la primera vez que se obtenían sus 
índices en columnas capilares. Además, hemos 
encontrado que los valores de I aumentaban al 
aumentar la temperatura excepto para los al-
coholes lineales y los ésteres, para los que dis-
minuía al aumentar la temperatura, y para el 
ciclobutanol, la 2-butanona, la 2-pentanona, la 
1-butilamina y la 1-pentilamina, que mostraban 

un mínimo bien definido en el intervalo de 358-
377 K.

Por otra parte, se encontraron relaciones linea-
les entre los valores de I y el número de átomos 
de carbono (z) del soluto. Se obtuvieron valores 
para las pendientes alrededor de 100, excepto 
para los compuestos alicíclicos que tenían va-
lores mayores. También, se observó para es-
tos compuestos un aumento significativo de las 
pendientes con el aumento de la temperatura. 
Este comportamiento anómalo se pudo explicar 
en base a sus estructuras. Estos compuestos 
tienen una mayor área superficial para interac-
cionar con la SP que los lineales y, además, la 
adición de un grupo metileno produce un mayor 
incremento en el área superficial de su anillo que 
en el homólogo lineal. En consecuencia, al au-
mentar el tamaño del ciclo su retención aumen-
ta considerablemente, y por tanto, los valores 
de las pendientes llegan a ser mayores. Asimis-
mo, debido a su mayor rigidez y área superficial, 
los ciclos se ven más afectados con la mayor fa-
cilidad de inserción de los solutos al aumentar la 
temperatura, siendo esto más evidente al incre-
mentarse el tamaño del ciclo. Como resultado, 
la pendiente de la regresión lineal I vs. z es más 
pronunciada al aumentar la temperatura.

Finalmente, con los datos de este trabajo se ha 
iniciado el estudio de la relación entre el I y las 
magnitudes termodinámicas.

Figura 3. Pendientes (m) de la representación de I vs. z para diferentes familias de 
compuestos: () 423 K and () 333–413 K; () y (   ) tomados de la bibliografía.
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Líquidos iónicos como fases esta-
cionarias en cromatografía de gases
En la década pasada, los líquidos iónicos (ILs) 
han generado un gran interés debido a sus pro-
piedades fisicoquímicas únicas y ajustables, y 
a su versatilidad para diversas aplicaciones. Se 
trata de sales orgánicas con puntos de fusión 
por debajo de 100 °C que típicamente poseen 
una presión de vapor insignificante, alta visco-
sidad, buena estabilidad térmica y son líquidos 
en amplios intervalos. Propiedades que les ha-
cen candidatos ideales como SPs para GC. Para 
tener una idea más concreta de este potencial, 
abordamos el problema desde dos perspectivas 
diferentes:

Caracterización de las columnas comer-
ciales basadas en ILs
Hasta el momento, sólo se han usado siete ILs 
para preparar columnas capilares comercial-
mente. Durante estos dos años, y en colabora-
ción con el grupo de la Dra. Mª Luz Sanz (IQOG, 
CSIC), hemos llevado a cabo su caracterización 
mediante el modelo de los parámetros de solva-
tación (SPM), para así entender mejor sus me-
canismos de retención. Se pueden considerar 
como SPs moderadamente ácidas y altamente 
cohesivas, en las que las contribuciones do-
minantes a la retención son las dipolares y las 
básicas por enlace de hidrógeno, siendo las π-π 
y n-π poco significativas. Una de las caracterís-

ticas más destacables en estos ILs cuando se 
compararon con otras SPs no iónicas, fue que 
eran ácidas por enlace de hidrógeno. Esta aci-
dez, junto a su alta polaridad, les confiere unas 
propiedades de separación únicas, lo cual am-
plia el campo de aplicación de la GC.

Evaluación de diferentes ILs como nue-
vas SPs para columnas capilares
Con el montaje diseñado en el bienio anterior 
para la preparación de columnas capilares de 
sílice fundida, se han podido preparar y carac-
terizar columnas con el IL 1-alil-3-metilimida-
zolio bis(trifluorometanosulfonil)amida ([AMIM]
[NTf2]). Las columnas preparadas presentan 
una alta polaridad, una eficacia aceptable y una 
temperatura máxima de utilización de 220 °C, 
que las hace muy prometedoras de cara a fu-
turas mejoras. Según los resultados del SPM, 
las interacciones que dominan la retención son 
las de tipo dipolar y las básicas por enlace de 
hidrógeno, mientras que las de tipo π son poco 
significativas. Además, el [AMIM][NTf2] es una 
SP moderadamente ácida y muy cohesiva. Esta 
complejidad del mecanismo de retención le con-
fiere una gran versatilidad como SP y una no-
table capacidad para resolver mezclas comple-
jas. Por ello, algunas de estas columnas fueron 
empleadas para desarrollar un método analítico 
rápido para el control del proceso de fabricación 
del PET (polietilentereftalato).

Figura 4. Análisis de componentes principales para los ILs estudiados y las SPs más 
utilizadas en GC capilar: (1) Trifluoropropil, (2) fenil y (3) cianopropil siloxanos, 

y (4) poli(etilen glicoles).
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Caracterización por LC-MSn de los 
oligosacáridos sialilados del casei-
nomacropéptido ovino y caprino
El caseinomacropéptido (CMP) es uno de los 
componentes mayoritarios del suero lácteo, y es 
producido por rotura enzimática de la κ-caseína 
durante las etapas iniciales de la fabricación del 
queso o durante su digestión en el estómago. El 
término CMP engloba a un grupo heterogéneo 
de polipéptidos debido a la variabilidad genética 
y a la existencia de modificaciones post-transla-
cionales como la fosforilación y la glicosilación. 
El aislamiento y la caracterización de los oligo-
sacáridos del CMP es importante para entender 
sus propiedades biológicas y funcionales. Sin 
embargo, esto es difícil de conseguir debido al 
alto grado de isomería presente en estos tipos 
de compuestos.

En este bienio, hemos desarrollado una metodo-
logía para la detección e identificación de oligo-
sacáridos sialilados procedentes de CMP ovino 

y caprino, basada en cromatografía de líquidos 
acoplada a espectrometría de masas en tándem 
(de trampa iónica) (LC-MSn), usando una co-
lumna de carbón grafitizado. Dicha metodología 
ha hecho posible la caracterización exhaustiva 
de los O-glicanos de CMP ovino y caprino, de-
tectándose 4 trisacáridos y 4 tetrasacáridos. 
El método cromatográfico permitió resolver los 
trisacáridos lineales y ramificados, así como los 
oligosacáridos de distinto grado de polimeriza-
ción, pero no aquellos que tenían la misma es-
tructura y se diferenciaban sólo en las unidades 
NeuAc o NeuGc. Sin embargo, gracias a los re-
sultados previos de nuestro grupo, se consiguió 
la elucidación completa de los oligosacáridos es-
tudiados, incluso en los casos de coelución, ba-
sándonos en la información proporcionada por 
sus característicos espectros de MSn. Por ello, 
la metodología desarrollada usando un analiza-
dor de trampa iónica podría ser empleada para 
la identificación de forma inequívoca de los O-
glicanos de cadena corta presentes en otras gli-
coproteínas.

Figura 5. Estructuras químicas de O-glicanos identificados en leche de oveja y cabra.
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Perfil de proantocianidinas en plan-
tas por DI-ESI MS
Las proantocianidinas (PA) o taninos conden-
sados son polímeros del flavan-3-ol que están 
ampliamente distribuidos en el reino vegetal y 
están entre los polifenoles más abundantes de 
nuestra dieta. Además de su participación en los 
atributos de calidad de los alimentos tales como 
astringencia, amargura, aroma y formación del 
color, su consumo ha sido asociado con numero-
sos beneficios para la salud debido a su actividad 
antioxidante, anticancerígena, cardioprotectora, 
antimicrobiana y neuroprotectora. Por eso, son 
considerados como ingredientes funcionales en 
suplementos botánicos y nutricionales. Sin em-
bargo, debido a su diversidad estructural y com-
plejidad, el análisis cualitativo y cuantitativo del 
PA es una tarea difícil.

Hace varios años, iniciamos un estudio para lo-
grar una metodología sólida para cuantificar e 
identificar PA en diferentes matrices por MS. Se 
obtuvieron espectros de masas reproducibles de 

proantocianidinas en varios extractos de piel de 
frutos secos por espectrometría de masas con 
introducción directa de muestra e ionización por 
electrospray (DIESI MS), mostrando la preva-
lencia de iones monocargados, sin una degrada-
ción significativa, muy buena resolución y ran-
gos de masas hasta 5000 u.

Durante este bienio, en colaboración con el gru-
po de la Dra. Begoña Bartolomé (CIAL, CSIC), 
se han analizado satisfactoriamente por DI-ESI 
MS extractos de arándano. Estos resultados son 
importantes porque los productos de arándano 
rojo se recomiendan ampliamente en la medi-
cina tradicional americana para la prevención 
de infecciones del tracto urinario (UTI), y en 
los últimos años su popularidad ha aumentado 
considerablemente en el mercado europeo. Con 
el objetivo de alcanzar una mayor comprensión 
sobre la acción protectora de las PA contra las 
UTI hemos comenzado a analizar su contenido 
en incubaciones de PA con las bacterias y en las 
heces de ratones después de la ingesta de ex-
tractos arándanos.

Figura 6. Espectro de masas mediante inyección directa de un extracto de arándano.
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Resumen
El grupo de Química Atmosférica y Clima (AC2) 
es un grupo de investigación creado reciente-
mente en el Instituto de Química Física Rocaso-
lano. La investigación que se desarrolla en AC2 
se centra en el estudio del papel que juega la 
química y la composición de la atmósfera en el 

sistema climático. En este marco científico, AC2 
realiza una actividad de investigación integral 
en la que se combinan medidas atmosféricas 
(desde tierra y satélite), modelado (desde la mi-
crofísica a la química climática global) y estudios 
de laboratorio (fotoquímica).

Objetivos Estratégicos
• Estudio de las interacciones entre las emisiones naturales y antropogénicas, el sistema cli-

mático, químico y físico, y la biosfera, dentro del contexto del cambio climático.
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Resultados
Hemos implementado lo último del conocimien-
to actual de la química atmosférica de bromo 
y yodo en el modelo químico-climático 3D CA-
MCHEM (Community Atmospheric Mopdel with 
Chemistry, versión 4.0), incluido dentro del 
marco CESM (Community Earth System Model, 
versión 1.1.1).

Mediante este modelo hemos calculado una in-
yección anual a la estratosfera de bromo proce-
dente de compuestos de vida muy corta (VSL) 
de sobre ~5 pptv (partes por millón por volu-
men), de los cuales ∼3 pptv entrarían a la estra-
tosfera como gases producto (PGVSL), y ∼2 pptv 
como gases fuente (GSVL). La distribución geo-
gráfica y el particionado de estos VSL de bro-
mo dentro de la tropopausa tropical (TTL), y su 
consecuente inyección a la estratosfera, indican 
que el Br atómico debería ser la especie inorgá-
nica dominante en la TTL durante el día, debido 
a los bajos niveles de ozono y condiciones de 
baja temperatura de esta región de la atmósfe-
ra. De esta manera proponemos la existencia de 
un “anillo tropical de bromo atómico”, localizado 
aproximadamente entre 15 y 19 km de altura 
entre 30º sur y 30º norte. Dentro de este anillo, 
la relación Br/BrO durante el día sería de hasta 
~4 en las zonas con gran transporte convectivo, 
tales como el Pacífico Tropical Oeste.

También hemos estudiado los rangos de niveles 
de yodo inorgánico, el particionado y el impacto 
en la trosposfera. Los resultados muestran que 
la especie de yodo más abundate durante el día 
desde la mitad a la parte alta de la trosposfera 
es el yodo atómico, con un promedio anual en 
los trópicos de (0.15-0.55) pptv. De esta mane-
ra proponemos la existencia de un “anillo tropi-
cal de yodo atómico”, cuya mayor concentración 
estaría localizada en la alta troposfera tropical 
(∼11-14 km) en el ecuador, extendiéndose has-
ta las zonas subtropicales (30ºS-30ºN). La re-
lación I/IO calculada es mayor de 3 dentro de 
los trópicos, alcanzando valores de hasta ∼20 
durante los eventos de ascenso rápido de masas 
de aire dentro de las zonas de gran convección. 
La contribución integrada de las reacciones ca-
talíticas de yodo a las pérdidas de ozono tropos-
férico total, son entre 2 y 5 veces mayores que 
la contribución de los ciclos de bromo y cloro 
combinados. Las pérdidas de ozono por yodo 
representan un límite superior de aproxima-
damente 27, 14 y 27% de la pérdida anual de 
ozone en los trópicos para la capa limítrofe ma-
rina (MBL), la troposfera libre (FT) y la alta tro-
posfera respectivamente (UT) respectivamente, 
mientras que el límite inferior a lo largo de la 
troposfera tropical es ~9%. Estos resultados   

Figura 1. “Anillos tropicales de halógenos atómicos”: los niveles diurnos de Br y I atómicos 
se incrementan significativamente en la alta troposfera tropical hasta que se convierten en las 
especies dominantes de cada familia de halógenos, superando las cantidades de BrO y IO, las 
especies que normalmente son objeto de estudio. Las principales causas son los bajos niveles 
de ozono (O3 < 100 ppbv) y las bajas temperaturas (T < 200K), que ralentizan las reacciones 
Br/I + O3 → BrO/IO. Los anillos tropicales envuelven los trópicos siguiendo al sol a diferentes 

alturas (11-15 km en el caso del yodo y 15-19 km para bromo) debido a su diferente 
fotoquímica.
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indican que las especies de yodo son la segunda 
familia destructora de ozono en la UT marina y 
MBL tropical (Saiz-Lopez et al., 2014; Fernandez 
et al., 2014).

Emitidos de forma natural por los océanos, los 
compuestos de yodo destruyen eficientemente 
el ozono atmosférico y reducen su forzamiento 
radiativo positivo en la troposfera. Se ha demos-
trado experimentalmente que las emisiones in-
orgánicas de yodo dependen de la deposición de 
ozono troposférico en los océanos, cuya concen-
tración se ha incrementado significativamente 
desde 1850 como resultados de la actividad hu-
mana. Nosotros hemos utilizado el modelo quí-
mico-climático CAM-CHEM para cuantificar las 
emisiones actuales de yodo inorgánico, y valorar 
el impacto que el incremento antropogénico de 
ozono ha causado en el ciclo natural del yodo en 
el medio marino desde tiempo preindustriales. 

Nuestros resultados muestran que el incremen-
to de ozono troposférico causado por la activi-
dad humana ha multiplicado por dos las emisio-
nes oceánicas de yodo inorgánico, siguiendo la 
reacción de ozono con yoduro en la superficie 
del mar. Este aumento en los niveles de yodo 
emitidos, con incrementos de hasta un 70% con 
respecto a tiempos preindustriales en regiones 
con flujos de polución continental, ha aumenta-
do las pérdidas de ozono sobre los océanos con 
patrones fuertemente definidos dependiendo de 
la localización geográfica. Nosotros sugerimos 
que esta interacción océano-atmósfera repre-
senta una ciclo de retroalimentación geoquími-
ca, por el cual las emisiones actuales de yodo 
actúan como un buffer natural de la polución por 
ozono y su forzamiento radiativo en el medio 
marino global. (Atmos. Chem. Phys., 15, 2215-
2224, 2015).

Figura 2. Mecanismo del ciclo de retroalimentación geoquímica.  El incremento 
antropogénenico de ozono troposférico durante los dos últimos siglos (20-55%, Myhre et 
al., 2013), ha conducido a la amplificación del ciclo natural de emisiones de yodo desde 

los tiempos pre-industriales (PI en amarillo). Esto ha reducido el tiempo de vida del 
ozono en la atmósfera marina y su forzamiento radiativo asociado, cerrando así el ciclo de  
retroalimentación negativa y presentando las emisiones oceánicas de yodo como un factor 
mitigador natural del forzamiento radiativo antropogénico en el medio marino (PD en rojo).
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Hemos desarrollado la primera base de datos 
global de medidas de monóxido de yodo (IO) 
en la capa limítrofe marina (MBL), usando un 
instrumento DOAS durante la campaña de cir-
cunnavegación Malaspina 2010. Los resultados 
muestran concentraciones de IO de 0.4 a 1 pmol 
mol-1 (30% de incertidumbre). Estos resultados, 
junto con los obtenidos en otras campañas, con-
firman la presencia ubicua de la química reacti-
va del yodo en el medio global marino. Después 
hemos usado el modelo global CAM-CHEM inclu-
yendo fuentes orgánicas (CH3I, CH2ICl, CH2I2 y 
CH2IBr) e inorgánicas (HOI y I2) de emisiones 
de yodo oceánicas, para estimar la contribución 
de las diferentes fuentes de yodo a la cantidad 
total de IO en la MBL global. Nuestros resulta-
dos indican, de acuerdo a estimación previas, 
que promediados globalmente los precursores 
abióticos contribuyen sobre un 75% a la canti-
dad total de IO. Los resultados de este trabajo 
muestran, además, un marcado patrón geográ-

fico en la contribución de precursores orgánicos 
e inorgánicos al yodo reactivo en la MBL global. 
(Atmos. Chem. Phys., 15, 583-593, 2015).

Hemos estudiado la evolución del dióxido de ni-
trógeno (NO2) troposférico en España, centrán-
donos en las ciudades de Barcelona, Bilbao, Ma-
drid, Sevilla y Valencia, durante 17 años desde 
1996 a 2012. Nuestra base de  datos combina 
observaciones in-situ de estaciones de calidad 
del aire, y  desde satélite de los instrumentos 
GOME y SCIAMACHY. Los resultados en estas 
cinco ciudades muestran un suave descenso en 
los niveles de NO2 de ∼2% por año durante el 
periodo 1996-2008, debido a la implementación 
de legislación para el control de emisiones, y un 
descenso más marcado de ~7% por año desde 
2008 a 2012 como consecuencia de la recesión 
económica. En el territorio Español completo los 
niveles de O2 se han reducido un ∼22% desde 
1996 (Cuevas et al., 2014).

Figura 3. Observaciones de monóxido de yodo en la capa limítrofe marina global. Las 
concentraciones de IO se corresponden con cinco campañas diferentes: Malaspina (este 
trabajo), CHARLEX (Gómez Martín et al., 2013a), TransBrom (Großmann et al., 2013), 

HaloCAST-P (Mahajan et al., 2012), Cabo Verde (Read et al., 2008; Mahajan et al., 2010), y 
las medidas en la MBL realizadas por Dix et al. (2013) durante un vuelo de investigación.
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Figura 4. Columnas verticales troposféricas de NO2 promediadas para diferentes estaciones 
en 1996, usando la base de datos de GOME corregida en resolución espacial  (a, c y e), y en 
2011/12 usando datos de SCIAMACHY (b, d, f). Las figuras muestran promedios anuales (a y 

b), promedios en verano (c y d), y promedios en invierno (e y f).

El mercurio es un contaminante de interés a 
nivel global. Es transportado en la atmósfera 
principalmente como mercurio elemental, pero 
su reactividad y deposición en la superficie, a 
través de la cual penetra en la cadena alimen-

taria acuática, se ve altamente potenciada tras 
la oxidación. Las medidas y estudios de mode-
lado de mercurio oxidado en la MBL subtropical 
y polar sugieren que los átomos de bromo pro-
ducidos por fotólisis son el principal oxidante de 
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Figura 5. Comparación del perfil diario promediado de mercurio gaseoso reactivo (RGM) 
durante Octubre (en gris la desviación estándar de los datos), con los perfiles simulados 

obtenidos mediante dos formas de modelado diferentes. (a) Resultados modelados usando 
el esquema químico original de Goodsite et al. (2004) y Holmes et al. (2009) en cuatro 

escenarios diferentes. (b) Resultados modelados usando un esquema químico actualizado 
según Goodsite et al. (2012) y Dibble et al. (2013).

mercurio. En este trabajo reportamos un año de 
medidas de mercurio elemental y oxidado, ade-
más de ozono, óxidos de halógenos (IO y BrO) 
y óxidos de nitrógeno (NO2) en la MBL sobre 
las Islas Galápagos en el pacífico ecuatorial. Las 
concentraciones de mercurio elemental se man-
tuvieron bajas durante todo el año, mientras se 
detectaron niveles mayores de lo esperado de 
mercurio oxidado durante el mediodía. Nuestros 
resultados indican que la producción de mercu-
rio oxidado en la MBL tropical no procede úni-
camente de la oxidación por bromo, o de la in-
clusión en el esquema de oxidación de ozono e 
hidroxilo. Debido a que el mecanismo de oxida-
ción en dos pasos, donde el intermedio HgBr es 

posteriormente oxidado a Hg(II), depende críti-
camente de la estabilidad de HgBr, es necesario 
un oxidante adicional para reaccionar con HgBr 
y así explicar más del 50% del mercurio oxida-
do observado. Basándonos en los mejores datos 
termodinámicos disponibles, mostramos que el 
yodo atómico, el NO2 o el HO2 pueden todos ju-
gar el papel de ese oxidante adicional, aunque 
la importancia relativa de cada uno no se pue-
de determinar actualmente debido a las incerti-
dumbres asociadas a la cinética de la oxidación 
del mercurio. Concluimos que el paso determi-
nante que aumenta la oxidación y deposición de 
mercurio atmosférico a los océanos tropicales es 
aún desconocido (Wang et al., 2014).
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Introducción http://qfbio.iqfr.csic.es

La experiencia de los diversos grupos que 
componen el Departamento se enmarca en 
áreas tales como Bioquímica y Biología Mo-
lecular, Biología Estructural, Biofísica, Glico-
biología, Bioinformática y Biotermodinámica. 
Las líneas de trabajo que se desarrollan están 
encaminadas a la comprensión de las bases 
fisicoquímicas que determinan la estructura, 
estabilidad, dinámica e interacciones de mo-
léculas biológicas (péptidos, proteínas, ácidos 
nucleicos, azúcares, membranas) en sistemas 
de distinta complejidad (moléculas aisladas, 
complejos intermoleculares, células, tejidos) y 
con relevancia tanto en cuestiones biológicas 
fundamentales como en biomedicina, farma-
cología o biotecnología. 

Trabajamos en la determinación de la estructu-
ra y estabilidad de ácidos nucleicos y de estos 
con proteínas; con el objetivo fundamental de 
comprender su relación con los mecanismos 
de regulación génica a nivel transcripcional y 
post-transcripcional. La caracterización biofí-
sica de las proteínas, dominios o fragmentos 
intrínsecamente desplegados ha atraído nues-
tra atención desde hace algún tiempo, y estu-
diamos modelos en los que ésta característica 
resulta crucial para la función biológica. 

El Departamento lleva a cabo también estu-
dios de bioinformática estructural. En este 
campo estamos interesados en el desarrollo 
de nuevas técnicas para la simulación y análi-
sis de sistemas biomoleculares grandes.

Estudiamos los procesos que determinan el 
ensamblaje y las propiedades funcionales 
de amiloides y otros estados asociativos que 
permitirán comprender enfermedades confor-
macionales, neurodegenerativas y, en gene-
ral, procesos de envejecimiento. Nos interesa 
también la organización estructural de proteí-
nas receptoras de carbohidratos y su unión a 
ligandos y de los carbohidratos como señales 
de reconocimiento. Otros sistemas en los que 
trabajamos incluyen proteínas de unión a co-
lina, mureína hidrolasas, diversos alérgenos, 
y toxinas.

Tenemos una gran experiencia en el estudio 
de plegamiento de proteínas y en el diseño de 
péptidos con estructura definida, lo que nos 
ha permitido establecer correlaciones estruc-
tura-función en diversos sistemas relaciona-
dos, por ejemplo, con angiogénesis, respuesta 
inmune actividad antiviral y antimicrobiana. 

Estudiamos la organización tridimensional, la 
dinámica y la estequiometría de complejos de 

proteínas de membrana, así como los meca-
nismos de acción de anestésicos y fármacos 
antitumorales y antiparasitarios, y los cambios 
en las propiedades físicas de las membranas 
celulares asociados a su interacción.

Además, el Departamento investiga y desa-
rrolla, entre otras, las herramientas metodo-
lógicas necesarias para, i) descifrar problemas 
de heterogeneidad molecular (isoformas, mo-
dificaciones, conformaciones), ii) mejorar la 
aplicabilidad y multiplicar las prestaciones de 
la espectroscopía de RMN (nuevas secuencias 
de pulsos, métodos de mustreo no uniforme, 
y de asignación automática); y iii) resolver in-
teracciones moleculares en medios complejos 
(micro-espectroscopía de fluorescencia y es-
pectroscopía de célula única) o que implican la 
utilización de células y microorganismos (mi-
croarrays de diseño).

Técnicas experimentales y equipamiento

En el Departamento se dispone de medios ex-
perimentales para la preparación y caracteri-
zación en profundidad de muestras biológicas.

Los laboratorios están equipados con las téc-
nicas básicas necesarias para el aislamiento, 
clonación, expresión, purificación y concentra-
ción de proteínas y ácidos nucleicos. Además 
cuenta con un extenso equipamiento para la 
caracterización biofísica de estas macromolé-
culas: análisis inmunoquímico, cromatografía 
de media y alta presión, ultracentrifugación 
analítica, dispersión de luz (MALLS), espectro-
polarimetría (CD), espectroscopía UV-visible, 
espectroscopía de fluorescencia, microcalori-
metría diferencial de barrido (DSC), calorime-
tría isoterma de valoración (ITC). Se cuenta 
también con un robot para la preparación de 
microarrays, un arrayer manual y un escáner 
para microarrays.

El Departamento también dispone de equi-
pos de fluorescencia y micro-espectroscopía 
de fluorescencia con alta resolución temporal 
(fs-ms) y espacial (nm-sub mm) para el estu-
dio de sistemas biológicos a diferentes niveles 
de organización. Se dispone además de dos 
espectrómetros de RMN de alto campo: uno 
de 600 MHz y otro de 800 MHz, ambos con 
gradientes de campo y criosonda. Para el tra-
tamiento de datos, se cuenta con el software 
necesario para el procesado y análisis de es-
pectros de RMN multidimensionales, el cálculo 
de la estructura de moléculas biológicas en di-
solución y el modelado de complejos proteína-
proteína y proteína-ligando.
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Resumen
El grupo es pionero en España en la aplicación 
de la RMN a la determinación de la estructu-
ra tridimensional, dinámica e interacciones de 
proteínas y péptidos (http://rmnpro.iqfr.csic.
es). Este conocimiento es esencial para el es-
clarecimiento de las bases químico-físicas de su 
función biológica y de los mecanismos de regu-
lación de su actividad. En este campo, el grupo 
aborda el estudio estructural y dinámico de di-
versos sistemas biológicos, en paralelo con la 
implementación y optimización de metodología 
de RMN. El grupo comparte con el de Espectros-
copía de RMN de Ácidos Nucleicos la gestión y 
el mantenimiento del Laboratorio de RMN Ma-
nuel Rico (http://rmn.iqfr.csic.es). Este labora-
torio cuenta con una instrumentación avanzada 

para el desarrollo de los proyectos y ha sido un 
referente de excelencia a nivel nacional e inter-
nacional. Históricamente se han desarrollado 
estudios relacionados con las interacciones pro-
teína-lípido responsables de la citotoxicidad de 
ribonucleasas y actinoporinas, la caracterización 
estructural y dinámica de proteínas alergénicas 
y del centrosoma, así como de las que intervie-
nen en la formación de ribonucleopartículas y el 
control post-transcripcional, y las interacciones 
entre proteínas reguladoras de la respuesta a 
la luz en bacterias fotosensibles. El diseño de 
péptidos y el plegamiento de proteínas (estados 
desplegados, no nativos e intermediarios) conti-
núan siendo objeto de nuestra atención.

Objetivos Estratégicos
• Desarrollo de nuevas metodologías en RMN para la determinación rápida y eficiente de las 

estructuras 3D de biomoléculas y de sus complejos.

• Nuevos métodos para el estudio de proteínas intrínsecamente desplegadas.

• Diseño de péptidos con conformaciones bien definidas. Relaciones estructura-actividad.

• Estudio estructural de proteínas de interés biomédico: aplicaciones en cáncer y alergia.

• Estudio estructural de complejos proteína-ácido nucleico: aplicaciones en control y regula-
ción de la expresión génica.

• Descripción de los mecanismos moleculares de la respuesta a la luz en bacteria y utilización 
de estos resultados en aplicaciones optogenéticas.
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Resultados
Implementación y optimización de 
métodos de RMN
Las peculiaridades de las proteínas intrínseca-
mente desestructuradas hacen que los méto-
dos tradicionales de RMN sean poco efectivos. 
Debido a ello, en la actualidad, hay un interés 
creciente en el desarrollo de técnicas experi-
mentales de RMN específicas de IDPs.  Nosotros 
hemos desarrollado secuencias de pulsos que 
permiten la asignación de los espectros RMN de 
IDPs mediante la correlación de las señales de 
dos grupos CO-N consecutivos en la secuencia 
de la proteína y que se han mostrado muy efi-
caces. Otro aspecto de la metodología de RMN 
que está alcanzando gran importancia es el de 
la obtención de espectros con muestreo no uni-
forme. En estos años hemos implementado y 
evaluado diversos métodos de muestreo no uni-
forme, seleccionando el denominado Iterative 
soft thresholding como el más adecuado para 
nuestro trabajo. Se han modificado más de dos 
docenas de secuencias de pulsos para la utili-
zación del método citado, que permite obtener 

una reducción en el tiempo de obtención de es-
pectros tridimensionales del orden del 80%.

Diseño y relaciones estructura-acti-
vidad en péptidos
El conocimiento estructural de péptidos bioló-
gicamente activos contribuye al esclarecimien-
to de los mecanismos de su función biológica 
y abre el camino al diseño racional de péptidos 
con aplicaciones farmacológicas. Entre nuestros 
estudios recientes destaca el diseño y estudio 
estructural de péptidos inhibidores de la interac-
ción entre la proteína VEGF y sus receptores, de 
péptidos cíclicos derivados de αMSH, de pépti-
dos correspondientes a las repeticiones de unión 
a colina de proteínas de neumococo, y de pép-
tidos inmunogénicos derivados de la proteína 
gp41 del virus VIH-1, que participa en la fusión 
de las membranas vírica y de la célula-hospe-
dadora, y que contiene varios epítopos lineales. 
Asimismo, se encuentran en curso estudios de 
interacciones péptido-lípido encaminadas a un 
mejor entendimiento de las relaciones estructu-
ra / actividad en péptidos antimicrobianos.

Figura 1. Estructura del péptido MPERp de gp41 en presencia de hexafluoroisopropanol 
(izquierda) y en micelas de dodecilfosfocolina (derecha) con las cadenas laterales de los 

triptófanos pertenecientes a los epítopos 2F5 (en verde) y 4E10 (en magenta). La “N” indica el 
extremo amino de la cadena peptídica. 
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Mecanismos moleculares de la res-
puesta a la luz
Nuestro objetivo es entender los mecanismos 
moleculares de la detección y la respuesta a la 
luz en las bacterias. Combinamos estudios es-
tructurales y biofísicos de alta resolución con 
análisis funcionales (en colaboración con el gru-
po de Genética en la Universidad de Murcia) de 
varios factores proteicos que sirven como recep-
tores y transductores de la señal luminosa, o son 
reguladores específicos o globales de la expre-
sión génica en la bacteria modelo, Myxococcus 
xanthus. Muchos de los factores que estudiamos 
han resultado ser los prototipos de las familias 

de proteínas nuevas y ampliamente distribui-
das. Nuestros estudios han conducido a la des-
cripción estructural-funcional a alta resolución 
de los factores de transcripción y fotosensores 
que emplean 5’-desoxiadenosilcobalamina (la 
coenzima B12) como el cromóforo y que actúan 
como un interruptor alostérico sensible a la luz, 
y cómo sus acciones pueden ser contrarresta-
das por una proteína con una topología parecido 
a los dominios SH3 que imita al DNA. También 
hemos descubierto una gran familia de proteí-
nas que unen a la polimerasa de RNA bacteriana 
con papeles cruciales en la expresión de genes 
esenciales, o los genes activados en respuesta a 
señales específicas de estrés tales como la luz.

Figura 2. Estructura de la proteína CdnL de M. xanthus en representación de cinta. CdnL es 
miembro de la familia CarD_CdnL_TRCF, una familia larga de proteínas bacterianas de unión 
a la polimerasa de RNA que se ha demostrado ser esencial para el crecimiento celular y la 

supervivencia, y está implicado en la transcripción de rRNA en M. xanthus y en micobacterias, 
como la Mycobacterium tuberculosis. El dominio N-terminal, todo-β (etiquetado) y parecido 

a los dominios Tudor se muestra en cian a la izquierda, es el dominio de interacción a la 
polimerasa de RNA con cadenas laterales de residuos de contacto indicados. El dominio 
C-terminal todo-helicoidal se asemeja a algunos dominios TPR (tetratricopepetide), y los 

residuos indicados forman un parche básico-hidrófobo accesible al solvente que son cruciales 
para la función. Los α-hélices de estos dominios se muestran en rojo (α1), magenta (α2), 

amarillo (α3), azul (α4) y verde (α5).
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Estructura e interacciones de pro-
teínas del metabolismo de RNA
Se han investigado diversas proteínas/dominios 
implicados en la biogénesis de diferentes tipos 
de RNAs (mRNA, snoRNA,etc). Para el sistema 
Pub1/Tif4631, nucleador de gránulos de estrés, 
se ha obtenido la asignación de RMN de un frag-
mento de 20 KDa correspondiente a la región 
intrínsecamente desestructurada de Tif4631, 
así como la identificación de los motivos de re-
conocimiento molecular (MORFs) presentes en 
esta IDP. Se ha publicado la estructura y reco-
nocimiento de RNA de parte de la región de los 

dedos de zinc de tipo CCCH de la proteína Nab2, 
una proteína clave en la regulación de la cola de 
poliadenina de los mRNAs. Como aspecto a des-
tacar la estructura de los dedos 3 y 4 muestra 
un motivo de autoreconocimiento de las dos his-
tidinas coordinadoras del metal (ver figura 3). 
También se han obtenido importantes resulta-
dos para otros sistemas entre ellos Gbp2/Hrb1, 
implicadas en el reclutamiento del sistema THO/
TREX a los mRNAs nacientes en transcripción. 
Este trabajo se realizó en colaboración con el 
grupo de Bertrand Seraphin (IGBMC/CNRS, 
Francia).

Figura 3. Estructura de RMN de los dedos de zinc 3 y 4 de Nab2 mostrando en detalle de 
la red de enlaces de hidrógeno entre las histidinas 355 y 386. El grado de protección de 

los protones Hd1 de ambas histidinas es tal que se observan los correspondientes picos de 
correlación con Nd1 en el espectro 1H-15N-HSQC.
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Relaciones estructura-función en 
alérgenos de Anisakis
Entender la función de las biomoléculas requiere 
no sólo conocer la estructura aislada de cada 
una de ellas, sino también las interacciones con 
otras biomoléculas. En este campo estamos es-
tudiando los alérgenos principales de Anisakis, 
causante de una de las alergias alimenticias 
más importantes del momento. Ani s 5 pertene-
ce a la familia SXP/RAL-2, exclusiva de nemato-
dos, es una proteína fuertemente antigénica y 

su función es por el momento desconocida. He-
mos descrito la estructura y las principales re-
giones de unión a IgE y IgG4. Esta es la primera 
estructura resuelta de un alergeno de Anisakis. 
Presenta capacidad para unir metales divalentes 
lo que puede ser importante para su función. 
Las regiones de unión a IgE/IgG4 son lineales 
y se localizan en la superficie de la estructura. 
Estos datos pueden ayudar en el diseño de nue-
vos tests de diagnóstico y estrategias de inmu-
noterapia.

Figura 4. Estructura y mapeo epitópico de Ani s 5. A, B: Segmentos peptídicos que 
representan la unidad mínima necesaria para el reconocimiento de IgE/IgG4 están coloreados 
en azul celeste (E1, 7-18), morado (E2, 19-24), rosa (E3, 31-36), azul (E4, 40-48), amarillo 

(E7, 79-90), rojo (E8, 91-102), verde (E9, 97-116) and verde oscuro (E11, 109-128). C, 
D: Segmentos peptídicos reconocidos simultáneamente por tres sueros diferentes se han 
coloreado en rojo (E5, 40-59), verde (E6, 85-96) y azul celeste (E10, 103-122). En cada 

panel, se representan vistas rotadas 0º y 180º.
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Estructura y asociación de actinopo-
rinas
Hemos continuado estudiando la estructura 
(StnI) y la asociación (StnII) de proteínas de la 
familia de las actinoporinas. Estos procesos que 
se dan en disolución y en la superficie celular, 
son fundamentales para entender su actividad 
hemolítica y tóxica a través de la formación de 
poros. Destacamos la caracterización a escala 
atómica de la interacción de Stn I con micelas, 
lo que ha permitido obtener información de las 
etapas iniciales de la formación de poros por es-
tas proteínas.

RNasas de interés terapéutico
Siguiendo la línea de lo descrito en la pasada 
Memoria acerca de interacciones proteína-gli-

cosaminoglicanos, hemos trabajado en la com-
prensión de la estructura e interacciones de un 
zimogeno de Onconasa de gran potencial tera-
péutico (ONCFLG), ya que puede ser selectiva-
mente activado por la proteasa del VIH-1.Utili-
zando la RMN como herramienta, se ha llevado 
a cabo un estudio completo, se ha determinado 
la estructura tridimensional del zimógeno nativo 
y activado, se han realizado estudios de la di-
námica interna y de estabilidad conformacional. 
Los cambios estructurales y dinámicos resultan-
tes de la activación del zimógeno por la protea-
sa del VIH-1 han permitido describir la relación 
estructura-actividad, así como comprender los 
motivos estructurales responsables de su alta 
estabilidad conformacional, los cuales pueden 
ser importantes desde el punto de vista de su 
posible acción terapéutica. 

Figura 5. Representación de las estructuras finales del zimógeno ONCFLG. A la izquierda, 
superposición de los átomos del esqueleto de las 20 estructuras finales, la parte en 

gris representa la inserción de 16 residuos que bloquea el centro activo. A la derecha, 
representación en cinta de una de las estructuras con las regiones de las láminas en rojo.
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Interacciones de proteínas centro-
somales
El centrosoma es un orgánulo que juega un pa-
pel clave en la división celular, y cuya disfunción 
se encuentra en el origen de numerosas enfer-
medades. Nuestros estudios han ido en dos di-
recciones. En primer lugar, un estudio de frag-
mentos. Las proteínas del centrosoma humano 
tienen un porcentaje elevado de zonas deses-
tructuradas y coiled-coils, y demostramos que 
estas características les permiten transiciones 
favorables entre ambos tipos de conformaciones 
cuando forman complejos intermoleculares. Se 
estudiaron las interacciones de diferentes frag-
mentos de proteínas centrosomales por RMN y 
CD demostrando que el polimorfismo conforma-
cional modulado por las interacciones intermo-

leculares es una propiedad general de las pro-
teínas de este orgánulo.

Por otra parte, hemos participado en un estu-
dio encaminado a conocer las interacciones que 
regulan las propiedades dinámicas de los mi-
crotúbulos y su organización durante la mito-
sis. Hemos caracterizado la interacción molecu-
lar entre TACC3 y chTOG, proteínas clave para 
la formación del andamiaje interno celular que 
posibilita y sustenta la división de las células y 
su perpetuación en el tiempo. Por RMN hemos 
determinado los residuos claves para la interac-
ción molecular. Los resultados podrían ayudar 
a mejorar las terapias oncológicas dirigidas a 
bloquear los procesos de división, y por tanto, 
limitar la proliferación y expansión de las células 
tumorales. 
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Resumen
Nuestro objetivo es descifrar los elementos 
básicos que constituyen el lenguaje de las en-
fermedades conformacionales de proteínas y 
emplearlos en la elaboración de terapias y en 
biotecnología. El grupo dispone del equipamien-
to adecuado para estudios de biología molecu-

lar, biología celular, producción de proteínas re-
combinantes y sus caracterizaciones biofísicas. 
Durante estos dos años se han mantenido cola-
boraciones con los grupos de los Prof. A. Aguzzi 
(UZ, Suiza), Ilia V. Baskakov (UM,USA), y V. Mu-
ñoz (IMDEA-CNB).

Objetivos Estratégicos
• Determinar las bases celulares de la toxicidad de agregados de proteína intracelulares (Ctm-

PrP) con relevancia en enfermedades neurodegenerativas.

• Determinar las bases del polimorfismo de los amiloides de PrP y su relación con la capacidad 
autopropagativa. 

• Generalizar la amiloidogénesis a otros patógenos cuya exposición es por vía oral.
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Resultados
Bases celulares de la toxicidad de 
agregados intracelulares tóxicos 
(CtmPrP)
La expresión de mutantes artificiales de PrP que 
forman y se acumulan como CtmPrP intracelu-
lar cursa con la elevación de los marcadores de 

estrés de ER y una elevada mortalidad celular. 
El empleo de moduladores del estado redox in-
tracelular, ha permitido identificar el nivel de ac-
tividad tipo PDI como elemento esencial para la 
citotoxicidad de los agregados intracelulares de 
CtmPrP (Figura 1).

Figura 1. Neutralización de la citotoxicidad de CtmPrP por la BMC, molécula pequeña 
con actividad PDI.
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Determinar las bases del polimor-
fismo de los amiloides de PrP y su 
correlación con la capacidad auto-
propagativa 
En PrP, la estructura y secuencia de la región 
conocida como loop β2-α2 regulan la tenden-
cia a la conversión y la transmisión de priones 
entre especies. Empleando rHaPrP(23-231) con 
NN (wt, loop rígido), SN (loop flexible tipo Mo) y 
NT (loop hiper-rígido tipo-elk) en las posiciones  
170 y 174 hemos caracterizado la estabilidad de 
la forma α, la formación de fibras y el estado 
amiloide. Los resultados de estos estudios han 
permitido construir una hipótesis en la que los 
elementos reguladores asignados al loop β2-α2 
lo hacen preferentemente a través del estado 
amiloide (Figura 2).

Generalizar la amiloidogénesis a 
otros patógenos cuya exposición es 
por vía oral
Debido a los cambios drásticos de condiciones 
de entorno que conlleva el proceso de diges-
tión de alimentos, para generalizar el proceso 
de amiloidogénesis nos hemos centrado en los 
alérgenos alimentarios de tipo I y en particu-
lar en Gad m 1 (β-parvalbúmina de bacalao). El 
análisis de secuencias en búsqueda de hexapép-
tidos adhesivos, la caracterización conformacio-
nal en condiciones gástricas e intestinales y la 
evaluación de la alergénicidad, ha permitido re-
velar que la especie asociada a la alergenicidad 
es el estado amiloide de la proteína (Figura 3).

Figura 2. Inmunofluorescencia de las fibras amiloides formadas por las cadenas NN 
(wt), SN y NT

Figura 3. La estructura reconocida por la IgE de sueros de pacientes con alergia al pescado 
es la fibra amiloide de rGad m1 
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Resumen
El Grupo de Bioinformática Estructural (http://
chaconlab.org), en estrecho contacto con gru-
pos experimentales, desarrolla nuevas metodo-
logías para el modelado, análisis y simulación 
de estructuras moleculares. Particularmente, 
estamos interesados en grandes macromolé-
culas de composición y conformación variable 
cuyas acciones e interacciones son esenciales 
para la función celular. Para entender mejor es-
tos sistemas, trabajamos en nuevas herramien-
tas bioinformáticas que permitan integrar datos 
de estructura a resolución atómica con datos 
experimentales a media-baja resolución pro-
cedentes de diferentes técnicas biofísicas (e.g. 
Cristalografía de Rayos X, Microscopía Electróni-
ca, SAXS etc.). Nuestras líneas de investigación 

también abordan el análisis y la predicción de la 
flexibilidad molecular. Trabajamos activamente 
para abordar con eficacia el estudio y simulación 
de la dinámica de estos grandes sistemas bio-
moleculares usando análisis de modos normales 
(NMA), álgebra geométrica y otras aproximacio-
nes reduccionistas. También nuestro interés se 
extiende en comprender y predecir las interac-
ciones moleculares proteína-proteína y proteí-
na-ligando. Nuestro grupo emplea y desarrolla 
metodologías computacionales  (i.e. cribado vir-
tual) para facilitar el diseño racional de nuevos 
compuestos. Las metodologías desarrolladas se 
encuentran públicamente disponibles a través 
de distribuciones de software y servidores web.

Objetivos Estratégicos
• Desarrollo de métodos híbridos. Desarrollo de nuevos métodos computaciones para combi-

nar la información estructural a distintas  resoluciones en colaboración con varios laborato-
rios experimentales.

• Dinámica macromolecular multi-escala. Abordaje la simulación de la dinámica de grandes 
sistemas biomoleculares mediante NMA y otras aproximaciones reduccionistas. 

• Nuestro grupo también utiliza métodos de simulación molecular para entender una gran 
variedad de fenómenos biológicos a nivel atómico incluyendo el estudio de interacción de 
proteínas y flexibilidad molecular de distintos colaboradores.

• Modelado de proteínas. Desarrollamos herramientas para el modelado de estructuras de 
proteínas y sus interacciones. Esto incluye nuevos métodos de ajuste proteína-proteína y 
modelado de regiones loop de proteína.  

• Exploración de nuevas estrategias para el diseño racional de fármacos. Empleo y desarrollo 
de metodologías computacionales basadas en la estructura 3D para descubrimiento de nue-
vos fármacos.
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Resultados
Métodos híbridos
Los avances en la biología y la medicina moder-
na dependen de la comprensión de las acciones 
e interacciones de los grandes complejos mole-
culares. La caracterización estructural de estas 
macromoléculas sólo puede ser abordada con 
la aplicación coordinada de distintas técnicas  
biofísicas complementarias. Los métodos híbri-
dos permiten combinar computacionalmente y 
de una forma automática y reproducible la in-
formación estructural proporcionada por estas 
técnicas experimentales (López-Blanco et al. 
2015). El ajuste macromolecular o “fitting” es 
la forma estándar de interpretar la información 
contenida en un mapa de microscopía electró-
nica (ME) de una determinada macromolécu-
la con las estructuras atómicas disponibles de 
sus componentes.  Se trata de un complicado 

rompecabezas en el que encajamos  piezas a 
resolución atómica dentro del mapa a baja re-
solución. La resolución de este problema per-
mite caracterizar a nivel atómico los diferentes 
estados funcionales de las macromoléculas en 
disolución y, por tanto, entender los mecanis-
mos moleculares de los principales actores de 
las distintas funciones biológicas. Para tratar de 
resolver este rompecabezas hemos desarrollado 
distintas metodologías que son accesibles desde 
nuestra página web. Entre ellas, recientemente, 
hemos desarrollado IMODFIT (Lopez-Blanco y 
Chacon 2013), una herramienta para el ajuste 
flexible mediante el análisis de modo normales 
en coordenadas internas (ver Figura 1). Esta y 
otras herramientas híbridas desarrolladas por 
nosotros han permitido modelar una región 
compuesta por 12 hélices que es clave en el en-
samble del proteasoma 26S (Estrin et al. 2013).

Figura 1. Ajuste flexible del mapa experimental de termosoma. La configuración de partida 
se ha obtenido con un ajuste de cuerpo rígido entre la estructura atómica cerrada (cian, PDB 

1A6D) y el correspondiente mapa experimental de EM en conformación abierta (superficie 
transparente, EMDB 1396) usando ADP_EM. El ajuste flexible, representado en un diagrama de 
cintas en amarillo, se ha obtenido con iModfit, nuestra nueva herramienta de ajuste basada en 

NMA y coordenadas internas.  
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Simulación multi-escala
Flexibilidad estructural de las biomoléculas está 
estrechamente ligada a la función, como se evi-
dencia por la importancia que tienen los cam-
bios conformacionales en los principales pro-
cesos celulares. Siguiendo el principio básico 
de: si se sabe cómo se mueve se puede inferir 
cómo funciona, el conocimiento de la flexibili-
dad estructural ofrece una conexión directa en-
tre estructura y función. Por lo tanto, predecir la 
flexibilidad molecular intrínseca a partir de una 
única conformación es de vital importante para 
entender posibles movimientos funcionales. 
Para abordar este problema hemos simulado la 

dinámica de los sistemas macromoleculares con 
el análisis de modos normales (NMA) (Lopez-
Blanco y Chacon 2014), álgebra geométrica y 
otras aproximaciones múlti-escala. Por ejemplo, 
hemos desarrollado IMOD, que es un conjunto 
de herramientas muy versátil para realizar NMA 
de proteínas y ácidos nucleicos en coordenadas 
internas (espacio torsional) (López-Blanco et al. 
2011). Nuestro servidor, iMODS (http://imods.
chaconlab.org), facilita la exploración de estos 
modos normales en coordinadas internas (Lo-
pez-Blanco et al. 2014). También hemos  desa-
rrollado nuevos métodos computacionales para  
utilizar NMA con grandes sistemas moleculares 
(ver Figura 2, López-Blanco et al. 2013b). 

Figura 2.  Principales modos de flexión de un filamento de actina (>70000 residuos) 
calculados usando iMOD. En la figura se ilustran los tres primeros modos de flexión 

obtenidos a partir de la estructura recta. 
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Modelado de proteínas
Desarrollamos herramientas para el modelado 
de estructuras de proteínas y sus interacciones. 
Predecir cómo dos o más proteínas pueden inte-
ractuar a partir de sus estructuras por separado 
puede revelar los principios básicos de su re-
conocimiento molecular. Además, predecir y co-
nocer las interacciones proteína-proteína puede 
ser útil en el diseño de fármacos basado en la 
estructura. Nuestra investigación incluye el de-
sarrollo de herramientas para hacer frente a este 
problema muy exigente computacional. Nuestra 
primera aproximación, FRODOCK, se centra en 
una etapa inicial de ajuste exhaustivo (Garzón 
et al. 2007). Esta etapa genera muchas solucio-
nes potenciales que serán posteriormente cri-
badas y refinadas en una segunda etapa que 
estamos desarrollando en la actualidad (véase 
http://frodock.chaconlab.org). De forma para-
lela, estamos explorando nuevos potenciales de 

interacción (Krüge et al. 2013) y desarrollando 
algoritmos de docking proteína-ligando utilizan-
do GPU (García et al. 2014).

También, hemos validado el uso del álgebra 
geométrica (GA) para introducir flexibilidad en 
el  modelado macromolecular. Hemos creado un 
algoritmo recursivo reverso  utilizando spinors 
(Chys y Chacón 2012) para manipular y mover 
una cadena de proteínas eficientemente. Ahora 
estamos trabajando en la incorporación efectiva 
de estas herramientas GA en nuestros desarro-
llos de simulación multiescala. También hemos 
explorado la aplicación de GA en problemas de 
cinemática inversa y en problemas de modela-
do regiones loop. Random Coordinate Descent 
(RCD) es una herramienta que generar eficien-
temente loops o lazos entre dos extremos de ca-
dena libres de proteínas (Chys y Chacón 2013, 
véase Figura 3 y el servidor http://rcd.chacon-
lab.org).

Figura 3. Soluciones de loop closure encontradas por RCD en el modelado de un loop 
(8-peptide,145–152) de la proteína test 1i0h. En rojo se disponen los loops generados con 

restricciones geométricas y, en verde sin ellas. Se puede observar que las restricciones 
geométricas claramente mejoran el muestreo hacia soluciones más reales y sin colisiones.
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Descubrimiento y diseño de fárma-
cos basado en estructura
El diseño y descubrimiento de fármacos basado 
en la estructura 3D del sitio de unión y en el 
ajuste computacional proteína-ligando son es-
trategias rentables y de muy bajo coste. Nuestro 
grupo emplea y desarrolla metodologías com-
putacionales para el diseño racional de nuevos 
compuestos activos. Como desarrolladores, es-
tamos especialmente interesados en el cribado 
virtual (VS) en donde las moléculas de ligando 
más interesantes y prometedoras son computa-
cionalmente seleccionadas a partir de enormes 
bibliotecas de compuestos. Nuestras líneas de 
investigación incluyen el desarrollo de aproxi-
maciones VS muy rápidas en GPUs (del inglés, 
Graphics Processing Units) (García et al. 2014). 
Como usuarios, colaboramos en proyectos mul-
tidisciplinares para el descubrimiento de nuevos 
fármacos utilizando las herramientas bioinfor-
máticas más avanzadas disponibles. Tenemos 
resultados muy positivos en el diseño racional 
de antibióticos con la diana bacteria de división 
celular FtsZ (Schaffner-Barbero et al. 2012). En 
este contexto, hemos descubierto distintas ca-
bezas de serie que seguimos optimizando ac-
tualmente (Artola et al. 2015, Ruiz-Avila 2013). 

Dinámica molecular
Nuestro grupo utiliza métodos de simulación mo-

lecular para entender a nivel atómico una gran 
variedad de fenómenos biológicos incluyendo el 
estudio de interacción de proteínas y flexibilidad 
molecular. Recientemente, hemos publicado un 
estudio de la dinámica de los filamentos de Ftsz 
interpretada en el contexto de su ciclo de des-
ensamblaje (Ramírez-Aportela et al. 2014). Al 
contrario que los  estudios precedentes basados 
en la forma inactiva cuyo interruptor molecular 
estaba cerrado, nuestras simulaciones a gran es-
cala muestran como los filamentos se curvan en 
función de la dinámica interfacial entre los mo-
nómeros la cual está regulada por el nucleótido. 
Además, hemos caracterizado, por primera vez, 
la relajación espontánea de  la conformación ac-
tiva a la inactiva cerrándose el interruptor mo-
lecular entre el  domino C-terminal y la héclice 
H7. En consonancia con datos experimentales, 
estos nuevos resultados revelan el mecanismo 
natural del interruptor molecular del ensamblaje 
de FtsZ. La integración de este interruptor mo-
lecular con la dependencia de la estabilidad del 
filamento con la dinámica interfacial monómero 
regulada por nucleótido, este estudio ofrece una 
detallada interpretación del ciclo de ensamblaje 
y desesamblaje de FtsZ, y, así como de su inhi-
bición. Por otra parte, y dentro de una colabora-
ción interna, también utilizando técnicas de MD, 
hemos ayudado a interpretar el reconocimiento 
selectivo  de polisacáridos microbianos por par-
te del receptor de macrófagos SIGN-R1  (Silva-
Martín et al. 2014).

Figure 4.  Modelo de interacción del compuesto 28 el sitio de unión de nucleótido de la 
proteína bacteriana FtsZ. 
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Resumen
El objetivo global del Grupo es entender el fun-
cionamiento de los sistemas biológicos en condi-
ciones fisiológicas. Para ello desarrollamos e im-
plementamos métodos de micro-espectroscopía 
de fluorescencia que permiten la caracterización 

cuantitativa estructural y dinámica de las bio-
moléculas, con alta resolución temporal (pico-
segundos-segundos) y espacial (subµm- nm), in 
vitro, en células vivas y en tejidos.

Objetivos Estratégicos
• Caracterización cuantitativa de las interacciones fármaco-biomolécula en las membranas ce-

lulares y en el interior de una célula viva. Estudio de su mecanismo de acción.

• Detección, identificación, localización y cuantificación de marcadores celulares in vivo.

• Detección de dominios en sistemas de membrana modelo y en célula viva. Caracterización 
de los cambios en la movilidad, orden y distribución de los lípidos inducidos por la interacción 
de compuestos bioactivos con las membranas celulares. 

• Organización 3-D, dinámica conformacional y estequiometrías de complejos multicomponen-
tes.

• Caracterización espectroscópica de materiales fluorescentes para aplicaciones biotecnológi-
cas.

• Fotofísica fundamental. Diseño, síntesis, caracterización y aplicaciones de sondas molecula-
res y fármacos fluorescentes.
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Resultados
Identificación de dianas de com-
puestos antitumorales en la mem-
brana plasmática y en el interior 
celular. Contrato de colaboración para 
I+D PharmaMar

Estudio de las interacciones de Aplidin® en 
célula viva

Utilizando métodos de análisis de imágenes de 
vidas medias de fluorescencia (FLIM) y de aná-
lisis de fasores (FLIM-fasor), hemos detectado 
tres especies moleculares relevantes en el me-
canismo de acción del compuesto antitumoral 
Aplidin®, que se localizan en la membrana plas-
mática (especie A),  en la cara interior y/o re-
giones muy próximas a la membrana plasmática 
(especie B) y en el citoplasma (especie C) de 
células sensibles (HeLa wt) y resistentes (HeLa 

AplR), tratadas con el análogo fluorescente de 
Aplidin®, Apl-dmac (Figura 1). 

Utilizando métodos de transferencia de energía 
resonante FLIM-FRET y células HeLa wt y HeLa 
AplR, que expresan el factor de elongación mar-
cado con la proteína fluorescente eEGFP (eE-
F1A1-EGFP o eEF1A2-EGFP), hemos detectado 
complejos Apl-dmac/eEF1A1-EGFP y Apl-dmac/
eEF1A2-EGFP en la membrana plasmática  y en 
el interior celular, que coinciden con la distribu-
ción de las especies B y C respectivamente.

A tiempos cortos se observa la presencia de 
complejos Apl-dmac/eEF1A-EGFP en la mem-
brana plasmática y regiones próximas a su cara 
interior, que se distribuyen con el tiempo por 
todo el citoplasma y finalmente se acumulan en 
regiones bien definidas. Estos resultados han 
permitido identificar al factor de elongación eE-
F1A como diana del compuesto antitumoral.

Figura 1. Especies moleculares de Aplidin® detectadas a diferentes tiempos de interacción, 
utilizando la aproximación FLIM-fasor en célula viva. A tiempos cortos la especie A (naranja) 

se localiza en la membrana plasmática y se mantiene durante toda la interacción. La 
concentración de la especie C aumenta con el tiempo, y se representa en la imagen de fasores 

por los colores verde (baja concentración), azul claro y azul oscuro (alta concentración). 
λexc=750 nm (82MHz); λem=520/35 nm; T=37ºC.
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Organización 3D, dinámica y este-
quiometrías en homo- y hetero-aso-
ciaciones.  Colaboración Dr. A.Felipe 
(Univ. Barcelona)
Kv1.3 es una proteína tetramérica de membra-
na que forma un canal que conduce iones K+ a 
través de la membrana celular, en respuesta a 
cambios de voltaje en la membrana. Reciente-
mente se ha propuesto que Kv1.3 interacciona 
con la proteína reguladora KCNE4 con estequio-
metria desconocida. 

Hemos estudiado la homoasociación de Kv1.3 y 
su interacción con la proteína reguladora KCNE4, 
utilizando métodos de homo-FRET/imágenes de 
anisotropía de fluorescencia y FLIM-FRET, com-
binados con el método de fasores, en células vi-

vas HEK293 transfectadas, que expresaban las 
proteínas de interés marcadas con las proteínas 
fluorescentes EGFP, mApple y mCherry. 

En la Figura 2 se comparan las imágenes de vi-
das medias y de anisotropía de fluorescencia de 
una célula HEK293 representativa y de un deta-
lle de su membrana. Se observa un aumento de 
la anisotropía de fluorescencia cuando la célu-
la expresa una mezcla de Kv1.3-EGFP y Kv1.3, 
debido a la disminución del homo-FRET por la 
presencia de moléculas de Kv1.3 sin marcar en 
los complejos [Kv1.3]4.

Utilizando el complejo [Kv1.3-EGFP]4 como con-
trol de homo-FRET y hetero-FRET, hemos podi-
do caracterizar el complejo [Kv1.3]-[KCNE4] y 
determinar su estequiometria.

Figura 2. Imágenes de vidas medias de fluorescencia (<t>; FLIM) y de anisotropía de 
fluorescencia (r) de una célula HEK293 representativa, que expresa Kv1.3-EGFP o una mezcla 

de Kv1.3-EGFP/Kv1.3. λexc=850 nm (82MHz); λem=520/35 nm; T=37ºC.
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Detección de dominios, dinámica y 
organización de los componentes li-
pídicos de las membranas celulares

La presencia de micro-dominios lipídicos orde-
nados y desordenados, en la membrana plas-
mática de células HeLa, se ha cuantificado utili-
zando imágenes de anisotropía de fluorescencia 
y sondas lipofílicas fluorescentes. El método 
utilizado está basado en que la movilidad rota-
cional de las sondas fluorescentes es sensible 

a cambios en la composición/ organización de 
los lípidos. Estos estudios se complementan con 
imágenes de polarización generalizada (GP) de 
sondas de membrana como el Laurdan, cuyas 
propiedades fotofísicas varían con el orden y la 
fluidez de la membrana. 

En la figura 3 se muestra la disminución con el 
tiempo del orden promedio de los lípidos en un 
fragmento de la membrana plasmática de una 
célula HeLa tratada con un compuesto antitu-
moral. 

Figura 3. Variación con el tiempo del grado de orden lipídico (mínimo 0-máximo 1) de un 
fragmento de la membrana plasmática de una célula HeLa marcada con la sonda fluorescente 
TMA-DPH y tratada con un compuesto antitumoral que interacciona con un componente de la 

membrana celular. λexc=750 nm (82MHz); λem=483/32 nm; T=37ºC.
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Fotofísica fundamental
En este período se concluyó la construcción del 
primer modelo mecanocuántico que describe 
correctamente el proceso de transferencia elec-
trónica triplete-triplete en disolución (Zapata et 
al. 2014), en colaboración con los Drs. O. Cas-
taño, J.M. Frutos y colaboradores, del Depto. de 
Química-Física de la Univ. de Alcalá de Henares. 
El modelo permite analizar la transferencia en 
función de parámetros estructurales y energé-
ticos de las especies excitadas participantes. 
Asimismo, también en colaboración con el gru-
po citado, se completó un detallado estudio “ab 
initio”, a nivel TD-DFT, HSE06-6311++G(d,p), 
de energías y conformación de los estados fun-
damental y excitado (S y T) de moléculas emi-
sivas, sintetizadas en nuestros laboratorios, que 
presentan un comportamiento binario (0-1) de 
la intensidad de fluorescencia en función del pH 
(Acuña et al. 2013). Finalmente, en colaboración 
con miembros de la Comisión de Fotoquímica de 
IUPAC, se completó un documento de referencia 

sobre la medida de anisotropía de fluorescencia 
en estado estacionario y con resolución tempo-
ral (Ameloot et al. 2013).

Diseño, síntesis, caracterización y 
aplicaciones de sondas moleculares 
y fármacos fluorescentes
A lo largo de este período se pusieron a pun-
to nuevos métodos de marcado fluorescente de 
los neurotransmisores dopamina y norefedrina, 
y del aminoácido neuroprecursor DOPA. Estos 
métodos son aplicables, además, al marcado de 
antioxidantes como hidroxitirosol y ácido salviá-
nico. Asimismo, se estudió el comportamiento 
biofísico de varios fármacos fluorescentes de 
naturaleza lipídica (alquilfosfocolinas y lisofosfa-
tidilcolinas) con actividad antitumoral ó antipa-
rasitaria, previamente sintetizados en nuestros 
laboratorios. Algunos de estos análogos se utili-
zaron con éxito en la investigación del mecanis-
mo de acción terapéutica, a nivel molecular, del 
correspondiente fármaco original.
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Resumen
La caracterización de la estructura y energé-
tica de una proteína en solución proporciona 
información sobre las fuerzas que determinan 
su estabilidad o el reconocimiento de ligandos. 
Esta información es muy relevante en el caso 
de proteínas de interés biomédico, ya que faci-
lita la producción de variantes con propiedades 
específicas o el diseño racional de ligandos. En-
tre las proteínas estudiadas en nuestro grupo 

se encuentran las galectinas, las enzimas que 
hidrolizan la pared celular (mureín hidrolasas) 
de neumococo y otras proteínas de interés bio-
médico. Del mismo modo, investigamos el re-
conocimiento de carbohidratos y otros ligandos 
por estas y otras proteínas con el fin último de 
esclarecer su papel en numerosos procesos de 
importancia biomédica y desarrollar nuevas es-
trategias diagnósticas o terapéuticas.

Objetivos Estratégicos
• Caracterización sistemática de la organización estructural, estabilidad y especificidad en el 

reconocimiento de ligandos de las galectinas y otras lectinas humanas.

• Establecimiento de las bases energéticas y estructurales que determinan el reconocimiento 
del sustrato en las hidrolasas de la pared celular de neumococo. Búsqueda de inhibidores y 
diseño de enzimas optimizadas con actividad antimicrobiana.

• Desarrollo de nuevos microarrays de diseño.
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Resultados
Estudio de las relaciones estructu-
ra-función de las galectinas
Las galectinas son una familia de lectinas endó-
genas que reconocen β-galactósidos presentes 
en los glicoconjugados celulares y traducen las 
señales de los carbohidratos en respuestas celu-
lares.  Las galectinas juegan papeles clave en la 
respuesta inmune e inflamatoria, cáncer y otros 
procesos de relevancia biomédica. La caracte-
rización de las relaciones estructura/función de 
las galectinas es un paso esencial para el dise-
ño racional de nuevas estrategias diagnósticas y 
terapéuticas.

Las galectinas se clasifican en tres subgrupos 
estructurales. Las galectinas tipo proto contie-
nen uno o dos (homodiméricas) dominios de 
unión a carbohidratos (CRD). La galectina-3 de 
tipo quimera consiste en un CRD unido a una re-
gión N-terminal compuesta por repeticiones tipo 
colágeno y un péptido N-terminal. Por último, 
las galectinas tipo tándem repetido contienen 
dos CRDs diferentes unidos covalentemente por 
un péptido conector. En colaboración con el Prof. 
H-J Gabius (Ludwig-Maximilians-Universität), 
hemos estudiado la organización estructural, 
estabilidad y propiedades de unión de galectinas 
humanas (hGal) de los tres subtipos.

Para definir la importancia estructural y funcio-
nal de la región N-terminal, hemos caracteriza-
do la galectina hGal-3 completa, ocho variantes 
truncadas producidas por eliminación de repe-
ticiones tipo colágeno (con o sin el segmento 
N-terminal) y el CRD aislado. Su estructura se-
cundaria y terciaria ha sido investigada por di-
croísmo circular (CD), encontrando característi-
cas similares para todas las variantes y cambios 
comparables inducidos por lactosa. Sin embar-
go, hemos observado una tendencia general 
hacia un aumento en la estabilidad térmica a 
medida que se trunca la molécula. Además, en 
ausencia de un ligando se observa dimerización 
de algunas variantes, mientras que todas ellas 
se comportan como monómeros en presencia de 
lactosa. Estudios de precipitación con la glico-
proteína asialofetuina (ASF), ligando multivalen-
te de las galectinas, también revelan diferencias 
en la capacidad de entrecruzamiento de las va-
riantes, aumentando en general la precipitación 
al aumentar la longitud de la proteína, lo que 
demuestra que la región N-terminal influye en 
la capacidad de unión a ligandos de la proteína.

Se han llevado a cabo estudios similares con la 
galectina de tipo tándem repetido hGal-4 y una 
variante con péptido conector más corto, hGal-

4V. Hemos comprobado que hGal-4, pero no 
hGal-4V, dimeriza en condiciones no reductoras. 
El análisis de los tres mutantes C/S posibles de 
hGal-4 ha demostrado que la dimerización está 
mediada por el péptido conector por formación 
de enlaces disulfuro intermoleculares, y los en-
sayos de precipitación en presencia de ASF con-
firman un aumento significativo de la capacidad 
de entrecruzamiento como consecuencia de la 
dimerización.

Se han descrito dos conformaciones diferentes 
para la galectina hGal-7, de tipo proto homo-
dimérica, debidas a un cambio en la conforma-
ción trans/cis de una prolina. El impacto de esta 
dualidad sobre las propiedades de la proteína y 
su unión a ligandos se ha examinado median-
te cromatografía de exclusión molecular, CD 
e ITC. Cabe destacar que la abolición de esta 
posible isomerización trans/cis por sustitución 
de la prolina por leucina tiene como resultado 
una mayor estabilidad térmica de la proteína. 
Estos resultados abren el debate sobre la rele-
vancia funcional de la dualidad conformacional 
de hGal-7.

Estudio de otras proteínas con es-
pecificidad de unión hacia galactosa 
Hemos estudiado la organización estructural y 
estabilidad de la lectina específica de Gal de ma-
crófagos humanos (hMGL), una proteína trans-
membrana de tipo II formada por un dominio 
citoplásmico, una región transmembrana y un 
dominio extracelular (ECD) consistente en un 
cuello y un CRD de tipo C (es decir, dependiente 
de Ca+2) específico de Gal/GalNAc. HMGL es un 
receptor clave para el antígeno Tn, asociado a 
carcinomas. La aglutinación de sitios de unión 
a carbohidratos en éste y otros receptores de 
tipo C es crucial para aumentar la avidez de la 
unión y asegurar un reconocimiento eficiente 
de epítopos sencillos. Hemos encontrado que el 
ECD de la isoforma 1 de hMGL exhibe una ex-
traordinaria capacidad de oligomerización, sien-
do la formación de enlaces disulfuro a través del 
cuello la que juega un papel crucial en la forma-
ción de multímeros. Los estudios de CD están de 
acuerdo con una estructura tipo coiled-coil para 
el cuello y revelan que los residuos aromáticos 
en las proximidades de los sitios de unión de 
alta afinidad para el Ca+2, en el CRD, son mar-
cadores inequívocos de la unión de Ca+2 a estos 
sitios. Además, experimentos de desnaturaliza-
ción térmica utilizando CD han confirmado que 
tanto el ECD como el CRD aislado exhiben las 
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mismas preferencias de unión, siendo GalNAc el 
ligando que induce el mayor aumento de estabi-
lidad. En conjunto, los resultados indican que el 
ECD es una proteína bien estructurada y funcio-
nal que une carbohidratos y forma ensamblados 
multiméricos de alto peso molecular, con impor-
tantes implicaciones funcionales. 

El epítopo no humano Gal-α-(1-3)-Gal (o 
“glycotope”) está directamente implicado en el 
rechazo hiperagudo (HAR) de xenoinjertos de 
órganos porcinos. Los órganos porcinos podrían 
ser sustitutos apropiados para compensar la crí-
tica escasez de órganos humanos. Sin embargo, 
expresan una alta proporción del epítopo Gal-α-
(1-3)-Gal y provocan una enérgica respuesta de 
anticuerpos anti-Gal-α-(1-3)-Gal. Hemos exa-
minado el reconocimiento de α-3-O-galactobiosa 
por tres fragmentos de anticuerpo scFv diferen-
tes utilizando CD. Para todos los scFvs se obser-
va estructura secundaria tipo β y un entorno si-
milar de los residuos aromáticos, pero la adición 
de Gal-α-(1-3)-Gal-β-1-OMe induce cambios en 
el espectro de CD específicos para cada scFv, es-
tando la intensidad de los cambios directamente 
relacionada con la afinidad de unión. Los experi-
mentos de desnaturalización térmica confirman 
la unión de los scFvs, mientras que el análisis 
mediante STD-NMR, realizado en paralelo por el 
Prof. F.J. Cañada (CIB-CSIC) ha permitido iden-
tificar los epítopos del azúcar reconocidos.

Desarrollo de nuevos microarrays 
de diseño
Hemos desarrollado nuevos microarrays de di-
seño para el estudio de las propiedades de las 
diferentes muestras en el array y su reconoci-
miento por receptores. Mediante esta tecnolo-
gía, podemos incorporar y evaluar diferentes 
muestras en un solo chip, desde glicoproteínas, 
glicolípidos o lipopolisacáridos bacterianos hasta 
bacterias intactas o células. Hemos establecido 
un protocolo para la preparación y validación 
de microarrays de bacterias utilizando Klebsie-
lla pneumoniae como patógeno humano mode-
lo, en colaboración con el Dr. J.A. Bengoechea 
(Fundación Caubet-Cimera), demostrando el 
reconocimiento selectivo de una colección de 
mutantes de K. pneumoniae por anticuerpos 
anti-Klebsiella y por el subcomponente del com-
plemento C1q, el cual une Klebsiella de manera 
no dependiente de anticuerpos. Además, el po-
tencial de los microarrays de bacterias para in-
vestigar propiedades específicas de la superficie 
celular, por ejemplo los patrones de glicosilación, 
se ha comprobado examinando la unión de un 
panel de lectinas de plantas con especificidades 
de unión a carbohidratos diversas. Esta aproxi-
mación ha sido también utilizada para explorar 

los perfiles de glicosilación de cepas salvaje y 
mutantes de Haemophilus influenzae no-tipable 
(NT-Hi), en colaboración con la Dra. Junkal Gar-
mendia (Instituto de Agrobiotecnología, CSIC), 
de potencial relevancia en infectividad y patoge-
nicidad. Los resultados evidencian la presencia 
de β-galactósidos en la superficie bacteriana y 
proporcionan una base para explicar el recono-
cimiento de NT-Hi por galectinas.

El descubrimiento en anteriores estudios de un 
reconocimiento selectivo de NT-Hi, específico de 
galectina y de cepa, ha promovido el estudio de 
la unión de galectinas a nuevos mutantes de NT-
Hi en los que el lipooligosacárido (LOS) ha sido 
truncado en posiciones seleccionadas. El LOS de 
la cepa salvaje y mutantes se ha aislado y cuan-
tificado utilizando protocolos electroforéticos y 
colorimétricos optimizados. La bacteria entera 
y el LOS purificado se han incorporado en los 
microarrays y la unión se ha examinado en au-
sencia y en presencia de posibles inhibidores. 
De gran importancia, los resultados revelan que 
hGal-4 y hGal-8 reconocen diferentes epítopos 
del LOS, una observación que pudiera explicar el 
diferente reconocimiento de otras bacterias por 
estas dos galectinas.

Además se ha investigado el reconocimiento 
de Streptococcus pneumoniae (con y sin cáp-
sula) y otros patógenos (S. mitis, S. pyogenes 
y Staphylococcus aureus) y diferentes tipos de 
paredes celulares (S. pneumoniae, E. coli y Mi-
crococcus spp.), todos ellos incorporados en 
microarrays de diseño), por Cpl7, su dominio 
de unión a la pared celular C-Cpl7, el mutante 
R19A de C-Cpl7, y mutantes de Cpl-7 sin una 
(Cpl7Δ1) o dos repeticiones (Cpl7Δ2) del domi-
nio de unión a la pared. Entre otros resultados, 
cabe destacar la fuerte disminución en la unión 
a bacterias y paredes celulares del mutante C-
Cpl7-R19A. Estos mismos microarrays se han 
utilizado para investigar un posible reconoci-
miento de estas bacterias por diferentes galec-
tinas, comprobando su especificidad mediante 
ensayos de inhibición con asialofetuina/lactosa.

Finalmente, también hemos adaptado la con-
figuración de los microarrays para explorar los 
patrones de glicosilación de microvesículas y 
exosomas presentes en la sangre así como deri-
vados de neutrófilos THP-1, en colaboración con 
la Prof. Edit Buzás (Semmelweis University). 
Para controlar la inmovilización y retención en 
los arrays, se han utilizado marcadores espe-
cíficos para cada tipo de vesícula y la calidad 
del array e integridad de las vesículas se ha 
evaluado utilizando un anticuerpo anti-GAPDH 
biotinilado. Los ensayos de unión con lectinas 
de plantas han revelado diferentes motivos de 
glicosilación según el tipo de vesícula, lo que po-
dría ser aprovechado para su fraccionamiento. 
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Figura 1. Unión de lectinas de plantas a diferentes poblaciones de vesículas. 
Diluciones seriadas del sedimento (pellet) y sobrenadante (SN) de exosomas (1,2) y 

microvesículas (3,4) procedentes de sangre (1,3) y de neutrófilos THP-1 (2,4) se imprimieron 
por triplicado en portas de cristal recubiertos con nitrocelulosa y se incubaron con las lectinas 
de plantas biotiniladas, a las concentraciones indicadas. La unión de las lectinas se determinó 

utilizando estreptavidina marcada con AlexaFluor647®.

Estudio de las relaciones estructu-
ra-función en las hidrolasas de la 
pared celular de neumococo. Iden-
tificación y diseño de nuevos anti-
microbianos 
Streptococcus pneumoniae, el neumococo, es 
el agente causal de infecciones oportunísticas 
y de procesos infecciosos severos cuyos índices 
de mortalidad superan a los de cualquier otro 
patógeno humano. Las murein-hidrolasas endó-
genas codificadas por neumococo, al igual que 
las producidas por sus bacteriófagos (endolisi-
nas), son dianas potenciales en la búsqueda de 
nuevas estrategias terapéuticas por su capaci-
dad para modificar o degradar el muropéptido 
que forma la pared bacteriana, una estructura 
esencial para la supervivencia de las bacterianas 
ausente de las células eucariotas. El estudio en 
profundidad de las propiedades estructurales y 
funcionales de las murein hidrolasas puede apor-
tar el conocimiento necesario para el desarrollo 
racional de nuevos aproximaciones terapéuticas 
basadas en i) la inhibición de la actividad de las 
murein-hidrolasas endógenas (implicadas en 
procesos esenciales para la supervivencia de la 
bacteria y en virulencia), y ii) la identificación 
o el diseño de nuevas enzimas murolíticas que, 
utilizadas en su forma purificada, puedan actuar 
como antimicrobianos (enzibióticos) efectivos 
en el control específico de las infecciones neu-
mocócicas. El trabajo realizado con las murein 
hidrolasas de neumococo durante los dos últi-
mos años se ha centrado en la caracterización 
funcional de glucosaminidasa LytB, la endolisina 
Cpl-7, y cuatro construcciones quiméricas (Cpl-
711, Cpl-771, Cpl-117 and Cpl177) obtenidas 
por intercambio de los elementos estructurales 
de las endolisinas Cpl-1 y Cpl-7. 

Dentro de la investigación de los determinan-
tes de la especificidad de sustrato de las murein 
hidrolasas de la bacteria, se han caracterizado 
los residuos catalíticos de LytB, la naturaleza 
de los muropéptidos solubilizados por el trata-
miento de paredes celulares de diferentes cepas 
de neumococo con LytB, y se ha investigado el 
sustrato mínimo hidrolizable. Entre otros resul-
tados, se ha construido un modelo de la estruc-
tura de la región catalítica de LytB (LytBCAT) uni-
da a un tetrasacárido di-pentapéptido (Figura 
2), y se propuesto un mecanismo de hidrólisis 
compatible con la posición del los residuos ca-
talíticos, la especificidad de sustrato y la este-
reoquímica de los productos formados. Por otro 
lado, el estudio en paralelo del reconocimien-
to de la pared celular por las tres repeticiones 
completamente conservadas CW_7 de C-Cpl-7 
ha puesto de manifiesto el papel clave de los 
residuos de arginina localizados en la posición 
19 de cada repetición en el reconocimiento de la 
pared celular. El análisis se ha llevado a cabo por 
RMN (STD), en colaboración con la Dra. Marta 
Bruix del Departamento de Química-Física Bio-
lógica, y utilizando la tecnología de microarrays 
(ver apartado anterior), mientras que la estruc-
tura cristalográfica del triple mutante R19A de 
C-Cpl-7 se ha resuelto en colaboración con el 
Dr. Juan Hermoso del Departmento de Biologia 
Estructural. 

Con el objetivo de obtener nuevos antimicrobia-
nos específicos y más activos frente S. pneumo-
niae y otros patógenos, se construyeron cuatro 
lisozimas quiméricas funcionales con diferente 
rango de sustrato mediante el intercambio de 
los elementos estructurales de las endolisinas 
Cpl-1 y Cpl-7, en colaboración con el Dr. Pedro 
García del grupo de Genética Bacteriana del CIB 
(CSIC). Las quimeras Cpl-711 y Cpl-771 contie-
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nen el dominio catalítico y el dominio de unión 
a colina de Cpl-7 y Cpl-1, respectivamente, uni-
dos a través de los péptidos conectores de Cpl-1 
(Cpl-711) o Cpl-7 (Cpl-771), mientras que Cpl-
117 y Cpl-177 están formadas por el dominio 
catalítico de Cpl-1 y el dominio de unión a la pa-
red celular de Cpl-7S (una variante más activa 
de la endolisina Cpl-7 construida anteriormente) 
unidos, de nuevo, por los péptidos conectores 
de Cpl-1 o Cpl-7, respectivamente. Según lo 
esperado, las actividades de Cpl-711 y Cpl-771 
eran dependientes de colina mientras que las 
hidrólisis mediadas por Cpl-117 y Cpl-177 no lo 
eran, y sus actividades específicas sobre frag-
mentos de paredes eran similares. Sin embargo, 
la actividad bacteriolítica de la quimera Cpl-711 
era significativamente superior a la de las enzi-
mas parentales frente a neumococo, incluidas 
cepas multiresistentes a los antibióticos, tanto 
in vitro como in vivo. La protección aportada por 
una única inyección intraperitoneal de Cpl-711 
realizar tras infectar ratones con la cepa D39 de 
neumococo superaba en un 50% a la de Cpl-1. 
Esto hace de Cpl-711 el enzibiótico más potente 
hasta ahora descrito contra neumococo, y abre 
nuevas perspectivas al tratamiento de infeccio-
nes neumónicas multiresistentes. 

Por último, la realización de ensayos de activi-
dad en presencia de los compuestos identifica-
dos, mediante la técnica de estabilización tér-
mica, como posibles ligandos de la autolisina 
LytA, ha permitido identificar un inhibidor cuya 
afinidad de unión y mecanismo de unión están 
siendo investigados.

Otros sistemas de interés
La actividad del grupo incluye, asimismo, di-
versas colaboraciones con otros grupos de in-
vestigación cuyo objetivo es la caracterización 
estructural, funcional y termodinámica de bio-
moléculas y sus complejos. En el marco de estas 
colaboraciones, y por su relevancia a nivel bio-
médico o biotecnológico, pueden destacarse los 
trabajos realizados sobre la proteína CPEB y su 
ortólogo de tipo amiloide no tóxico Orb2, en co-
laboración con el Dr. Mariano Carrión (Instituto 
Cajal, CSIC); el reconocimiento de azúcares por 
el dominio C-terminal de la cabeza de la fibra 
de diferentes adenovirus, en colaboración con el 
Dr. van Raaij (CNB, CSIC); y la autoasociación 
de la proteína MgaSpn de Streptococcus pneu-
monaie, implicada en virulencia, en cooperación 
con la Dra. Alicia Bravo (CIB, CSIC).

Figura 2. Modelo del 
complejo formado por 
la región catalítica de 
LytB y el tetrasacárido 
di-pentapéptido (NAG-

NAM-L-Ala-D-isoGln-L-Lys-
D-Ala-D-Ala)2. El dominio 
GH73 está representado 

en rojo, el SH3B en amarillo 
y el dominio tipo-WW en 

verde, y el ligando (modelo 
de varillas) se muestra con 
los carbonos coloreados en 
verde,  los oxígenos en rojo 
y los nitrógenos en azul. Las 

líneas discontinuas indican los 
posibles enlaces de hidrógeno.
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Resumen
El objetivo general de nuestro grupo es contri-
buir a la comprensión de los fenómenos de re-
conocimiento molecular en los que intervienen 
ácidos nucleicos. Estos fenómenos están invo-
lucrados en multitud de procesos de interés en 
Biología, Nanociencia y en Química Supramole-
cular, y su conocimiento tiene un impacto direc-
to en el desarrollo de nuevo fármacos.

Un elemento clave para entender estos proce-

sos es conocer con el mayor detalle posible la 
estructura tridimensional de los ácidos nucleicos 
(DNA, RNA y sus derivados). Por ello, nuestro 
grupo se dedica a la determinación de estructu-
ras de oligonucleótidos tanto aislados, como en 
complejos con proteínas y otros ligandos. Para 
ello utilizamos diversas técnicas espectroscópi-
cas, fundamentalmente espectroscopía de Re-
sonancia Magnética Nuclear (RMN).

Objetivos Estratégicos
• Estudios estructurales de análogos de ácidos nucleicos y estructuras no-canónicas de impor-

tancia en Biología y en Nanociencia.

• Estudio estructural de ácidos nucleicos implicados en enfermedades humanas y sus comple-
jos con ligandos.

• Contribuir a dilucidar posibles procesos de reconocimiento molecular y de co-evolución entre 
RNA y proteínas en posibles condiciones prebióticas.

• Estudio de la formación y estabilidad de productos anormales de la traslación del RNA, como 
los amiloides.
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Resultados
Estudios de interacción ligando - 
ácido nucleico
Los estudios de interacción ligando-RNAa lo 
largo de este bienio pueden clasificarse en dos 
apartados. Por un lado, hemos continuado nues-
tros estudios sobre el efecto de ligandos aro-
máticos sobre secuencias de DNA formadoras 

de cuádruplexes y hemos realizado notables 
avances en el estudio de diversos conjugados 
DNA-ligando, tanto en estrucutras de doble hé-
lice como en cuádruplex de guanianas. Por otra 
parte, hemos llevado a cabo la identificación de 
nuevos ligandos de RNA para secuencias telo-
méricas humanas, mediante innovaciones me-
todológicas que se describen a continuación. 

Figura: Detalle de la interaccion entre un carbohidrato y en cuádruplex de guanina.
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Nuevas metodologías
Desde el punto de vista metodológico, hemos 
podido desarrollar la metodología de producción 
y purificación de fragmentos de RNA relativa-
mente largos en la cantidad y pureza requeridos 
por estudios estructurales y la hemos empleado 
en la producción de RNAs teloméricos de unos 
100 nucleótidos (TERRAs). En esta tarea ha sido 
fundamental la colaboración con el grupo de Al-
fredo Villasante (CBMSO-CSIC). Hemos realiza-
do un estudio de estos fragmentos de TERRA 
mediante RMN, CD y métodos de pinzas ópticas, 
en colaboración con Ricardo Arias (IMDEA). 

En colaboración con el Dr. Ramón Campos en 

el CNIO hemos desarrollado la metodología ne-
cesaria para detectar interacciones débiles en-
tre ligandos fluorados y fragmentos grandes de 
RNA mediante la observación de cambios en la 
anchura del señal de RMN de 19F. Esto nos ha 
permitido explorar la afinidad de una libreria 
de compuestos por el RNA telomérico humano 
e identificar nuevos ligandos de cuádruplex de 
RNA. Por otra parte, en colaboración con Juan 
Luís Asensio (IQO-CSIC), hemos contribuido a 
desarrollar una nueva estrategia de identifica-
ción de ligandos derivados de aminoglicósidos 
que interacciona de manera más eficiente con 
diversas dianas de RNA.

Esquema de la estructura de un fragmento de RNA telomérico humano (TERRA) y el 
efecto que produce su presencia en las señales de 19F de aquellos compuestos químicos 

con los que que interacciona 
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Estudios de ácidos nucleicos con 
modificaciones químicas
Hemos continuado nuestros estudios con deri-
vados fluorados de ácidos nucleicos, centrán-
donos en el efecto del fluor en la posición 2´ 
del anillo de pentosa. Hemos llevado a cabo la 
determinación estructural de dúplex quiméricos 
2F´-ANA/2F´-RANA auto-complementarios con 
diversas secuencias alternadas de estos dos ti-
pos de residuos. Estos estudios ayudan a com-
prender las bases estructurales de la estabiliza-
ción que confieren las substituciones fluoradas 

en ribosas (2F´-RANA) y arabinosas (2F´-ANA) 
y cómo la combinación entre ellas se puede 
aprovechar para obtener mejores compuestos 
para terapias antisentido y en RNA de interfe-
rencia.

Además hemos realizado estudios estructurales 
de cuadruplex de guaninas conteniendo nucleó-
tidos fluoro-substituidos. Nuestros resultados 
con secuencias teloméricas indican que la pre-
sencia de un único nucleótido fluorado es capaz 
de modificar la conformación del cuádruplex y 
estabilizar notablemente la estructura resultante.

Figure: Estrucutra de un dúplex de RNA modificadon con 2’F-ANA y 2’F-RNA. Se representa 
el patrón de enlaces de hidrógeno no-convencionales en el esqueleto de azúcares 

provocados por la presencia del flúor.
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Láminas β de amiloide
Nos hemos propuesto caracterizar los primeros 
pasos en la formación de amiloide mediante la 
RMN.  No obstante, la baja concentración de los 
intermediarios clave y su rápida evolución ha-
cia agregados grandes, hacen difícil el estudio 
de su estructura por métodos experimentales.  
Por este motivo, hemos realizado estos estudios 
mediante métodos computacionales.  En con-
creto, utilizamos simulaciones largas (hasta ½ 
ms) de dinámica molecular para caracterizar los 
oligómeros más pequeños del amiloide Sup35 
(secuencia: GNNQQNY) y cálculos cuánticos/
semi-empíricos para determinar el aumento de 
estabilidad de los puentes de hidrógeno intra-
lámina en función del tamaño de agregado. La 
experiencia ganada al estudiar este péptido, nos 
ha permitido abordar la identificación y caracte-
rización de la zona amiloidogénica de TDP-43, 
una proteína humana de 414 residuos implicado 
en la enfermedad neurodegenerativa Esclerosis 
Lateral Amiotrófica.  

Por otra parte, en colaboración con Dr. M. Ca-
rrión-Vázquez hemos estudiado la diversidad 
conformacional presente en proteínas y pép-
tidos amiloidogénicos implicados en diversas 
enfermedades neurodegenerativas, tales como 
Alzheimer, Parkinson y Huntington.  A pesar de 
la diversidad de sus secuencia, todas estas pro-
teínas sufren una cambio conformacional pare-
cido, pasando de estados desordenados a con-
fórmeros ricos en lámina beta.  Estos resultados 
nos llevaron a proponer que los cambios confor-
macionales en el monómero de estas proteínas 
son los que dirigen la formación del amiloide. En 
muchos casos, este cambio conformacional cru-
cial se puede impedir mediante el inhibidor pep-
tídico QBP1 (secuencia: WKWWPGIF).  Como un 
primer paso hacia el desarrollo de inhibidores 
más eficaces y de utilidad terapéutica, hemos 
caracterizado la conformación del QPB1 median-
te RMN.

Vista estereoscopica de la conformación preferida del péptido QBP1 (código de colores: 
W, K, P, G, I, F).
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Péptidos potencialmente prebióti-
cos 
En los últimos años hemos estudiado diversos 
péptidos compuestos únicamente por amino áci-
dos que pudieron haberse formado en el mun-
do prebiótico. Algunos de ellos adoptan una es-
tructura tetramérica bien plegada compuesta de 
cuatro hélices α. En este bienio nos propusimos 
comprobar si otros péptidos pequeños, con una 
composición de aminoácidos igualmente senci-
lla, pueden formar horquillas beta, el elemento 
de estructura fundamental de las láminas β. La 
secuencia general de esta serie de péptidos es: 

HφIKIDGKφIKH, donde φ es H, F ó W. Encontra-
mos que únicamente el péptido con 2 Trp adop-
ta una alta población de horquilla β. Además 
comprobamos que KIAbW y KIAβF (el variante 
con 2 Phe) se une a ATP y con menor afinidad 
a GTP formando complejos 1:1. La elucidación 
de la estructura del complejo KIAbW·ATP reveló 
que la base de adenina se inserta entre los ani-
llos indólicos de los 2 Trp y que los fosfatos del 
ATP y las Lys se asocian mediante interacciones 
electrostáticas favorables.  Esta estructura es el 
primer complejo observado entre una horquilla 
β y ATP. 

Vista esterioscópica del complejo ATP(rojo oscuro)+ KIAbW (W, K, H, D, I)
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Introducción
El Departamento de Sistemas de Baja Di-
mensionalidad, Superficies y Materia Con-
densada está compuesto por diversos grupos 
del Instituto “Rocasolano” que comparten un 
interés común en Ciencia de Materiales. El 
Departamento cuenta con líneas de investi-
gación bien definidas dedicadas a la síntesis, 
caracterización y modelización de materiales 
con aplicaciones en campos tales como: op-
toelectrónica, fotónica, biomedicina, magne-
tismo, catálisis,  electrocatálisis y conversión 
o almacenamiento de energía, entre otros. 

Una parte importante de la investigación de 
este Departamento se dedica al estudio de 
procesos inducidos por radiación láser en 
moléculas y materiales. El uso de ablación 
láser para la generación de nanoestructuras, 
la implementación de nuevas técnicas láser 
para el procesado de materiales o el estudio 
de nuevos colorantes orgánicos para emisión 
láser son sólo algunos  de los múltiples as-
pectos desarrollados en el Departamento.

Otra gran parte de las actividades del De-
partamento es la constituida por el estudio 
teórico y experimental de superficies y pe-
lículas delgadas, agregados moleculares y 
propiedades de la materia condensada, a es-
calas atómica y molecular, con el fin último 

de comprender fenómenos de reactividad su-
perficial.

La investigación del Departamento no está 
constituida únicamente por la suma indivi-
dual de las investigaciones de los diferentes 
grupos que lo componen. En el bienio al que 
se refiere esta memoria (2013-2014), y tal 
como ha venido ocurriendo en periodos ante-
riores, han tenido lugar un número significa-
tivo de colaboraciones intradepartamentales. 

En este último bienio el Departamento ha 
sufrido una merma importante de su poten-
cialidad. A las jubilaciones ocurridas en el 
bienio anterior (2011-2012) se han sumado 
la marcha del Dr. Angel Cuesta a la Universi-
dad de Aberdeen (Reino Unido) y la del grupo 
del Prof. García de Abajo al ICFO de Cata-
luña. En la práctica eso ha supuesto, en el 
primer caso, el desmantelamiento completo 
del grupo de Electroquímica y, en el segundo, 
la desaparición del grupo de Nanofotónica. La 
desaparición del grupo de Electroquimica re-
sulta particularmente dolorosa pues pone fin 
a la dedicación a una disciplina que, durante 
décadas, ha sido fundamental en el quehacer 
del Instituto “Rocasolano” y que le ha propor-
cionado renombre a nivel nacional e interna-
cional.
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Resumen
La actividad del Grupo se ha enfocado a la in-
vestigación sobre procesos físicos y químicos 
involucrados en la micro y nanofabricación de 
materiales por irradiación y ablación láser, en 
los dominios temporales del  nano- y femto-
segundo y longitud de onda del UV al IR. Nos 
hemos concentrado en la generación controlada 
de nanomateriales y nanoestructuras con fun-
cionalidades específicas, basadas en polímeros, 
semiconductores, óxidos y composites políme-
ro/inorgánicos. Nuestro trabajo ha desentraña-

do mecanismos de interacción láser/material 
permitiendo proponer nuevos métodos experi-
mentales de control de composición, morfología 
y estructura de los nanomateriales fabricados. 
También hemos dirigido nuestro esfuerzo al de-
sarrollo de nuevas metodologías experimenta-
les para extraer información químico-física so-
bre los distintos tipos de nanoestructuras. Los 
resultados son de aplicación en biomedicina, 
dispositivos sensores y fotovoltaicos, fotónica, 
materiales magnéticos y Patrimonio Cultural.

Objetivos Estratégicos
El objetivo global es la fabricación controlada de nanomateriales y nanoestructuras con funcio-
nalidades específicas, mediante irradiación láser, a partir de la comprensión fundamental de los 
procesos de escritura y ablación láser de materiales y del estudio de las propiedades del plasma 
de ablación. Los objetivos específicos son:

• Diseñar y fabricar nanoestructuras basadas en polímeros y en composites de fases polímero/
inorgánico, con propiedades seleccionadas, mediante irradiación superficial con láser.

• Desarrollar estrategias de ablación láser para obtener depósitos nanoestructurados con or-
den magnético de óxidos de hierro y  controlar el dopado de semiconductores II-VI con áto-
mos de metales de transición.

• Desarrollar nuevas metodologías para la determinación in situ de los procesos de crecimiento 
y autoensamblado de nanomateriales generados por láser.

• Identificar blancos sólidos y condiciones de ablación que produzcan plasmas con alta eficien-
cia para generación de armónicos.

• Desarrollar y aplicar metodologías laser para el análisis y conservación de substratos y ob-
jetos del Patrimonio Cultural.
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Resultados
Generación de nanoestructuras su-
perficiales por irradiación láser
En este periodo hemos dado continuidad a 
nuestros estudios sobre la generación de na-
noestructuras periódicas superficiales mediante 
irradiación láser (laser induced periodic surfa-
ce structures, LIPSS). Además de substratos 
constituidos por filmes de polímeros sintéticos, 
hemos demostrado la fabricación de LIPSS en 
nuevos materiales, como biopolímeros biocom-
patibles y semiconductores. 

Con el fin de desarrollar estrategias de control 
de la morfología y química superficial de las 
nanoestructuras periódicas generadas hemos 
abordado estudios de LIPSS utilizando láseres 
de pulsos ultracortos, de duración en la esca-
la de femtosegundos, y distintas longitudes de 
onda del UV al IR. En este caso, hemos identi-
ficado la dependencia del periodo de las estruc-
turas con la longitud de onda del láser de irra-
diación (Fig. 1). Con pulsos ultracortos hemos 
demostrado asimismo el control activo de las 

propiedades de nanoestructuras superficiales 
sobre substratos poliméricos dotando a los pul-
sos láser de perfiles temporales seleccionados 
(temporally shaped pulses). 

En este apartado cabe también destacar la apli-
cación de la técnica de dispersión de rayos X 
a bajo ángulo e incidencia rasante (grazing in-
cidence small angle X ray scattering, GISAXS) 
para monitorizar la formación de estructuras 
periódicas superficiales en filmes poliméricos 
mediante LIPSS y NIL (nanoimprint lithogra-
phy), así como la demostración de adhesión y 
proliferación de células mesenquimales sobre 
filmes de PET (polyethylene terephthalate) do-
tados con LIPSS. En este caso hemos evaluado 
el efecto de la nanoestructura y de la química 
superficial y corroborado el interés de este tipo 
de substratos para el cultivo celular. Parte de 
los estudios reseñados en este apartado se han 
realizado en colaboración con el grupo del Prof. 
T. Ezquerra de Instituto de Estructura de la Ma-
teria del CSIC.

Figura 1. Imágenes de altura de microscopía de fuerza atómica (AFM) de filmes de 
polytrimetilen tereftalato (PTT) irradiados a las fluencias, número de pulsos y longitudes de 

onda indicados.  Se muestra debajo de cada imagen el perfil de altura a lo largo de una línea 
de 5µm perpendicular a las estructuras periódicas (altura de la escala: 250 nm). La doble 

flecha indica la dirección de polarización del láser. Adaptado de Rebollar et al., 2013.
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Ablación láser para la fabricación de 
filmes y nanoestructuras

Hemos utilizado técnicas de transferencia por 
láser basadas en el proceso de ablación de un 
blanco sólido para fabricar filmes o nanoestruc-
turas con propiedades específicas. Mediante 
deposición por láser pulsado (pulsed laser de-
position, PLD) con láser IR (1064 nm) de na-
nosegundos, y utilizando blancos de hematita, 
hemos estudiado la dependencia de la morfo-
logía, estructura y propiedades magnéticas de 
los depósitos con el tipo de substrato seleccio-
nado. Mientras que sobre substratos de silicio 
hemos confirmado el crecimiento de magnetita 
estequiométrica, sobre substratos de SrTiO3:Nb 
se depositan dominios de magnetita magneti-
zados a lo largo de las direcciones <100> del 
plano del film (Fig. 2). Las medidas de efecto 
Kerr magneto-óptico muestran asimismo máxi-
mos de coercitividad y remanencia a lo largo de 
dichas direcciones <100>. Esta orientación del 
eje magnético fácil difiere del correspondiente 
a magnetita masiva, o a filmes preparados por 
otras técnicas, lo que permite modular la aniso-
tropía magnética mediante el proceso de cre-
cimiento del film por PLD. Estos estudios han 
contado con la colaboración con los Dres. Juan 
de la Figuera y F.J. Marco del IQFR.

Mediante irradiación láser de blancos de ZnS/
Co(2%), con pulsos de nanosegundos a 1064 
nm, hemos realizado la primera observación 
experimental reseñada en plasmas de ablación 
de clústeres de (ZnS)n sustituidos por Co. Aná-
lisis mediante EDS y “cross-sectional” HRTEM 
de las especies del plasma, depositadas sobre 

un sustrato de Si, permiten identificar el depó-
sito obtenido como nanopartículas cristalinas 
bien definidas cuya composición promedio es 
Zn0.96Co0.04S. Estos resultados abren una posible 
vía de control de la síntesis por PLD, basada en 
la hipótesis de que determinadas composiciones 
de los clústeres bimetálicos ZnnComSk, forma-
dos en el plasma, pueden actuar como “bloques 
elementales” y ensamblarse en nanoestructuras 
con funcionalidad magnética manteniendo las 
propiedades de transporte de carga del semi-
conductor.

En el proceso de PLD, las características estruc-
turales y químicas del depósito dependen de las 
propiedades de la pluma de ablación, la compo-
sición y dinámica de las distintas especies que 
abandonan el blanco en viaje hacia el substrato, 
y de los procesos de nucleación que tienen lu-
gar  sobre el mismo. En este periodo hemos 
caracterizado plasmas de ablación mediante las 
técnicas de espectroscopia óptica de emisión, 
espectrometría de masas por tiempo de vuelo 
y generación de armónicos de bajo orden de un 
láser de prueba. Con ello ha sido posible carac-
terizar  plumas de ablación de SiO, ZnS-Co y 
TiO2, donde hemos identificado poblaciones de 
átomos neutros y ionizados, clústeres o nano-
partículas. 

Utilizando una segunda técnica de transferen-
cia por láser, como es la ablación en medio lí-
quido (pulsed laser ablation in liquid medium, 
PLAL) hemos obtenido disoluciones coloidales 
de nanopartículas de platino. Con éstas hemos 
fabricado, en colaboración con el grupo del Prof. 
Bruno Martínez-Haya, de la Universidad Pablo 
de Olavide de Sevilla, substratos fotoactivos que 

Figura 2. Magnetita sobre SrTiO3:Nb. a) imagen de AFM. La escala térmica de alturas  
corresponde a 40 nm; b) imagen de STM (Scanning Tunnelling Microscopy) adquirida con 
It=0.7 nA y Vbias= 1 V. La altura mostrada en la imagen es de 10 nm; c) imagen de STM 

adquirida con It=0.5 nA y Vbias= 1.1 V que muestra las filas de átomos con diferente orientación 
em terrazas consecutivas. Adaptado de Monti et al., 2013.
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sirven para incrementar de modo significativo la 
sensibilidad y respuesta en la detección de ana-
litos utilizando las técnicas  de NALDI (nanopar-
ticle-assisted laser desorption/ionization), SERS 
(surface enhanced Raman scattering) y SEIRA 
(surface enhanced infrared absorption).

Generación de armónicos en plumas 
de ablación
Nuestra investigación en este ámbito se centra 
en la generación de armónicos de bajo orden 
(3º y 5º) de la radiación de un láser de prueba 
propagándose por la pluma de ablación inducida 
por una segunda fuente láser como técnica de 
diagnóstico espacio-temporal de las poblaciones 
presentes en la pluma. Esta metodología ha sido 
aplicada en el presente periodo a blancos de 
ablación de materiales que contienen carbono 
(grafito y carburo de boro) y a las nucleobases 
uracilo y timina. 

Asimismo hemos abordado estudios de genera-
ción de altos armónicos (high harmonic gene-
ration, HHG) en plumas de ablación utilizando 
láseres de pulsos ultracortos como radiación 
fundamental, contando con la cooperación es-
tablecida con el Prof. J.P Marangos del Impe-
rial College London y Prof. R.A. Ganeev. Hemos 
comparado la eficiencia del proceso de HHG en 
plumas de ablación fundamentalmente cons-
tituidas bien por especies atómicas o bien por 
nanopartículas y hemos demostrado un aumen-
to significativo de la eficiencia para blancos de 
ablación de plata en el caso de estas últimas 
(Fig. 3). En la búsqueda de medios no lineales 
basados en plumas de ablación hemos identi-
ficado efectos de resonancia en las plumas de 
ablación de blancos de indio que conducen al 
incremento notable de la generación de armóni-
cos de elevado orden.

Figura 3. Comparación de la señal de HHG de plumas de ablación de plata constituidas por 
especies atómicas o por nanopartículas. Adaptado de Ganeev, Witting et al., 2013.
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Dinámica y control de reacciones 
químicas ultrarrápidas
En este campo se han realizado en estos años 
avances notables, por una parte en el segui-
miento de reacciones químicas rápidas fotoin-
ducidas, y por otro, en el ámbito del control de 
reacciones con campos láser intensos. Se tra-
ta de experimentos que llevamos a cabo en el 
CLUR (Centro de Láseres Ultrarrápidos) en cola-
boración con el Prof. Luis Bañares, de la Univer-
sidad Complutense de Madrid. La metodología 
de trabajo está basada en el empleo de pulsos 
láser sintonizables y ultracortos, en esquemas 
de bombeo-prueba, o, en el ámbito de control, 
de bombeo-control-prueba. La técnica de ob-
servación es la detección de partículas cargadas 
en espectrómetros de tiempo de vuelo en con-
figuración de mapa de velocidades, que propor-
ciona una detallada información respecto a las 
energías disponibles en los distintos canales de 
reacción y respecto al carácter angular de los 
procesos.

Respecto al primero de los temas de investiga-
ción, quisiéramos destacar un trabajo sobre la 

dinámica de ruptura del enlace carbono-yodo en 
una serie de yoduros de alquilo, con  cadenas 
tanto lineales como ramificadas. En él se puso 
de manifiesto el papel crucial de la estructura 
del radical sobre los procesos de distribución de 
la energía, y a su vez, el efecto de estos sobre 
la dinámica de reacción.

En el campo del control de reacciones con cam-
pos láser, estos años hemos realizado contribu-
ciones de alto impacto que describen el control 
de observables como rendimientos cuánticos, 
tiempos de vida o distribuciones de energía ci-
nética en procesos de fotodisociación molecu-
lar. El control se realiza a través de fenómenos 
como el efecto Stark dinámico, la creación de 
intersecciones cónicas inducidas por la luz, o la 
creación de auténticos potenciales inducidos por 
la luz. En el caso de la disociación de la molécula 
de yoduro de metilo, se ha podido probar expe-
rimentalmente, y también simular teóricamen-
te, cómo la aplicación de un campo láser intenso 
y de propiedades controladas al detalle, cambia 
el “escenario” en el que transcurre la reacción 
química y por tanto modifica su resultado.

Figura 4. Imagen representativa de la idea de control láser de la dinámica molecular. La 
intervención del campo eléctrico intenso oscilante del láser modifica la reacción química de 

disociación. De fondo puede verse una imagen transformada de Abel del mapa de velocidades 
del fragmento metilo resultante de la disociación ultravioleta de yoduro de metilo en presencia 

de un campo infrarrojo intenso.
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Métodos láser en la conservación 
del Patrimonio Cultural
Los resultados más relevantes se refieren a pro-
cesos de irradiación láser de substratos pictó-
ricos y líticos con capas de biodeterioro. En el 
primer caso hemos identificado las modificacio-
nes químico-físicas que ocasiona la irradiación 
láser directa de pigmentos utilizados en la pin-
tura artística, y su dependencia con la longitud 
de onda de irradiación y la duración de los pul-
sos láser, en el rango del nano- al femtosegun-

do. En el segundo caso hemos demostrado la 
utilidad de irradiación láser en el IR con pulsos 
de nanosegundos para la eliminación de capas 
liquénicas sobre dolomías en muestras del pa-
trimonio construido (Fig. 5). Asimismo, hemos 
conseguido analizar y caracterizar patologías de 
degradación de vidrios históricos del periodo ro-
mano aplicando la técnica de LIBS (laser indu-
ced breakdown spectroscopy) en combinación 
con otras técnicas convencionales de análisis de 
vidrios.

Figura 5. Imágenes de microscopia SEM-BSE (scanning electron microscopy-back-scattered 
electrons) de talos liquénicos de Verrucaria  nigrescens sobre piedra dolomítica; a) talos 
hidratados de control que muestran las células de algas (ac) y clororoplastos (c) (flechas 
blancas y recuadro). En b) se aprecia la completa destrucción por láser de las células de 

algas y hongos con algunos restos de cuerpos lipídicos de hongos. Adaptado de 
Speranza et al., 2013.
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Resumen
La investigación del grupo se centra en el diseño 
y desarrollo de nuevos sistemas fotónicos basa-
dos en materiales fotosensibilizados y nanoes-
tructurados para dispositivos avanzados. Hemos 
continuado con el estudio de los procesos que 
controlan la síntesis, comportamiento y propie-
dades de materiales tanto orgánicos como hí-
bridos orgánicos-inorgánicos, con propiedades 
específicas y aplicaciones en los campos de la 
biomedicina y optoelectrónica. En particular, 
hemos profundizado  en el conocimiento de los 
procesos que regulan la preparación, comporta-
miento y propiedades de los nuevos materiales 
en relación con su estructura y nanoestructura. 
Hemos diseñado y sintetizado nuevos coloran-
tes moleculares, basados en BODIPYs, que nos 
han permitido obtener emisión láser optimiza-
da en una amplia región espectral que abarca 
desde el azul hasta el rojo. En el campo de la 
optoelectrónica, hemos demostrado mejoras 
muy notables en las propiedades láser de los 

nuevos materiales cuando se introducen en el 
medio partículas dispersantes de tamaño na-
nométrico, que en ciertas condiciones mejoran 
la acción láser convencional mediante procesos 
de retroalimentación no resonante y que en 
sistemas desordenados adecuados dan lugar a 
efectos coherentes que resultan en la llamada 
emisión láser “random”, sin necesidad de utlizar 
cavidades resonantes externas al medio láser. 
Asimismo, hemos continuado profundizando en 
la comprensión de la operación láser basada en 
procesos de transferencia de energía donde las 
moléculas activas se encapsulan en nanopartí-
culas poliméricas contenidas en suspensiones 
coloidales. En el campo de la biomedicina, in-
vestigamos la utilización de nanopartículas de 
oro en Terapia Fotodinámica y continuamos 
nuestros estudios sobre sistemas nanoestructu-
rados para la liberación controlada de fármacos 
y sobre la interacción de radiación láser con te-
jidos biológicos.
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Objetivos Estratégicos
• Desarrollo de nuevos colorantes orgánicos con emisión eficiente y estable en las regiones 

espectrales del azul, rojo e infrarrojo cercano.

• Desarrollo de colorantes orgánicos en el rojo e infrarrojo cercano para aplicaciones en terapia 
fotodinámica.

• Diseño, síntesis y análisis de nuevos materiales fotosensibilizados, nanoestructurados me-
diante la incorporación a polímeros y copolímeros lineales y entrecruzados de partículas de 
silicio nanométricas (polyhedral oligomeric silsesquioxanoes, POSS), nanopartículas de óxi-
dos (TiO2, ZnO), o nanopartículas metálicas (oro y plata) tanto desnudas como recubiertas 
con polímeros dopados con colorantes orgánicos o con capas de óxidos (SiO2,TiO2, ZnO).

• Diseño, síntesis y análisis de sistemas basados en procesos de transferencia de energía entre 
moléculas activas encapsuladas en nanopartículas estructuradas.

• Caracterización estructural, morfológica, óptica, fotofísica y fotoquímica de los colorantes 
sintetizados, tanto en fase líquida como confinados en o unidos covalentemente a nanopartí-
culas (poliméricas, POSS, metálicas), incorporados a matrices poliméricas (tanto en elemen-
tos macroscópicos con en películas delgadas), a nanopartículas poliméricas y a nanocanales 
(zeolita L).

• Caracterización de los nuevos materiales como sistemas láser, microláseres, recubrimientos 
fotónicos y láseres “random”.

• Estudio de la utilización  de sistemas nanoestructurados en aplicaciones biológicas (terapia 
fotodinámica y fototérmica; liberación controlada de fármacos).

• Desarrollo, en colaboración con la empresa LASING S.A. de sistemas láseres comerciales 
basados en nuestros materiales. 

• Estudio de la interacción radiación láser-tejido biológico para maximizar las aplicaciones de 
la herramienta láser en Odontología.
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Resultados
Materiales fotosensibilizados y na-
noestructurados para aplicaciones 
láser
Durante los años 2013 y 2014 hemos continua-
do con el estudio y desarrollo de materiales na-
noestructurados, sensibilizados con colorantes 
orgánicos, donde las propiedades de la emisión 
se determinan por medio de modificaciones fí-
sicas y estructurales adecuadas. Asimismo, he-
mos profundizado en el estudio de la emisión 
láser “random” y en los procesos de transferen-
cia de energía (FRET: Förster Resonance Energy 
Transfer) entre colorantes encapsulados en na-
nopartículas.

Se han obtenido nuevos colorantes, con emi-
sión que abarca el rango espectral desde el azul 
hasta el rojo, mediante modificaciones en el es-
queleto de colorantes dipirrometeno (BODIPYs), 
bien reemplazando uno o dos de los átomos de 
flúor presentes por derivados adecuados, o bien 
mediante la funcionalización en la posición 8. 
Asimismo, se han sintetizado y caracterizado ca-
setes compuestas por diadas rodamina-BODIPY 
así como rosaminas, con emisión  a longitudes 
de onda por encima de los 600 nm. Los nuevos 
colorantes fueron desarrollados en colaboración 
con los grupos del Dr. J.L.Chiara (Instituto de 
Química Orgánica, CSIC), la Prof. Mª José Ortiz 
(Departamento de Química Orgánica I, Univer-

Respuesta fluorescente de colorantes 8-amino BODIPY (en disolución en acetato de etilo; 
excitación a 366 nm)
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sidad Complutense de Madrid), Prof. I. López 
Arbeloa (Departamento de Química Física, Uni-
versidad del País Vasco), Prof. K. Burgess  (De-
partment of Chemistry, Texas A&M University, 
USA), Prof. E. Peña Cabrera (Departamento de 
Química, Universidad de Guanajuato, México), 
y Prof. Xiao (State Key Laboratory of Fine Che-
micals, Dalian University of Technology, China).

Las propiedades láser de los nuevos colorantes 
se evaluaron en primer lugar en disolución lí-
quida, para ser posteriormente incorporados 
a diferentes medios poliméricos, híbridos y/o 
nanoestructurados. Así, estos nuevos materia-
les se evaluaron como emisores láser, tanto en 
matrices cilíndricas (1×1 cm) como dispuestos 
en láminas delgadas o en disolución coloidal de 
nanopartículas incorporando mezclas de colo-
rantes. Se han demostrado consistentemente 
eficiencias láser más elevadas que en los co-
rrespondientes colorantes comerciales, a la vez 

que se mantiene una elevada fotoestabilidad. 
Por lo que respecta a la emisión láser “random” 
hemos estudiado la dependencia de sus propie-
dades con la fracción de empaquetamiento de 
las nanopartículas. Hemos analizado sistemáti-
camente  la emisión asistida por procesos FRET 
en nanopartículas poliméricas dopadas con co-
lorantes en términos de sus propiedades fotofí-
sicas y láser y hemos utilizado la dinámica FRET 
para el estudio de la difusión de los colorantes 
en el interior de nanopartículas “core/shell”.

Finalmente, hemos desarrollado sistemas híbri-
dos basados en nanopartículas de POSS etique-
tadas con grupos cromofóricos de colorantes 
fluorescentes unidos al núcleo rígido inorgánico. 
Estos sistemas de nanopartículas de POSS a las 
que se unen covalentemente colorantes orgáni-
cos funcionalizados han demostrado tener apli-
cación como biopruebas fluorescentes.

a) Emisión láser de los colorantes comerciales PM567 y PM597 (primero y tercero desde 
la izquierda) y sus derivados con grupos trifluoroacetoxi (a la derecha del correspondiente 

colorante comercial) en película delgada de PMMA estructurada para tener retroalimentación 
distribuida. b) Intensidad de la emisión en función de la intensidad de bombeo para PM567 

(círculos vacios) y su derivado (círculos llenos).
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Emisión láser de una rosamina (estructura mostrada a la derecha) en disolución de etanol, en 
función de la concentración del colorante

Eficiencia de la emisión 
láser de colorantes 

basados en BODIPYs con 
sustituyentes en meso y 
3,5-meso, en disolución 
en acetato de etilo. Los 
números bajo los picos 
identifican al colorante 

correspondiente
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Esquema de un láser 
“random” en estructura 

de guía de onda

A) Emisión láser normalizada de suspensiones coloidales de nanopartículas poliméricas 
dopadas con mezclas de los colorantes comerciales Nile blue y rodamina 6G con diferentes 

concentraciones relativas. El espectro láser en amarillo corresponde a la emisión de 
nanopartículas que contienen únicamente rodamina 6G. B) Contornos de a) eficiencia láser (fL), 
b) eficiencia de la transferencia de energía bajo operación láser (fLET), c) eficiencia FRET (fFRET), 

en función de las concentraciones de donor y aceptor.
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Aplicación complementaria de la ra-
diación láser en Periodoncia y Orto-
doncia
La terapia láser de baja energía (Fototerapia 
Láser FL), presenta un amplio abanico de posi-
bilidades para su aplicación en el campo odon-
tológico y concretamente en Periodoncia y Or-
todoncia.

En colaboración con el Departamento de Esto-
matología III de la Facultad de Odontología de la 
UCM, se realizó un estudio con pacientes afecta-
dos de periodontitis crónica, evaluando los be-
neficios clínicos, anti-inflamatorios y osteoinmu-
nológicos de la FL aplicada en dosis repetidas, 
en combinación con la terapia periodontal con-
vencional de raspado y alisado radicular (RAR), 
frente al RAR aplicado como monoterapia. Los 
resultados obtenidos mostraron una mejoría 
clínica de la enfermedad con los dos tipos de 
tratamientos evaluados. La aplicación comple-
mentaria de FL causó mejora de los parámetros 
periodontales, inhibición de IL-1β y de TNF-α y 
una reducción del cociente RANKL/OPG en el 

fluido crevicular gingival (FCG).

En colaboración con el Departamento de Esto-
matología IV de la Facultad de Odontología de 
la UCM, se realizó un estudio con pacientes con 
problemas de maloclusión por apiñamiento den-
tal severo en la arcada superior. El tratamiento 
implicó la extracción de los segundos premola-
res del maxilar y la colocación de aparatos fijos 
“multibrackets” y botón de Nance como ancla-
je para lograr la distalización de los primeros 
premolares. El cuadrante 1 recibió tratamiento 
complementario con FL en dosis repetidas. Se 
evaluaron las diferencias en cuanto al dolor, la 
velocidad del movimiento de distalización y las 
concentraciones de RANKL y OPG en el FCG en-
tre el tratamiento ortodóncico y el tratamien-
to ortodóncico complementado con FL. Tras la 
aplicación de FL en dosis repetidas, se observó 
una disminución en la percepción del dolor, un 
incremento en la velocidad del movimiento de 
distalización y un ligero incremento de los va-
lores de RANKL como consecuencia de una alta 
reasorción ósea originada por un movimiento 
ortodóncico rápido en las etapas tempranas.

Sonda periodontal compuesta por una punta difusora de la luz desechable que cubre una pieza 
de mano autoclavable acero inoxidable.
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Resumen
La investigación realizada por el grupo se cen-
tra en la aplicación de herramientas mecano-
estadísticas, teoría de la materia condensada 
y métodos de simulación para el estudio de 
problemas de interés químicofísico, fundamen-
talmente ligados a los fenómenos de cambios 
de fase, tanto en sistemas confinados como no 
confinados, así como procesos de adsorción en 

materiales porosos nanoestructurados, inclu-
yendo en este último caso la caracterización es-
tructural de nuevos materiales a nivel atómico. 
Las contribuciones realizadas se engloban en 
tres líneas complementarias: metodología, sis-
temas de interés fundamental, sistemas de in-
terés experimental.

Objetivos Estratégicos
• Desarrollo de nuevas metodologías para el estudio de transiciones de fase.

• Estudio de transiciones de fase en fluidos complejos (agua, cristales líquidos, líquidos anó-
malos).

• Estudio de fenómenos de autoensamblaje en modelos simples.

• Modelización de procesos de adsorción en medios porosos desordenados (carbones y arcillas 
con pilares) y ordenados (zeolitas).
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Resultados
Sistemas con interacciones compe-
titivas
Se estudiaron mediante procedimientos teóri-
cos y de simulación los equilibrios de fase de 
un modelo reticular con interacciones competi-
tivas: atractivas a corto alcance y repulsivas a 
medio alcance. Este tipo de interacción origina 
la formación de distintas mesofases (patrones) 
a baja temperatura: agregados, lamelas, etc… 
La aplicación de  técnicas de simulación de tipo 
Monte Carlo permitió obtener  por primera vez 
el diagrama de fases completo para un modelo 
de estas características. Estos sistemas fueron 
también estudiados en condiciones de confi-
namiento en medios porosos en colaboración 
con el Prof. Gerhard Kahl (TUW), proporcionan-
do una descripción teórica explicita basada en 
ecuaciones integrales. 

Equilibrios de fases en medios con-
finados
Utilizando métodos de simulación de Monte Car-
lo se determinó el diagrama de fases de un mo-
delo simplificado de partículas con interacciones 
fuertemente anisótropas (modelo de Lebwhol-
Lasher)  en condiciones de confinamiento. Se es-
tudiaron  los efectos del grado de confinamiento 
y de la baja dimensionalidad en el tránsito entre 
las condiciones de baja temperatura (en las que 
se presenta un transición líquido-vapor típica) y 
las condiciones de alta temperatura, en las que 
la transición es análoga a las transiciones isótro-
po-nemático de los cristales líquidos.

Sistemas autoensamblables y mi-
croheterogéneos
Otra de las principales líneas de investigación 
del grupo se centra en el estudio mediante si-
mulación de procesos de auto-ensamblado de 
partículas coloidales anisótropas. El objetivo en 
este caso es entender y predecir cuales son las 
estructuras cristalinas más estables que emer-
gen dependiendo de la geometría de las par-
tículas. Este es un tema muy relevante en el 
emergente campo de la ingeniería mediante au-
to-ensamblado  que propone construir nuevos 
materiales mediante el diseño de sus partículas 
constituyentes. Utilizando métodos de optimi-
zación de estructuras cristalinas en conjunción 
con cálculos de energías libres, nosotros, en co-
laboración con el grupo de G. Kahl (TUW),  nos 

hemos centrado en el estudio de partículas con 
superficies cargadas heterogéneamente, de for-
ma que la interacción entre las partículas puede 
ser atractiva o repulsiva según su orientación 
mutua. Nuestros resultados mostraron que este 
tipo de partículas estabiliza múltiples fases cris-
talinas, incluyendo una inusual fase laminar con 
interesantes propiedades mecánicas y ópticas. 
Conjuntamente con el grupo de M.M. Telo da 
Gama, mediante simulación y teoría se estudió 
el equilibrio de fases de la versión reticular del 
denominado “modelo de Lisboa” para partícu-
las coloidales con sitios activos. Estos sistemas 
presentan diagramas de fases con topologías 
exóticas: equilibrios líquido-vapor con dos tem-
peraturas críticas, fases líquidas con densidades 
típicas de gas diluido, etc. Se inició en colabora-
ción con el grupo de Marcia Barbosa (UFRGS), 
Aurélien Perera (UPMC) y Diego Salgado (U. 
Vigo) es estudio de singularidades y microhe-
terogeneidades en mezclas de alcoholes/agua. 
Así mismo, en colaboración con el Lev Sarkisov 
(U. Edinburgh), hemos iniciado el estudio de lí-
quidos iónicos confinados en carbonos nanoes-
tructurados.

Adsorción en medios desordenados
En 2014 publicamos un extenso artículo (Ga-
llardo et al., 2014) en el que recopilamos nues-
tro trabajo experimental  -en colaboración con 
J.M. Guil (IQFR), J.Pires (U. Lisboa) y C. Cabri-
llo (IEM)- y de simulación aplicado la adsorción 
de moléculas de prueba en arcillas con pilares 
intercalados. El uso de la simulación permitió 
interpretar diversos resultados aparentemen-
te anómalos encontrados en los experimentos 
de adsorción. La parte central de este trabajo 
formó parte de la tesis doctoral de Alberto Ga-
llardo Sanz (doctorado en febrero de 2015). Así 
mismo, en colaboración con el J.M. Guil, se han 
realizado experimentos de adsorción de gases 
nobles, compuestos aromáticos y metano en la 
zeolita ZSM11. Estos experimentos mostraron 
que las isotermas de adsorción de diversos com-
puestos aromáticos (benceno, tolueno) y algu-
nos gases simples (como el argón) presentan un 
salto en las curvas volumétricas y calorimétri-
cas de adsorción, típicamente a medio llenado. 
Para intentar comprender el origen de dicho sal-
to desde un punto de vista microscópico hemos 
medido experimentalmente el patrón de difrac-
ción para el tolueno (difracción de rayos-x, me-
didas realizadas en ALBA) y el argón (difracción 
de neutrones en ISIS). Análisis de patrones de 
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difracción con el método Reverse Monte Carlo, 
así como simulaciones Monte Carlo de la iso-
terma de adsorción sugieren que la flexibilidad 
de la zeolita tiene un papel muy relevante en 

los procesos de adsorción. Según esto el salto 
en las isotermas de adsorción se debería a un 
reordenamiento del adsorbato posibilitado por a 
la flexibilidad de la zeolita.

Figura 1. Experimentos de difracción de neutrones de adsorción de Ar y metano en ZSM11 
realizados en ISIS.
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Figura 2. Mapa de densidad mostrando la formación de agregados 
en un sistema con competición de interacciones interacciones 

en un vidrio poroso. 

Figura 3. Formación de agregados de cationes de [1-butyl, 3-metyl 
imidazolio]+ y aniones de [PF6]- dentro de un material carbonoso con 

estructura grafítica.
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Resumen
La actividad científica de este grupo de investi-
gación se centra en el estudio y caracterización 
de procesos superficiales de naturaleza muy 
diversa mediante la utilización de técnicas  de 
microscopía y espectroscopía en ultraalto vacío 
(incluidas técnicas de nanoespectroscopía ba-
sadas en radiación sincrotrón). En particular y 
en el periodo considerado nuestro interés se ha 
dirigido al estudio del crecimiento de películas 
delgadas de  óxidos sobre diferentes substra-
tos y al estudio de su magnetismo superficial 
e interfacial. La caracterización química, es-
tructural y magnética de óxidos de metales de 
transición con diferentes estructuras (espinela,  
perovskita…) y de interés en el campo de con-
versión y almacenamiento de energía es otra lí-

nea de investigación importante de este grupo. 
Un aspecto destacable de nuestra actividad es 
la construcción de instrumentación para análi-
sis de superficies. Destacamos que el grupo es 
uno de los contados grupos que disponen de es-
pectroscopía Mössbauer en sus diversas varian-
tes (transmisión, integral conversion electron 
Mössbauer spectroscopy, y integral low energy 
electron Mössbauer spectroscopy), y es el gru-
po de referencia en España en microscopía de 
electrones de baja energía (LEEM), mediante 
colaboraciones con los grupos de Lucía Aballe 
(sincrotrón Alba, Barcelona),  Kevin F. McCar-
ty (Sandia National Laboratories, EE.UU.) y An-
dreas K. Schmid (Berkeley National Laboratory, 
EE.UU.).

Objetivos Estratégicos
• Comprensión del modo y dinámica de crecimiento de películas delgadas (unas pocas ató-

micas) de óxidos sobre substratos metálicos y substratos de óxidos. Determinación de las 
propiedades estructurales y magnéticas de dichas películas.

• Modificación de las propiedades magnéticas de películas delgadas de óxidos por medio de la 
variación de sus parámetros de crecimiento. Eventualmente, diseño de dispositivos y senso-
res basados en la modificación de estas propiedades.

• Determinación de la influencia que la estequiometria y el método de preparación ejercen 
sobre la distribución catiónica y propiedades magnéticas de óxidos complejos de metales de 
transición. 

• Construcción e implementación de instrumentación para análisis de superficies.
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Resultados
Control del crecimiento de pelícu-
las delgadas y heteroestructuras de 
alta calidad
Se ha trabajado en determinar las condiciones 
para crecer láminas delgadas y ultradelgadas de 
alta calidad de diversos óxidos. Para ello se han 
combinado técnicas de crecimiento muy diver-
sas.

Epitaxia de haces moleculares (MBE-
O2) y oxidación de películas metálicas 
(MBE+ O2)
Los experimentos de crecimiento de MBE se 
han realizado tanto en el sistema de XPS/STM/
LEED del grupo en Madrid, como en microsco-
pios LEEM. En el primer caso se ha montado una 
campana de preparación auxiliar  en la que se 
han crecido óxidos de hierro sobre Ru por depó-
sito de Fe en atmósfera de oxígeno (MBE reacti-
vo) y por depósito de Fe seguido de un paso de 
oxidación de la película metálica. En el segundo, 
se han crecido óxidos mixtos de Co y Fe sobre 
Ru(0001) determinándose que en los estadios 
iniciales crecen una o dos capas de monóxido 
mixto de Fe-Co, y en etapas posteriores apare-
cen islas tridimensionales de fase espinela.

Evaporación con cañón de electrones 
(evapE)
En colaboración con la Dra. P. Prieto del Depar-
tamento de Física Aplicada de la UAM, y dentro 
del proyecto de investigación vigente, se han 
crecido películas delgadas de óxido de hierro 
por evaporación de Fe en atmósfera reactiva, 
variando la presión parcial de O2, la tempera-
tura del sustrato (300-400ºC) y la velocidad de 
crecimiento. Se han obtenido películas de Fe3O4 
no estequiométrica sobre sustratos de vidrio y 
sobre MgO que muestran anisotropía magnética 
biaxial. Se ha probado que la asistencia con io-
nes durante el crecimiento produce la amorfiza-
ción de las películas. 

Sputtering reactivo con haz de iones 
(sputt- O2)
También en colaboración con el grupo de P. Prie-
to se han crecido y caracterizado películas del-
gadas de óxidos de hierro por sputtering a partir 
de un blanco de Fe. Asimismo se ha realizado 
el crecimiento de películas  con la asistencia de 

un segundo haz de iones de energía y conteni-
do de O2

+ variables. Se han utilizado tres tipos 
de sustrato: MgO, vidrio y Si, y temperaturas 
>300ºC. Se han optimizado las condiciones de 
crecimiento para obtener películas con anisotro-
pía magnética biaxial sobre sustratos de MgO, 
característica de un crecimiento epitaxial. Apar-
te de óxidos de hierro se ha intentado, además, 
el crecimiento de películas de ferrita de cobalto 
llevándose a cabo un estudio comparativo de 
la utilización de un blanco metálico de CoFe2 y 
un blanco aislante de CoFe2O4. Hemos descu-
bierto que la utilización de una capa “buffer” de 
TiN optimiza el crecimiento cristalino sobre Si, 
lo que posibilita la integracion de magnetita en 
dispositivos basados en Si. Hemos comenzado el 
crecimiento de láminas delgadas de BiFeO3 y de 
bicapas óxido/metal (CoFe2O4/CoFe2) y óxido/
óxido (CoFe2O4/Fe3O4) sobre sustratos de silicio.

Crecimiento por laser pulsado (PLD)
En colaboración con el grupo de M. Castillejo 
del IQFR se ha puesto a funcionar una cámara 
de crecimiento por PLD conectada directamente 
con el sistema de caracterización de superficies 
del grupo. Se han crecido capas de hasta 20 nm 
de FeO monocristalino de baja concentración de 
vacantes, a diferencia de la forma de volumen.

Sol-gel (SLG)
En colaboración con el grupo de Ciencia de Su-
perficies de la UCM se han sintetizado y carac-
terizado nanopartículas de óxidos de Fe embe-
bidas en una lámina delgada de sílice crecida 
sobre un substrato de Si. Se ha obtenido evi-
dencia experimental de la síntesis de hematita 
(α-Fe2O3), maghemita (γ-Fe2O3), β-Fe2O3 y mag-
netita (Fe3O4). La fase β es un raro polimorfo de 
Fe+3, y es la primera vez que se sintetiza por sol-
gel y que se identifica su espectro Raman. Se 
está trabajando en la optimización de las condi-
ciones para favorecer la síntesis monofásica, in-
tentando crecer láminas más delgadas y homo-
géneas que las actuales. De modo remarcable, 
queremos hacer constar que se ha optimizado 
el proceso de síntesis de partículas de e-Fe2O3, 
fase metastable en volumen, en una matriz de 
sílice sobre substratos de Si, obteniendo mues-
tras con una baja concentración de otras fases. 
Las partículas son de tamaño tanto nano- como 
(de forma inusual para esta fase) micro-métrico 
permitiendo por tanto su caracterización deta-
llada por espectroscopía Raman.
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Figura 1.- Imagen del sistema de análisis de superficies con la nueva cámara de 
preparación de muestras por PLD. 

Propiedades estructurales, electró-
nicas y magnéticas de superficies 
de óxidos tanto en láminas delga-
das como en cristales volúmicos. 
Efectos de espesor y superficie
Una parte importante de la actividad ha ido en-
caminada a identificar las fases de óxidos de 
Fe obtenidas mediante las técnicas descritas 
en el apartado anterior, así como a estudiar el 
comportamiento de superficies de magnetita. 
La espectroscopía Mössbauer ha sido aplicada 
a películas fabricadas por todos los métodos y 
también a óxidos complejos de la familia de las 
perovskitas (este trabajo en colaboración con el 
Departamento de Química de la Universidad de 
Birmingham, Reino Unido)

Las películas de óxidos de Fe (y de hierro-co-

balto) crecidas por MBE-O2 y MBE+O2 se han 
estudiado específicamente por STM, XPS, LEED, 
LEEM, PEEM y XMCD, lo que ha permitido identi-
ficar que corresponden a una capa de FeO (Fex-
Co1-xO) e islas de Fe3O4 (Fe3-xCoxO4).  Mediante 
LEEM se ha investigado la influencia del flujo de 
Fe y de oxígeno en los óxidos crecidos por MBE-
O2, encontrándose una fuerte dependencia de 
la composición relativa y la morfología de FeO/
Fe3O4.  En el primer caso de los óxidos mixtos de 
hierro y cobalto, se ha detectado el dicroismo 
circular de origen magnético en el oxigeno, y 
se ha medido el momento magnético de spin y 
orbital tanto del Fe como del Co. Está en curso 
su estudio combinando MFM ex-situ y XMCD-
PEEM in-situ, en las mismas islas micrométri-
cas. Asímismo, se están caracterizando láminas 
delgadas de CoFe2O4 sobre TiN/Si(100), y de-
terminando su grado de cristalinidad median-
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te channeling en RBS. Estas laminas muestran 
un campo coercitivo sorprendentemente alto, 
>6KOe.

La caracterización de las películas de magneti-
ta crecidas por evapE se ha llevado a cabo por 
MOKE y XRD, medidas de reflectancia y trans-
mitancia, resistividad y, en algunas muestras, 
coeficiente Seebeck. Se ha observado una corre-
lación entre el parámetro de red,  campo coer-
citivo y el coeficiente Seebeck en evapE/vidrio y 
una conductividad tipo n. La caracterización de 
las películas crecidas por sputt- O2 se ha llevado 
a cabo por MOKE, XRD, y medidas de resisti-
vidad. Se ha correlacionado el bajo contenido 
de O2 en el haz de asistencia  con la existencia 
de tensiones en las películas de magnetita. Las 
muestras SlG/vidrio se han caracterizado por 
XRD, espectroscopía-microscopía Raman, AFM y 
medidas magnéticas -Mössbauer, SQUID y VSM. 

Se ha prestado especial atención al estudio de 
la anisotropía magnética de Fe3O4, comparando 
muestras monocristalinas con las películas del-
gadas crecidas. Las películas presentan propie-
dades usualmente asignadas a la presencia de 
fronteras de antifase, y una simetría biaxial en 
los ejes fáciles de imanación dentro del plano 
de la película, determinados mediante MOKE y, 
en algunos casos, SPLEEM y FMR, presentando 
direcciones que no coinciden con las de volumen 
ni con las reportadas más frecuentemente en 
películas por otros grupos. Además las mues-
tras policristalinas crecidas por sputt- O2 sobre 
silicio no presentan anisotropía, mientras que 
las crecidas sobre vidrio muestran anisotropía 
magnética uniaxial en el plano. Actualmente se 
está estudiando el origen de estas discrepan-
cias, con el fin de controlar la anisotropía mag-

nética en aplicaciones. Dentro de las posibili-
dades de control, y dado el papel determinante 
de las fronteras de antifase en las propiedades 
magnéticas de películas de espinelas de hierro o 
hierro-cobalto, se esta utilizando la combinación 
de crecimiento por MBE-O2 con observación di-
recta del frente de crecimiento por LEEM, como 
se ha descrito para magnetita y oxidos mixtos 
de hierro y cobalto. Esta aproximación permite 
obtener islas de gran perfección y que carecen 
de fronteras de antifase al provenir de un único 
centro de nucleación.

Como referencia, y también por su interés in-
trínseco, se ha caracterizado la superficie de 
cristales volúmicos de magnetita, con especial 
énfasis en la superficie (100). Así se ha obser-
vado el efecto de la transición metal-aislante 
(transición de Verwey) de la magnetita en esa 
superficie, y se ha descubierto una transición 
orden-desorden superficial a alta temperatura. 
La exposición a oxigeno da lugar a una evolu-
ción de la superficie que localmente crece de-
bido a la oxidación a hematita en regiones ma-
croscópicamente separadas entre si, resultado 
que tiene implicaciones en el uso de la magne-
tita como catalizador. También se han medido 
tanto el momento magnético en superficie como 
el micromagnetismo mediante XMCD-PEEM y 
SPLEEM, respectivamente. En el primer caso se 
observa una disminución del momento de es-
pín, explicado en términos de la reconstrucción 
de la superficie, y que ha dado lugar a la pri-
mera publicación de la estación LEEM/PEEM del 
sincrotrón Alba. El descubrimiento de una sor-
prendente evolución con la temperatura de los 
dominios magnéticos en esta superficie ha sido 
tentativamente explicada con los fuertes cam-
bios en la anisotropía magnetocristalina. 
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FINANCIACIóN COMPETITIVA

Investigador Principal Título del Proyecto Referencia 

Juan de la Figuera Láminas ultradelgadas para la electrónica  MAT2012-38045-C04-01
 basada en óxidos. Crecimiento a tiempo real,  
 efectos de intercara y magnetismo

Ministerio de Economía y Competitividad

Proyectos nacionales: coordinados
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Servicio de Cromatografía y 
Espectrometría de Masas



Servicio de Cromatografía y 
Espectrometría de Masas

Responsable Científico

Rosa Lebrón Aguilar 
(Científico Titular) ReID ORCID SCOPUS

Responsable Técnico

Plácido Galindo Iranzo 
(Técnico Especializado)

Personal Técnico

Asunción de Diago Gómez 
(Ayudante de Investigación) 
(baja por jubilación en octubre de 2014)

Introducción
El Laboratorio de Cromatografía y Espectrome-
tría de Masas del Instituto de Química-Física 
“Rocasolano” viene dando servicio desde el año 
2002. Durante todo este tiempo ha dispuesto de 
diferentes espectrómetros de masas, que han 
permitido analizar multitud de sustancias, abar-
cando desde pequeñas moléculas hasta proteí-
nas y polímeros. En el bienio 2013-2014, ha 
contado con un espectrómetro de masas com-
puesto por un analizador de tiempo de vuelo y 
un sistema de ionización y desorción por láser 
asistida por matriz (MALDI–TOF), modelo Voya-
ger–DE PRO (Applied Biosystems). 

El trabajo que se desarrolla en el Laboratorio se 
centra fundamentalmente en la determinación 
de masas moleculares por MALDI-TOF de mo-
léculas con masas entre 1.000 y 300.000 u, en 
especial proteínas intactas. Los análisis se lle-
van a cabo por el personal técnico especializado 
perteneciente al IQFR y las normas de funciona-
miento detalladas se encuentran recogidas en la 
página web del Laboratorio (http://servicioma-
sas.iqfr.csic.es/).
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Objetivos Estratégicos
• Servir de herramienta de apoyo a la investigación de los diferentes departamentos del IQFR 

así como a usuarios externos.

• Incorporar y adaptar metodologías analíticas existentes en el ámbito de la espectrometría de 
masas a las necesidades concretas de los usuarios.

Figura 1: Placa de MALDI mostrando algunas muestras preparadas con 2,5-DHB como matriz. 
La imagen de la izquierda muestra parte de la mancha 63 tal como se ve en la pantalla de 

televisión de la óptica de observación de la fuente de ionización. 

Resultados
Durante el período 2013–2014 se han realiza-
do un total de 664 análisis, un número similar 
al del bienio anterior (680 análisis). El 89% de 
los análisis han sido realizados para los distintos 
departamentos del IQFR y el resto para otros 
institutos del CSIC (Instituto de Ciencia y Tec-
nología de Polímeros, Instituto de Química Or-
gánica General, Instituto de Química Médica e 
Instituto de Ciencia y Tecnología de Alimentos 
y Nutrición).

Como es habitual, se han realizado análisis de 
confirmación de la masa molecular (antes y des-
pués de distintos tratamientos) de proteínas, 
péptidos, carbohidratos, colorantes y silsesquio-

xanos, entre otros. En concreto, la mayor de-
manda se ha centrado en el seguimiento off-line 
de la degradación de muropéptidos y oligosacá-
ridos en reacciones de hidrólisis con proteínas. 
Asimismo, se ha continuado realizando el aná-
lisis de polímeros con el fin de obtener distribu-
ciones de masas moleculares, unidades repetiti-
vas y grupos terminales de los mismos.

Finalmente, hay que destacar que se ha conti-
nuado con la labor docente del Servicio, al or-
ganizar e impartir 3 cursos sobre “Cromatogra-
fía de Líquidos acoplada a la Espectrometría de 
Masas” (26 h), dentro del Plan de Formación del 
CSIC.
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Biblioteca  “BIQFR”



Introducción
El Instituto de Química Física Rocasolano se fun-
dó en 1946 al mismo tiempo que la Bibliote-
ca.   Sus fondos procedieron  principalmente del 
“Instituto Nacional de Física y Química” creado 
en 1932,  conocido popularmente como Rocke-
feller, que  fue la cuna de todos los grupos de 
investigación en las diferentes disciplinas de la 
Química y la Física no sólo en Madrid sino en 
toda España. Tres elementos caracterizan  a la 
Biqfr: La colección, el espacio y la gestión. 

La colección: Alberga y custodia la colección 
científica más antigua y única en España, donde 
se  encuentran los famosos “Annalen der Phy-
sik”, “Chemische Berichte, Annalen der Che-
mie”. Aloja un valioso fondo, principalmente de 
revistas,  de las que 113 están completas desde 
el número 1 de su  publicación, 11 desde el siglo 
XIX hasta nuestros días, y 16 anteriores a 1920.  

Einstein, A. (1905). Ist die Trägheit eines Kör-
pers von seinem Energieinhalt abhängig? Ann. 
Phys. 18, 639-641. (La formula E=mc2)

El espacio: Diseño de los arquitectos M. Sán-
chez  Arcas y L. Lacasa (1932), innovadores en 
su época, dispuesta longitudinalmente con el 
resto del edificio, acceso fácil desde la entra-
da principal; orientada al sur con tres grandes 
ventanales iluminando las dos plantas que con-
tienen la sala de lectura,  lo que hace que el lec-
tor se sienta en un ambiente silente y propicio 
a la lectura, según el arquitecto Antonio Bonet 
Correa. Las plantas estaban comunicadas, en 
su interior con una original escalera volada de 
caracol de tipo barco, que se substituyó recien-
temente por otra de madera. Posteriormente se 
ha añadido la planta sótano y se han remodela-
do sus salas manteniendo el estilo original. Por 
sus peculiaridades es objeto de visitas de arqui-
tectos de varias universidades. 

La Gestión: Desde sus orígenes la Biqfr se di-
señó con una gestión novedosa: Libre acceso, 
expositores para los últimos números y último 
año. Su principal objetivo ha sido la satisfacción 
de sus usuarios. Considerada por la comunidad 
científica la Hemeroteca por excelencia, además 
de un landmark histórico al servicio de la inno-
vación. Un ejemplo infrecuente de 80 años de 
continuidad al servicio de los investigadores es-
pañoles y la Innovación.

Einstein, A. (1905). Ist die 
TrägheiteinesKörpers von 

seinemEnergieinhaltabhängig? Ann. 
Phys.18, 639-641. (La formula E=mc2)
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Biblioteca “Biqfr”

Directora de la Biblioteca 

Esperanza Iglesias Fernández 

Técnicos

Jorge Pariente Moronta

Adoración Urrea Salazar 

Ángel González  González 
(hasta 01/03/2014)

Ángel Alonso Fernández (hasta 09/2013)

Auxiliar 

Santiago del Olmo Rodríguez

Objetivos Estratégicos
• Las nuevas tecnologías.

• Acceso al conocimiento.

• Servicio de suministro de documentos.

• Implicación económica.

• Gestión tradicional.

• Actividad extraordinaria.
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Resultados
Las nuevas tecnologías
Desde el inicio de era tecnológica, en los años 
90, la Biqfr ha sido consciente que los cambios  
tecnológicos, que tan rápidamente  se suce-
dían,   aportaban una oportunidad a la bibliote-
ca para ligarla al concepto valor. En estos años, 
éste concepto ha sido el pilar básico del traba-

jo técnico para conseguir que la biblioteca sea 
competitiva, proactiva e incluso co-creativa.  Al 
conocer la percepción  que el investigador tiene 
de la biblioteca en relación con las alternativas 
que ofrece la competencia (ej. Google) se han 
desarrollado vínculos con él,  para  ayudarle  a 
alcanzar sus objetivos, así la Biqfr  se  percibe  
como un valor frente a sus competidores.

Vamos a expresarlo con la  línea de tiempo
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El Blog y las redes sociales
Sigue siendo una herramienta de difusión y vi-
sibilidad publicando noticias de todas las áreas 
de ciencia e innovación. En periodo 2013-2014 
se han introducido cambios en la línea editorial  
para potenciar y divulgar las actividades que se 
desarrollan en IQFR: Ciclos de Seminarios, Con-
ferencias, Actividades del Centro y de la Biqfr. 
Siempre con el mismo principio, el de intentar 
democratizar la “Ciencia” y llevarla a la ciudada-
nía de forma accesible.

El interés de  nuestros seguidores del blog se 
mantiene constante, se ha publicado una media 
de 2 noticias al día, con un total de 600 noti-
cias en dos años, recibiendo durante este bienio 
257.369 visitas y alcanzando un histórico total 
de visitas 1.400.000  desde su creación. El com-
portamiento de nuestros seguidores en las re-
des sociales Twiter y Facebook es constante y 
estable, al igual que ocurre con el Blog.

El Blog de la Biqfr no solo está consolidado como 
una fuente de  divulgación científica en América 
(México, Colombia, Estados Unidos  y Argenti-
na) y Alemania, sino que también hemos de-
tectado que comienza a captar seguidores en 
otros países de Europa (Rusia, Francia, Suiza, 
Ucrania) e incluso en el Líbano.

Acceso al conocimiento 
En este período el principal aspecto a destacar 
es la implantación de una herramienta inteli-
gente  para acelerar la búsqueda de información 
científica, que ofrece una ventaja competitiva 
a la Biqfr sobre Google, a la vez que  ahorra 
tiempo y clics del ratón al usuario. Con la fun-
cionalidad de la personalización se consigue una 
herramienta a la carta: iLumina.
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Se integran todas las bases de datos especiali-
zadas en las áreas de química, física y biome-
dicina, a las que los usuarios de la Biqfr tienen 
acceso, de modo conjunto, desde una única pla-
taforma, y con una sola pregunta se da acceso 
al texto completo.  Dentro de iLumina se integra 
el gestor de recursos AtoZ, a la vez que también 
sigue  funcionando de forma independiente. 

iLumina utiliza una tecnología de “descubrimien-
to” (EDS EBSCOhost) basada en la creación de 
un índice unificado de los recursos de informa-
ción de la Biqfr, que proporciona a los usuarios 
una forma fácil y poderosa de acceder a todo 
ese contenido desde una sola interfaz de bús-
queda. Gestiona los metadatos tanto de fuentes 
internas (gestor AtoZ) como externas (provee-
dores de bases de datos), creando un índice de 
gran tamaño y velocidad. La colección resultan-

te es inmensa en tamaño y alcance, pero su in-
dización local permite tiempos de respuesta ex-
cepcionalmente rápidos

Principales características:  
• La indización  genera metadatos completos 

para las fuentes más consultadas.

• Búsqueda en el texto completo.

• Metadatos detallados (resúmenes suminis-
trados por el autor, palabras clave, materia, 
etc.)

• Widgets para SciFinder, Reaxys,NIST, ICSD, 
Redes Sociales, etc.

• Selección de las  bases de datos especializa-
das en el área de actividad de la Biqfr para 
no generar ruido:

A finales de 2013 comienza a implantarse iLumi-
na como punto único  de búsqueda y de acceso 
a la información. A la vista de los datos obte-
nidos, se observa que se realizan muchas bús-

quedas con pocas sesiones, y sus resultados se 
analizan detenidamente, mediante la consulta 
de los abstracts, descargando lo que realmente 
es relevante para la investigación.

Principales Bases de Datos que utiliza iLumina

arXiv Oxford 

BioOne Online Journals Publisher Provided Full Text Searching File

Center for Research Libraries Research Starters

Directory of Open Access Journals SciELO

eArticle Science Citation Index

EDS Publication Finder ScienceDirect

J-STAGE Scopus®

MEDLINE Supplemental Index

Años Sesiones Búsquedas Abstracts Descargas

2013 816 24304 367 249

2014 2570 42951 2035 820
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iLumina 
Es accesible desde el site CSIC  para toda la 
Institutción y a través de la VPN para todos los 
usuarios de la Biqfr de forma ubicua.  A su vez  
dispone de la tecnología para dispositivos mó-
viles.

AtoZ 
La colección online gestionada a través de 
“AtoZ” fue de 30.654 recursos. La totalidad de 
las subscripciones de la Biqfr en curso están dis-
ponibles en online.

En paralelo, se ha seguido utilizando este gestor 
como medio de acceso a los recursos electróni-
cos de la biblioteca.

En 2013 se unificaron los accesos a los libros 
y a las revistas electrónicas en una única pla-
taforma cuando los usuarios se habituaron a la 
aplicación.

En el 2013 se han establecido 27.612 sesiones, 
por 15.812 en el 2014. En el 2013 se han reali-
zado 15.747 búsquedas y a su vez, en el 2014 
solo se llegó a un total de 10.798.

Al implantarse iLumina, a finales de 2013, se 
aprecia claramente un descenso de la actividad, 
lo que cabe pensar que los usuarios prefieren 
ILumina como gestor del conocimiento, mien-
tras que siguen utilizando AtoZ para una cita 
concreta.
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Suministro de documentos. Présta-
mo interbibliotecario  (PI)
La riqueza de los fondos de la Biqfr satisface, en 
gran medida, las necesidades de sus usuarios 
directos, lo que se constata con el pequeño nú-
mero de documentos solicitados a otros centros 
y con el significativo número de peticiones en-
viados a los centros tanto externos: universida-
des, laboratorios, como a los centros del CSIC. 
El 98% de las peticiones tramitadas, como es 
lógico  en este campo de actividad, correspon-
den a artículos y sólo un 2% al préstamo de ori-
ginales. El peso de las peticiones de los artículos 
que la Biqfr envía supone el 17% en el conjunto 
de la Red de Bibliotecas del CSIC.

El PI es un indicador de la calidad de la bibliote-
ca. La Biqfr ha consolidado su posicionamiento 
de principal centro suministrador de documen-
tación científica del CSIC. En los últimos 14 
años, el  coeficiente medido entre las peticiones 
suministradas y las solicitadas alcanza un valor  
de 10; es decir, se suministraron 10 veces mas 
peticiones de las que se solicitaron a otros cen-
tros. En estos últimos  años este valor descendió 
hasta 7, debido a la inserción en el  Instituto de 
líneas de investigación en las áreas de “Ciencias 
de la Vida”, recursos a los que la biblioteca no 

tiene acceso. Por el contrario, la Red de biblio-
tecas del CSIC es ligeramente mas peticionaria 
que suministradora con un valor de 1,03 de pe-
ticiones solicitadas a otros centros, frente a las 
enviadas.

El  flujo de las transacciones internas entre las 
bibliotecas de CSIC ha descendido en los últimos 
años, a causa del desarrollo tecnológico  y a la 
adquisición de los grandes paquetes de recursos 
electrónicos a texto completo ofrecidos por  los 
principales editores al CSIC y otras Institucio-
nes, en el periodo 2001-2003 hasta un 35%.

El total de transacciones que la Biqfr suministra 
al CSIC y a otras Instituciones disminuye lenta-
mente con escasas fluctuaciones. El porcentaje 
del total de las transacciones entre 2009 y 2010 
supuso  un  incremento de 2,1%; por el con-
trario, en el 2011 un descenso del 5,8%, para 
recuperarse en el 2012 en un 6.3%, asemeján-
dose a la situación del 2007. En 2013 desciende 
un 0,3  y en 2014 llega a caer 12,8 %. En 2014, 
hay que destacar un 21%  de descenso de las 
peticiones que la Biqfr envía  a los centros del 
CSIC, lo que se podría explicar por un hipotéti-
co descenso de actividad científica en el CSIC y 
el cierre de bibliotecas en algunos centros del 
CSIC.
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En 2013 se realizaron un total 3.978 transac-
ciones entre suministradas y solicitadas. De 
estas transacciones se enviaron 3.505 (-0,3 % 
que en 2012); se suministraron a las bibliote-
cas del CSIC 1.800 (-2,1% que en  2012) y a 
otras instituciones externas al CSIC 1.705 (1,6 

% más que en 2012). A su vez, de otras biblio-
tecas / instituciones se recibieron  un total 473 
(-14.1 %  que en 2012);  procedentes  de las bi-
bliotecas  del  CSIC 219 (-16,7 % que en 2012) 
y de los  centros o instituciones externas al CSIC 
254   (-11,8 % que en el 2012). El 19,7 % de las 
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peticiones solicitadas a centros externos al CSIC 
se tramitaron a través de Subito. De las 3.505 
transacciones suministradas, 3.366 correspon-
den a artículos y  31 a préstamos de originales.

En 2014 se realizaron un total 3.505 transaccio-
nes entre suministradas y solicitadas. De estas 
transacciones se enviaron 3.055 (-12,8% que 
en 2013); a las bibliotecas del CSIC se envia-
ron 1.420  (-21,1 % que 2013) y a instituciones 
externas al CSIC se suministraron 1.635 (-4,1 
%  que en 2013). Y de las solicitudes a otras 
bibliotecas/ instituciones se recibieron 450 (-4,8 
% que en 2013); procedentes de bibliotecas del 
CSIC 251 (14,6 % más que en 2013) y de los 
centros o instituciones externas al CSIC 199  
(-21,6  % que en 2014). El 25,6% de peticio-
nes solicitadas a centros externos al CSIC fue-
ron tramitadas a través de Subito. De las 3.055 
transacciones suministradas, 3.024 correspon-
den a artículos y 31 a préstamos de originales.

Los préstamos personales de libros han expe-
rimentado un notable descenso de casi el 53% 
con respecto a 2012.  En 2013 se prestaron 35 
libros y en 2014 ascendió hasta 39.

Implicación económica 
En estos dos años de crisis económica, al igual 
que en el resto del CSIC, los recursos humanos 
y económicos han sufrido un grave deterioro:

La reducción de un tercio de la plantilla con una 
baja por jubilación, y otra por excedencia, obliga 
al resto a suplir las carencias  sin menoscabo de 
la actividad,  en muchas ocasiones  tarea ardua 
y difícil,  solo superada gracias a la buena volun-
tad y entusiasmo de sus miembros.  La situación 
se agrava aún mas,  si se tiene en cuenta  que  
plantilla está envejecida y hay previstas nuevas 
jubilaciones. Esta situación no puede alargarse 
mucho en el tiempo sin peligro de un  posible 
cierre de la biblioteca.

En 2010 la Biqfr disponía de un presupuesto de 
adquisiciones bibliográfica para monografías de 
46.430 €. Posteriormente, las adquisiciones  se 
centralizan desde la URICI (Unidad de Recursos 
de Información Científica para la Investigación) 
sin poder participar en la toma de decisiones  de 
las mismas.  En 2012 a la Biqfr ya no se le asig-

na presupuesto económico ni para adquisición  
de libros, ni para   subscripciones de revistas, 
por lo que, lamentablemente, desde 2013  no se 
han incorporado nuevos libros relacionados con 
la actividad del IQFR. 

En lo relativo a las subscripciones de revistas se 
han dejado de subscribir la mayoría de ellas en 
papel, quedando  únicamente  en formato elec-
trónico, este hecho  está suponiendo un dete-
rioro y empobrecimiento del patrimonio cultural, 
ya que en algunos editores (IOP, Wiley, Springer, 
etc.) al dejar de suscribir la revista, se pierde el 
acceso electrónico, incluso a los años subscritos 
con anterioridad,  y por lo tanto,  tampoco se  
dispone de la edición impresa, como es el caso 
de International Journal of Chemical Kinetics, 
Chemistry Letters, Russian Chemical Reviews 
(dedicada a revisiones, es la versión inglesa del 
legendario Uspekhi Khimii representativa de la 
escuela rusa de química), etc. En 2013, debido 
a los recortes económicos, se dejaron de subs-
cribir  muchos recursos electrónicos para toda 
la Red de bibliotecas del CSIC, en 2014 algunas 
subscripciones se recuperaron, pero no su tota-
lidad. 

En total quedan subscritas en papel 44 revistas, 
frente a las 169 que se recibían en 2012.

Gestion tradiccional 
Se ha continuado con las labores de proceso 
técnico, control de colecciones y organización de 
los fondos, señalización,  el servicio en sala, etc. 

Mejora de la colección
En 2013 se realizó un proyecto de mejora de la 
colección destinado a la revisión de los fondos 
bibliográficos ubicados en los diferentes despa-
chos o departamento del IQFR, para lo que ha 
sido necesario localizar cada uno de los 1193 
ejemplares en los  diferentes departamentos, 
comprobar que su ubicación topográfica en ca-
talogo colectivo de la red era la correcta, sub-
sanación de errores en el caso necesario,  y por 
último, la  catalogación y  la clasificación  de los  
ejemplares no incluidos en el catálogo.
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Gerencia-Almacén-Conserjería

Gerencia

Gerente:

Isabel Cabo Chaves (hasta 14/02/2014)

Antonio Rubinos Pérez 
(desde 15/02/2014)

Administración:

Julia Cano García (Habilitador Pagador)

Sagrario Salado Rey

José Enrique García Ortega

Elvira Calviño López (hasta 01/11/2013)

Gloria Alonso Gómez

Pilar Ruiz Lafita

Mª Mar de la Torre Tante

Gloria Pinillos Pérez (desde 01/11/2014)

Almacén
Consuelo Martín de Loeches 
(Jefe de Almacén)

Eva María Carpintero Vázquez

Conserjería

Mercedes Sanz Martín 
(hasta 01/08/2014)

Ángela Manso Asensio 
(hasta 11/02/2013)

José Luis Rodríguez Garro 
(desde 12/02/2013)





Asistencia Técnica

Taller de Electrónica

Pedro Durán Martín (Jefe Servicio)

Miguel Rodríguez Artigas 

Pedro J. Navarrete Bodorrey

Taller de Mecánica

José Antonio Serna Ferrero

Ignacio Sanz Gómez

Taller de Soplado y Vidrio

Nicomedes San Román Prieto

Soporte Informático

Antonio Díaz Pozuelo

David Armenteros Escabias

Unidad de Mantenimiento General

Jesús López Mascaraque (Jefe Servicio)

José Antonio Mulero Bravo

Juan Luis Martínez García





Instrumentación Singular

Laboratorio de Difracción de Rayos X 
para muestras Monocristalinas (DRXM) 

Los servicios que ofrece el laboratorio están 
orientados a la obtención de: a) monocris-
tales, b) espectros de difracción de rayos X 
de muestras monocristalinas de cualquier 
naturaleza: inorgánica, orgánica, organo-
metálica, macromolecular (proteínas, enzi-

mas) y fibras poliméricas, y c) en su caso, 
determinación de la estructura tridimensio-
nal de dichas muestras. 

http://www.xtal.iqfr.csic.es/DRXM/

Responsables Científico: Armando Albert  y 
Martín Martinez-Ripoll

Laboratorio de Cromatografía y Espec-
trometría de Masas para la determinación 
de masas moleculares por MALDI-TOF de 
moléculas con masas entre 1.000 y 300.000 
u, en especial proteínas intactas.

http://serviciomasas.iqfr.csic.es/

Responsable Científico: Rosa Lebrón Aguilar

Laboratorio de RMN de alto campo del 
CSIC

El laboratorio aúna instrumentación van-
guardista junto con la experiencia avalada 
de más de 40 años en el análisis de bio-
moléculas por RMN: estructura y dinámi-
ca. Se ofrece también soporte técnico con 
experimentos exclusivos desarrollados en 
el grupo, muchos enfocados al estudio de 
proteínas intrínsecamente desestructuradas 
(IDP). El laboratorio ofrece también aseso-

ría científica para el estudio de ácidos nu-
cleicos y también de pequeñas moléculas y 
productos naturales. 

http://rmn.iqfr.csic.es/

Director del laboratorio: Prof. Marta Bruix

Responsable técnico: Dr. David Pantoja

Comité científico: Prof. Jorge Santoro
 Dra. Mª Angeles Jimenez 

http://www.xtal.iqfr.csic.es/DRXM/
http://serviciomasas.iqfr.csic.es/
http://rmn.iqfr.csic.es/


Difractómetro de rayos X # 1 

Fuente de rayos X de ánodo rotatorio (2,7 
kW, MicroStar, Bruker) con microfoco de 
100 μ y brillo tres veces superior al de los 
ánodos rotatorios convencionales. Radia-
ción de CuKα, filtrada por espejos Helios 
(Bruker).

Goniómetro de 4 círculos, con geometría 
Kappa y detector CCD (Bruker).

Sistema de crioprotección (Oxford Cryosys-
tems) mediante corriente de N2 en el inter-
valo 350-100 K. 

(Responsables: Armando Albert  y Martín 
Martinez-Ripoll)

Difractómetro de rayos X # 2

Este equipo comparte la fuente de rayos X 
descrita en el difractómetro #1

Goniómetro y detector del tipo Imaging Pla-
te Mar345dtb (MarResearch).

Sistema de crioprotección (Oxford Cryosys-
tems) mediante corriente de N2 en el inter-
valo 350-100 K.

(Responsables: Armando Albert  y Martín 
Martinez-Ripoll)

Robots para pruebas de cristalización

Dispensadores de líquidos, Gilson  e Inno-
vadine preparados para el escalado, des-
de los mililitros hasta los nanolitros, para 
la realización de 96 (ó 192) experimentos 

de cristalización por placa, minimizando el 
tiempo de evaporación.

(Responsables: Armando Albert  y Martín 
Martinez-Ripoll)
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Cromatógrafo de gases acoplado a un es-
pectrómetro de masas cuadrupolar, equipa-
do con sistemas de introducción de mues-
tras líquidas y gaseosas 

(Responsable: Rosa Becerra Arias)

Cromatógrafos de gases para columnas ca-
pilares y empaquetadas, con detectores de 
ionización de llama 

(Responsable: Rosa Lebrón Aguilar)

Espectroscopia óptica de absorción diferencial (DOAS)/tierra, barco, avión, globo, satélite.

(Responsable: Alfonso Saíz López)

Difractómetro de rayos X # 3

Microfuente de rayos X, modelo IμS (Bruker)  
para radiación de CuKα, con óptica exclusi-
va de multicapas modelo Elm3 (Bruker).

Goniómetro de 4 círculos, con detector APEX 
II  (Bruker).

Sistema de crioprotección (Oxford Cryosys-
tems) mediante corriente de N2 en el inter-
valo 350-100 K.

(Responsables: Armando Albert  y Martín 
Martinez-Ripoll)
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Incoherent Broadband Cavity Enhanced Ab-
sorption Spectroscopy (IBBCEAS).

Chemiluminiscence NOx.

(Responsable: Alfonso Saiz López)

Espectrómetro Bruker AV-600,             

Criosonda TXI (1H,13C,15N)/gradientes Z

Sonda TXI (1H,13C,15N)/5 mm 

Sonda TBI (1H,13C, BB)/5 mm/gradientes

Sonda TXI (1H,13C,15N)/8 mm/gradientes Z 

Sonda (1H-BB reverse)/10 mm

(Responsables: D. Pantoja, M. Bruix)

Espectrómetro Bruker AV-800 US2    

Criosonda TCI (1H,13C,15N)/gradientes Z 

Sonda TXI (1H,13C,15N)/5mm/ gradientes en 
Z

Sonda QXI (1H, 13C, 15N, 31P)/5mm/ gra-
dientes en Z. 

(Responsables: D. Pantoja, M. Bruix)

Resonance and off resonance fluorescence 
by lamp excitation (ROFLEX)/tierra, avión.

(Responsable: Alfonso Saíz López)
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Espectrómetro de Masas en línea de Triple Cuadrupolo TQ- y de alta resolución FT-ICR

FT-ICR (Fourier Transform Ion Cyclotron Resonance Spectrometry) es un espectrómetro de 
masas basado en el efecto producido por un campo magnético intenso (generado por una 
bobina superconductora) sobre la trayectoria de partículas cargadas (movimiento ciclotró-
nico). FT-ICR presenta una mayor sensitividad y resolución comparado con otros espectró-
metros de masas. 

Nuestro espectrómetro es un híbrido MS-“tandem” de un Triple cuadrupolo (TQ) Agilent/Va-
rian 320 en línea con un FT-ICR Agilent/Varian-920 de alta resolución, el cual está provisto 
con un magneto de 7T.

• El TQ está dotado de una fuente de ionización por electrospray (ESI). Incluye también 
una fuente nano-ESI. Su 2nd cuadrupolo es una cámara de fragmentación CID. TQ puede 
ser acoplado a interfaces cromatográficas (GC o HPLC). El rango de masas analizable 
está entre 20 y 2 000 m/z.

• La precision del of FT-ICR es del orden de ppm y una resolución incluso mayor que 106. 
Este espectrómetro incluye un módulo MALDI (matrix-assisted laser desorption ioniza-
tion), cuyo rango está entre 50 y 10 000 m/z. En FT-ICR es posible aislar iones y realizar 
análisis de cada uno de ellos. También es posible excitarlos cinéticamente (mediante 
pulsos de radiofrecuencia SORI-CID), activar algunos de sus enlaces selectivamente por 
radiación IR (IRMPD) o no-selectivamente por captura electrónica  (ECD). Estas opciones 
permiten la fragmentación o secuenciación controlada de los iones proporcionando una 
información valiosa de la estructura de los mismos. La técnica resultante permite no sólo 
el análisis cualitativo y estructural de especies sino tambien es una poderosa herramien-
ta para estudiar la reactividad química, energética e interacciones molecualres de una 
amplia variedad de especies.

(Responsable: Juan Z. Dávalos Prado)
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Microscopio de fluorescencia multi-fotónico 
y confocal  láser de barrido  (Olympus IX-71 
/ Micro-Time 200-PicoQuant).

Excitación: Láser Ti-Za  (2 fotones; 750-850 
nm; 80 MHz; 100 fs) y diodos (405 nm, 482 
nm; 2.5-40 MHz; 100 ps). Detección de po-
larización de fluorescencia, con resolución 
temporal de ps-s (TTTR-TCSPC). Control de 
temperatura.

(Responsable:  M. Pilar Lillo)

Plataforma de microarrays 

(Responsables: Dolores Solís, 
María Asunción Campanero-Rhodes)

Espectroscopía Mössbauer  

(Responsables: J.F. Marco y J. de la Figuera)

Espectrómetro de masas de tiempo de vuelo 
con ionización y desorción por láser asistida 
por matriz (MALDI-TOF), modelo Voyager-
DE PRO (Applied Biosystems) con intervalo 
de masas hasta 300.000 u en baja resolu-
ción (modo lineal) o hasta 10.000 u en alta 
resolución (modo reflectrón).

(Responsable: Rosa Lebrón Aguilar)
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Nombre Departamento Fecha Universidad Titulo Tesis

José Ignacio  Cristalografía y 23/09/2013 Universidad Biología Estructural de
Baños Sanz Biología Estructural  Complutense  Inositol Kinasas,
   de Madrid enzimas implicadas  
    en la regulación de   
    inositol fosfatos

Cecilia Artola  Cristalografía y 07/04/2014 Universidad Biología Estructural de 
Recolons Biología Estructural  Complutense Máquinas Moleculares
   de Madrid de Reciclaje de
    Peptidoglicano.
    Implicaciones en
    Mecanismos de
    Resistencias a
    Antibióticos

Iván Acebrón Cristalografía y 01/07/2014 Universidad Búsqueda racional de 
Ávalos Biología Estructural  Complutense nuevas etiquetas de
   de Madrid fusión: aplicaciones
    biotecnológicas de los
    dominios lectina trébol
    beta

Antonio Cristalografía y 15/10/2014 Universidad Bases estructurales de 
Chaves Sanjuan Biología Estructural  Internacional la homeostasis del
   Menéndez potasio en plantas: 
   Pelayo Regulación del
    transportador AKT1 y
    de la quinasa CIPK23

Juan Manuel Química Física 31/05/2013 Universidad Papel de la vitamina 
Ortiz Guerrero Biológica  de Murcia B12 en la actividad de
    una familia de factores
    transcripcionales con
    una novedosa
    arquitectura de
    dominios

Fernando Díez Química Física 22/02/2013 Universidad Análisis conformacional 
García Biológica  Complutense de péptidos prebioticos 
   de Madrid plausibles y su
    interacción con ácidos
    nucleicos, arenos y
    nucleótidos

Soraya Serrano Química Física 04/06/2014 Universidad Interacciones 
Serrano Biológica  Complutense proteína-membrana:
   de Madrid una aproximación
    estructural por RMN
    utilizando sistemas
    modelo

Tesis doctorales defendidas

Formación Académica
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Nombre Departamento Fecha Universidad Titulo Tesis

Santiago Química Física 19/11/2013 Universidad The role of Gbp2p,
Martínez Biológica  Autónoma Nab2p and Pub1p along   
Lumbreras   de Madrid the mRNA cycle:
    structural studies by 
    NMR and other
    biophysical techniques

Silvia Lisa Química Física 04/09/2013 Universidad Interruptores 
Ferrer Biológica  Complutense moleculares en la
   de Madrid génesis de PrP
    patógenas:
    Metionilsulfósxidos y sus
    modelos

Sebastián Química Física 08/10/2013 Universidad Conformational
Raja Biológica  Autónoma Dynamics and Assembly
   de Madrid of the Ribosomal Stalk
    Proteins

Nerea Martín Química Física 06/2013 Universidad Estudio mediante RMN
Pintado Biológica  Autónoma de la estructura y
   de Madrid estabilidad de ácidos
    nucleicos con furanosas
    modificadas

María Encina Sistemas de Baja 01/07/2013 Universidad Aplicaciones de plumas
López Arias Dimensionalidad,  Complutense de ablación de
 Superficies y Materia  de Madrid semiconductores en
 Condensada   óptica no lineal y
    síntesis de nuevos
    materiales

Grégory Sistemas de Baja 07/03/2013 Universidad Dinámica de
Gitzinger Dimensionalidad,  Complutense predisociación y control
 Superficies y Materia  de Madrid de la fotoionización de
 Condensada   yoduro de metilo con
    pulsos láser de
    femtosegundos

Luis Cerdán Sistemas de Baja  08/02/2013 Universidad Láseres de colorante
 Dimensionalidad,  Complutense en estado sólido:
 Superficies y Materia  de Madrid retroalimentación
 Condensada   por dispersión y
    dispositivos integrados

Mª Eugenia Sistemas de Baja 10/07/2014 Universidad Preparación y
Pérez-Ojeda Dimensionalidad,  Complutense aplicaciones ópticas
 Superficies y Materia  de Madrid de sistemas híbridos
 Condensada   orgánicos-inorgánicos
    basados en    
    silsesquioxanos
    oligoméricos poliédricos
    (POSS) funcionalizados   
    con colorantes   
    fluorescentes

Matteo Monti Sistemas de Baja  11/07/2014 Universidad Ultrathin iron oxide
 Dimensionalidad,   Autónoma films on Ru (0001)
 Superficies y Materia   de Madrid
 Condensada
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 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora 
 
 Javier Gutiérrez Fernández CSIC 2011-2014 Juan A. Hermoso
 Cecilia Artola Recolons MINECO 2010-2014 Juan A. Hermoso
 Noelia Bernardo García MINECO 2010 Juan A. Hermoso
 Teresa Domínguez Gil-Velasco MINECO 2012 Juan A. Hermoso
 Alejandra Carriles Linares CAM 2014 Juan A. Hermoso
 Elsa Franco Echevarría MINECO 2012 Beatriz González Pérez
 María Ángela Polo Sainz CSIC 2013 Juliana Sanz Aparicio
 Mercedes Ramírez Escudero MINECO 2012 Juliana Sanz Aparicio
 Iván Acebrón Ávalos MINECO 2011-2014 José Miguel Mancheño
 Yanaisis Álvarez Sánchez CSIC-CITMA 2010-2014 José Miguel Mancheño 
    Martín Martinez Ripoll
    Ernesto Moreno
 Antonio Chaves Sanjuan MINECO 2010-2014 Armando Albert

 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora 
 
 Javier  González FPI, MINECO 01/09/2010 JZ Dávalos Prado

 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora 
 
 Soraya Serrano Serrano FPI, MINECO 01/11/2009 M. Bruix, M.A. Jiménez
 Héctor Zamora Carreras FPI, MINECO 01/12/2012 M. Bruix, M.A. Jiménez
 Juan Manuel Ortiz Guerrero JAE-pre, CSIC 01/09/2008 S. Padmanabhan
 Santiago Martínez Lumbreras CAM 01/01/2009 J.M. Pérez-Cañadillas
 Angélica Inés Partida Hanón Proyecto 01/09/2014 M. Bruix, M.A. Jiménez
 Jesús Fernández Zapata FPI, MINECO 01/01/2014 S. Padmanabhan
 Aránzazu Gallego García Proyecto 01/10/2014 S. Padmanabhan
 Javier Martínez Fernández MINECO 01/09/2010 M. Gasset
 Erney Ramírez JAE-Pre (CSIC) 01/05/2010 P. Chacón
 Palma Rico Lastres FPI, MINECO 21/06/2010 M. Menéndez
 Lara López Merino JAE-Pre (CSIC) 01/11/2009 Mª D. Solís

Departamento de Cristalografía y Biología Estructural

Departamento de Estructura, Energía y Reactividad Química

Departamento de Química Física Biológica

Becarios/Contratados Pre-doctorales
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 Nombre Agencia Fecha de Inicio  Director
  Financiadora 

 Guadalupe García CIBERES 15/06/2012 M. Menéndez
 Moreno 
 Ioanna Kalograiaki FP7-ITN- GA:289003 01/08/2012 Mª D. Solís
 Radoslaw Borowski FP7-ITN-GA:317297 01/09/2013 Mª D. Solís
 Miguel Mompean García FPI 11/2012 D.V. Laurents/
    C. Gonzalez
 Nerea Martín Pintado JAE 06/2009 C. Gonzalez
 Miguel Garavís FPI (CBMSO) OCT 2009 C. Gonzalez/
    A. Villasante

 Nombre Agencia Fecha de Inicio  Director
  Financiadora
 
 Ignacio López Quintás FPI, MINECO 01/09/2011 Marta Castillejo 
    Striano y Margarita 
    Martín Muñoz
 
 Luis Cerdán Contrato de Proyecto 01/10/2012- Angel Costela e
   28/02/2013 Inmaculada   
    García-Moreno

 Mª Eugenia Pérez-Ojeda JAE-Pre (CSIC) 01/09/2009 Inmaculada   
    García-Moreno y 
    José Luis Chiara

 Gonzalo Durán FPI, MINECO 01/08/2011 Inmaculada   
    García-Moreno y 
    Mª José Ortiz

 Cecilia Bores Quijano FPI, MINECO 01/12/2011 Enrique Lomba 
    García
 
 Vicente Sánchez Gil CSIC 01/10/2011 Eva González 
    Noya

 Matteo Monti FPI, MINECO 01/09/2010- Juan de la Figuera
   01/09/2014 y J.F. Marco  
    

 Laura Martín FPI, MINECO 01/01/2014 Juan de la 
    Figuera y J.F. Marco

Departamento de Sistemas de Baja Dimensionalidad, Superficies y Materia Condensada
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 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora 
 
 Lisandro Otero NIH 2011-2013 Juan A. Hermoso
 César Carrasco López CSIC 2013 Juan A. Hermoso
 Iván Acebrón Ávalos CSIC 2013 Juan A. Hermoso
 Sergio Galán Bartual MINECO 2012-2014 Juan A. Hermoso
 Antonio Chaves Sanjuán MINECO 01/10/2014 María José 
    Sánchez Barrena

 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora 
 
 Carlos Alberto Cuevas Rodríguez MINECO 03/2013 Alfonso Saiz López
 Rafael Pedro Fernández Cullen MINECO 03/2013 Alfonso Saiz López
 Cristina Prados Román MINECO 03/2013 Alfonso Saiz López

 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora 
 
 M. Flor García Mayoral Proyecto  M. Bruix

 José Ramón López-Blanco CAM/MI  P. Chacón

 Mónica Álvarez Pérez EU-FP7 01/06/2012 Mª D. Solís
  (GlycoHIT project)
  CSIC 12/05/2014 
 Noemí Bustamante Spuch CIBERES 30/11/2009 M. Menéndez

 Mª Asunción Campanero  JAEDoc (CSIC) 16/09/2011 Mª D. Solís
 Rhodes 

 Manuel Iglesias Bexiga CAM (BIPPED-2) 15/07/2012 M. Menéndez
  CSIC 13/02/2014
  CIBERES 10/09/2014 

 Irene Gómez Pinto JAE 01/01/11 C. González

Departamento de Cristalografía y Biología Estructural

Departamento de Estructura, Energía y Reactividad Química

Departamento de Química Física Biológica

Becarios/Contratados Post-doctorales
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 Nombre Institución Origen Institución Fechas Departamento
   Destino
 
 Teresa  IQFR/CSIC Univ. de Notre 28/04/14- Cristalografía y
 Domínguez   Dame (USA) 25/07/14 Biología
 Gil-Velasco     Estructural

 Renee Bouley Univ. de Notre Dame  IQFR/CSIC 26/05/14- Cristalografía y
  (USA)  01/07/14 Biología 
     Estructural

 Ángel Vizoso Univ. de La Coruña IQFR/CSIC O1/10/2013- Cristalografía y
    31/12/2013 Biología 
     Estructural

 Lourdes Infantes IQFR/CSIC CCDC  01/10/2013- Cristalografía y
   Cambridge, UK 30/09/2014 Biología 
     Estructural

 Laura Salum CIHIDECAR-  QFR/CSIC 16/12/2013- Estructura,
  CONICET,   14/03/2014 Energía y 
  Argentina   Reactividad 
     química

 Violeta  Universidad IQFR/CSIC 01/12/2014- Estructura,  
 Romero Federico   31/12/2014 Energía y
  Villarreal,   Reactividad  
  Lima-Perú   química

 Arminda Universidad IQFR/CSIC 01/12/2014- Estructura,  
 Tirado Federico  31/12/2014 Energía y
  Villarreal,   Reactividad
  Lima-Perú   química

 Anoop Indian Institute IQFR/CSIC 04/2014 Estructura,  
 Mahajan of Tropical   Energía y  
  meteorology   Reactividad
     química

 Juan Carlos University of Leeds  IQFR/CSIC 04/2014 Estructura,  
 Gómez Martín    Energía
     y Reactividad 
     Química

 Nombre Agencia Fecha de Inicio Director
  Financiadora

 Luis Cerdán Research Project 01/03/2013 Angel Costela e   
    Inmaculada
    García-Moreno

 Raquel Gargallo Research Project 01/03/2014 Juan de la Figuera

Departamento de Sistemas de Baja Dimensionalidad, Superficies y Materia Condensada

Intercambio Científico

                 Memoria 2013/2014   El IQFR en Datos
                             187  y Cifras



 Nombre Institución Origen Institución Fechas Departamento

 Chistopher  University of New-York IQFR/CSIC 04/2014 Estructura,
 Blaszczack-    Energía y
 Boxe    Reactividad  
     química

 Rafael Pedro  CONICET IQFR/CSIC 05/2014 Estructura,
 Fernández     Energía y
 Cullen    Reactividad 
     química

 María Navarro University of Miami IQFR/CSIC 08/09/2014 Estructura,  
     Energía y   
     Reactividad 
     química

 Héctor Zamora IQFR/CSIC IBG-KIT center 01/08/2014- Química Física  
    20/11/2014 Biológica

 D. Soler U. Girona IQFR/CSIC 14/01/2013- Química Física
    13/05/2013 Biológica

 Carlos A.  U. Nova de Lisboa IQFR/CSIC 11-18/02/2013 Química Física
 Salgueiro   01-14/07/2013 Biológica
    11–19/02/2014

 Joana Dantas U. Nova de Lisboa IQFR/CSIC 11–18/02/2013 Química Física  
    01–14/07/2013 Biológica

 Palma Rico  IQFR/CSIC University of 02/09/2013 Química Física  
 Lastres  Newcastle 30/11/2013 Biológica

 Ioanna IQFR/CSIC Semelweis University 26/03/2013 Química Física
 Kalograiaki  Faculty of Health  Biológica
    and Public
   Services
    (Budapest)

 Ioanna IQFR/CSIC Instituto de 06/10/2013 Química Física
 Kalograiaki   Agro- 10/11/2013 Biológica
   biotecnología
   CSIC-UPNA
    (Pamplona)

 Ioanna  IQFR/CSIC Royal Institute 08/09/2014 Química Física
 Kalograiaki  of Technology 26/09/2014 Biológica
   (KHT)

 Ioanna  IQFR/CSIC ATTANA AB 28/09/2014 Química Física
 Kalograiaki (Estocolmo)  10/10/2014 Biológica

 Radoslaw  IQFR/CSIC CIB/CSIC 06/10/2014 Química Física
 Borowski   05/12/2014 Biológica

 Paul  University of IQFR/CSIC 01-04/2014 Química Física
 Fitzpatrick Texas,   Biológica
  San Antonio/   
  EEUU
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 Nombre Institución Origen Institución Fechas Departamento

 Santiago Ruiz  Universidad IQFR/CSIC 09-11/2014 Química Física
 Martínez de Girona   Biológica

 Patrick J.B.  Massey University, IQFR/CSIC 04/2013 Química Física
 Edwards Palmerston North,   Biológica
  Nueva Zelanda

 Hala Abou Assi Mcgill University, IQFR/CSIC 09-11/2014 Química Física  
  Montreal/   Biológica
    Canada

 Alfredo CBMSO/CSIC IQFR/CSIC 01/01/2013 Química Física
 Villasante   31/12/2014 Biológica

 Daniele  Istituto di IQFR/CSIC 27/01/2014-  Sistemas de Baja
 Cioffini Fisica Applicata   30/07/2014 Dimensionalidad,
  “Nello Carrara”   Superficies y
  Consiglio Nazionale    Materia
  delle Ricerche,   Condensada
  Sesto Fiorentino, Italia 

 Marta  IQFR/ CSIC Blackett 09/2012- Sistemas de Baja 
 Castillejo   Laboratory, 02/2013 Dimensionalidad,
 Striano  Imperial College  Superficies y
   London,  Materia
   Reino Unido  Condensada 
     
 Mª Eugenia  IQFR/CSIC Lund University, 01/05/2013- Sistemas de Baja
 Pérez-Ojeda  Lund, Suecia 01/07/2013 Dimensionalidad, 
     Superficies y
     Materia 
     Condensada
 
 Vicente  IQFR/CSIC Universidad  08/10/2013 Sistemas de Baja
 Sánchez Gil  Federal 08/11/2013 Dimensionalidad,
   Rio Grande  Superficies y  
   do Sul (Brasil)  Materia  
     Condensada
 
 Vicente  IQFR/CSIC Institute of Solid 01/09/2014 Sistemas de Baja
 Sánchez Gil  State Physics, 01/11/2014 Dimensionalidad,  
   Budapest  Superficies y
     Materia
     Condensada
 
 Cecilia  IQFR/CSIC Universidad 23/05/2014 Sistemas de Baja 
 Bores Quijano  Federal 23/06/2014 Dimensionalidad,
   Rio Grande   Superficies y
   do Sul (Brasil)  Materia 
        Condensada
 
 Cecilia Bores  IQFR/CSIC Technische 01/04/2013 Sistemas de Baja
 Quijano  Universität Wien 21/12/2013 Dimensionalidad, 
      Superficies y
     Materia
     Condensada
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 Nombre Institución Origen Institución Fechas Departamento

 
 Cecilia Bores  IQFR/CSIC Department of 03/09/2014 Sistemas de Baja
 Quijano  Chemical 03/12/2014 Dimensionalidad, 
   Engineering,   Superficies y
   University of   Materia
   Edinbourgh  Condensada
 
 Jakub Pekalski Institute of IQFR/CSIC 04/05/2013 Sistemas de Baja  
  Physical  28/06/2013 Dimensionalidad, 
  Chemistry   Superficies y
  (Polish Academy   Materia
  of Sciences)   Condensada
  Varsovia
  
  Alexandre  Universidad IQFR/CSIC 12/03/2014 Sistemas de Baja
 Furlan Federal Rio  10/04/2014 Dimensionalidad,
  Grande do Sul    Superficies y
  (Brasil)   Materia
     Condensada
 
 Enrique  IQFR/CSIC Universidad 17/09/2013 Sistemas de Baja
 Lomba García  Federal Rio 01/10/2013 Dimensionalidad,
   Grande do Sul  Superficies y
   (Brasil)  Materia
     Condensada

 Enrique  IQFR/CSIC Université Pierre 01/10/2014 Sistemas de Baja
 Lomba García  et Marie Curie 02/11/2014 Dimensionalidad, 
   Jussieu (Paris)  Superficies y
     Materia
     Condensada

 Noe García  IQFR/CSIC Universidad 20/04/2014 Sistemas de Baja
 Almarza  Federal Rio 02/05/2014 Dimensionalidad, 
   Grande do  Superficies y
   Sul (Brasil)  Materia
     Condensada 
 
 Eva González  IQFR/CSIC Universidad 15/07/2013 Sistemas de Baja
 Noya   Federal 27/07/2013 Dimensionalidad,
   Rio Grande  Superficies y
     do Sul (Brasil)  Materia
     Condensada

 Eva González IQFR/CSIC Technische 24/09/2014 Sistemas de Baja
 Noya  Universität 02/10/2014 Dimensionalidad, 
   Wien (Austria)  Superficies y 
     Materia
     Condensada

 Matteo  IQFR/CSIC Berkeley National 15/08/2013 Sistemas de Baja
 Monti  Labs (EEUU) 26/10/2013 Dimensionalidad,  
     Superficies y
     Materia 
     Condensada  
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 Nombre Institución Origen Institución Fechas Departamento

 Juan de la  IQFR/CSIC Berkeley National 15/07/2013 Sistemas de Baja 
 Figuera  Labs (EEUU) 16/08/2013 Dimensionalidad,
     Superficies y
     Materia
     Condensada

 José F. Marco IQFR/CSIC Universidad de 22/06/2013 Sistemas de Baja 
   Chile (Santiago, 14/07/2013 Dimensionalidad,
   Chile)  Superficies y
     Materia
     Condensada

 Laura Martín  IQFR/CSIC Berkeley National 31/07/2014 Sistemas de Baja
 García  Labs (EEUU) 09/09/2014 Dimensionalidad,
     Superficies y 
     Materia
     Condensada

 Juan de  IQFR/CSIC Berkeley National 24/07/2014 Sistemas de Baja
 la Figuera  Labs (EEUU) 02/09/2014 Dimensionalidad,
     Superficies y
     Materia
     Condensada

 José F. Marco IQFR/CSIC Universidad de 06/11/2014 Sistemas de Baja 
   Santiago de 27/11/2014 Dimensionalidad,
   Chile (Chile)  Superficies y
     Materia
     Condensada
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 Organizador Tipo Título Fecha Lugar

 
 Juan A.  Congreso Científico XIV Congress  11-13/06/2014 Alcalá de
 Hermoso  of The Spanish   Henares
   Biophysical
   Society

 Juan A.  Congreso Científico 11th European 28-31/05/2013 Madrid
 Hermoso  Meeting on 
   the Molecular
   Biology of the
   Pneumococcus

 Juan A.  Workshop Macromolecular 6-10/05/2013 Madrid 
 Hermoso  Crystallography
 Armando   School
 Albert 

 Juan A.  Workshop Macromolecular 26-31/05/2014 Madrid
 Hermoso  Crystallography
 Armando   School
 Albert 

 José Miguel  Curso Protein 11-12/04/2013 TARTU
 Mancheño  Crystallography   (Estonia)
   Course
 
 Rosa Lebrón  Curso de Cromatografía 25-28/11/2013 IQFR/CSIC
 Aguilar especialización de Líquidos
   acoplada a la
   Espectrometría 
   de Masas
 
 Rosa Lebrón  Curso de Cromatografía 13-16/10/2014 IQFR/CSIC
 Aguilar especialización de Líquidos
   acoplada a la
   Espectrometría
   de Masas:
   1ª edición 2014

 Rosa Lebrón  Curso de Cromatografía 27-30/10/2014 IQFR/CSIC
 Aguilar especialización de Líquidos 
   acoplada a la
   Espectrometría
   de Masas:
   2ª edición 2014
  
 Marta Bruix Comité  Congreso GERMN 22-25/09/2014 Alcalá de
  Organizador   Henares

 Marta Bruix Comité  Congreso SBE 11-13/06/2014 Alcalá de
  Organizador   Henares

Organización de cursos y eventos científicos
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 Organizador Tipo Título Fecha Lugar

 
 Dolores Solís Workshop DYNANO- 30/09/2013 Centre of
   GLYCOPHARM 02/10/2013 Biological
   Summer School  Research
      (CIB-CSIC)
 
 Dolores Solís Curso Chemical Glycobiology 06/06/2013 UCD School 
   & Biomedicine.  of Chemistry 
   Principles of  and Chemical
   the Sugar Code  Biology
       University
     College (Dublin)

 Douglas.V.  Simposio Primer simposio 20/02/2014 IQFR/CSIC 
 Laurents  de jovenes
   investigadores
   del IQFR 

 Mohamed Oujja Taller, actividad. Limpieza con láseres 11/2013 y IQFR/CSIC  
  Semana de  11/2014
  Ciencia
  y Tecnología 
  del CSIC 
 
 Marta Castillejo  Simposio “Laser Materials 27-31/05/  Estrasburgo, 
 Striano  Interactions for 2013 Francia
   Micro and Nano
   Applications”
   E-MRS Spring
   Meeting
 
 Marta Castillejo  Reunión 4th LASERLAB- 26-27/09/ Laboratoire
 Striano científica Europe III 2013 Lasers,  
  de usuarios User’s Meeting,  Plasmas et 
    “Using laser sources  Procédés
   and secondary  Photoniques
   sources as  (LP3),
   diagnostic tools  Marsella,
   for science  Francia

 Esther Rebollar  Workshop Jornadas de 23-24/09/ Instituto de 
 González  microscopía AFM. 2014 Estructura
   Presentación de  de la Materia
   la plataforma  CSIC, Madrid
   AFM MultiMode
   8 de Bruker
   Nano Surfaces.
   Estado del arte,
   soluciones y
   sesiones prácticas
   de manejo del
   microscopio
   MultiMode 8
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 Organizador Tipo Título Fecha Lugar

 Gabinete  Curso: Cultura Creación de 21/03/2013 Jardín
 Formación  científica: identidad digital.  Botánico.
 CSIC Divulgación y La web 2.0  Madrid
 (Biqfr) comunicación 
  de la ciencia
 
 CSIC-MadrI+D Divulgación: El Rockefeller 27/09/2013 IQFR/CSIC
 (Biqfr) La noche de los y el espíritu 
  investigadores Rockefelleriano

 Biqfr Workshops Presentación 06/02/2014 IQFR/CSIC
   iLumina

 Conferenciante Título Fecha

 María José Sánchez  Frequenin/NCS-1 as a pharmacological 17/12/2014
 Barrena target for synapse regulation in 
   X-linked mental retardation and autism 

 María José Sánchez Bin2 is a membrane sculpting N-BAR 13/02/2013
 Barrena protein that influences leucocyte
  podosomes, motility and phagocytosis
 
 Lourdes Infantes Structural Information in Chemistry 18/11/2014

 William Seitz Entropy vs. Mixing:  What 27/05/2014 
  Determines Complexity
 
 Alfonso Saiz López Grupo de Química Atmosférica y Clima 04/06/2013
 
 Carlos Alberto Evolution of NO2 levels in Spain from 1996 12/03/2014
 Cuevas Rodríguez to 2012 and UVAS retrieval algorithms 

 Cristina Prados Román A negative feedback between 23/04/2014
  anthropogenic ozone pollution and
  enhanced ocean emissions of iodine

 Lara López Merino Las galectinas: tan parecidas, 27/06/2013
  tan diferentes 

 Palma Rico Lastres Caracterización estructural y funcional 26/03/2014 
  de la glucosaminidasa LytB
  de Streptococcus pneumoniae

 Noemí Bustamante  Estudio de la especificidad de 30/04/2014
 Spuch sustrato de los motivos de unión 
  CW_7 de la endolisina Cpl-7

Ciclos de Seminarios IQFR 
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 Conferenciante Título Fecha

 Ioanna Kalograiaki Explorando patrones de glicosilación 11/06/2014 
  de bacterias patógenas y vesículas
  extracelulares como marcadores
  para receptores endógenos

 Rubén Martínez-Buey Mecanismos de reconocimiento de 06/06/2014 
  proteínas +TIPS (TIP interacting proteins)

 Nerea Martín Pintado Interacciones no convencionales 04/2013 
  en ácidos nucleicos modificados

 Miguel Garavís Estructuras no canónicas en ácidos 18/06/2014 
  nucleícos teloméricos y centroméricos

 Rebeca de Nalda Mínguez Detener el tiempo: pulsos de luz 08/05/2014 
  para observar cambios ultrarrápidos

 Marta Castillejo Striano Laser controlled fabrication 18/11/2014
  of nanostructures

 Cecilia Bores Quijano Dinámica y transiciones de fase de 09/04/2014 
  fluidos complejos adsorbidos en
  vidrios porosos
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 Autores Titulo Año Código

 Alfonso Saiz López,  Sonda atmosférica 2014 ES 201431130
 Arturo Alonso,  para detección
 Chiara Cerruti,  remota a alta
 Tomás Belenguer  resolución de
 Dávila gases traza 

 Pedro García, Enzibióticos bacteridas 2013 (España) P201330777
 Margarita Menéndez, mejorados frente 2014 (Internacional) PCT/ES2014/070429
 Ernesto García, a neumococo y 
 Roberto Díez, otras bacterias
 Héctor de Paz,
 Noemí Bustamante

 Participante Comité/revista Actividad

 Martín Martínez Ripoll,  Comité editorial Coordinadores y
 Juan A. Hermoso y  Colección Divulgación autores
 Armando Albert Eds. CSIC (2014)
  ISBN: 978-84-00-09800-1 Libro “A través del
  Eds. Catarata (2014) Cristal. Cómo la
  ISBN: 978-84-8319-906-0 cristalografía ha
   cambiado la vision
   del mundo”.

 Armando Albert Grupo Especializado de Tesorero 
  Cristalografía y
  Crecimiento Cristalino-
  RSEQ

•	 Marta Bruix, Premio Bruker del Grupo Especializado de RMN de la RSEQ, Septiembre 2014.

•	 Nerea Martín Pintado, Premio a la mejor tesis de RMN. Otorgado por el GERMN (Grupo de 
RMN de la RSEQ)

•	 Luis Cerdán recibió el Premio Científico Innova 2013 (concedido por Innova Scientific) al 
mejor trabajo experimental publicado en 2013 y el Premio Extraordinario de Tesis Doctoral.

Comités Editoriales y Científicos

Premios y distinciones

Transferencia Tecnológica e Impacto 
Socio-Económico

Patentes
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  Participante Comité/revista Actividad
 
 Alfonso Saiz López Mission Advisory Group of Definición de la misión y
  the European Space Agency’s requerimientos científicos
   Earth Observation Satellite 
  Sentinel-5 Precursor, TROPOMI 

 Alfonso Saiz López Scientific Steering Committee Definición de objetivos 
  of the international estratégicos: 
  Surface Ocean-Lower Química Atmosférica
  Atmosphere Study (SOLAS)  

  Alfonso Saiz López Scientific Report Editor

 Alfonso Saiz López Science, Nature, PNAS, Revisor
  JGR, Geophysical Research
  Letters, Atmos. Chem
  Phys., Environmental
  Chemistry, NASA, NSF,
  NRC, DFG, NERC 

 Alfonso Saiz López Sesión de halógenos Coordinador 
  troposféricos en las
  conferencias AGU 2014
  y EGU 2013 y 2014 

 María A. Gasset PLosOne Editor

 M. Pilar Lillo ISRN Biophysics Editor

 A. Ulises Acuña IUPAC  Photochemistry Group 

 Douglas V. Laurents Arch. Biochem. Biophys. Miembro de la Junta 
   Editorial

 Marta Castillejo Striano Miembro electo como Gestión de acceso de 
  Chair of the Board of User’s usuarios a infrestructuras 
  Representatives,  Integrated láser del Consorcio
  Initiative of European LASERLAB Europe,
  Laser Infrastructures y Miembro desde 01/2009 hasta
  del Comité de Gestión de el presente.
  LASERLAB Europe III
  (7º PM de la Unión Europea). 

 Marta Castillejo Striano Conferencia Internacional LACONA Miembro del Comité
  (Lasers in the Conservation of  Científico permanente 
  Artworks) Desde 11/2003

 Marta Castillejo Striano Conferencia Internacional O3A, Miembro del Comité 
  Optics for Arts, Architecture Científico  
  and Archaeology, SPIE
  International Symposium on 
  Optical Metrology, Munich, 
  Alemania. 06/2013
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 Participante Comité/revista Actividad
 
 Marta Castillejo Striano Conferencia Internacional Miembro del Comité
  TECHNART 2013, Analytical  Científico
  Spectroscopy in Art and 
  Archaeology at the Rijksmuseum, 
  Amsterdam, Holanda.
  23-27/09/2013 
 
 Marta Castillejo Striano Simposio “Light-Matter Miembro del Comité 
  Interactions and Materials” Científico del Simposio
  de la “Internacional
  Conference on Lasers and
  Electrooptics, CLEO 2013 y
  CLEO 2014, San Jose,
  California, USA. 

 Marta Castillejo Striano Simposio “Light-Matter Miembro del Comité 
  Interactions and Materials”  Científico del Simposio
  de la Conferencia Internacional 
  CLEO Europe 2013, Munich, 
  Alemania. 

 Enrique Lomba García Condensed Matter Physics (Ukraine) Miembro del 
   Consejo Editorial

 José F. Marco Applications of the Mössbauer Effect Miembro del Consejo 
   Asesor Internacional
   05/2007-05/2013

 José F. Marco International Symposium on the  Miembro del Comité
  Industrial Applications of the  Científico Ejecutivo
  Mössbauer Effect  

 José F. Marco International Conference on the  Miembro del Comité
  Applications of the Mössbauer  del Programa
  Effect. 2013, Opatija, Croacia Internacional

 José F. Marco Mössbauer Effect Data Center Miembro del Consejo 
   Asesor Internacional.
   Desde 2007
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 Nombre Medio y fecha

 Juan A. Hermoso CSIC (08/05/2014) http://bit.ly/1Ca2GB3

 Juan A. Hermoso RTVE (08/05/2014) http://bit.ly/1ECFPhE

 Juan A. Hermoso Terra (08/05/2014) http://bit.ly/1AhBJVC

 Juan A. Hermoso DOCSALUD.com (20/05/2014) http://bit.ly/1C8tqjH

 Juan A. Hermoso El Universal (09/05/2014) http://bit.ly/1FRLOwt

 Juan A. Hermoso IMPACTO.mx (08/05/2014) http://bit.ly/1B8mT32

 Juan A. Hermoso ABC salud (08/05/2014) http://bit.ly/1GIKkIv

 Juan A. Hermoso La Voz Digital (09/05/2014) http://bit.ly/1xgtLLt

 Juan A. Hermoso Entorno Inteligente (09/05/2014) http://bit.ly/1wyrkc6

 Juan A. Hermoso Vive Sana (09/05/2014) http://bit.ly/1GIKFuu

 Juan A. Hermoso Diario de Yucatán (08/05/2014) http://bit.ly/1F2TTzH

 Juan A. Hermoso El Diario Montañés (08/05/2014) http://bit.ly/1FRN7LH

 Juan A. Hermoso EFE-Futuro (08/05/2014) http://bit.ly/1wyrJLs

 Juliana Sanz Aparicio madri+d:(23/4/2013) http://bit.ly/1Ca45Yj

 Juliana Sanz Aparicio La Razón (25/4/2013) http://bit.ly/1D9WWqJ

 Juliana Sanz Aparicio CSIC (22/04/0143) http://bit.ly/1D9XkWj

 Juliana Sanz Aparicio SoloCiencia.com (22/04/2013) http://bit.ly/1b4xTd1

 Juliana Sanz Aparicio Química y Sociedad (23/04/2013) http://bit.ly/1GvIYNJ

 Juliana Sanz Aparicio Negocio Tecnológico (30/04/2013) http://bit.ly/1Ca4olT

 Juliana Sanz Aparicio Diario de Sevilla (29/04/2013) http://bit.ly/1Bvpx7K

 Juliana Sanz Aparicio paperblog – Empresa (01/05/2013) http://bit.ly/1AhDceM

 Juliana Sanz Aparicio Anales de Química (2013, 109(2): 161-166) http://bit.ly/18eBMu4

 Juliana Sanz Aparicio fisicahoy (23/04/2013) http://bit.ly/1wysK6l

Medios de comunicación
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http://bit.ly/1Ca4olT
http://bit.ly/1Bvpx7K
http://bit.ly/1AhDceM
http://bit.ly/18eBMu4
http://bit.ly/1wysK6l


 Juliana Sanz Aparicio Bitnavegantes (22/04/2013) http://bit.ly/1xgvpg1

 Juliana Sanz Aparicio Sinc (22/04/2013) http://bit.ly/1L1LQsb

 Juliana Sanz Aparicio Asaja (26/04/2013) http://bit.ly/1C8PM4K

 Martín Martínez Ripoll La ONU declara 2014 Año Internacional 
  de la Cristalografía. En Análisis Madri+d, 
  28 Enero 2014 http://bit.ly/1NScvXg

 Clara Gómez Ortodoncia Española (2014, 52(3): 7-15)
  (Premio al mejor artículo editado en 
  Ortodoncia Española,2014)

 Biqfr Soporte de la gestión documental 
  para la elaboración del libro dedicado 
  al 75 aniversario del CSIC (2014)

 Biqfr Ha participado con fondos en la 
  exposición: Generación del 14. Ciencia y 
  Modernidad. Organizada por la Biblioteca Nacional
   14/03-01/06 (2014)

 Biqfr Ha participado con fondos en la exposición: 
  Marie Sklodowska Curie: una polaca en París. 
  Organizada por el Museo de Ciencias 
  Naturales. 05/03-15/10 (2014)

 Biqfr Ha participado con fondos en la exposición: 
  La internacionalización de la cultura española. 
  Organizada por la Residencia de Estudiantes (desde 24/11/2014)

 Nombre Medio y fecha
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Claustro Científico

Presidente: Enrique Lomba García  (Profesor de Investigación)
 (Hasta 03/07/2013)

 Juan de la Figuera Bayón  (Científico Titular)
 (Desde 04/07/2013)

Secretario: Armando Albert de la Cruz (Investigador Científico)

Miembros: A. Ulises Acuña Fernández (Profesor Ad honorem)

 Claudio Gutiérrez de la Fe (Profesor Ad honorem)

 Manuel Rico Sarompas (Profesor Ad honorem)
 († 01/12/2014)

 Marta Bruix Bayés (Profesora de investigación)

 Ángel Costela González (Profesor de Investigación)

 Francisco Javier García de Abajo (Profesor de Investigación)
 (Hasta 31/05/2013)

 Inmaculada García-Moreno 
 Gonzalo (Profesora de Investigación)

 Carlos González Ibáñez (Profesor de Investigación)

 Juan A. Hermoso Domínguez (Profesor de Investigación)

 Enrique Lomba García (Profesor de Investigación)

 Martín Martínez Ripoll (Profesor de Investigación)

 Rafael Notario Bueno (Profesor de Investigación)

 Jorge Santoro Said   (Profesor de Investigación)

 Armando Albert de la Cruz (Investigador Científico)

 Rosa Becerra Arias (Investigadora Científico)

 Marta Castillejo Striano (Investigadora Científico)

 Ángel Cuesta Ciscar (Investigador Científico)
 (Hasta 30/06/2013)

 María A. Gasset Vega (Investigadora Científico)

 Mª Ángeles Jiménez López (Investigadora Científico)

 José Francisco Marco Sanz (Investigador Científico)

 Margarita Martín Muñoz (Investigadora Científico)

 Margarita Menéndez Fernández (Investigadora Científico)

 Subramanian Padmanabhan (Investigador Científico)

 Alfonso Saiz-López (Investigador Científico)

 Juliana Sanz Aparicio  (Investigadora Científico)

 Mª Dolores Solís Sánchez (Investigadora Científico)

 Ángel Vegas Molina (Investigador Científico)
 (Hasta 31/10/13)
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Miembros: Pablo Chacón Montes (Científico Titular)

 Juan Z. Dávalos Prado (Científico Titular)

 Pablo Echenique Robba  (Científico Titular)

 Juan de la Figuera Bayón (Científico Titular)

 Noé García Almarza (Científico Titular)

 Clara Gómez Hernández (Científica Titular)

 Eva González Noya (Científica Titular)

 Beatriz González Pérez (Científica Titular)

 Lourdes Infantes San Mateo (Científica Titular)

 Douglas V. Laurents (Científico Titular)

 Rosa Lebrón Aguilar (Científica Titular)

 Mª Pilar Lillo Villalobos (Científica Titular)

 José Miguel Mancheno Gómez (Científico Titular)

 Claudio Martín Álvarez (Científico Titular)
 (Hasta 24/10/2013)

 Rebeca de Nalda Mínguez (Científica Titular)

 José Mª Oliva Enrich (Científico Titular)

 José Manuel Pérez Cañadillas (Científico Titular)

 José Mª Santiuste Bermejo (Científico Titular)

 Silvia Zorrilla López (Científica Titular)
 (Hasta 15/06/2013) 

 Esther Rebollar González (Ramón y Cajal)

 Mª José Sánchez Barrera (Ramón y Cajal)
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Junta de Instituto

Presidente: Dr. D. Enrique Lomba García
 (Director hasta 03/07/2013)

 Dr. D. Juan de la Figuera Bayón
 (Director desde 04/07/2013)

Secretario: Dña. Isabel Cabo Chaves
 (Gerente hasta 14/02/2014)

 D. Antonio Rubinos Pérez
 (Gerente desde 15/02/2014)

Vocales: Dr. D. Carlos González Ibáñez
 (Vicedirector hasta 03/07/2013)
 Dr. D. Juan de la Figuera Bayón
 (Vicedirector hasta 03/07/2013)   
 Dr. D. Douglas V. Laurents
 (Vicedirector desde 04/07/2013)
 Dr. D. Juan Dávalos Prados
 (Vicedirector desde 04/07/2013)
 Dr. D. Armando Albert de la Cruz
 (Jefe del Departamento de Cristalografía y 
 Biología Estructural)
 Dr. D. Rafael Notario Bueno
 (Jefe del Departamento de Estructura, Energía y 
 Reactividad Química)
 Dra. Dña. Marta Bruix Bayés
 (Jefa de Departamento de Química Física Biológica)
 Dr. D. José Francisco Marco Sanz
 (Jefe del Departamento de Sistemas de Baja 
 Dimensionalidad, Superficies y Materia Condensada).
 Dra. Dña. Mª Dolores Solís Sánchez
 (Representante de Personal)
 Dña. Mª Carmen Pérez Bécares
 (Representante de Personal hasta 12/06/2014)
 D. Antonio Rubinos Pérez
 (Representante de Personal hasta 14/02/2014)
 D. Jesús López Mascaraque
 (Representante de Personal)
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Categoría Mujeres Hombres 

Profesores de Investigación 2 11
Investigadores Científicos 8 6
Científicos Titulares 8 11
Investigadores OPI 0 0 
Investigadores Contratados “Ramón y Cajal” 2 0 
Otros Investigadores Contratados  2 2
Titulados Superiores del CSIC 1 5
Técnicos Contratados 2 1
Tec. Esp de Grado Medio OPI 5 4
Ayudantes de Investigación  4 4
Auxiliares de Laboratorio 0 0

Total 34 44

Distribución por sexos del Personal Científico 
según Categoria Profesional

Profesores de investigación

Hombres

Mujeres

Investigadores científicos
Científicos titulares
Otros investigadores Contratatados

Titulados Superiores del CSIC

Técnicos Contratados
Téc. Esp. De Grado Medio OPI
Ayudante de Investigación

Profesores de investigación
Investigadores científicos
Científicos titulares

Otros investigadores Contratatados
Titulados Superiores del CSIC
Técnicos Contratados
Téc. Esp. De Grado Medio OPI
Ayudante de Investigación

Invest. Contrat. Ramón y Cajal
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Concepto 2013 2014 

Presupuesto Ordinario 421.625,24   514.002,45

Apoyo a la Infraestructura 114.923,04   118.823,45

Proyectos y Contratos del Centro 848.442,06   929.437,18

Total 1.384.990,34   1.562.263,08 

Resumen de los Datos Económicos

2013

2014

Proyectos y 
Contratos del Centro

Proyectos y 
Contratos del Centro

Presupuesto Ordinario y 
Apoyo Infraestructura

Presupuesto Ordinario y 
Apoyo Infraestructura
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CONSEJO SUPERIOR 
DE INVESTIGACIONES 
CIENTÍFICAS

SERRANO 119
28006 MADRID
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