Vida cientifica

SEMBLANZAS DE LOS PREMIOS
NOBEL 2007

PREMIO NOBEL DE QUIMICA

LAS REACCIONES QUIMICAS SOBRE LAS
SUPERFICIES DE LOS SOLIDOS VISTAS EN
ESCALA ATOMICO-MOLECULAR

Las remarcables contribuciones cientificas y los desarrollos
técnicos que el profesor GERHARD ERTL ha aportado en el
campo de la quimico-fisica experimental, en este caso aplicada
al conocimiento de los procesos elementales que ocurren en
las interfases formadas entre superficies sélidas y moléculas
reactivas, le han valido a este investigador aleman el Premio
Nobel de Quimica 2007, en solitario [1]. Sorprende un poco pre-
cisamente este matiz de “en solitario”, ya que otros investiga-
dores han realizado durante las ultimas décadas aportaciones
significativas en este campo. Posiblemente el profesor Ertl fue
el mas adelantado en esta area de investigacion, con contribu-
ciones desde los afos setenta del pasado siglo, que pueden ser
las que abrieron el desarrollo de esta tematica. Existe, como
es logico dada la importancia del premio, una enormidad de
informacién sobre el premiado. Asi una mera busqueda (en
Google.es) en espafiol con “Nobel Quimica 2007 Gerhard Ertl”
nos da mas de 12.000 entradas. Si en la busqueda utilizamos
“Nobel Prize Chemistry 2007 Gerhard Ertl” el resultado es mas
de 46.000. Claramente poco se va a poder decir de nuevo...
Otra sencilla busqueda en el “web of Science” del ISI Web of
Knowledge [2] aplicando los campos de Fisica y Quimica como
filtro nos informa de que profesor Ertl ha publicado mas de
600 contribuciones en revistas cientificas indexadas. Ademas,
podemos comprobar que el numero de sus publicaciones por
afo paso de 4 en 1966 hasta 40 en 1996, con un aumento pro-
gresivo. Otra forma de contrastar esta amplia cantidad de publi-
caciones, que légicamente es el fruto de los afios dedicados a
creacion cientifica, es la reflejada por las mas de 17.000 citas
de otros investigadores que sus publicaciones han recibido.
Asimismo, a mediados de 2008, el indice h (definido por el fisico
J.E. Hirsch [3]) de las publicaciones del profesor Ertl es de 96;
es decir, tiene mas de 96 contribuciones que han recibido mas
de 96 citas en otros items publicados. Realmente este valor
es muy elevado ya que como se indicé en un articulo de 2006
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de la revista Anales de Quimica [4] los valores de h para los
premiados Nobel en Quimica estan en torno a 60-80. A resaltar
que solo un quimico espafiol esta en la actualidad en estos
niveles de “visibilidad” de sus investigaciones (tal y como mide
este indice h) y que recientemente fue investido como Doctor
Honoris Causa por la UNED, Avelino Corma (ver Semblanzas
de los Doctores Honoris Causa en la seccién Nuestra Facultad
de este mismo numero).

En cuanto a la figura del premiado, Gerhard Ertl, cabe
indicar que como regalo para su 71 cumpleafios, el dia 10 de
octubre, recibio la noticia de su designaciéon como laureado con
el Nobel. Nacié cerca de Stuttgart (Alemania) y como detalle de
su caracter se han reconocido su persistencia y honestidad. Asi
aparecia en un periodico una frase que se le atribuye: “creo que
nunca hay que darse por vencido, siempre tienes que intentar
resolver el problema hasta donde sea posible”. También el pro-
fesor Rodolfo Miranda, director del Laboratorio de Superficies
de la UAM y del IMDEA-Nanociencias, que trabajo en los labo-
ratorios del profesor Ertl en Munich en la década de los ochenta,
sefialé en alguno de sus escritos que en aquella época “ya era
un cientifico muy famoso” destacando que “no soélo era un sabio
sino que también, gracias a su caracter afable, tenia una gran
capacidad para dirigir con enorme eficacia un grupo potente de
investigacion y sin perder la calidez humana”. Otros autores han
remarcado que es “una persona cordial y un hombre integro,
que siempre ha antepuesto la honradez cientifica y la exactitud
en su trabajo a cualquier otra consideracion”. Su formacion
universitaria basica la realizé en la Universidad Técnica de su
ciudad natal (Stuttgart) entre 1955 y 1957, realizando un curso
en la Universidad de Paris y otro en la Universidad Ludwig
Maximilians de Munich. Finalmente obtuvo el diploma en Fisica
por la Universidad Técnica de Stuttgart en 1961. Entre 1962 y
1965 realiz6 el doctorado en la Universidad Técnica de Munich.
En aquellos afios sus investigaciones trataban sobre superficies
“puras” de metales (Cobre o Germanio) y reacciones cataliticas
como la descomposicion de agua o N,O. También comenzé a
utilizar métodos como la difracciéon de electrones de baja ener-
gia (abreviada como LEED desde su denominacion en inglés
“Low Energy Electron Diffraction”).

La carrera cientifica del profesor Ertl se ha desarrollado
en varias universidades. Comenzé como profesor asistente
(Lecturer) en la Universidad Técnica de Munich (1965-1968),
pasando a ser profesor (Professor) y director del Instituto
de Quimica-Fisica de la Universidad Técnica de Hannover
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entre 1968 y 1973. También como profesor y director del
Instituto de Quimica-Fisica estuvo en la Universidad Ludwig
Maximilians de Munich desde 1973 hasta 1986. Durante
estos afios realizd estancias, como profesor visitante, en el
Departamento de Ingenieria Quimica del Instituto Tecnoldgico
de Pasadena (California, 1977), en el Departamento de Fisica
de la Universidad de Wisconsin (Milwaukee, 1979) y en el
Departamento de Quimica de la Universidad de California
(Berkeley, 1982). Para culminar su carrera cientifica paso6 a ser
el director, entre 1986 y 2004, del Departamento de Quimica-
Fisica del Fritz-Haber-Institut der Max-Planck-Gesellschaft, en
Berlin. Desde 2004 permanece como profesor emérito en esta
ultima institucion. A lo largo de su carrera ha recibido innume-
rables premios, distinciones y doctorados honoris causa, como
ejemplo en 1998 recibio el Premio de Quimica de la Fundacion
Wolf (compartido con su colega y amigo de la Universidad de
California, en Berkeley, Gabor Somorijai).

Gerhard Ertl, Premio Nobel de Quimica 2007.

Antes de pasar a resaltar los aspectos mas sobresalientes
de los descubrimientos cientificos del profesor Ertl, y quizas a
modo de justificacion personal por atreverme a escribir sobre un
Premio Nobel, indicaré que la referencia nimero 87 de mi tesis
doctoral [5], que data de 1983, corresponde a una publicacién
del profesor Ertl y colaboradores sobre quimisorcién de hidroge-
no en caras cristalinas de Fe. Es mas, la coincidencia ha hecho
que en los ultimos afios estamos instalando en la Facultad de
Ciencias de la UNED un Laboratorio de Quimica en Superficies,
del que soy responsable, o que mi grupo de investigacion lleve
trabajando en Catalizadores Heterogéneos desde hace mas
de 20 afos. Por todo ello me he atrevido a comentar lo que
sigue sobre las investigaciones del profesor Ertl. Efectivamente,
los elementos basicos sobre los que ha investigado el nuevo
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Premio Nobel de Quimica son las superficies de sdlidos y la
principal aplicacion de estos conocimientos ha sido en el campo
de los catalizadores heterogéneos. Sus estudios son de carac-
ter basico o fundamental, a pesar de las multiples aplicaciones
industriales que tienen los procesos moleculares que ocurren
en la interfase gas-solido (Figura 1). Asi cuando una molécula,
normalmente de gas, interacciona con la superficie de un sdlido
puede sufrir un choque elastico o ser adsorbida (quimisorbida).
Si esta segunda posibilidad se da, puede ocurrir que la interac-
cion con los atomos de la superficie provoque una disociacion
de las moléculas, dando especies quimicas diferentes en la
superficie del solido. La molécula también puede reaccionar
con los grupos superficiales del sélido modificandolos, es decir,
puede cambiar las propiedades quimicas de la superficie. Una
tercera posibilidad es que varias especies quimisorbidas se
encuentren, con lo cual se pueden dar reacciones quimicas
binarias (entre dos reactivos) sobre una superficie dada. Existen
varios casos en que estos procesos quimicos, que tienen lugar
en las superficies de los sdlidos, han sido claves desde un punto
de vista tecnolégico. Como primer ejemplo tenemos la catalisis
heterogénea que ha sido fundamental en diferentes procesos
quimicos industriales durante el pasado siglo. Asi la agricultura
intensiva ha sido posible gracias a los abonos sintéticos que son
ricos en nitrogeno. Estos se producen desde 1913 mediante el
método de Haber-Bosch que consiste en convertir el nitrégeno
del aire en amoniaco, para lo que se usa un catalizador que
contiene Fe. En nuestros automoviles actuales nos acompafia
un catalizador que convierte el monoéxido de carbono, los éxidos
de nitrégeno y los restos de hidrocarburos no quemados (que
se originan en el motor y que son altamente toxicos y contami-
nantes) hasta inocuos CO, y N,. Mas recientes son los desa-

Figura 1. Representacion de una superficie metalica
donde interaccionan moléculas triatbmicas.
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rrollos de electro-catalizadores para pilas de combustible, que
permiten obtener energia eléctrica a partir del hidrégeno de una
forma limpia, es decir, sin generar contaminantes. Relacionados
con los procesos quimicos que se dan en las superficies al inte-
raccionar reactivos gaseosos debemos mencionar los fenéme-
nos de corrosion de materiales. Estas reacciones en las super-
ficies introducen problemas de mantenimiento de instalaciones,
en industrias quimicas, en plantas nucleares, en aviones, etc.
Los dafios debidos a la corrosion pueden ser minimizados
mediante la modificaciéon de la composicion de la superficie del
material, por ejemplo, formando una capa de oxido impermea-
ble al aire (o al agua).

El estudio de las reacciones quimicas que ocurren en las
superficies tiene interés desde la perspectiva de la quimica
basica. Mientras que conceptualmente las reacciones entre
moléculas de gases pueden ser mas facilmente racionalizadas
(teoria de colisiones, etc.), cuando intervienen dos fases se
multiplica el numero de posibilidades de especies reactivas e
intermedias, de caminos de reaccion y de tipos de interacciones
en la interfase. Basicamente estamos en un entorno mas desor-
denado, mas complejo y cambiante. Las interfases soélido-gas
nos introducen en un entorno que es intermedio entre la relativa
facilidad de la fase gaseosa y la complejidad molecular de la
fase liquida. Cuando un solido adsorbe una molécula intercam-
bia energias, concentra especies reactivas, y sobre todo forma
nuevos enlaces quimicos. Una consecuencia del estudio de
las reacciones quimicas en las superficies es que tenemos un
método de conocer en profundidad las reacciones en medios
condensados.

Para poder estudiar y analizar adecuadamente las super-
ficies de los sdlidos, dada su tremenda reactividad, se ha de
disponer de equipos de ultra-alto-vacio (UHV), que son necesa-
rios para mantener limpias dichas superficies y para el manejo
de reactivos gaseosos en cantidades adecuadas. Ertl dedico
una parte de su actividad durante muchos afios al desarrollo
de herramientas experimentales que permitiesen realizar su
proyecto de investigacion cientifica; ya que hemos de pensar
que los equipos de UHV no se desarrollaron hasta los afios
sesenta-setenta, del pasado siglo. Como muestra de la comple-
jidad técnica de los aparatos que trabajan en condiciones UHV
el primer equipo de estas caracteristicas que se ha instalado en
la UNED, Figura 2, es de muy reciente adquisicion, afio 2007.
Asimismo el profesor Ertl desarrollé nuevas técnicas espectros-
cdpicas y microscopicas, entre las que destaca la microscopia
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de fotoemision, siendo uno de los pioneros en la aplicacién de la
microscopia de efecto tunel.

Figura 2. Fotografia de los sistemas de UHV, disponibles en la UNED,
donde se realizan los analisis de materiales por espectroscopias
fotoelectrénica de rayos X (XPS) y de electrones Auger (AES), asi
como de espectrometria de masas de iones secundarios (SIMS).

INTRODUCCION HIST(’)RICAAL ESTUDIO
DE LOS PROCESOS QUIMICOS EN
SUPERFICIES

Podriamos remontarnos al siglo XIX, cuando se defini6 la
catalisis por parte de J6ns Jacob Berzelius, un sabio sueco cuya
obra cientifica ilumina la historia de la Quimica. La definicion
que entonces se hizo de “catalizadores” es cuando menos dis-
cutible: “son sustancias que, por su mera presencia, provocan
reacciones quimicas que de otra forma no podrian tener lugar”;
pero lo que es mas relevante en el presente contexto es que
para esta definicion se parte de una observacion: “un alambre
caliente de platino en una mezcla de aire y gas, el metal se
volvia incandescente”, es basicamente un reaccion de combus-
tion que ocurre en una superficie. La historia de la quimica de
los procesos en superficies y el estudio de las interfases tiene
varios hitos significativos a principios del siglo XX. Cabe desta-
car que en 1912 el profesor francés Paul Sabatier consigui6 el
Premio Nobel de Quimica, por sus investigaciones sobre “méto-
do para hidrogenacion de compuestos organicos en presencia
de metales finamente divididos...”.

Fue afios mas tarde cuando se aprecié que el mecanismo
molecular fundamental del método Sabatier consiste en la
adsorcion de moléculas de hidrogeno sobre la superficie del
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metal, donde es disociado dando especies atomicas reactivas.
También fue la Catalisis Heterogénea, concretamente las inves-
tigaciones para su aplicacién a la sintesis de amoniaco, lo que
sirvio al profesor Fritz Haber para obtener el Premio Nobel de
Quimica en 1918. Mas estrechamente ligados a los conceptos
basicos que controlan los procesos en superficies son los tra-
bajos del Premio Nobel de Quimica de 1932, Irving Langmuir,
quien lo recibié por: “sus descubrimientos e investigaciones
en quimica de superficies”. Langmuir consiguié contribuciones
relevantes para interpretar las reacciones con catalizadores
heterogéneos y los procesos en la interfase aire-agua. Su
nombre esta asociado en la literatura cientifica especializada
al de “la isoterma de adsorcion de Langmuir” y al mecanismo
de reacciones cataliticas tipo “Langmuir-Hinshelwood”. Desde
1932 ningun Premio Nobel de Quimica fue concedido en el
campo de los procesos quimicos en superficies, hasta 2007 con
Gerhald Ertl.

En el campo de investigacion de los procesos quimicos
en superficies han habido, y sigue habiendo, dos dificultades
importantes: (1) preparar superficies con composicién y morfo-
logia controladas y (2) la carencia de técnicas experimentales
adecuadas que permitan escudrifiar los fendmenos que ocu-
rren, a escala de quimica molecular, en dichas superficies. Un
giro para resolver este segundo aspecto se produjo en los afios
cincuenta y sesenta del pasado siglo, cuando para desarrollar
las tecnologias de semiconductores se empiezan a manipular
las superficies bajo condiciones de ultra-alto-vacio (UHV).
Ademas se comienzan a implementar nuevas técnicas de estu-
dio realizadas en dichas cdmaras UHV. Esto llevo a establecer
una nueva area cientifica, llamada ciencia de superficies, en
la que venimos confluyendo cientificos de diferentes campos
de especializacién, desde fisicos de la materia condensada a
quimico-fisicos, o desde ingenieros quimicos hasta quimicos de
sintesis pasando por fisicos teodricos.

En general Ertl ha desarrollado metodologias que pueden
ser aplicadas para resolver problemas de la ciencia de super-
ficies a escala atémico-molecular. El las ha aplicado para
estudiar diversos aspectos de la reactividad de las moléculas
en las superficies. Las investigaciones que él ha realizado se
caracterizaron por la ambicién en los objetivos, por la elegancia
en el disefio de los experimentos y por la persistencia en obte-
ner conclusiones reproducibles y de elevado interés cientifico.
La meticulosidad de los estudios es la base de muchos de los
avances en conocimiento de los procesos en superficies a
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escala molecular. Como opinién personal creo que seria muy
deseable que este campo de investigacion, procesos quimicos
en superficies y formacién de interfases, no tuviera que esperar
otros 75 afos para que se le adjudicara un Premio Nobel a los
que en él trabajan. Este comentario final se basa en datos obje-
tivos de muchos investigadores que han desarrollado su activi-
dad en esta area tan multidisciplinar, y que estan avalados por
unas aportaciones que claramente pueden ser objeto de futuros
premios Nobel (véase a tal efecto la lista de quimicos mas cita-
dos en el mundo y/o los que tienen mayor impacto cientifico y
tecnologico).

ALGUNAS APORTACIONES CIENTIFICAS
DE GERHARD ERTL

Desde los trabajos eminentemente aplicados de Sabatier
quedaban cuestiones cientificas basicas sin resolver. Por
ejemplo como el hidrégeno se quimisorbe y evoluciona en las
superficies metalicas de Pd, Pt, Ni, etc. Esta cuestién no solo
es interesante desde el punto de vista de las reacciones de
hidrogenacion de compuestos orgénicos, sino que también lo es
desde el punto de vista electroquimico, ya que el hidrégeno se
produce en los electrodos de metal durante la electrolisis. Pues
bien en el grupo del profesor Ertl aplicando una combinacién
de técnicas como LEED (Low Energy Electron Diffraction) y
medidas de desorcidon de especies quimisorbidas fueron capa-
ces de describir con precisién como se disponen los atomos de
hidrégeno en una superficie metalica (ver como ejemplo Figura
3). Esta descripcion de los estados del hidrogeno en superficies
no solo resuelve cuestiones fundamentales, no conocidas pre-
viamente, sino que es relevante desde el punto de vista de los
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Figura 3. Situacién de los atomos de hidrégeno, representados por
esferas pequefias, formando una monocapa sobre un cristal de
Pt (111).
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mecanismos de las reacciones catalizadas. Otro aspecto impor-
tante es la aplicacién coordinada de varias metodologias para
resolver un problema cientifico, ya que una sola técnica seria
insuficiente para establecer conclusiones definitivas. Esta forma
de investigacion ha sido la habitual en los estudios del nuevo
laureado Nobel.

Otro problema cientifico resuelto por el profesor Ertl es el
relacionado con el mecanismo molecular de la reaccion cata-
litica de Haber-Bosch. La reaccion consiste en hacer reaccio-
nar moléculas de nitrégeno con moléculas de hidrégeno para
formar amoniaco (N, + 3H, — 2NH,). El catalizador industrial
para esta reaccion contiene particulas de hierro, a las cuales se
le afiade hidroxido potasico (como promotor), estando ambos
soportados sobre alumina o silice. En este caso las claves del
mecanismo de reaccion en la superficie del catalizador son la
quimisorcién disociativa del nitrégeno y las especies interme-
dias que se generan. Varios mecanismos de reaccion se habian
postulado basandose en datos cinéticos, quedando claro que
no era posible elegir el correcto. Ertl aplic6 intensivamente
entre 1975 y 1985 las técnicas de la ciencia de superficies para
investigar sobre sistemas modelo esta reaccion; aun cuando
era consciente de que estaba operando en condiciones de
reaccion muy diferentes a las del proceso industrial Haber-
Bosch. Es decir, en un caso se trabaja en UHV y en el otro a
elevadas presiones. Asumiendo inicialmente el mecanismo de
Langmuir-Hinshelwood la primera etapa de la reaccion consiste
en la adsorcion en la superficie de las moléculas de hidrogeno
y nitrégeno. Dado que ya tenia conocimientos previos sobre la
quimisorcion de hidrogeno en superficies de hierro, concentro
sus esfuerzos en establecer si la quimisorcién de nitrégeno era
disociativa o no. El enlace triple entre los atomos de nitrégeno,
que es extremadamente fuerte, hace esperar que la ruptura de
la molécula sea dificil y/o que la barrera de energia a superar
para realizar dicha ruptura sea muy elevada. En este caso
lo que mostré Ertl usando XPS fue la presencia de nitrégeno
atéomico sobre las superficies de hierro. También demostré que
las energias de activacion de la reaccién de disociacién son
diferentes sobre los distintos planos cristalograficos de hierro
expuestos en superficie, cambiando estas barreras energéticas
al ir aumentando el cubrimiento con especies reactivas.

Por otra parte estudiando un catalizador real de sintesis
de amoniaco mediante AES (Auger Electrons Spectroscopy)
fue capaz de detectar atomos de nitrégeno en la superficie del
material sometido a ciclos cataliticos bajo alta presion. Con ello
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demostro la validez de las medidas a baja presion en sistemas
modelo y su posible extrapolacién a condiciones practicas del
proceso industrial. Una vez identificados los atomos de nitroge-
no disociados, determinaron que la formacién de estas especies
era lenta y demostraron, cuantitativamente, que en el mecanis-
mo de la reaccién de Haber-Bosch intervienen las siguientes
etapas:
H, s 2H
N,SN, 52N
,ad s
N +H S NH
s ad ad
NH +H S NH
ad ad - 2,ad
NHad,2 + Had - NH3,ad
NH, , S NH
,ad 3

En realidad estas etapas del mecanismo de reaccién habian
sido propuestas con anterioridad, pero lo que aportaron las
investigaciones de Ertl fue, no solo demostrar que eran cor-
rectas, sino ademas, obtener detalles energéticos de cada
etapa individual. Para ello obtuvo informaciéon de la reaccion
inversa (descomposicion del amoniaco) que se favorece a
bajas presiones. Siguiendo el esquema de reacciones antes
indicado, desde abajo hacia arriba, podemos comprobar que
el amoniaco se puede quimisorber disociativamente sobre la
superficie del catalizador. Las especies NH se producen en
cantidad suficiente para ser cuantificadas mediante diferentes
métodos como: UPS (Ultraviolet Photoelectron Spectroscopy),
SIMS (Secondary lon Mass Spectroscopy) 6 HREELS (High
Resolution Electron Energy Loss Spectroscopy). Por otra parte
la cantidad de intermedios NH, es mas reducida, no siendo
posible determinar su cantidad por métodos espectroscépicos.
Para solventar este problema aplicaron otra metodologia, que
consiste en co-adsorber NH, y D,. De esta forma se pueden
determinar las velocidades de disociacion y recombinacion de
3ad Y NHz,ad'
construir un diagrama energético completo de las etapas e inter-

las especies NH Con esta informacion se puede

medios de reaccioén, que es el que se muestra en la Figura 4.

Aunque la Figura 4 podria darnos a entender que conoce-
mos todos los detalles de una reaccion catalizada de interés
industrial, como es la sintesis de amoniaco, aun quedaban
aspectos por resolver. Por ejemplo se sabia que la presencia de
iones de potasio aumentaba la actividad catalitica de hierro. Ertl
habia observado que el potasio permanecia en la superficie del
catalizador sometido a condiciones parecidas a las de la reac-
cion. Entonces cabia preguntarse: ¢por qué el potasio es un
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Nad+3Hzad

Figura 4. Diagrama energético e intermedios presentes en las
superficies de hierro durante la reaccion de sintesis del amoniaco.

promotor de la accion del catalizador? Dado que en este proce-
so la ruptura del enlace de la molécula de nitrégeno es la etapa
limitante de la velocidad de reaccion, es asumible que el promo-
tor precisamente actue sobre este paso. Pues bien, comprobo
que en presencia de potasio se hacia mas facil la adsorcién de
las moléculas de nitrégeno, y la energia de adsorcion aumenta-
ba desde 10 hasta 15 kJ/mol. Este efecto fue explicado consi-
derando que el potasio puede donar electrones a los atomos de
hierro proximos. Las investigaciones del profesor Ertl sobre el
proceso Haber-Bosch pueden ser tomadas como modelo, mos-
trando que la aplicacién de métodos experimentales muy sofis-
ticados puede resolver aspectos fundamentales y de relevancia
practica. Cabe destacar su capacidad para diferenciar las eta-
pas y aspectos basicos que son objeto de la investigacion. Fue
capaz de crear equipos y métodos experimentales potentes, y
de utilizarlos coordinadamente, y de aplicarlos juiciosamente en
experimentos bien disefiados. Esto le permitié dar un salto de
calidad en el conocimiento quimico profundo de una reaccion
tecnolégicamente relevante. Ademas demostré como funciona
una superficie catalitica a escala atémico-molecular, lo que
constituye un ejemplo Unico y excepcional para el campo de la
catalisis heterogénea.

A partir de los trabajos del profesor Ertl es posible relacionar
los datos cinéticos macroscopicos con las etapas individuales
de un proceso en una superficie. Para algunas reacciones
catalizadas se sabe que los datos cinéticos responden a una
velocidad de reaccion oscilatoria, es decir, tienen un comporta-
miento dinamico no-lineal. Como ejemplo tenemos la oxidacion
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de monodxido de carbono con oxigeno
sobre superficies de platino. Algunas cues-
tiones claves para este tipo de procesos
son: ¢ Cual es el mecanismo molecular que
da lugar a cinéticas no-lineales? o ¢;qué
otros fendmenos pueden deducirse, ade-
mas de la cinética oscilatoria? Pues bien,
este ha sido, también, uno de los temas
de investigacion mas reciente del profesor
Ertl. De nuevo en este campo ha aplicado
un gran numero de métodos de fisica y de
quimica de superficies, con el fin de com-
prender los aspectos basicos del proceso
catalitico complejo. Por ejemplo ha usado
técnicas “in situ” para determinar el efecto
del cubrimiento de la superficie con el adsorbato, como es la
determinacioén de la funcién de trabajo, o ha realizado estudios
FTIR (Fourier Transform Infrared Spectroscopy) para evaluar
las interacciones adsorbato-superficie, o difraccion de rayos X
para conocer el estado estructural del catalizador. Aunque estas
técnicas son generalmente menos precisas que los métodos
UHYV, proporcionan una inestimable informacion sin la brecha
en la presion de trabajo que los UHV imponen. Otro aspecto
del estudio de reacciones oscilatorias en superficies es que
la energia que se suministra al sistema debe ser minimizada
y controlada. Esto significa que técnicas como AES (Auger
Electron Spectroscopy) no son aplicables aqui; y por tanto se ha
de recurrir a métodos que utilizan menores energias incidentes
como son: LEED (Low Energy Electron Diffraction) que permite
seguir cambios estructurales y PEEM (PhotoEmission Electron
Microscopy) que determina funciones de trabajo locales con
resolucion espacial.

En el caso de la oxidacion de CO sobre Pt existen varios
mecanismos de reaccion operando simultaneamente, siendo
uno de los mas espectaculares el de reconstruccion de las
superficies. Basicamente hasta aqui hemos considerado la
superficie del catalizador como un solido rigido estable duran-
te el proceso de quimisorcién-reaccién-desorcion. Pues bien,
se ha comprobado que los estados iniciales de las superficies
metalicas, por ejemplo caras (100) o (110), pueden sufrir trans-
formaciones de reconstrucciéon que tienden a disminuir las
tensiones atomicas existentes en dichas superficies. Ademas
el CO puede quimisorberse mas facilmente en las superficies
no modificadas, y a partir de ciertos cubrimientos la energia
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de adsorcién es suficiente para invertir la reconstruccion de la
superficie. Alternativamente el O, puede quimisorberse mas
favorablemente en la superficie reconstruida, por lo que durante
el proceso catalitico se aumenta la velocidad de reaccién dando
lugar a la disminucién del cubrimiento con CO y a una nueva
reconstruccion de la superficie. Como resultado tenemos simul-
taneamente cambios oscilatorios de la cinética de reaccion, y
también son posibles reorganizaciones espaciales de la super-
ficie, es decir, regiones ricas en CO adsorbido y otras con mas
O, adsorbido. Estas situaciones pueden ser detectadas direc-
tamente mediante PEEM, viniendose a demostrar de nuevo
que la sistematica de investigacion del profesor Ertl, métodos
experimentales adaptados al objeto de estudio, es generali-
zable a sistemas dinamicos no-lineales. Por otra parte, esta
metodologia puede ser considerada como un patrén de trabajo,
sobre como se puede abordar el estudio de un proceso quimico
en una superficie, y como se pueden dilucidar los mecanismos
de las reacciones que estan ocurriendo. De nuevo aqui el pro-
ceso estudiado tiene un enorme interés ambiental, dada la toxi-
cidad del monéxido de carbono, y lo que Ertl aclaré en los afios
noventa fueron sus aspectos microscopicos fundamentales.

A MODO DE CONCLUSIONES

Gerhard Ertl ha desarrollado una metodologia general para
resolver aspectos fundamentales de la ciencia de superficies.
Aplicando esta metodologia ha resuelto varios retos cientifi-
cos sobre la reactividad quimica de moléculas en superficies.
Tanto las herramientas experimentales como la planificacion de
las investigaciones, que en sus laboratorios se han realizado,
podemos calificarlas como de gran elegancia. El profesor Ertl
nunca ha renunciado a seguir profundizando en un tema de
investigacion, siendo extremadamente ambicioso en las con-
clusiones de sus trabajos, tanto por su profundidad cientifica
como por su corroboracion experimental. En resumen el ha
establecido las bases para conocer los fundamentos quimicos
de los procesos que ocurren en las superficies de los sélidos,
con detalle a escala microscopica, es decir a nivel atémico-
molecular.

Como pinceladas finales vamos a recoger cuatro comen-
tarios que definen la trayectoria del premio Nobel de Quimica
2007:

— EI profesor Ertl representa un caso paradigmatico,
ya que desarrollando una investigacion basica sobre
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modelos, ha conseguido aclarar procesos cataliticos
que tienen importantes aplicaciones tecnoldgicas.

— La vida cientifica de Ertl ha estado marcada por el
estudio de las superficies solidas con el objetivo de
entender los mecanismos atomicos y moleculares
que intervienen en una reaccion catalizada. La
comprensién de los mismos ha sido su mayor éxito
cientifico.

— Para llevar a cabo sus estudios y poder disponer
de superficies solidas perfectamente caracterizadas,
Ertl centr6 su actividad durante muchos afios en
el desarrollo y perfeccionamiento de nuevas
herramientas experimentales, un paso indispensable
siempre que en la investigacion cientifica se quiere
llegar un poco mas lejos que los demas.

— Se considera con razén a Gerhard Ertl como uno de
los creadores de una nueva disciplina, la fisicoquimica
de superficies soélidas, que involucra por igual a fisicos
y quimicos.
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