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On behalf of the University of Iowa American Institute of
Chemical Engineers Student Chapter, we want to thank
you for attending the 2026 Mid-America Regional
Conference. We sincerely hope this conference provides
you with opportunities to build meaningful professional
relationships, develop new technical skills, connect with
employers, showcase your research, and gain recognition
for your hard work. This guide includes general conference
information such as campus maps, a schedule of events,
and various amenities available to you. For more
information, please contact aiche-regional-
conf@uiowa.edu or our Conference Co-Chairs, Ria Patel
and Don Roberts, at ria-a-patel@uiowa.edu or donald-k-
roberts@uiowa.edu.
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J o i n  o u r  G r o u p M e  f o r
a n y  s c h e d u l e  u p d a te s
o r  to  a s k  q u e s t i o n s !

J o i n  o u r  G r o u p M e  f o r
a n y  s c h e d u l e  u p d a te s
o r  to  a s k  q u e s t i o n s !

U n i ve r s i ty  o f  I owa  Po l i c e  D e pa r t m e n t
N o n - E m e r g e n c i e s
P h o n e :  ( 3 1 9 ) -3 3 5 - 5 0 2 2

U I  H ea l t h  C a re  M e d i c a l  Ce n te r
P h o n e :  ( 3 1 9 ) -3 5 6 - 1 6 1 6

U I  C a m p u s  B u s  R o u te s  a n d  S c h e d u l e s
h t t p s : // t r a n s p o r ta t i o n . u i o w a . e d u /c a m b u s /r
o u te s

U n i ve r s i ty  o f  I owa  Po l i c e  D e pa r t m e n t
N o n - E m e r g e n c i e s
P h o n e :  ( 3 1 9 ) -3 3 5 - 5 0 2 2

U I  H ea l t h  C a re  M e d i c a l  Ce n te r
P h o n e :  ( 3 1 9 ) -3 5 6 - 1 6 1 6

U I  C a m p u s  B u s  R o u te s  a n d  S c h e d u l e s
h t t p s : // t r a n s p o r ta t i o n . u i o w a . e d u /c a m b u s /r
o u te s



The University of Iowa April 10 & 11 2026

Conference
Resources
Conference
Resources

5

Wi-Fi 

U I  G u e s t  i s  a  w i r e l e s s  n e t w o r k  i n te n d e d  to  b e
u s e d  b y  g u e s t s  a n d  v i s i to r s  to  t h e  U n i v e r s i t y .  To
c o n n e c t  to  U I  G u e s t ,  y o u  n e e d  to :  

C l i c k  o n  t h e  w i r e l e s s  i c o n  l o c a te d  i n  t h e
s y s te m  t r a y  i n  t h e  l o w e r  r i g h t  c o r n e r  c l o s e  to
t h e  c l o c k .  
C l i c k  o n  U I  G u e s t  to  e x p a n d  t h e  m e n u .  
C l i c k  Co n n e c t
O n  t h e  w e b p a g e  p o p - u p ,  a c c e p t  t h e  Te r m s  o f
U s e .

U I  G u e s t  i s  a  w i r e l e s s  n e t w o r k  i n te n d e d  to  b e
u s e d  b y  g u e s t s  a n d  v i s i to r s  to  t h e  U n i v e r s i t y .  To
c o n n e c t  to  U I  G u e s t ,  y o u  n e e d  to :  

C l i c k  o n  t h e  w i r e l e s s  i c o n  l o c a te d  i n  t h e
s y s te m  t r a y  i n  t h e  l o w e r  r i g h t  c o r n e r  c l o s e  to
t h e  c l o c k .  
C l i c k  o n  U I  G u e s t  to  e x p a n d  t h e  m e n u .  
C l i c k  Co n n e c t
O n  t h e  w e b p a g e  p o p - u p ,  a c c e p t  t h e  Te r m s  o f
U s e .
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Food & Drink 
P u l l m a n  B a r  &

D i n e r
V i n e  Ta v e r n  &

E a te r y
B l u e b i r d  D i n e r

B o  J a m e s
S t .  B u r c h  Ta v e r n

B a r o n c i n i
R i s to r a n te

I t a l i a n o
B a s t a  P i z z e r i a

R i s to r a n te
O a s i s  Fa l a f e l

H a m b u r g  I n n  N o .
2

W i l d e r
G e t  F r e s h  C a f e

H y p e r  E n e r g y  B a r
J a v a  H o u s e
P o i n td e x te r

M i d n i g h t  Co f f e e
D a y d r i n k

B r e a d  G a r d e n
M a r ke t  &  B a ke r y

P u l l m a n  B a r  &
D i n e r

V i n e  Ta v e r n  &
E a te r y

B l u e b i r d  D i n e r
B o  J a m e s

S t .  B u r c h  Ta v e r n
B a r o n c i n i
R i s to r a n te

I t a l i a n o
B a s t a  P i z z e r i a

R i s to r a n te
O a s i s  Fa l a f e l

H a m b u r g  I n n  N o .
2

W i l d e r
G e t  F r e s h  C a f e

H y p e r  E n e r g y  B a r
J a v a  H o u s e
P o i n td e x te r

M i d n i g h t  Co f f e e
D a y d r i n k

B r e a d  G a r d e n
M a r ke t  &  B a ke r y
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Parking 

T h e r e  a r e  n u m e r o u s  p a r k i n g  g a r a g e s  a v a i l a b l e
a r o u n d  c a m p u s .  

T h e  I M U  P a r k i n g  R a m p ,  l o c a t e d  a c r o s s  f r o m
t h e  I o w a  M e m o r i a l  U n i o n ,  i s  f r e e  f o r  t h e  f i r s t
3 0  m i n u t e s ,  t h e n  i s  a n  a d d i t i o n a l  $ 1 . 7 5  a n
h o u r
T h e  C a p i t o l  S t r e e t  R a m p ,  l o c a t e d  a c r o s s
f r o m  t h e  S e a m a n s  C e n t e r ,  i s  f r e e  f o r  t h e  f i r s t
h o u r ,  t h e n  i s  a n  a d d i t i o n a l  $ 2  a n  h o u r

T h e r e  a r e  a l s o  m e t e r e d  p a r k i n g  s p o t s  l o c a t e d
a r o u n d  c a m p u s  a n d  d o w n t o w n  I o w a  C i t y .  T h e s e
a c c e p t  p a y m e n t  t h r o u g h  c o i n s ,  c r e d i t  c a r d s ,
a n d  t h e  m o b i l e  p a r k i n g  a p p  P a r k M o b i l e .

I f  y o u  a r e  s t a y i n g  a t  t h e  G r a d u a t e  H o t e l ,  t h e
a d j a c e n t  p a r k i n g  r a m p  i s  i n c l u d e d  i n  y o u r  s t a y .

T h e r e  a r e  n u m e r o u s  p a r k i n g  g a r a g e s  a v a i l a b l e
a r o u n d  c a m p u s .  

T h e  I M U  P a r k i n g  R a m p ,  l o c a t e d  a c r o s s  f r o m
t h e  I o w a  M e m o r i a l  U n i o n ,  i s  f r e e  f o r  t h e  f i r s t
3 0  m i n u t e s ,  t h e n  i s  a n  a d d i t i o n a l  $ 1 . 7 5  a n
h o u r
T h e  C a p i t o l  S t r e e t  R a m p ,  l o c a t e d  a c r o s s
f r o m  t h e  S e a m a n s  C e n t e r ,  i s  f r e e  f o r  t h e  f i r s t
h o u r ,  t h e n  i s  a n  a d d i t i o n a l  $ 2  a n  h o u r

T h e r e  a r e  a l s o  m e t e r e d  p a r k i n g  s p o t s  l o c a t e d
a r o u n d  c a m p u s  a n d  d o w n t o w n  I o w a  C i t y .  T h e s e
a c c e p t  p a y m e n t  t h r o u g h  c o i n s ,  c r e d i t  c a r d s ,
a n d  t h e  m o b i l e  p a r k i n g  a p p  P a r k M o b i l e .

I f  y o u  a r e  s t a y i n g  a t  t h e  G r a d u a t e  H o t e l ,  t h e
a d j a c e n t  p a r k i n g  r a m p  i s  i n c l u d e d  i n  y o u r  s t a y .
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T h e r e  i s  a  d i r e c t  r o u te  to  t h e  S e a m a n s  Ce n te r
f r o m  t h e  G r a d u a te  b y  g o i n g  t h r o u g h  t h e  O l d
C a p i to l  To w n  Ce n te r ,  w h i c h  o p e n s  a t  1 0  A M .

T h e r e  i s  a  d i r e c t  r o u te  to  t h e  S e a m a n s  Ce n te r
f r o m  t h e  G r a d u a te  b y  g o i n g  t h r o u g h  t h e  O l d
C a p i to l  To w n  Ce n te r ,  w h i c h  o p e n s  a t  1 0  A M .

Robert A. Lee 
Recreation

Center
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Iowa Memorial Union (First Floor) 
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Iowa Memorial Union (Second Floor) 



The University of Iowa April 10 & 11 2026

Schedule of
Events

Schedule of
Events

11

Friday, April 10 

C h e c k- I n  a n d  R e g i s t r a t i o n :  4 - 1 0  PM
T h e  G r a d u a te  H o te l

C h e m E  C a r  S a f e ty  I n s p e c t i o n  a n d  Po s te r
R e g i s t r a t i o n :  6 - 8  PM

S e c o n d - F l o o r  Co m m o n  A r e a  -  S e a m a n s  Ce n te r
 

S o c i a l  M i xe r :  6 - 8  PM
R o b e r t  A .  L e e  R e c r e a t i o n  Ce n te r

C h e c k- I n  a n d  R e g i s t r a t i o n :  4 - 1 0  PM
T h e  G r a d u a te  H o te l

C h e m E  C a r  S a f e ty  I n s p e c t i o n  a n d  Po s te r
R e g i s t r a t i o n :  6 - 8  PM

S e c o n d - F l o o r  Co m m o n  A r e a  -  S e a m a n s  Ce n te r
 

S o c i a l  M i xe r :  6 - 8  PM
R o b e r t  A .  L e e  R e c r e a t i o n  Ce n te r
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Saturday, April 11 
CC hh ee mm EE  CC aa rr ::  77 -- 11 00 :: 33 00  AA MM

II nn tt ee rr nn aa tt ii oo nn aa ll  BB aa ll ll rr oo oo mm  --  II oo ww aa  MM ee mm oo rr ii aa ll  UU nn ii oo nn
PP rr ee pp ::  77 -- 99  AA MM

CC oo mm pp ee tt ii tt ii oo nn ::  99 -- 11 00 :: 33 00  AA MM

RR ee gg ii oo nn aa ll  SS tt uu dd ee nn tt  TT ee cc hh nn ii cc aa ll  PP rr ee ss ee nn tt aa tt ii oo nn
CC oo mm pp ee tt ii tt ii oo nn  SS ee ss ss ii oo nn  11 ::  11 00 :: 44 55  AA MM -- 11 22 :: 00 00  PP MM

RR oo oo mm ss  22 22 11 77  aa nn dd  22 22 22 99  --  SS ee aa mm aa nn ss  CC ee nn tt ee rr

LL uu nn cc hh  BB rreeaa kk ::  11 22 :: 00 00 -- 11 :: 00 00  PPMM
SS ee cc oo nn dd -- FF ll oo oo rr  CCoo mm mm oo nn  AA rr ee aa  --  SS ee aa mm aa nn ss  CCee nn tt ee rr

AA dd vv ii ss oo rr ss // PPrree ss ii dd ee nn tt ss  LL uu nn cc hh ::  11 22 :: 00 00 -- 11 :: 00 00  PPMM
RR oo oo mm  44 55 11 11  --  SS ee aa mm aa nn ss  CCee nn tt ee rr

NN ee ttwwoo rr kk ii nn gg  FFaa ii rr ::  11 :: 00 00 -- 44 :: 00 00  PPMM
RR oo oo mm  22 00 44 00  --  SS ee aa mm aa nn ss  CCee nn tt ee rr

RR ee gg ii oo nn aa ll  SS tt uu dd ee nn tt  TTee cc hh nn ii cc aa ll  PPrree ss ee nn tt aa tt ii oo nn
CCoo mm pp ee tt ii tt ii oo nn  SS ee ss ss ii oo nn  22 ::  11 :: 00 00 --22 :: 33 00  PPMM

RR oo oo mm ss  22 22 11 77  aa nn dd  22 22 22 99  --  SS ee aa mm aa nn ss  CCee nn tt ee rr

RR ee gg ii oo nn aa ll  PPoo ss ttee rr  CCoo mm pp ee tt ii tt ii oo nn ::  22 :: 33 00 -- 44 :: 00 00  PPMM
SS ee cc oo nn dd -- FF ll oo oo rr  CCoo mm mm oo nn  AA rr ee aa  --  SS ee aa mm aa nn ss  CCee nn tt ee rr

CC hh ee mm EE  JJ ee oo ppaa rrdd yy ::  33 :: 33 00 -- 66 :: 00 00  PPMM
RR oo oo mm ss  22 22 22 99 ,,  33 55 00 55 ,,  33 66 33 00 ,,  aa nn dd  33 66 55 55  --  SS ee aa mm aa nn ss  CCee nn tt ee rr

AAwwaa rrdd ss  BB aa nn qq uu ee tt ::  66 :: 300 -- 99 :: 00 00  PPMM
WWaa yy nn ee  BB aa ll ll rr oo oo mm  --  TT hh ee  GG rr aa dd uu aa tt ee  HH oo tt ee ll
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ChemE Car Teams 

I S U  C a r d i n a l  -  I o w a  S t a te  U n i v e r s i t y

I S U  G o l d  -  I o w a  S t a te  U n i v e r s i t y

M e t h y l e n e  M o b i l e  -  M i s s o u r i  U n i v e r s i t y  o f
S c i e n c e  a n d  Te c h n o l o g y

R o b o  Co p p e r  -  U n i v e r s i t y  o f  T u l s a

H o g g e n h e i m e r  -  U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s

T h e  J a y  W a g o n  -  U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s

T h e  S h e l l d o n  -  U n i v e r s i t y  o f  M i s s o u r i

I S U  C a r d i n a l  -  I o w a  S t a te  U n i v e r s i t y

I S U  G o l d  -  I o w a  S t a te  U n i v e r s i t y

M e t h y l e n e  M o b i l e  -  M i s s o u r i  U n i v e r s i t y  o f
S c i e n c e  a n d  Te c h n o l o g y

R o b o  Co p p e r  -  U n i v e r s i t y  o f  T u l s a

H o g g e n h e i m e r  -  U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s

T h e  J a y  W a g o n  -  U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s

T h e  S h e l l d o n  -  U n i v e r s i t y  o f  M i s s o u r i
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Technical Presentation Schedule
S e s s i o n  1 :  1 0 : 4 5  A M - 1 2 : 0 0  P M

R o o m  2 2 1 7
1 0 : 5 0  A M :  N o u r  B o u  A l w a n

1 1 : 1 5  A M :  S a g e  P a s c h a l l
1 1 : 4 0  A M :  A n d r e a  C a r b o n e l l

R o o m  2 2 2 9
1 0 : 5 0  A M :  E l l i e  A l b e r t o n i

1 1 : 1 5  A M :  R h e a  F i s c h
1 1 : 4 0  A M :  B a i l e y  B u t l e r

S e s s i o n  2 :  1 : 0 0 - 2 : 3 0  P M

R o o m  2 2 1 7
1 : 0 0  P M :  S a r a h  B a k a r a t
1 : 2 5  P M :  K i e r s t e n  H a r r i s

1 : 5 0  P M :  B r o o k e  R u f f
2 : 1 5  P M :  O l i v i a  R e i d

R o o m  2 2 2 9
1 : 0 0  P M :  L i l l y  H u t c h i n s o n

1 : 2 5  P M :  J a c o b  M c C o r m i c k
1 : 5 0  P M :  L a l i  N o z a d z e

2 : 1 5  P M :  B a s m a l a  A l d a m a k

S e s s i o n  1 :  1 0 : 4 5  A M - 1 2 : 0 0  P M

R o o m  2 2 1 7
1 0 : 5 0  A M :  N o u r  B o u  A l w a n

1 1 : 1 5  A M :  S a g e  P a s c h a l l
1 1 : 4 0  A M :  A n d r e a  C a r b o n e l l

R o o m  2 2 2 9
1 0 : 5 0  A M :  E l l i e  A l b e r t o n i

1 1 : 1 5  A M :  R h e a  F i s c h
1 1 : 4 0  A M :  B a i l e y  B u t l e r

S e s s i o n  2 :  1 : 0 0 - 2 : 3 0  P M

R o o m  2 2 1 7
1 : 0 0  P M :  S a r a h  B a k a r a t
1 : 2 5  P M :  K i e r s t e n  H a r r i s

1 : 5 0  P M :  B r o o k e  R u f f
2 : 1 5  P M :  O l i v i a  R e i d

R o o m  2 2 2 9
1 : 0 0  P M :  L i l l y  H u t c h i n s o n

1 : 2 5  P M :  J a c o b  M c C o r m i c k
1 : 5 0  P M :  L a l i  N o z a d z e

2 : 1 5  P M :  B a s m a l a  A l d a m a k
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Research Posters
D a y t o n  H a r t s e l l  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  S i l v e r  E l e c t r o l y s i s  w i t h

a  T w i s t

I a n  P o p p  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  N e x t  G e n e r a t i o n  C 2 C 1 2
M o d e l s :  L e v e r a g i n g  d C a s 9  G e n e  E d i t i n g  t o  A c c e l e r a t e  D i s c o v e r y

o f  N e u r o m u s c u l a r  D i s e a s e  M o d i f i e r s

N a t a l i e  E r i c k s o n  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  A  B a s e l i n e  S t u d y  o f
A r t i f i c i a l  I n t e l l i g e n c e  U s e  a m o n g  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g

U n d e r g r a d u a t e s  a t  t h e  U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s .   

S a g e  P a s c h a l l  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  C o n s t r u c t i n g  a
P r o b a b i l i s t i c  A p p r o a c h  t o  M u l t i s c a l e  S i m u l a t i o n :  E v a l u a t i n g
M a c h i n e - L e a r n e d  B a c k m a p p i n g  M o d e l s  o f  D i p h e n y l a l a n i n e

A l e x  Q u a s t  ( U n i v e r s i t y  o f  I o w a )  -  L i t h i u m  U p t a k e  b y  H y d r o g e n
M a n g a n e s e  O x i d e :  I n f l u e n c e  o f  P a r t i c l e  S i z e  a n d  S o l u t i o n

P r o p e r t i e s  o n  P e r f o r m a n c e

A r t h u r  B e n s o n  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  I n t e r f a c i a l  B e h a v i o r  o f
A n t i - R e d u c t i v e  E l e c t r o l y t e s  i n  L i t h i u m - S u l f u r  B a t t e r i e s

C o r e y  V a n  O o s b r e e  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  G e n e t i c  A l g o r i t h m s
f o r  D e c i s i o n  D e p e n d e n t  B a t c h  S c h e d u l i n g  U n d e r  Y i e l d

U n c e r t a i n t y
 

M a d i s o n  J o n e s  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  D e e p  E u t e c t i c  S o l v e n t s
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B a s m a l a  A l d a m a k  ( I owa  S ta te )  -  I nve s t i g a t i n g  t h e  R o l e  o f  Ca rd i a c
A l l o g ra f t  Va s c u l o p a t hy  i n  H e a r t  Tra n s p l a n t  R e j e c t i o n

H e a r t  t r a n s p l a n t a t i o n  r e m a i n s  a  l i f e - s a v i n g  t h e r a p y  f o r  p a t i e n t s  w i t h  e n d -
s t a g e  h e a r t  f a i l u r e ;  h o w e v e r ,  i t s  l o n g - te r m  s u c c e s s  i s  l i m i te d  b y  i m m u n e -
m e d i a te d  c o m p l i c a t i o n s ,  m o s t  n o t a b l y  c a r d i a c  a l l o g r a f t  v a s c u l o p a t h y  ( C AV ) .
C AV  d e v e l o p s  i n  n e a r l y  5 0 %  o f  t r a n s p l a n t  r e c i p i e n t s  w i t h i n  te n  y e a r s  a n d  i s
t h e  t h i r d  l e a d i n g  c a u s e  o f  d e a t h  a m o n g  p a t i e n t s  m o r e  t h a n  t h r e e  y e a r s  p o s t -
t r a n s p l a n t .  T h e  d i s e a s e  i s  c h a r a c te r i z e d  b y  p r o g r e s s i v e  n a r r o w i n g  o f  c o r o n a r y
a r te r i e s  c a u s e d  b y  n e o i n t i m a l  h y p e r p l a s i a ,  d r i v e n  b y  s m o o t h  m u s c l e  c e l l
( S M C )  p h e n o t y p i c  m o d u l a t i o n  a n d  i m m u n e  i n f i l t r a t i o n .  W h i l e  p r e v i o u s
s t u d i e s  h a v e  f o c u s e d  p r i m a r i l y  o n  r e c i p i e n t  i m m u n e  r e s p o n s e s ,  e m e r g i n g
e v i d e n c e  s u g g e s t s  t h a t  d o n o r - d e r i v e d  i m m u n e  c e l l s ,  p a r t i c u l a r l y
m a c r o p h a g e s ,  p l a y  a  c r i t i c a l  r o l e  i n  s h a p i n g  e a r l y  g r a f t  r e s p o n s e s  a n d  l o n g -
te r m  v a s c u l a r  r e m o d e l i n g .  
T h i s  s t u d y  i n v e s t i g a te s  h o w  d o n o r - d e r i v e d  m a c r o p h a g e s  i n te r a c t  w i t h
r e c i p i e n t  i m m u n e  c e l l s  to  i n f l u e n c e  S M C  f a te  s p e c i f i c a t i o n  a n d  d r i v e  v a s c u l a r
r e m o d e l i n g  i n  C AV.  To  e x a m i n e  t h e s e  m e c h a n i s m s ,  w e  u t i l i z e d  a  m u r i n e
h e te r o to p i c  h e a r t  t r a n s p l a n t a t i o n  m o d e l  i n  w h i c h  d o n o r  h e a r t s  w e r e
i m p l a n te d  i n to  t h e  a b d o m i n a l  c a v i t y  o f  r e c i p i e n t  m i c e ,  e n a b l i n g  d e t a i l e d
a n a l y s i s  o f  i m m u n e - s t r o m a l  i n te r a c t i o n s  w i t h i n  t h e  g r a f t .  F i n d i n g s  f r o m  t h e
m u r i n e  m o d e l  w e r e  v a l i d a te d  u s i n g  h u m a n  c a r d i a c  t r a n s p l a n t  b i o b a n k
s a m p l e s  to  s t r e n g t h e n  t r a n s l a t i o n a l  r e l e v a n c e .  
I m m u n o f l u o r e s c e n c e  s t a i n i n g  w a s  p e r f o r m e d  to  c h a r a c te r i z e  c e l l u l a r
b e h a v i o r s  a n d  s i g n a l i n g  p a t h w a y s  a s s o c i a te d  w i t h  d i s e a s e  p r o g r e s s i o n .  Ke y
m o l e c u l a r  m a r ke r s  i n c l u d e d  K L F4  a n d  S c a1 ,  r e g u l a to r s  o f  S M C  p l a s t i c i t y ;  PA R 1
a n d  PA R 2 ,  m e d i a to r s  o f  p r o te a s e - a c t i v a te d  i n f l a m m a to r y  s i g n a l i n g ;  p h o s p h o -
S TAT 3 ,  a  c e n t r a l  e f f e c to r  o f  t h e  J A K- S TAT  s i g n a l i n g  a x i s ;  a n d  PT E N ,  a  t u m o r
s u p p r e s s o r  t h a t  r e s t r i c t s  c e l l u l a r  p r o l i f e r a t i o n  a n d  m i g r a t i o n .
C h a r a c te r i z a t i o n  o f  t h e s e  m o l e c u l a r  n e t w o r k s  r e v e a l e d  h o w  d o n o r -  a n d
r e c i p i e n t - d e r i v e d  i m m u n e  c e l l s  c o n v e r g e  to  m o d u l a te  S M C  p h e n o t y p e  a n d
p r o m o te  n e o i n t i m a l  r e m o d e l i n g .  
T h e s e  f i n d i n g s  p r o v i d e  n e w  i n s i g h t  i n to  t h e  m e c h a n i s m s  u n d e r l y i n g  C AV
p a t h o g e n e s i s  a n d  h i g h l i g h t  p o te n t i a l  t h e r a p e u t i c  t a r g e t s  f o r  i n te r v e n t i o n .
C u r r e n t  c l i n i c a l  m a n a g e m e n t  r e l i e s  h e a v i l y  o n  b r o a d  i m m u n o s u p p r e s s i v e
t h e r a p i e s  t h a t  r e d u c e  r e j e c t i o n  b u t  i n c r e a s e  s u s c e p t i b i l i t y  to  i n f e c t i o n ,
m a l i g n a n c y,  a n d  s y s te m i c  tox i c i t y .  O u r  r e s u l t s  s u p p o r t  a  m o r e  t a r g e te d
t h e r a p e u t i c  s t r a te g y  f o c u s e d  o n  s e l e c t i v e l y  m o d u l a t i n g  t h e  S M C  p o p u l a t i o n s
t h a t  d r i v e  d i s e a s e  w h i l e  p r e s e r v i n g  n o r m a l  v a s c u l a r  f u n c t i o n .  
O n e  p r o m i s i n g  a v e n u e  i n v o l v e s  f u n c t i o n a l i z e d  n a n o p a r t i c l e s  e n g i n e e r e d  to
r e c o g n i z e  C AV- a s s o c i a te d  p r o te i n  s i g n a t u r e s .  S u c h  s y s te m s  c o u l d  e n a b l e
l o c a l i z e d  d r u g  d e l i v e r y  d i r e c t l y  to  m o d u l a te d  o r  p r o g e n i to r  S M C  p o p u l a t i o n s
w h i l e  s p a r i n g  c o n t r a c t i l e  c e l l s  a n d  m i n i m i z i n g  s y s te m i c  e x p o s u r e .  Ta r g e te d
a p p r o a c h e s  o f  t h i s  k i n d  h a v e  t h e  p o te n t i a l  to  r e d u c e  o f f - t a r g e t  e f f e c t s ,
e x te n d  g r a f t  s u r v i v a l ,  a n d  i m p r o v e  l o n g - te r m  o u tc o m e s  f o r  t r a n s p l a n t
r e c i p i e n t s .  
O v e r a l l ,  t h i s  s t u d y  d e m o n s t r a te s  t h a t  d o n o r - d e r i v e d  m a c r o p h a g e s  a r e  a c t i v e
r e g u l a to r s  o f  r e c i p i e n t  i m m u n e  r e s p o n s e s  a n d  S M C  r e m o d e l i n g  i n  C AV.  B y
i n te g r a t i n g  m u r i n e  t r a n s p l a n t  m o d e l s ,  h u m a n  t i s s u e  v a l i d a t i o n ,  a n d  p a t h w a y -
l e v e l  p r o f i l i n g ,  t h i s  w o r k  e s t a b l i s h e s  a  m e c h a n i s t i c  f r a m e w o r k  l i n k i n g
i m m u n e - s t r o m a l  i n te r a c t i o n s  to  v a s c u l a r  p a t h o l o g y  a n d  l a y s  t h e  f o u n d a t i o n
f o r  t a r g e te d ,  c e l l - s p e c i f i c  t h e r a p i e s  t h a t  a d v a n c e  p r e c i s i o n  m e d i c i n e  i n  h e a r t
t r a n s p l a n t a t i o n .
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H e a r t  t r a n s p l a n t a t i o n  r e m a i n s  a  l i f e - s a v i n g  t h e r a p y  f o r  p a t i e n t s  w i t h  e n d -
s t a g e  h e a r t  f a i l u r e ;  h o w e v e r ,  i t s  l o n g - te r m  s u c c e s s  i s  l i m i te d  b y  i m m u n e -
m e d i a te d  c o m p l i c a t i o n s ,  m o s t  n o t a b l y  c a r d i a c  a l l o g r a f t  v a s c u l o p a t h y  ( C AV ) .
C AV  d e v e l o p s  i n  n e a r l y  5 0 %  o f  t r a n s p l a n t  r e c i p i e n t s  w i t h i n  te n  y e a r s  a n d  i s
t h e  t h i r d  l e a d i n g  c a u s e  o f  d e a t h  a m o n g  p a t i e n t s  m o r e  t h a n  t h r e e  y e a r s  p o s t -
t r a n s p l a n t .  T h e  d i s e a s e  i s  c h a r a c te r i z e d  b y  p r o g r e s s i v e  n a r r o w i n g  o f  c o r o n a r y
a r te r i e s  c a u s e d  b y  n e o i n t i m a l  h y p e r p l a s i a ,  d r i v e n  b y  s m o o t h  m u s c l e  c e l l
( S M C )  p h e n o t y p i c  m o d u l a t i o n  a n d  i m m u n e  i n f i l t r a t i o n .  W h i l e  p r e v i o u s
s t u d i e s  h a v e  f o c u s e d  p r i m a r i l y  o n  r e c i p i e n t  i m m u n e  r e s p o n s e s ,  e m e r g i n g
e v i d e n c e  s u g g e s t s  t h a t  d o n o r - d e r i v e d  i m m u n e  c e l l s ,  p a r t i c u l a r l y
m a c r o p h a g e s ,  p l a y  a  c r i t i c a l  r o l e  i n  s h a p i n g  e a r l y  g r a f t  r e s p o n s e s  a n d  l o n g -
te r m  v a s c u l a r  r e m o d e l i n g .  
T h i s  s t u d y  i n v e s t i g a te s  h o w  d o n o r - d e r i v e d  m a c r o p h a g e s  i n te r a c t  w i t h
r e c i p i e n t  i m m u n e  c e l l s  to  i n f l u e n c e  S M C  f a te  s p e c i f i c a t i o n  a n d  d r i v e  v a s c u l a r
r e m o d e l i n g  i n  C AV.  To  e x a m i n e  t h e s e  m e c h a n i s m s ,  w e  u t i l i z e d  a  m u r i n e
h e te r o to p i c  h e a r t  t r a n s p l a n t a t i o n  m o d e l  i n  w h i c h  d o n o r  h e a r t s  w e r e
i m p l a n te d  i n to  t h e  a b d o m i n a l  c a v i t y  o f  r e c i p i e n t  m i c e ,  e n a b l i n g  d e t a i l e d
a n a l y s i s  o f  i m m u n e - s t r o m a l  i n te r a c t i o n s  w i t h i n  t h e  g r a f t .  F i n d i n g s  f r o m  t h e
m u r i n e  m o d e l  w e r e  v a l i d a te d  u s i n g  h u m a n  c a r d i a c  t r a n s p l a n t  b i o b a n k
s a m p l e s  to  s t r e n g t h e n  t r a n s l a t i o n a l  r e l e v a n c e .  
I m m u n o f l u o r e s c e n c e  s t a i n i n g  w a s  p e r f o r m e d  to  c h a r a c te r i z e  c e l l u l a r
b e h a v i o r s  a n d  s i g n a l i n g  p a t h w a y s  a s s o c i a te d  w i t h  d i s e a s e  p r o g r e s s i o n .  Ke y
m o l e c u l a r  m a r ke r s  i n c l u d e d  K L F4  a n d  S c a1 ,  r e g u l a to r s  o f  S M C  p l a s t i c i t y ;  PA R 1
a n d  PA R 2 ,  m e d i a to r s  o f  p r o te a s e - a c t i v a te d  i n f l a m m a to r y  s i g n a l i n g ;  p h o s p h o -
S TAT 3 ,  a  c e n t r a l  e f f e c to r  o f  t h e  J A K- S TAT  s i g n a l i n g  a x i s ;  a n d  PT E N ,  a  t u m o r
s u p p r e s s o r  t h a t  r e s t r i c t s  c e l l u l a r  p r o l i f e r a t i o n  a n d  m i g r a t i o n .
C h a r a c te r i z a t i o n  o f  t h e s e  m o l e c u l a r  n e t w o r k s  r e v e a l e d  h o w  d o n o r -  a n d
r e c i p i e n t - d e r i v e d  i m m u n e  c e l l s  c o n v e r g e  to  m o d u l a te  S M C  p h e n o t y p e  a n d
p r o m o te  n e o i n t i m a l  r e m o d e l i n g .  
T h e s e  f i n d i n g s  p r o v i d e  n e w  i n s i g h t  i n to  t h e  m e c h a n i s m s  u n d e r l y i n g  C AV
p a t h o g e n e s i s  a n d  h i g h l i g h t  p o te n t i a l  t h e r a p e u t i c  t a r g e t s  f o r  i n te r v e n t i o n .
C u r r e n t  c l i n i c a l  m a n a g e m e n t  r e l i e s  h e a v i l y  o n  b r o a d  i m m u n o s u p p r e s s i v e
t h e r a p i e s  t h a t  r e d u c e  r e j e c t i o n  b u t  i n c r e a s e  s u s c e p t i b i l i t y  to  i n f e c t i o n ,
m a l i g n a n c y,  a n d  s y s te m i c  tox i c i t y .  O u r  r e s u l t s  s u p p o r t  a  m o r e  t a r g e te d
t h e r a p e u t i c  s t r a te g y  f o c u s e d  o n  s e l e c t i v e l y  m o d u l a t i n g  t h e  S M C  p o p u l a t i o n s
t h a t  d r i v e  d i s e a s e  w h i l e  p r e s e r v i n g  n o r m a l  v a s c u l a r  f u n c t i o n .  
O n e  p r o m i s i n g  a v e n u e  i n v o l v e s  f u n c t i o n a l i z e d  n a n o p a r t i c l e s  e n g i n e e r e d  to
r e c o g n i z e  C AV- a s s o c i a te d  p r o te i n  s i g n a t u r e s .  S u c h  s y s te m s  c o u l d  e n a b l e
l o c a l i z e d  d r u g  d e l i v e r y  d i r e c t l y  to  m o d u l a te d  o r  p r o g e n i to r  S M C  p o p u l a t i o n s
w h i l e  s p a r i n g  c o n t r a c t i l e  c e l l s  a n d  m i n i m i z i n g  s y s te m i c  e x p o s u r e .  Ta r g e te d
a p p r o a c h e s  o f  t h i s  k i n d  h a v e  t h e  p o te n t i a l  to  r e d u c e  o f f - t a r g e t  e f f e c t s ,
e x te n d  g r a f t  s u r v i v a l ,  a n d  i m p r o v e  l o n g - te r m  o u tc o m e s  f o r  t r a n s p l a n t
r e c i p i e n t s .  
O v e r a l l ,  t h i s  s t u d y  d e m o n s t r a te s  t h a t  d o n o r - d e r i v e d  m a c r o p h a g e s  a r e  a c t i v e
r e g u l a to r s  o f  r e c i p i e n t  i m m u n e  r e s p o n s e s  a n d  S M C  r e m o d e l i n g  i n  C AV.  B y
i n te g r a t i n g  m u r i n e  t r a n s p l a n t  m o d e l s ,  h u m a n  t i s s u e  v a l i d a t i o n ,  a n d  p a t h w a y -
l e v e l  p r o f i l i n g ,  t h i s  w o r k  e s t a b l i s h e s  a  m e c h a n i s t i c  f r a m e w o r k  l i n k i n g
i m m u n e - s t r o m a l  i n te r a c t i o n s  to  v a s c u l a r  p a t h o l o g y  a n d  l a y s  t h e  f o u n d a t i o n
f o r  t a r g e te d ,  c e l l - s p e c i f i c  t h e r a p i e s  t h a t  a d v a n c e  p r e c i s i o n  m e d i c i n e  i n  h e a r t
t r a n s p l a n t a t i o n .
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I n  r e c e n t  y e a r s ,  g e r m a n i u m - t i n  ( G e S n )  a l l o y s  h a v e
g a i n e d  s i g n i f i c a n t  a t te n t i o n  f o r  s e m i c o n d u c to r  a n d
o p to e l e c t r o n i c  a p p l i c a t i o n s  d u e  to  t h e i r  t u n a b l e  d i r e c t
b a n d g a p ,  a  c h a r a c te r i s t i c  n o t  s e e n  i n  s i l i c o n - b a s e d
d e v i c e s .  D e s p i te  t h i s  p r o m i s e ,  a  m a j o r  c h a l l e n g e  i n
G e S n  i n te g r a t i o n  l i e s  i n  t h e  l i m i te d  s o l u b i l i t y  a n d
l a t t i c e  m i s m a tc h  b e t w e e n  G e  a n d  S n ,  w h i c h  c a n  l e a d  to
p h a s e  s e p a r a t i o n ,  d e f e c t  f o r m a t i o n ,  a n d  o v e r a l l
i n s t a b i l i t y  i n  t h e  a l l o y .  A d d r e s s i n g  t h e s e  i s s u e s
r e q u i r e s  a  f u n d a m e n t a l  u n d e r s t a n d i n g  o f  d e f e c t
f o r m a t i o n  a n d  m i g r a t i o n  a t  t h e  a to m i c  s c a l e .
I n  t h i s  w o r k ,  w e  u t i l i z e  d e n s i t y  f u n c t i o n a l  t h e o r y  ( D F T )
to  e x a m i n e  h o w  t h e  f o r m a t i o n  a n d  d i f f u s i o n  o f
g e r m a n i u m  v a c a n c i e s  a r e  i n f l u e n c e d  b y  t h e  s u r f a c e
o r i e n t a t i o n ,  s u r f a c e  te r m i n a t i o n ,  a p p l i e d  s t r a i n ,  a n d
p r ox i m i t y  to  t h e  s u r f a c e .  A d d i t i o n a l l y ,  w e  e x a m i n e  t h e
p a t h w a y  o f  v a c a n c y - m e d i a te d  t i n  d i f f u s i o n  a n d  h o w
t h e  e n e r g e t i c s  v a r y  w i t h  s u r f a c e  o r i e n t a t i o n  a n d  s t r a i n .
T h e s e  i n s i g h t s  p r o v i d e  a  t h e o r e t i c a l  f o u n d a t i o n  f o r
c o n t r o l l i n g  d e f e c t  b e h a v i o r  d u r i n g  s y n t h e s i s  a n d
o p t i m i z i n g  t h e  s t r u c t u r a l  s t a b i l i t y  o f  G e S n - b a s e d
m a te r i a l s  f o r  o p to e l e c t r o n i c  d e v i c e  a p p l i c a t i o n s .
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T h e  c o m p o s i t i o n  a n d  b a l a n c e  o f  t h e  g u t  m i c r o b i o t a  p l a y  a
c r u c i a l  r o l e  i n  m a i n t a i n i n g  h u m a n  h e a l t h .  M o d u l a t i o n  o f
m i c r o b i a l  c o m m u n i t y  t h r o u g h  p r e b i o t i c s  h a s  b e e n
e x t e n s i v e l y  i n v e s t i g a t e d  t o  e l u c i d a t e  t h e  c o n n e c t i o n s
b e t w e e n  g u t  m i c r o o r g a n i s m s  a n d  v a r i o u s  g a s t r o i n t e s t i n a l
d i s o r d e r s .  P r e b i o t i c  s u g a r s  s e r v e  a s  s e l e c t i v e  s u b s t r a t e s  f o r
g u t  m i c r o b e s  t h a t  p o s s e s s  t h e  e n z y m a t i c  m a c h i n e r y
r e q u i r e d  f o r  t h e i r  h y d r o l y s i s .  C o n s e q u e n t l y ,  p r e b i o t i c s  h a v e
g a r n e r e d  s i g n i f i c a n t  a t t e n t i o n  f o r  t h e i r  a b i l i t y  t o  s e l e c t i v e l y
p r o m o t e  t h e  g r o w t h  o f  b e n e f i c i a l  b a c t e r i a l  p o p u l a t i o n s
w i t h i n  t h e  g u t  e c o s y s t e m .
I n  p a r a l l e l ,  p r o b i o t i c  s t r a i n s  c a p a b l e  o f  u t i l i z i n g  t h e s e
p r e b i o t i c s  h a v e  b e e n  e x p l o r e d  a s  l i v e  b i o t h e r a p e u t i c  a g e n t s
f o r  t h e  p r e v e n t i o n  a n d  t r e a t m e n t  o f  d i s e a s e s  s u c h  a s
i n f l a m m a t o r y  b o w e l  d i s e a s e  ( I B D )  a n d  C r o h n ’ s  d i s e a s e .
I n  t h i s  s t u d y ,  w e  i n v e s t i g a t e d  t h e  r a f f i n o s e  u t i l i z a t i o n
p r o f i l e s  f o r  e n g i n e e r i n g  E .  c o l i  N i s s l e  1 9 1 7  ( E c N )  a s  a  n e x t -
g e n e r a t i o n  l i v e  b i o t h e r a p e u t i c  t o  m i t i g a t e  a n t i m i c r o b i a l
r e s i s t a n c e  ( A M R ) .  O u r  e n g i n e e r e d  E c N : p E T 2 8 a - I n v ,  h a r b o r i n g
a  s a f e  l e v a n s u c r a s e  g e n e ,  e x h i b i t s  u n i q u e  g r o w t h  k i n e t i c s  i n
v a r i e d  p H  a n d  t e m p e r a t u r e  e n v i r o n m e n t s .  R e m a r k a b l y ,  t h e
r e c o m b i n a n t  s t r a i n  e x h i b i t e d  a  t h r e e - f o l d  i n c r e a s e  i n
m a x i m u m  c e l l  d e n s i t y  c o m p a r e d  t o  t h e  c o n t r o l ,  i n d i c a t i n g
e n h a n c e d  g r o w t h  d r i v e n  b y  r a f f i n o s e  u t i l i z a t i o n .  T h e s e
f i n d i n g s  e s t a b l i s h  a  p r o m i s i n g  f o u n d a t i o n  f o r  f u r t h e r
r a t i o n a l  d e s i g n  o f  r a f f i n o s e - r e s p o n s i v e ,  a n t i m i c r o b i a l -
p e p t i d e - r e l e a s i n g  l i v e  b i o t h e r a p e u t i c s  t a r g e t i n g  p r i o r i t y
A M R  p a t h o g e n s  l i s t e d  b y  t h e  C e n t e r s  f o r  D i s e a s e  C o n t r o l
a n d  P r e v e n t i o n  ( C D C ) .

L a l i  N o z a d z e  ( I owa  S ta te )  -  Pre b i o t i c- G u i d e d  E n g i n e e r i n g
o f  E .Co l i  N i s s l e  1 9 1 7  a s  a  L i ve  B i o t h e ra p e u t i c

T h e  c o m p o s i t i o n  a n d  b a l a n c e  o f  t h e  g u t  m i c r o b i o t a  p l a y  a
c r u c i a l  r o l e  i n  m a i n t a i n i n g  h u m a n  h e a l t h .  M o d u l a t i o n  o f
m i c r o b i a l  c o m m u n i t y  t h r o u g h  p r e b i o t i c s  h a s  b e e n
e x t e n s i v e l y  i n v e s t i g a t e d  t o  e l u c i d a t e  t h e  c o n n e c t i o n s
b e t w e e n  g u t  m i c r o o r g a n i s m s  a n d  v a r i o u s  g a s t r o i n t e s t i n a l
d i s o r d e r s .  P r e b i o t i c  s u g a r s  s e r v e  a s  s e l e c t i v e  s u b s t r a t e s  f o r
g u t  m i c r o b e s  t h a t  p o s s e s s  t h e  e n z y m a t i c  m a c h i n e r y
r e q u i r e d  f o r  t h e i r  h y d r o l y s i s .  C o n s e q u e n t l y ,  p r e b i o t i c s  h a v e
g a r n e r e d  s i g n i f i c a n t  a t t e n t i o n  f o r  t h e i r  a b i l i t y  t o  s e l e c t i v e l y
p r o m o t e  t h e  g r o w t h  o f  b e n e f i c i a l  b a c t e r i a l  p o p u l a t i o n s
w i t h i n  t h e  g u t  e c o s y s t e m .
I n  p a r a l l e l ,  p r o b i o t i c  s t r a i n s  c a p a b l e  o f  u t i l i z i n g  t h e s e
p r e b i o t i c s  h a v e  b e e n  e x p l o r e d  a s  l i v e  b i o t h e r a p e u t i c  a g e n t s
f o r  t h e  p r e v e n t i o n  a n d  t r e a t m e n t  o f  d i s e a s e s  s u c h  a s
i n f l a m m a t o r y  b o w e l  d i s e a s e  ( I B D )  a n d  C r o h n ’ s  d i s e a s e .
I n  t h i s  s t u d y ,  w e  i n v e s t i g a t e d  t h e  r a f f i n o s e  u t i l i z a t i o n
p r o f i l e s  f o r  e n g i n e e r i n g  E .  c o l i  N i s s l e  1 9 1 7  ( E c N )  a s  a  n e x t -
g e n e r a t i o n  l i v e  b i o t h e r a p e u t i c  t o  m i t i g a t e  a n t i m i c r o b i a l
r e s i s t a n c e  ( A M R ) .  O u r  e n g i n e e r e d  E c N : p E T 2 8 a - I n v ,  h a r b o r i n g
a  s a f e  l e v a n s u c r a s e  g e n e ,  e x h i b i t s  u n i q u e  g r o w t h  k i n e t i c s  i n
v a r i e d  p H  a n d  t e m p e r a t u r e  e n v i r o n m e n t s .  R e m a r k a b l y ,  t h e
r e c o m b i n a n t  s t r a i n  e x h i b i t e d  a  t h r e e - f o l d  i n c r e a s e  i n
m a x i m u m  c e l l  d e n s i t y  c o m p a r e d  t o  t h e  c o n t r o l ,  i n d i c a t i n g
e n h a n c e d  g r o w t h  d r i v e n  b y  r a f f i n o s e  u t i l i z a t i o n .  T h e s e
f i n d i n g s  e s t a b l i s h  a  p r o m i s i n g  f o u n d a t i o n  f o r  f u r t h e r
r a t i o n a l  d e s i g n  o f  r a f f i n o s e - r e s p o n s i v e ,  a n t i m i c r o b i a l -
p e p t i d e - r e l e a s i n g  l i v e  b i o t h e r a p e u t i c s  t a r g e t i n g  p r i o r i t y
A M R  p a t h o g e n s  l i s t e d  b y  t h e  C e n t e r s  f o r  D i s e a s e  C o n t r o l
a n d  P r e v e n t i o n  ( C D C ) .
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Ki e r s te n  H a r r i s  ( U n i ve r s i ty  o f  Ka n s a s )  -  M o d e l i n g  a n d
E va l u a t i n g  D r u g  R e l e a s e  f ro m  H yd ro g e l s  u n d e r  D i f f e re n t

S to ra g e  Co n d i t i o n s

T h e  l o n g e v i t y  o f  m e d i c i n a l  p r o d u c t s  i s  c r i t i c a l  to  p r o v i d i n g
a f f o r d a b l e ,  a c c e s s i b l e  h e a l t h c a r e .  A l g i n a te  h y d r o g e l s  a r e  a n
i d e a l  d e l i v e r y  s y s te m  f o r  a f f o r d a b i l i t y  a n d  a c c e s s i b i l i t y  a s  t h e y
a r e  c o m p o s e d  o f  n a t u r a l l y  o c c u r r i n g  a l g i n a te  f r o m  a l g a e  t h a t
i s  b i o c o m p a t i b l e  a n d  b i o d e g r a d a b l e .  Pr e l i m i n a r y  r e s u l t s  h a v e
s h o w n  t h a t  t h e  c h e m i c a l  s t r u c t u r e  o f  a l g i n a te  b e a d s  c a n
p r o te c t  d e l i c a te  p h a r m a c e u t i c a l s  f r o m  d e c o m p o s i t i o n  ( We n g ) ;
h o w e v e r ,  t h e r e  i s  u n c e r t a i n t y  a b o u t  t h e i r  p e r f o r m a n c e
f o l l o w i n g  d i f f e r e n t  s to r a g e  c o n d i t i o n s .  
G r e e n  f o o d  c o l o r i n g  w a s  u s e d  a s  a  m o d e l  d r u g  a n d
e n c a p s u l a te d  i n  a  c a l c i u m - a l g i n a te  h y d r o g e l  a n d  s to r e d  u n d e r
d i f f e r e n t  c o n d i t i o n s :  i m m e d i a te - u s e ,  4  ° C  a n d  2 5  ° C .  T h e
i m p a c t  o f  d i f f u s i o n  w a s  s t u d i e d  b y  s u b m e r g i n g  t h e  s to r e d
b e a d s  i n  w a te r  w h i c h  s e r v e d  a s  a  d i s s o l u t i o n  s o l u t i o n .  T h e
d i f f u s i o n  o f  f o o d  c o l o r i n g  w a s  m e a s u r e d  o v e r  t i m e  u s i n g  U V-
V i s  s p e c t r o p h o to m e t r y .  M a s s  t r a n s f e r  f r o m  t h e  b e a d s  to  t h e
s u r r o u n d i n g  s o l u t i o n  w a s  m o d e l e d  a s  d i f f u s i o n  t h r o u g h  a
s p h e r i c a l  h y d r o g e l  m a t r i x  g o v e r n e d  b y  F i c k ’ s  s e c o n d  l a w
w h e r e  t h e  r e l e a s e  r a te  d e p e n d s  o n  t h e  c o n c e n t r a t i o n  g r a d i e n t
a n d  t h e  e f f e c t i v e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  w i t h i n  t h e  b e a d .
I m m e d i a te - u s e  b e a d s  e x h i b i te d  f a s te r  r a te s  o f  d i f f u s i o n  a n d
r e l e a s e d  a  h i g h e r  q u a n t i t y  o f  f o o d  c o l o r i n g  c o m p a r e d  to  b e a d s
s to r e d  a t  b o t h  4  ° C  a n d  2 5  ° C .  T h i s  b e h a v i o r  i s  c o n s i s te n t  w i t h
t h e  m a s s  t r a n s f e r  m o d e l ,  a s  h y d r a te d  b e a d s  m a i n t a i n  l a r g e r
p o r e  c h a n n e l s  a n d  h a v e  a  h i g h e r  e f f e c t i v e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t
a l l o w i n g  t h e  d y e  to  m i g r a te  f a s te r  t h r o u g h  t h e  h y d r o g e l
m a t r i x .  I n  c o n t r a s t ,  w a te r  l o s s  d u r i n g  s to r a g e  l i ke l y  r e d u c e s
p o r e  s i z e  a n d  i n c r e a s e s  m a s s  t r a n s f e r  r e s i s t a n c e .  T h e
d i f f e r e n c e s  i n  d i f f u s i o n  r a te  w i t h o u t  d a m a g e  to  t h e  b e a d s '
p h y s i c a l  a p p e a r a n c e  s u g g e s t  t h a t  w a te r  l o s s  d o e s  n o t  d a m a g e
t h e  s t r u c t u r e  o f  t h e  b e a d s  b u t  i n s te a d  a l te r s  t r a n s p o r t
p r o p e r t i e s  w i t h i n  t h e  h y d r o g e l  n e t w o r k .

Ki e r s te n  H a r r i s  ( U n i ve r s i ty  o f  Ka n s a s )  -  M o d e l i n g  a n d
E va l u a t i n g  D r u g  R e l e a s e  f ro m  H yd ro g e l s  u n d e r  D i f f e re n t

S to ra g e  Co n d i t i o n s

T h e  l o n g e v i t y  o f  m e d i c i n a l  p r o d u c t s  i s  c r i t i c a l  to  p r o v i d i n g
a f f o r d a b l e ,  a c c e s s i b l e  h e a l t h c a r e .  A l g i n a te  h y d r o g e l s  a r e  a n
i d e a l  d e l i v e r y  s y s te m  f o r  a f f o r d a b i l i t y  a n d  a c c e s s i b i l i t y  a s  t h e y
a r e  c o m p o s e d  o f  n a t u r a l l y  o c c u r r i n g  a l g i n a te  f r o m  a l g a e  t h a t
i s  b i o c o m p a t i b l e  a n d  b i o d e g r a d a b l e .  Pr e l i m i n a r y  r e s u l t s  h a v e
s h o w n  t h a t  t h e  c h e m i c a l  s t r u c t u r e  o f  a l g i n a te  b e a d s  c a n
p r o te c t  d e l i c a te  p h a r m a c e u t i c a l s  f r o m  d e c o m p o s i t i o n  ( We n g ) ;
h o w e v e r ,  t h e r e  i s  u n c e r t a i n t y  a b o u t  t h e i r  p e r f o r m a n c e
f o l l o w i n g  d i f f e r e n t  s to r a g e  c o n d i t i o n s .  
G r e e n  f o o d  c o l o r i n g  w a s  u s e d  a s  a  m o d e l  d r u g  a n d
e n c a p s u l a te d  i n  a  c a l c i u m - a l g i n a te  h y d r o g e l  a n d  s to r e d  u n d e r
d i f f e r e n t  c o n d i t i o n s :  i m m e d i a te - u s e ,  4  ° C  a n d  2 5  ° C .  T h e
i m p a c t  o f  d i f f u s i o n  w a s  s t u d i e d  b y  s u b m e r g i n g  t h e  s to r e d
b e a d s  i n  w a te r  w h i c h  s e r v e d  a s  a  d i s s o l u t i o n  s o l u t i o n .  T h e
d i f f u s i o n  o f  f o o d  c o l o r i n g  w a s  m e a s u r e d  o v e r  t i m e  u s i n g  U V-
V i s  s p e c t r o p h o to m e t r y .  M a s s  t r a n s f e r  f r o m  t h e  b e a d s  to  t h e
s u r r o u n d i n g  s o l u t i o n  w a s  m o d e l e d  a s  d i f f u s i o n  t h r o u g h  a
s p h e r i c a l  h y d r o g e l  m a t r i x  g o v e r n e d  b y  F i c k ’ s  s e c o n d  l a w
w h e r e  t h e  r e l e a s e  r a te  d e p e n d s  o n  t h e  c o n c e n t r a t i o n  g r a d i e n t
a n d  t h e  e f f e c t i v e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  w i t h i n  t h e  b e a d .
I m m e d i a te - u s e  b e a d s  e x h i b i te d  f a s te r  r a te s  o f  d i f f u s i o n  a n d
r e l e a s e d  a  h i g h e r  q u a n t i t y  o f  f o o d  c o l o r i n g  c o m p a r e d  to  b e a d s
s to r e d  a t  b o t h  4  ° C  a n d  2 5  ° C .  T h i s  b e h a v i o r  i s  c o n s i s te n t  w i t h
t h e  m a s s  t r a n s f e r  m o d e l ,  a s  h y d r a te d  b e a d s  m a i n t a i n  l a r g e r
p o r e  c h a n n e l s  a n d  h a v e  a  h i g h e r  e f f e c t i v e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t
a l l o w i n g  t h e  d y e  to  m i g r a te  f a s te r  t h r o u g h  t h e  h y d r o g e l
m a t r i x .  I n  c o n t r a s t ,  w a te r  l o s s  d u r i n g  s to r a g e  l i ke l y  r e d u c e s
p o r e  s i z e  a n d  i n c r e a s e s  m a s s  t r a n s f e r  r e s i s t a n c e .  T h e
d i f f e r e n c e s  i n  d i f f u s i o n  r a te  w i t h o u t  d a m a g e  to  t h e  b e a d s '
p h y s i c a l  a p p e a r a n c e  s u g g e s t  t h a t  w a te r  l o s s  d o e s  n o t  d a m a g e
t h e  s t r u c t u r e  o f  t h e  b e a d s  b u t  i n s te a d  a l te r s  t r a n s p o r t
p r o p e r t i e s  w i t h i n  t h e  h y d r o g e l  n e t w o r k .
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B a i l ey  B u t l e r  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  S t re n g t h e n i n g  t h e  Fu t u re
o f  K i d n ey  D i a l y s i s  O n e  Co s o l ve n t  a t  a  T i m e

C h r o n i c  k i d n e y  d i s e a s e  ( C K D )  a f f e c t s  a p p r ox i m a te l y  8 5 0  m i l l i o n
p e o p l e  w o r l d w i d e  e a c h  y e a r .  E n d - s t a g e  k i d n e y  d i s e a s e  ( E S K D ) ,  b e i n g
t h e  h i g h e s t  s t a g e  o f  C K D,  r e q u i r e s  d i a l y s i s  o r  a  k i d n e y  t r a n s p l a n t .
H e m o d i a l y s i s  i s  t h e  m o s t  c o m m o n  E S K D  t r e a t m e n t ,  h o w e v e r  i t  h a s  a
s i g n i f i c a n t  p h y s i c a l  b u r d e n  o n  p a t i e n t s .  A l s o ,  t h e  m e m b r a n e s
c u r r e n t l y  u s e d ,  P o l y s u l f o n e  ( P S F )  b e i n g  t h e  m o s t  c o m m o n ,  h a v e
m a n y  l i m i t a t i o n s ,  i n c l u d i n g  a l b u m i n  l e a k a g e  a n d  a  70 %  r e j e c t i o n  o f
u r e a  tox i n s .  N a n o c e l l u l o s e  m e m b r a n e s  a r e  g a i n i n g  a t te n t i o n  d u e  to
t h e i r  u n i q u e  p r o p e r t i e s ,  i n c l u d i n g  m e c h a n i c a l  s t r e n g t h ,
b i o d e g r a d a b i l i t y ,  a n d  t h e  n a t u r a l  a b u n d a n c e  o f  c e l l u l o s e .  N e w
r e s e a r c h  s u g g e s t s  t h a t  d i s s o l v i n g  2 , 2 , 6 , 6 -  te t r a m e t h y l p i p e r i d i n y l - 1 -
oxy l  ( T E M P O )  O x i d i z e d  N a n o c e l l u l o s e  i n  1 - E t h y l -3 - M e t h y l  I m i d a z o l i u m
A c e t a te  ( E M I M - A c)  c o u l d  b e  a  p r o m i s i n g  a l te r n a t i v e  to  P S F
m e m b r a n e s .  S o m e  a d v a n t a g e s  o f  m e m b r a n e s  m a d e  f r o m  t h i s  s o l u t i o n
i n c l u d e  i m p r o v e d  f l u x ,  a  s h a r p e r  m o l e c u l a r  w e i g h t  c u t - o f f ,  a n d
i m p r o v e d  a n t i - f o u l i n g  p r o p e r t i e s .  H o w e v e r ,  t h e  s t r e n g t h  m u s t  b e
t h o r o u g h l y  i n v e s t i g a te d  to  e n s u r e  t h e i r  d u r a b i l i t y  a n d  r e l i a b i l i t y  f o r
p r a c t i c a l  u s e .  T h e  s t r e n g t h  o f  t h e  m e m b r a n e s  c a n  b e  i n f l u e n c e d  b y
t h e  i o n i c  l i q u i d  u s e d ,  t h e  c o s o l v e n t s  a d d e d ,  a n d  t h e  r a t i o  o f  t h e
s o l u t i o n s  u s e d  to  c a s t  t h e  m e m b r a n e .  
T h i s  s t u d y  i n v e s t i g a te s  d i f f e r e n c e s  i n  m e m b r a n e  s t r e n g t h  w h e n
v a r y i n g  c o s o l v e n t s  s p e c i f i c a l l y .  T h e  v i s c o s i t y  o f  t h e  s o l u t i o n s  u s e d  to
c a s t  m e m b r a n e s  i s  a l s o  e v a l u a te d ,  u s i n g  a  B r o o k f i e l d  DV 2 T
V i s c o m e te r ,  a n d  r e l a te d  to  t h e  s t r e n g t h  o f  t h e  m e m b r a n e s .  T h e s e
s o l u t i o n s  a r e  c a s t  i n to  m e m b r a n e s  u s i n g  a  P o r o m e te r  M e m c a s t  a t  a
t h i c k n e s s  o f  5 0 0  m i c r o m e te r s .  T h e  m e c h a n i c a l  s t r e n g t h  o f  e a c h  f l a t
s h e e t  m e m b r a n e  i s  e v a l u a te d  u s i n g  a  M a r k- 1 0  I n te l l i M E S U R  F 3 0 5
M e c h a n i c a l  Te s t  F r a m e ,  w h i c h  m e a s u r e s  t h e  d i f f e r e n t  s o l u t i o n s ’
r e s i s t a n c e  to  te a r i n g  o r  b r e a k i n g  u n d e r  a p p l i e d  s t r e s s .  
T h e  v i s c o s i t y  o f  t h e  s o l u t i o n  u s e d  to  c a s t  t h e  m e m b r a n e  i s  e x p e c te d
to  p l a y  a  ke y  r o l e  i n  d e te r m i n i n g  m e m b r a n e  s t r e n g t h ,  w i t h  h i g h e r
v i s c o s i t y  p o te n t i a l l y  l e a d i n g  to  i m p r o v e d  m e c h a n i c a l  p r o p e r t i e s .  T h i s
s t u d y  h y p o t h e s i z e s  t h a t  m o d i f y i n g  t h e  s o l u t i o n  c o m p o n e n t s  p r i o r  to
c a s t i n g  t h e  m e m b r a n e  a f f e c t s  t h e  m e c h a n i c a l  s t r e n g t h ,  a n d  s o l u t i o n s
w i t h  i n c r e a s e d  v i s c o s i t y  a r e  d i r e c t l y  c o r r e l a te d  to  i n c r e a s e d
m e m b r a n e  s t r e n g t h .

B a i l ey  B u t l e r  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  S t re n g t h e n i n g  t h e  Fu t u re
o f  K i d n ey  D i a l y s i s  O n e  Co s o l ve n t  a t  a  T i m e

C h r o n i c  k i d n e y  d i s e a s e  ( C K D )  a f f e c t s  a p p r ox i m a te l y  8 5 0  m i l l i o n
p e o p l e  w o r l d w i d e  e a c h  y e a r .  E n d - s t a g e  k i d n e y  d i s e a s e  ( E S K D ) ,  b e i n g
t h e  h i g h e s t  s t a g e  o f  C K D,  r e q u i r e s  d i a l y s i s  o r  a  k i d n e y  t r a n s p l a n t .
H e m o d i a l y s i s  i s  t h e  m o s t  c o m m o n  E S K D  t r e a t m e n t ,  h o w e v e r  i t  h a s  a
s i g n i f i c a n t  p h y s i c a l  b u r d e n  o n  p a t i e n t s .  A l s o ,  t h e  m e m b r a n e s
c u r r e n t l y  u s e d ,  P o l y s u l f o n e  ( P S F )  b e i n g  t h e  m o s t  c o m m o n ,  h a v e
m a n y  l i m i t a t i o n s ,  i n c l u d i n g  a l b u m i n  l e a k a g e  a n d  a  70 %  r e j e c t i o n  o f
u r e a  tox i n s .  N a n o c e l l u l o s e  m e m b r a n e s  a r e  g a i n i n g  a t te n t i o n  d u e  to
t h e i r  u n i q u e  p r o p e r t i e s ,  i n c l u d i n g  m e c h a n i c a l  s t r e n g t h ,
b i o d e g r a d a b i l i t y ,  a n d  t h e  n a t u r a l  a b u n d a n c e  o f  c e l l u l o s e .  N e w
r e s e a r c h  s u g g e s t s  t h a t  d i s s o l v i n g  2 , 2 , 6 , 6 -  te t r a m e t h y l p i p e r i d i n y l - 1 -
oxy l  ( T E M P O )  O x i d i z e d  N a n o c e l l u l o s e  i n  1 - E t h y l -3 - M e t h y l  I m i d a z o l i u m
A c e t a te  ( E M I M - A c)  c o u l d  b e  a  p r o m i s i n g  a l te r n a t i v e  to  P S F
m e m b r a n e s .  S o m e  a d v a n t a g e s  o f  m e m b r a n e s  m a d e  f r o m  t h i s  s o l u t i o n
i n c l u d e  i m p r o v e d  f l u x ,  a  s h a r p e r  m o l e c u l a r  w e i g h t  c u t - o f f ,  a n d
i m p r o v e d  a n t i - f o u l i n g  p r o p e r t i e s .  H o w e v e r ,  t h e  s t r e n g t h  m u s t  b e
t h o r o u g h l y  i n v e s t i g a te d  to  e n s u r e  t h e i r  d u r a b i l i t y  a n d  r e l i a b i l i t y  f o r
p r a c t i c a l  u s e .  T h e  s t r e n g t h  o f  t h e  m e m b r a n e s  c a n  b e  i n f l u e n c e d  b y
t h e  i o n i c  l i q u i d  u s e d ,  t h e  c o s o l v e n t s  a d d e d ,  a n d  t h e  r a t i o  o f  t h e
s o l u t i o n s  u s e d  to  c a s t  t h e  m e m b r a n e .  
T h i s  s t u d y  i n v e s t i g a te s  d i f f e r e n c e s  i n  m e m b r a n e  s t r e n g t h  w h e n
v a r y i n g  c o s o l v e n t s  s p e c i f i c a l l y .  T h e  v i s c o s i t y  o f  t h e  s o l u t i o n s  u s e d  to
c a s t  m e m b r a n e s  i s  a l s o  e v a l u a te d ,  u s i n g  a  B r o o k f i e l d  DV 2 T
V i s c o m e te r ,  a n d  r e l a te d  to  t h e  s t r e n g t h  o f  t h e  m e m b r a n e s .  T h e s e
s o l u t i o n s  a r e  c a s t  i n to  m e m b r a n e s  u s i n g  a  P o r o m e te r  M e m c a s t  a t  a
t h i c k n e s s  o f  5 0 0  m i c r o m e te r s .  T h e  m e c h a n i c a l  s t r e n g t h  o f  e a c h  f l a t
s h e e t  m e m b r a n e  i s  e v a l u a te d  u s i n g  a  M a r k- 1 0  I n te l l i M E S U R  F 3 0 5
M e c h a n i c a l  Te s t  F r a m e ,  w h i c h  m e a s u r e s  t h e  d i f f e r e n t  s o l u t i o n s ’
r e s i s t a n c e  to  te a r i n g  o r  b r e a k i n g  u n d e r  a p p l i e d  s t r e s s .  
T h e  v i s c o s i t y  o f  t h e  s o l u t i o n  u s e d  to  c a s t  t h e  m e m b r a n e  i s  e x p e c te d
to  p l a y  a  ke y  r o l e  i n  d e te r m i n i n g  m e m b r a n e  s t r e n g t h ,  w i t h  h i g h e r
v i s c o s i t y  p o te n t i a l l y  l e a d i n g  to  i m p r o v e d  m e c h a n i c a l  p r o p e r t i e s .  T h i s
s t u d y  h y p o t h e s i z e s  t h a t  m o d i f y i n g  t h e  s o l u t i o n  c o m p o n e n t s  p r i o r  to
c a s t i n g  t h e  m e m b r a n e  a f f e c t s  t h e  m e c h a n i c a l  s t r e n g t h ,  a n d  s o l u t i o n s
w i t h  i n c r e a s e d  v i s c o s i t y  a r e  d i r e c t l y  c o r r e l a te d  to  i n c r e a s e d
m e m b r a n e  s t r e n g t h .

Abstracts - Technical
Presentations

Abstracts - Technical
Presentations



The University of Iowa April 10 & 11 2026

L i l l y  H u tc h i n s o n  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  D e s i g n  a n d
C h a ra c te r i z a t i o n  o f  A d i p o s e - D e r i ve d  S te m  Ce l l  Co l l a g e n  I

S c a f f o l d  f o r  R e g e n e ra t i ve  M e d i c i n e

T h e  c u r r e n t  g o l d  s t a n d a r d  f o r  t r e a t i n g  n e r v e  i n j u r y  i s  t h e
a u to g r a f t  n e r v e  w h i c h  r e l i e s  o n  a  s e c o n d  s u r g e r y  t h a t
d a m a g e s  t h e  d o n o r  s i te1 – 3  .  F u r t h e r  w o r k  r e g a r d i n g  t i s s u e
e n g i n e e r e d  g r a f t s  f o r  n e r v e  r e p a i r  i s  n e e d e d .  T h e
e x t r a c e l l u l a r  m a t r i x  ( E C M )  o f  p e r i p h e r a l  n e r v e s  i s  p r i m a r i l y
m a d e  o f  c o l l a g e n  I ,  t h e r e f o r e ,  a  h y d r o g e l  f r o m  t h i s  E C M
c o m p o n e n t  i s  a  v i a b l e  o p t i o n  f o r  p o te n t i a l  t r e a t m e n t4  .
A d i p o s e - d e r i v e d  s te m  c e l l s  ( A S Cs )  e x p r e s s  m a t r i x
m e t a l l o p r o te i n a s e s  ( M M P s )  w h i c h  n a t u r a l l y  d e g r a d e  a n d  a r e
r e g u l a te d  b y  t i s s u e  i n h i b i to r s  o f  m e t a l l o p r o te i n a s e s
( T I M P s ) 4 , 5  .  A S Cs  w e r e  a l s o  c h o s e n  b e c a u s e  t h e y  h a v e  b e e n
p r e v i o u s l y  e s t a b l i s h e d  to  i n c r e a s e  n e u r a l  t i s s u e  r e m o d e l i n g 6
.T h e  i n c r e a s e  i n  M M P s ,  s p e c i f i c a l l y  M M P - 2  a n d  9  h a v e  b e e n
p r e v i o u s l y  s h o w n  to  p r o m o te  n e u r a l  r e p a i r 7 – 9  .  M M P - 1 4
a c t i v a te s  M M P - 2 ,  s o  i t s  e x p r e s s i o n  c o u l d  f u r t h e r  i n c r e a s e
t h a t  o f  M M P - 2  4  .  H o w e v e r ,  t h e  o v e r  e x p r e s s i o n  o f  M M P s  c a n
l e a d  to  t i s s u e  d a m a g e ,  s o  t h e  r a t i o  o f  T I M P s  to  M M P s ,
s p e c i f i c a l l y  T I M P - 1  i n  t h e  c a s e  o f  M M P - 2 ,  9 ,  a n d  1 4 ,  i s  o f
i n te r e s t  to  d e te r m i n e  i f  M M P  e x p r e s s i o n  p r o m o te s  n e u r a l
r e g e n e r a t i o n 8  .  S t u d y i n g  t h e  e x p r e s s i o n  o f  M M P 2 ,  9 ,  a n d  1 4
w i t h i n  t h e  c o l d - c a s t  a n d  w a r m - c a s t  h y d r o g e l s  w i l l  p r o v i d e
i n s i g h t  i n to  p o te n t i a l  n e r v e  g r a f t  s t r u c t u r e s .  D u e  to  t h e
d y n a m i c  c e l l / E C M  i n te r a c t i o n s ,  c h a n g i n g  t h e  c o l l a g e n  f i b e r
t h i c k n e s s  a n d  a l i g n m e n t  s h o u l d  c h a n g e  t h e  c e l l u l a r
i n te r a c t i o n s  w i t h i n  t h e  h y d r o g e l .  A  te m p e r a t u r e  d e p e n d e n t
c a s t i n g  m e t h o d  c o u p l e d  w i t h  s t r e tc h i n g  c a n  b e  u s e d  to
c h a n g e  t h e  m i c r o e n v i r o n m e n t  o f  a  c o l l a g e n  I  h y d r o g e l 1 0 – 1 2  .
A n a l y z i n g  t h e  c e l l u l a r  r e s p o n s e  to  d i f f e r e n t
m i c r o e n v i r o n m e n t s  w i l l  i n d i c a te  w h a t  h y d r o g e l  t y p e
i n c r e a s e s  t h e  r e p a i r  r e s p o n s e  o f  a  h y d r o g e l  n e r v e  g r a f t

L i l l y  H u tc h i n s o n  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  D e s i g n  a n d
C h a ra c te r i z a t i o n  o f  A d i p o s e - D e r i ve d  S te m  Ce l l  Co l l a g e n  I

S c a f f o l d  f o r  R e g e n e ra t i ve  M e d i c i n e

T h e  c u r r e n t  g o l d  s t a n d a r d  f o r  t r e a t i n g  n e r v e  i n j u r y  i s  t h e
a u to g r a f t  n e r v e  w h i c h  r e l i e s  o n  a  s e c o n d  s u r g e r y  t h a t
d a m a g e s  t h e  d o n o r  s i te1 – 3  .  F u r t h e r  w o r k  r e g a r d i n g  t i s s u e
e n g i n e e r e d  g r a f t s  f o r  n e r v e  r e p a i r  i s  n e e d e d .  T h e
e x t r a c e l l u l a r  m a t r i x  ( E C M )  o f  p e r i p h e r a l  n e r v e s  i s  p r i m a r i l y
m a d e  o f  c o l l a g e n  I ,  t h e r e f o r e ,  a  h y d r o g e l  f r o m  t h i s  E C M
c o m p o n e n t  i s  a  v i a b l e  o p t i o n  f o r  p o te n t i a l  t r e a t m e n t4  .
A d i p o s e - d e r i v e d  s te m  c e l l s  ( A S Cs )  e x p r e s s  m a t r i x
m e t a l l o p r o te i n a s e s  ( M M P s )  w h i c h  n a t u r a l l y  d e g r a d e  a n d  a r e
r e g u l a te d  b y  t i s s u e  i n h i b i to r s  o f  m e t a l l o p r o te i n a s e s
( T I M P s ) 4 , 5  .  A S Cs  w e r e  a l s o  c h o s e n  b e c a u s e  t h e y  h a v e  b e e n
p r e v i o u s l y  e s t a b l i s h e d  to  i n c r e a s e  n e u r a l  t i s s u e  r e m o d e l i n g 6
.T h e  i n c r e a s e  i n  M M P s ,  s p e c i f i c a l l y  M M P - 2  a n d  9  h a v e  b e e n
p r e v i o u s l y  s h o w n  to  p r o m o te  n e u r a l  r e p a i r 7 – 9  .  M M P - 1 4
a c t i v a te s  M M P - 2 ,  s o  i t s  e x p r e s s i o n  c o u l d  f u r t h e r  i n c r e a s e
t h a t  o f  M M P - 2  4  .  H o w e v e r ,  t h e  o v e r  e x p r e s s i o n  o f  M M P s  c a n
l e a d  to  t i s s u e  d a m a g e ,  s o  t h e  r a t i o  o f  T I M P s  to  M M P s ,
s p e c i f i c a l l y  T I M P - 1  i n  t h e  c a s e  o f  M M P - 2 ,  9 ,  a n d  1 4 ,  i s  o f
i n te r e s t  to  d e te r m i n e  i f  M M P  e x p r e s s i o n  p r o m o te s  n e u r a l
r e g e n e r a t i o n 8  .  S t u d y i n g  t h e  e x p r e s s i o n  o f  M M P 2 ,  9 ,  a n d  1 4
w i t h i n  t h e  c o l d - c a s t  a n d  w a r m - c a s t  h y d r o g e l s  w i l l  p r o v i d e
i n s i g h t  i n to  p o te n t i a l  n e r v e  g r a f t  s t r u c t u r e s .  D u e  to  t h e
d y n a m i c  c e l l / E C M  i n te r a c t i o n s ,  c h a n g i n g  t h e  c o l l a g e n  f i b e r
t h i c k n e s s  a n d  a l i g n m e n t  s h o u l d  c h a n g e  t h e  c e l l u l a r
i n te r a c t i o n s  w i t h i n  t h e  h y d r o g e l .  A  te m p e r a t u r e  d e p e n d e n t
c a s t i n g  m e t h o d  c o u p l e d  w i t h  s t r e tc h i n g  c a n  b e  u s e d  to
c h a n g e  t h e  m i c r o e n v i r o n m e n t  o f  a  c o l l a g e n  I  h y d r o g e l 1 0 – 1 2  .
A n a l y z i n g  t h e  c e l l u l a r  r e s p o n s e  to  d i f f e r e n t
m i c r o e n v i r o n m e n t s  w i l l  i n d i c a te  w h a t  h y d r o g e l  t y p e
i n c r e a s e s  t h e  r e p a i r  r e s p o n s e  o f  a  h y d r o g e l  n e r v e  g r a f t
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O l i v i a  R e i d  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  Tu r n i n g  d ow n  t h e
h e a t :  F i n e - t u n i n g  N a n o c e l l u l o s e  M e m b ra n e s  f o r  K i d n ey

D i a l y s i s

T E M P O - ox i d i z e d  n a n o c e l l u l o s e  m e m b r a n e s  a r e  w i d e l y  u s e d  i n
b o t h  l a b  a n d  i n d u s t r i a l  a p p l i c a t i o n s .  F r o m  t h e  u l t r a f i l t r a t i o n
o f  m i l k  to  a d v a n c e m e n t s  i n  k i d n e y  d i a l y s i s ,  t h e  p o te n t i a l
i m p l e m e n t a t i o n s  a r e  v a s t  a n d  c o n t i n u a l l y  e x p a n d i n g .  T h i s
s t u d y  f o c u s e s  o n  i n v e s t i g a t i n g  t h e  e f f e c t  o f  v a r y i n g
c o a g u l a t i o n  te m p e r a t u r e s  o n  t h e  m o r p h o l o g y  a n d  p r o p e r t i e s
o f  T E M P O  ox i d i z e d  n a n o c e l l u l o s e  m e m b r a n e s  to  e n h a n c e  t h e i r
p e r f o r m a n c e  i n  s p e c i f i c  f i l t r a t i o n  a p p l i c a t i o n s .  I t  i s
h y p o t h e s i z e d  t h a t  a t  h i g h e r  te m p e r a t u r e s ,  t h e  s o l v e n t
e xc h a n g e  b e t w e e n  t h e  m e m b r a n e  s o l u t i o n  a n d  t h e  w a te r  b a t h
w i l l  o c c u r  m o r e  r a p i d l y ,  l e a d i n g  to  t h e  f o r m a t i o n  o f  l a r g e r
p o r e  s t r u c t u r e s .  Co n v e r s e l y ,  a t  l o w e r  te m p e r a t u r e s ,  t h e  s l o w e r
s o l v e n t  d i f f u s i o n  w i l l  r e s u l t  i n  s m a l l e r ,  m o r e  u n i f o r m  p o r e s .  
T h e  ox i d i z e d  m e m b r a n e s  a r e  s y n t h e s i z e d  u s i n g  2 , 2 , 6 , 6 -
te t r a m e t h y l p i p e r i d i n y l - 1 - oxy l  ( T E M P O )  to  e n h a n c e  s e l e c t i v i t y
a n d  a n t i f o u l i n g  p r o p e r t i e s .  C h a r a c te r i z a t i o n  o f  t h e
m e m b r a n e s  p r o d u c e d  a t  v a r y i n g  c o a g u l a t i o n  te m p e r a t u r e s  i s
c r u c i a l  to  d e te r m i n e  t h e i r  p o te n t i a l  a p p l i c a t i o n s  i n  f u t u r e
r e s e a r c h .  S c a n n i n g  e l e c t r o n  m i c r o s c o p y  ( S E M )  w a s  t h e  p r i m a r y
m e t h o d  u s e d  f o r  m e m b r a n e  c h a r a c te r i z a t i o n ,  a n d  a l te r n a t i v e
r e j e c t i o n  e x p e r i m e n t s  w e r e  c o n d u c te d  to  c o n f i r m  t h e  r e s u l t s
o b t a i n e d  f r o m  S E M .  
Pr e l i m i n a r y  r e s u l t s  s u g g e s t  t h a t  h i g h e r  te m p e r a t u r e s  d u r i n g
p h a s e  i n v e r s i o n  c a u s e  n o t  o n l y  l a r g e r  p o r e  s t r u c t u r e s  b u t  a l s o
r e d u c e d  f i b e r  b o n d i n g ,  r e s u l t i n g  i n  a  l o o s e r ,  l e s s  c o m p a c t
m o r p h o l o g y.  I n  c o n t r a s t ,  l o w e r  te m p e r a t u r e s  f a v o r  s m a l l e r
p o r e  s i z e  a n d  f i b r o u s  c r o s s l i n k i n g  w h i c h  c r e a te  a  m o r e
c o n s i s te n t  p o r e  s t r u c t u r e .  B y  u n d e r s t a n d i n g  h o w  v a r y i n g
te m p e r a t u r e s  a f f e c t  m e m b r a n e  m o r p h o l o g y,  r e s e a r c h e r s  c a n
m o r e  e f f e c t i v e l y  t a i l o r  m e m b r a n e  c a s t i n g  te c h n i q u e s  to  s u i t
s p e c i f i c  e x p e r i m e n t a l  n e e d s .

O l i v i a  R e i d  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  Tu r n i n g  d ow n  t h e
h e a t :  F i n e - t u n i n g  N a n o c e l l u l o s e  M e m b ra n e s  f o r  K i d n ey

D i a l y s i s

T E M P O - ox i d i z e d  n a n o c e l l u l o s e  m e m b r a n e s  a r e  w i d e l y  u s e d  i n
b o t h  l a b  a n d  i n d u s t r i a l  a p p l i c a t i o n s .  F r o m  t h e  u l t r a f i l t r a t i o n
o f  m i l k  to  a d v a n c e m e n t s  i n  k i d n e y  d i a l y s i s ,  t h e  p o te n t i a l
i m p l e m e n t a t i o n s  a r e  v a s t  a n d  c o n t i n u a l l y  e x p a n d i n g .  T h i s
s t u d y  f o c u s e s  o n  i n v e s t i g a t i n g  t h e  e f f e c t  o f  v a r y i n g
c o a g u l a t i o n  te m p e r a t u r e s  o n  t h e  m o r p h o l o g y  a n d  p r o p e r t i e s
o f  T E M P O  ox i d i z e d  n a n o c e l l u l o s e  m e m b r a n e s  to  e n h a n c e  t h e i r
p e r f o r m a n c e  i n  s p e c i f i c  f i l t r a t i o n  a p p l i c a t i o n s .  I t  i s
h y p o t h e s i z e d  t h a t  a t  h i g h e r  te m p e r a t u r e s ,  t h e  s o l v e n t
e xc h a n g e  b e t w e e n  t h e  m e m b r a n e  s o l u t i o n  a n d  t h e  w a te r  b a t h
w i l l  o c c u r  m o r e  r a p i d l y ,  l e a d i n g  to  t h e  f o r m a t i o n  o f  l a r g e r
p o r e  s t r u c t u r e s .  Co n v e r s e l y ,  a t  l o w e r  te m p e r a t u r e s ,  t h e  s l o w e r
s o l v e n t  d i f f u s i o n  w i l l  r e s u l t  i n  s m a l l e r ,  m o r e  u n i f o r m  p o r e s .  
T h e  ox i d i z e d  m e m b r a n e s  a r e  s y n t h e s i z e d  u s i n g  2 , 2 , 6 , 6 -
te t r a m e t h y l p i p e r i d i n y l - 1 - oxy l  ( T E M P O )  to  e n h a n c e  s e l e c t i v i t y
a n d  a n t i f o u l i n g  p r o p e r t i e s .  C h a r a c te r i z a t i o n  o f  t h e
m e m b r a n e s  p r o d u c e d  a t  v a r y i n g  c o a g u l a t i o n  te m p e r a t u r e s  i s
c r u c i a l  to  d e te r m i n e  t h e i r  p o te n t i a l  a p p l i c a t i o n s  i n  f u t u r e
r e s e a r c h .  S c a n n i n g  e l e c t r o n  m i c r o s c o p y  ( S E M )  w a s  t h e  p r i m a r y
m e t h o d  u s e d  f o r  m e m b r a n e  c h a r a c te r i z a t i o n ,  a n d  a l te r n a t i v e
r e j e c t i o n  e x p e r i m e n t s  w e r e  c o n d u c te d  to  c o n f i r m  t h e  r e s u l t s
o b t a i n e d  f r o m  S E M .  
Pr e l i m i n a r y  r e s u l t s  s u g g e s t  t h a t  h i g h e r  te m p e r a t u r e s  d u r i n g
p h a s e  i n v e r s i o n  c a u s e  n o t  o n l y  l a r g e r  p o r e  s t r u c t u r e s  b u t  a l s o
r e d u c e d  f i b e r  b o n d i n g ,  r e s u l t i n g  i n  a  l o o s e r ,  l e s s  c o m p a c t
m o r p h o l o g y.  I n  c o n t r a s t ,  l o w e r  te m p e r a t u r e s  f a v o r  s m a l l e r
p o r e  s i z e  a n d  f i b r o u s  c r o s s l i n k i n g  w h i c h  c r e a te  a  m o r e
c o n s i s te n t  p o r e  s t r u c t u r e .  B y  u n d e r s t a n d i n g  h o w  v a r y i n g
te m p e r a t u r e s  a f f e c t  m e m b r a n e  m o r p h o l o g y,  r e s e a r c h e r s  c a n
m o r e  e f f e c t i v e l y  t a i l o r  m e m b r a n e  c a s t i n g  te c h n i q u e s  to  s u i t
s p e c i f i c  e x p e r i m e n t a l  n e e d s .
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S a g e  Pa s c h a l l  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  Co n s t r u c t i n g  a  Pro b a b i l i s t i c
A p p ro a c h  to  M u l t i s c a l e  S i m u l a t i o n :  E va l u a t i n g  M a c h i n e - L e a r n e d

B a c k m a p p i n g  M o d e l s  o f  D i p h e ny l a l a n i n e

W h e n  a d j u s t i n g  s t a te  c o n d i t i o n s ,  s o m e  p e p t i d e  c h a i n s  h a v e
d e m o n s t r a te d  t h e  te n d e n c y  to  s e l f - a s s e m b l e  i n to  v a r i o u s
n a n o s t r u c t u r e s ,  s u c h  a s  n a n o v e s i c l e s  o r  n a n o t u b e s .  D i p h e n y l a l a n i n e
( F F )  i s  a n  e x a m p l e  o f  t h e s e  s e l f - a s s e m b l i n g  p e p t i d e s ,  a s  i t  h a s  e x h i b i te d
t h e  a b i l i t y  to  f o r m  e l e c t r i c a l l y  c o n d u c t i v e  s t r u c t u r e s ,  w h i c h  h a v e  m a n y
p r o m i s i n g  p o te n t i a l  a p p l i c a t i o n s  i n  b i o te c h n o l o g y  a n d  n a n o e l e c t r o n i c s .
H o w e v e r ,  t h e  e x a c t  m e c h a n i s m s  u n d e r l y i n g  t h i s  s e l f - a s s e m b l y  p r o c e s s
r e m a i n  l a r g e l y  a m b i g u o u s .  A to m i s t i c - s c a l e  m o l e c u l a r  d y n a m i c s  ( M D )
s i m u l a t i o n s  a l l o w  f o r  t h e  e v a l u a t i o n  o f  a to m i c - l e v e l  i n te r a c t i o n s  c r u c i a l
i n  u n d e r s t a n d i n g  t h e  d r i v i n g  t h e r m o d y n a m i c  f o r c e s  b e h i n d  s e l f -
a s s e m b l y ,  b u t  a r e  to o  c o m p u t a t i o n a l l y  e x p e n s i v e  to  s p a n  t h e  n e c e s s a r y
t i m e s c a l e  to  o b s e r v e  t h e  p r o c e s s  i n  a c t i o n .  Co a r s e - g r a i n e d  ( C G )  m o d e l s
a l l o w  f o r  s i m u l a t i o n  a t  t h e  a p p r o p r i a te  t i m e s c a l e ,  b u t  c o m e  a t  t h e  c o s t
o f  v i t a l  a to m i s t i c  d e t a i l .  I t  i s  t h e r e f o r e  i m p o r t a n t  to  d e v e l o p  m e t h o d s  o f
s w i tc h i n g  b e t w e e n  a to m i s t i c  a n d  C G  r e s o l u t i o n  e f f i c i e n t l y  i n  o r d e r  to
p r o b e  t h e  n e c e s s a r y  c h a r a c te r i s t i c s  w h i l e  m a i n t a i n i n g  c o m p u t a t i o n a l
e f f i c i e n c y .  S c a l i n g  d o w n  to  t h e  C G  s p a c e  f r o m  t h e  a to m i s t i c  i s  r e l a t i v e l y
s t r a i g h t f o r w a r d ,  b u t  s c a l i n g  u p  f r o m  t h e  C G  s p a c e  to  t h e  a to m i s t i c
( b a c k m a p p i n g )  r e m a i n s  a  s i g n i f i c a n t  c h a l l e n g e .  W h i l e  d e te r m i n i s t i c
b a c k m a p p i n g  m e t h o d s  h a v e  b e e n  t h o r o u g h l y  s t u d i e d ,  t h e y  f a i l  to
c a p t u r e  t h e  i n h e r e n t  v a r i a b i l i t y  p r e s e n t  i n  a  C G  s t r u c t u r e .  B y
i n c o r p o r a t i n g  m a c h i n e - l e a r n i n g  m e t h o d s ,  a  p r o b a b i l i s t i c  b a c k m a p p i n g
a p p r o a c h  c a n  b e  u t i l i z e d  to  b e t te r  r e p r e s e n t  t h i s  v a r i a b i l i t y .  
S e p a r a te  m o d e l s  w e r e  t r a i n e d  i n  i n te r n a l  b o n d - a n g l e - to r s i o n  ( B AT )
c o o r d i n a te s  f o r  e a c h  i n d i v i d u a l  M A R T I N I  C G  b e a d .  S a m p l i n g  a n d  a n a l y s i s
o f  t h e  l e a r n e d  p r o b a b i l i t y  d i s t r i b u t i o n s  d e m o n s t r a te  t h a t  t h e  m o d e l s
v e r y  a c c u r a te l y  r e p l i c a te  d i p h e n y l a l a n i n e ’ s  a to m i s t i c  s t r u c t u r e .
E v a l u a t i o n  o f  t h e  p o te n t i a l  e n e r g i e s  o f  b a c k m a p p e d  s t r u c t u r e s  r e v e a l s
t h a t  t h e  m o d e l  p r e d i c t s  p h y s i c a l l y  v i a b l e ,  l o w - e n e r g y  c o n f o r m a t i o n s  i n
t h e  m a j o r i t y  o f  c a s e s .  W h i l e  f u r t h e r  e v a l u a t i o n  a n d  r e f i n e m e n t  a r e
n e e d e d  to  e n a b l e  i n te g r a t i o n  i n to  a  c o m p l e te  a to m i s t i c  s y s te m ,
p r e l i m i n a r y  r e s u l t s  d e m o n s t r a te  s t r o n g  p o te n t i a l .  T h e
c o m p a r t m e n t a l i z e d  t r a i n i n g  p r o c e d u r e  a d d i t i o n a l l y  a l l o w s  f o r  a
t r a n s i t i o n  to  m o r e  c o m p l e x  s y s te m s ,  s u c h  a s  l o n g - c h a i n  p o l y m e r s  a n d
p r o te i n s ,  w i t h  r e l a t i v e  e a s e .

S a g e  Pa s c h a l l  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  Co n s t r u c t i n g  a  Pro b a b i l i s t i c
A p p ro a c h  to  M u l t i s c a l e  S i m u l a t i o n :  E va l u a t i n g  M a c h i n e - L e a r n e d

B a c k m a p p i n g  M o d e l s  o f  D i p h e ny l a l a n i n e

W h e n  a d j u s t i n g  s t a te  c o n d i t i o n s ,  s o m e  p e p t i d e  c h a i n s  h a v e
d e m o n s t r a te d  t h e  te n d e n c y  to  s e l f - a s s e m b l e  i n to  v a r i o u s
n a n o s t r u c t u r e s ,  s u c h  a s  n a n o v e s i c l e s  o r  n a n o t u b e s .  D i p h e n y l a l a n i n e
( F F )  i s  a n  e x a m p l e  o f  t h e s e  s e l f - a s s e m b l i n g  p e p t i d e s ,  a s  i t  h a s  e x h i b i te d
t h e  a b i l i t y  to  f o r m  e l e c t r i c a l l y  c o n d u c t i v e  s t r u c t u r e s ,  w h i c h  h a v e  m a n y
p r o m i s i n g  p o te n t i a l  a p p l i c a t i o n s  i n  b i o te c h n o l o g y  a n d  n a n o e l e c t r o n i c s .
H o w e v e r ,  t h e  e x a c t  m e c h a n i s m s  u n d e r l y i n g  t h i s  s e l f - a s s e m b l y  p r o c e s s
r e m a i n  l a r g e l y  a m b i g u o u s .  A to m i s t i c - s c a l e  m o l e c u l a r  d y n a m i c s  ( M D )
s i m u l a t i o n s  a l l o w  f o r  t h e  e v a l u a t i o n  o f  a to m i c - l e v e l  i n te r a c t i o n s  c r u c i a l
i n  u n d e r s t a n d i n g  t h e  d r i v i n g  t h e r m o d y n a m i c  f o r c e s  b e h i n d  s e l f -
a s s e m b l y ,  b u t  a r e  to o  c o m p u t a t i o n a l l y  e x p e n s i v e  to  s p a n  t h e  n e c e s s a r y
t i m e s c a l e  to  o b s e r v e  t h e  p r o c e s s  i n  a c t i o n .  Co a r s e - g r a i n e d  ( C G )  m o d e l s
a l l o w  f o r  s i m u l a t i o n  a t  t h e  a p p r o p r i a te  t i m e s c a l e ,  b u t  c o m e  a t  t h e  c o s t
o f  v i t a l  a to m i s t i c  d e t a i l .  I t  i s  t h e r e f o r e  i m p o r t a n t  to  d e v e l o p  m e t h o d s  o f
s w i tc h i n g  b e t w e e n  a to m i s t i c  a n d  C G  r e s o l u t i o n  e f f i c i e n t l y  i n  o r d e r  to
p r o b e  t h e  n e c e s s a r y  c h a r a c te r i s t i c s  w h i l e  m a i n t a i n i n g  c o m p u t a t i o n a l
e f f i c i e n c y .  S c a l i n g  d o w n  to  t h e  C G  s p a c e  f r o m  t h e  a to m i s t i c  i s  r e l a t i v e l y
s t r a i g h t f o r w a r d ,  b u t  s c a l i n g  u p  f r o m  t h e  C G  s p a c e  to  t h e  a to m i s t i c
( b a c k m a p p i n g )  r e m a i n s  a  s i g n i f i c a n t  c h a l l e n g e .  W h i l e  d e te r m i n i s t i c
b a c k m a p p i n g  m e t h o d s  h a v e  b e e n  t h o r o u g h l y  s t u d i e d ,  t h e y  f a i l  to
c a p t u r e  t h e  i n h e r e n t  v a r i a b i l i t y  p r e s e n t  i n  a  C G  s t r u c t u r e .  B y
i n c o r p o r a t i n g  m a c h i n e - l e a r n i n g  m e t h o d s ,  a  p r o b a b i l i s t i c  b a c k m a p p i n g
a p p r o a c h  c a n  b e  u t i l i z e d  to  b e t te r  r e p r e s e n t  t h i s  v a r i a b i l i t y .  
S e p a r a te  m o d e l s  w e r e  t r a i n e d  i n  i n te r n a l  b o n d - a n g l e - to r s i o n  ( B AT )
c o o r d i n a te s  f o r  e a c h  i n d i v i d u a l  M A R T I N I  C G  b e a d .  S a m p l i n g  a n d  a n a l y s i s
o f  t h e  l e a r n e d  p r o b a b i l i t y  d i s t r i b u t i o n s  d e m o n s t r a te  t h a t  t h e  m o d e l s
v e r y  a c c u r a te l y  r e p l i c a te  d i p h e n y l a l a n i n e ’ s  a to m i s t i c  s t r u c t u r e .
E v a l u a t i o n  o f  t h e  p o te n t i a l  e n e r g i e s  o f  b a c k m a p p e d  s t r u c t u r e s  r e v e a l s
t h a t  t h e  m o d e l  p r e d i c t s  p h y s i c a l l y  v i a b l e ,  l o w - e n e r g y  c o n f o r m a t i o n s  i n
t h e  m a j o r i t y  o f  c a s e s .  W h i l e  f u r t h e r  e v a l u a t i o n  a n d  r e f i n e m e n t  a r e
n e e d e d  to  e n a b l e  i n te g r a t i o n  i n to  a  c o m p l e te  a to m i s t i c  s y s te m ,
p r e l i m i n a r y  r e s u l t s  d e m o n s t r a te  s t r o n g  p o te n t i a l .  T h e
c o m p a r t m e n t a l i z e d  t r a i n i n g  p r o c e d u r e  a d d i t i o n a l l y  a l l o w s  f o r  a
t r a n s i t i o n  to  m o r e  c o m p l e x  s y s te m s ,  s u c h  a s  l o n g - c h a i n  p o l y m e r s  a n d
p r o te i n s ,  w i t h  r e l a t i v e  e a s e .
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R h e a  F i s c h  ( U n i ve r s i ty  o f  I owa )  -  D eve l o p m e n t  o f
Po l y hyd roxya l ka n o a te  E n g i n e e r i n g  To o l s  T h ro u g h  A n a l y s i s

o f  Cu p r i a v i d u s  n e c a to r  W i l d  Ty p e  B i o d i ve r s i ty

T r a d i t i o n a l  p l a s t i c s  p r e s e n t  m a j o r  e n v i r o n m e n t a l  r i s k  b e c a u s e
t h e y  a r e  c a r b o n  i n t e n s i v e  a n d  t a k e  c e n t u r i e s  t o  d e c o m p o s e .
B i o p l a s t i c s  a r e  a n  a p p e a l i n g  s o l u t i o n ,  a s  t h e y  s o l v e  b o t h
p r o b l e m s  w i t h  s i m i l a r  m e c h a n i c a l  p r o p e r t i e s .  O n e  i m p o r t a n t
c a n d i d a t e  b i o p l a s t i c  i s  p o l y h y d r o x y a l k a n o a t e s  ( P H A ) ,  w h i c h  i s
p r o d u c e d  n a t i v e l y  b y  s e v e r a l  b a c t e r i a ,  i n c l u d i n g  C u p r i a v i d u s
n e c a t o r .  A n a l y s i s  o f  P H A  p r o d u c t i o n  i n  C .  n e c a t o r  i s  s t i f l e d  b y
i t s  n a t u r e  a s  a n  i n t r a c e l l u l a r  p r o d u c t ,  a n d  e n g i n e e r i n g  o f  i t  i s
s t i f l e d  b y  t h e  p o o r  p l a s m i d  s t a b i l i t y  o f  H 1 6 ,  t h e  m a i n  t y p e
s t r a i n .  P l a s m i d  s t a b i l i t y  o f  o t h e r  s t r a i n s  w e r e  s t u d i e d ,  h o w e v e r
t h e s e  m o r e  s t a b l e  s t r a i n s  p r o d u c e  l o w e r  m o l e c u l a r  w e i g h t
P H A ,  l i m i t i n g  t h e i r  w o r k a b i l i t y  i n  i n d u s t r y .  T o  r e m e d y  t h i s ,  w e
d e v e l o p  h i g h - t h r o u g h p u t  m e t h o d s  o f  a n a l y z i n g  P H A
p r o d u c t i o n  c r i t e r i a  a n d  u s e  t h e m  t o  s t u d y  w i l d  t y p e
b i o d i v e r s i t y  i n  1 3  s t r a i n s  o f  t h e  s p e c i e s .  T h i s  w a s  d o n e
s p e c t r o s c o p i c a l l y ,  u s i n g  k i n e t i c  o p t i c a l  d e n s i t y  d a t a  t o
m e a s u r e  g r o w t h ,  a n d  a  d y e  c a l l e d  L i p i d G r e e n 2  t o  m e a s u r e
P H A  c o n c e n t r a t i o n .  P y t h o n  w a s  u s e d  t o  a n a l y z e  t h e s e  g r o w t h
d a t a  a t  h i g h  t h r o u g h p u t  a n d  L i p i d G r e e n 2  f l u o r e s c e n c e  w a s
c a l i b r a t e d  a g a i n s t  t h e  t r a d i t i o n a l  m e t h o d  o f  q u a n t i f i c a t i o n
t h r o u g h  g a s  c h r o m a t o g r a p h y .  T o  c o n t e x t u a l i z e  t h e  i m p a c t  o f
t h e s e  p h e n o t y p i c  d i f f e r e n c e s ,  t h e  g e n o m e s  o f  e a c h  s t r a i n
w e r e  s e q u e n c e d  a n d  a s s e m b l e d ,  a n d  c o m p a r e d  t o  t h e
o b s e r v e d  p h e n o t y p i c  v a r i a t i o n  t o  a l l o w  f o r  t h i s  b i o d i v e r s i t y  t o
b e  e x p l o i t e d  f o r  g r e a t e r  P H A  p r o d u c t i o n .  T h e s e  f i n d i n g s  c a n
b e  u s e d  t o  a c c e l e r a t e  m e t a b o l i c  e n g i n e e r i n g  r e s e a r c h  o n  C .
n e c a t o r  a s  t h e  m e t h o d s  u s e d  a l l o w  f o r  h i g h e r  t h r o u g h p u t
a n a l y s i s  o f  P H A  g r o w t h  c r i t e r i a  a n d  i m p e t u s  f o r  r e c o m b i n a t i o n
t o  b e  c o n d u c t e d  o n  s t r a i n s  w i t h  g r e a t e r  p l a s m i d  s t a b i l i t y  s u c h
a s  D S M  2 6 2 5 .

R h e a  F i s c h  ( U n i ve r s i ty  o f  I owa )  -  D eve l o p m e n t  o f
Po l y hyd roxya l ka n o a te  E n g i n e e r i n g  To o l s  T h ro u g h  A n a l y s i s

o f  Cu p r i a v i d u s  n e c a to r  W i l d  Ty p e  B i o d i ve r s i ty

T r a d i t i o n a l  p l a s t i c s  p r e s e n t  m a j o r  e n v i r o n m e n t a l  r i s k  b e c a u s e
t h e y  a r e  c a r b o n  i n t e n s i v e  a n d  t a k e  c e n t u r i e s  t o  d e c o m p o s e .
B i o p l a s t i c s  a r e  a n  a p p e a l i n g  s o l u t i o n ,  a s  t h e y  s o l v e  b o t h
p r o b l e m s  w i t h  s i m i l a r  m e c h a n i c a l  p r o p e r t i e s .  O n e  i m p o r t a n t
c a n d i d a t e  b i o p l a s t i c  i s  p o l y h y d r o x y a l k a n o a t e s  ( P H A ) ,  w h i c h  i s
p r o d u c e d  n a t i v e l y  b y  s e v e r a l  b a c t e r i a ,  i n c l u d i n g  C u p r i a v i d u s
n e c a t o r .  A n a l y s i s  o f  P H A  p r o d u c t i o n  i n  C .  n e c a t o r  i s  s t i f l e d  b y
i t s  n a t u r e  a s  a n  i n t r a c e l l u l a r  p r o d u c t ,  a n d  e n g i n e e r i n g  o f  i t  i s
s t i f l e d  b y  t h e  p o o r  p l a s m i d  s t a b i l i t y  o f  H 1 6 ,  t h e  m a i n  t y p e
s t r a i n .  P l a s m i d  s t a b i l i t y  o f  o t h e r  s t r a i n s  w e r e  s t u d i e d ,  h o w e v e r
t h e s e  m o r e  s t a b l e  s t r a i n s  p r o d u c e  l o w e r  m o l e c u l a r  w e i g h t
P H A ,  l i m i t i n g  t h e i r  w o r k a b i l i t y  i n  i n d u s t r y .  T o  r e m e d y  t h i s ,  w e
d e v e l o p  h i g h - t h r o u g h p u t  m e t h o d s  o f  a n a l y z i n g  P H A
p r o d u c t i o n  c r i t e r i a  a n d  u s e  t h e m  t o  s t u d y  w i l d  t y p e
b i o d i v e r s i t y  i n  1 3  s t r a i n s  o f  t h e  s p e c i e s .  T h i s  w a s  d o n e
s p e c t r o s c o p i c a l l y ,  u s i n g  k i n e t i c  o p t i c a l  d e n s i t y  d a t a  t o
m e a s u r e  g r o w t h ,  a n d  a  d y e  c a l l e d  L i p i d G r e e n 2  t o  m e a s u r e
P H A  c o n c e n t r a t i o n .  P y t h o n  w a s  u s e d  t o  a n a l y z e  t h e s e  g r o w t h
d a t a  a t  h i g h  t h r o u g h p u t  a n d  L i p i d G r e e n 2  f l u o r e s c e n c e  w a s
c a l i b r a t e d  a g a i n s t  t h e  t r a d i t i o n a l  m e t h o d  o f  q u a n t i f i c a t i o n
t h r o u g h  g a s  c h r o m a t o g r a p h y .  T o  c o n t e x t u a l i z e  t h e  i m p a c t  o f
t h e s e  p h e n o t y p i c  d i f f e r e n c e s ,  t h e  g e n o m e s  o f  e a c h  s t r a i n
w e r e  s e q u e n c e d  a n d  a s s e m b l e d ,  a n d  c o m p a r e d  t o  t h e
o b s e r v e d  p h e n o t y p i c  v a r i a t i o n  t o  a l l o w  f o r  t h i s  b i o d i v e r s i t y  t o
b e  e x p l o i t e d  f o r  g r e a t e r  P H A  p r o d u c t i o n .  T h e s e  f i n d i n g s  c a n
b e  u s e d  t o  a c c e l e r a t e  m e t a b o l i c  e n g i n e e r i n g  r e s e a r c h  o n  C .
n e c a t o r  a s  t h e  m e t h o d s  u s e d  a l l o w  f o r  h i g h e r  t h r o u g h p u t
a n a l y s i s  o f  P H A  g r o w t h  c r i t e r i a  a n d  i m p e t u s  f o r  r e c o m b i n a t i o n
t o  b e  c o n d u c t e d  o n  s t r a i n s  w i t h  g r e a t e r  p l a s m i d  s t a b i l i t y  s u c h
a s  D S M  2 6 2 5 .
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B ro o ke  R u f f  ( U n i ve r s i ty  o f  O k l a h o m a )  -  I m p rov i n g  R e te n t i o n  a n d
E a r l y  E n g a g e m e n t  i n  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g :  A n  A I C h E  S t u d e n t

C h a p te r  I n i t i a t i ve

S t u d e n t  r e te n t i o n  a n d  e a r l y  e n g a g e m e n t  r e m a i n  p e r s i s te n t
c h a l l e n g e s  i n  m a n y  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  p r o g r a m s .  W i t h i n  t h e
A m e r i c a n  I n s t i t u te  o f  C h e m i c a l  E n g i n e e r s  ( A I C h E )  s t u d e n t  c h a p te r ,
e n r o l l m e n t  c a p a c i t y  a l l o w s  f o r  a p p r ox i m a te l y  8 0  a c t i v e  m e m b e r s ;
h o w e v e r ,  c o h o r t s  t h a t  b e g i n  w i t h  r o u g h l y  6 0  f i r s t - y e a r  s t u d e n t s
t y p i c a l l y  d e c l i n e  to  o n l y  4 0 – 4 5  p a r t i c i p a n t s  b y  t h e  s o p h o m o r e  y e a r .
T h i s  p r o j e c t  i n v e s t i g a te s  s t r u c t u r a l  a n d  c u l t u r a l  f a c to r s  c o n t r i b u t i n g
to  t h i s  l o s s  o f  e n g a g e m e n t  a n d  e v a l u a te s  s t r a te g i e s  to  s t r e n g t h e n
s t u d e n t  r e te n t i o n ,  p r o f e s s i o n a l  d e v e l o p m e n t ,  a n d  e a r l y  a c a d e m i c
i n te g r a t i o n .  T h e  s t u d y  f o c u s e s  o n  s e v e r a l  i n i t i a t i v e s :  i n c r e a s i n g
u n d e r g r a d u a te  r e s e a r c h  p a r t i c i p a t i o n ,  d e v e l o p i n g  a r t i c u l a t i o n
a g r e e m e n t s  w i t h  c o m m u n i t y  c o l l e g e s  to  b r o a d e n  t h e  r e c r u i t m e n t
p i p e l i n e ,  r e s t r u c t u r i n g  c h a p te r  l e a d e r s h i p  to  i m p r o v e  o p e r a t i o n a l
c o n t i n u i t y ,  a n d  c r e a t i n g  t a r g e te d  o u t r e a c h  p r o g r a m s  f o r  b o t h  f i r s t -
y e a r  a n d  h i g h - s c h o o l  s t u d e n t s .  P a r t i c u l a r  a t te n t i o n  i s  g i v e n  to  f i r s t -
y e a r  e n g a g e m e n t  m e c h a n i s m s ,  i n c l u d i n g  a  “ L u n c h  a n d  L e a r n ”
p r o g r a m  t h a t  s u c c e s s f u l l y  c o n n e c te d  f r e s h m e n  w i t h  f a c u l t y  m e n to r s
a n d  u p p e r - c l a s s  s t u d e n t s ,  l e a d i n g  to  i n c r e a s e d  a w a r e n e s s  o f  r e s e a r c h
o p p o r t u n i t i e s  a n d  s c h o l a r s h i p  p a t h w a y s .  I n  a d d i t i o n ,  t h e  p r o j e c t
e x a m i n e s  c o m m u n i c a t i o n  e f f e c t i v e n e s s  w i t h i n  s t u d e n t  o r g a n i z a t i o n s ,
r e c o g n i z i n g  t h a t  t r a d i t i o n a l  e m a i l  c h a n n e l s  a r e  o f te n  i n e f f e c t i v e  f o r
u n d e r g r a d u a te  a u d i e n c e s .  To  s u p p o r t  l o n g - te r m  e n g a g e m e n t ,  t h e
w o r k  a l s o  p r o p o s e s  t h e  i m p l e m e n t a t i o n  o f  a  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g
i n t r o d u c to r y  e l e c t i v e  m o d e l e d  a f te r  t h e  “ C h e m E  C u b e ”  c o n c e p t
d e v e l o p e d  a t  P u r d u e  U n i v e r s i t y  S c h o o l  o f  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g .  T h i s
c o u r s e  w o u l d  p r o v i d e  e a r l y  e x p o s u r e  to  c h e m i c a l  e n g i n e e r i n g
c o n c e p t s ,  c o m m u n i t y  b u i l d i n g ,  a n d  p r o f e s s i o n a l  p a t h w a y s  f o r  f i r s t -
y e a r  s t u d e n t s  w h o  c u r r e n t l y  l a c k  a  d e d i c a te d  d e p a r t m e n t a l  c o u r s e .
Co m p a r a t i v e  a n a l y s i s  o f  v o l u n te e r  a n d  s t u d e n t  o r g a n i z a t i o n s  w i t h
s t r o n g  r e te n t i o n  p r a c t i c e s  w i l l  i n f o r m  b e s t  p r a c t i c e s  i n  l e a d e r s h i p
s t r u c t u r e ,  c o m m u n i c a t i o n  s t r a te g i e s ,  a n d  p r o g r a m m i n g .  T h e
o u tc o m e s  o f  t h i s  r e s e a r c h  a i m  to  p r o v i d e  a  s c a l a b l e  f r a m e w o r k  f o r
i m p r o v i n g  s t u d e n t  r e te n t i o n ,  s t r e n g t h e n i n g  t h e  u n d e r g r a d u a te
r e s e a r c h  p i p e l i n e ,  a n d  e n h a n c i n g  t h e  o v e r a l l  e f f e c t i v e n e s s  o f  A I C h E
s t u d e n t  c h a p te r s  i n  s u p p o r t i n g  t h e  p r o f e s s i o n a l  d e v e l o p m e n t  o f
f u t u r e  c h e m i c a l  e n g i n e e r s .

B ro o ke  R u f f  ( U n i ve r s i ty  o f  O k l a h o m a )  -  I m p rov i n g  R e te n t i o n  a n d
E a r l y  E n g a g e m e n t  i n  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g :  A n  A I C h E  S t u d e n t

C h a p te r  I n i t i a t i ve

S t u d e n t  r e te n t i o n  a n d  e a r l y  e n g a g e m e n t  r e m a i n  p e r s i s te n t
c h a l l e n g e s  i n  m a n y  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  p r o g r a m s .  W i t h i n  t h e
A m e r i c a n  I n s t i t u te  o f  C h e m i c a l  E n g i n e e r s  ( A I C h E )  s t u d e n t  c h a p te r ,
e n r o l l m e n t  c a p a c i t y  a l l o w s  f o r  a p p r ox i m a te l y  8 0  a c t i v e  m e m b e r s ;
h o w e v e r ,  c o h o r t s  t h a t  b e g i n  w i t h  r o u g h l y  6 0  f i r s t - y e a r  s t u d e n t s
t y p i c a l l y  d e c l i n e  to  o n l y  4 0 – 4 5  p a r t i c i p a n t s  b y  t h e  s o p h o m o r e  y e a r .
T h i s  p r o j e c t  i n v e s t i g a te s  s t r u c t u r a l  a n d  c u l t u r a l  f a c to r s  c o n t r i b u t i n g
to  t h i s  l o s s  o f  e n g a g e m e n t  a n d  e v a l u a te s  s t r a te g i e s  to  s t r e n g t h e n
s t u d e n t  r e te n t i o n ,  p r o f e s s i o n a l  d e v e l o p m e n t ,  a n d  e a r l y  a c a d e m i c
i n te g r a t i o n .  T h e  s t u d y  f o c u s e s  o n  s e v e r a l  i n i t i a t i v e s :  i n c r e a s i n g
u n d e r g r a d u a te  r e s e a r c h  p a r t i c i p a t i o n ,  d e v e l o p i n g  a r t i c u l a t i o n
a g r e e m e n t s  w i t h  c o m m u n i t y  c o l l e g e s  to  b r o a d e n  t h e  r e c r u i t m e n t
p i p e l i n e ,  r e s t r u c t u r i n g  c h a p te r  l e a d e r s h i p  to  i m p r o v e  o p e r a t i o n a l
c o n t i n u i t y ,  a n d  c r e a t i n g  t a r g e te d  o u t r e a c h  p r o g r a m s  f o r  b o t h  f i r s t -
y e a r  a n d  h i g h - s c h o o l  s t u d e n t s .  P a r t i c u l a r  a t te n t i o n  i s  g i v e n  to  f i r s t -
y e a r  e n g a g e m e n t  m e c h a n i s m s ,  i n c l u d i n g  a  “ L u n c h  a n d  L e a r n ”
p r o g r a m  t h a t  s u c c e s s f u l l y  c o n n e c te d  f r e s h m e n  w i t h  f a c u l t y  m e n to r s
a n d  u p p e r - c l a s s  s t u d e n t s ,  l e a d i n g  to  i n c r e a s e d  a w a r e n e s s  o f  r e s e a r c h
o p p o r t u n i t i e s  a n d  s c h o l a r s h i p  p a t h w a y s .  I n  a d d i t i o n ,  t h e  p r o j e c t
e x a m i n e s  c o m m u n i c a t i o n  e f f e c t i v e n e s s  w i t h i n  s t u d e n t  o r g a n i z a t i o n s ,
r e c o g n i z i n g  t h a t  t r a d i t i o n a l  e m a i l  c h a n n e l s  a r e  o f te n  i n e f f e c t i v e  f o r
u n d e r g r a d u a te  a u d i e n c e s .  To  s u p p o r t  l o n g - te r m  e n g a g e m e n t ,  t h e
w o r k  a l s o  p r o p o s e s  t h e  i m p l e m e n t a t i o n  o f  a  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g
i n t r o d u c to r y  e l e c t i v e  m o d e l e d  a f te r  t h e  “ C h e m E  C u b e ”  c o n c e p t
d e v e l o p e d  a t  P u r d u e  U n i v e r s i t y  S c h o o l  o f  C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g .  T h i s
c o u r s e  w o u l d  p r o v i d e  e a r l y  e x p o s u r e  to  c h e m i c a l  e n g i n e e r i n g
c o n c e p t s ,  c o m m u n i t y  b u i l d i n g ,  a n d  p r o f e s s i o n a l  p a t h w a y s  f o r  f i r s t -
y e a r  s t u d e n t s  w h o  c u r r e n t l y  l a c k  a  d e d i c a te d  d e p a r t m e n t a l  c o u r s e .
Co m p a r a t i v e  a n a l y s i s  o f  v o l u n te e r  a n d  s t u d e n t  o r g a n i z a t i o n s  w i t h
s t r o n g  r e te n t i o n  p r a c t i c e s  w i l l  i n f o r m  b e s t  p r a c t i c e s  i n  l e a d e r s h i p
s t r u c t u r e ,  c o m m u n i c a t i o n  s t r a te g i e s ,  a n d  p r o g r a m m i n g .  T h e
o u tc o m e s  o f  t h i s  r e s e a r c h  a i m  to  p r o v i d e  a  s c a l a b l e  f r a m e w o r k  f o r
i m p r o v i n g  s t u d e n t  r e te n t i o n ,  s t r e n g t h e n i n g  t h e  u n d e r g r a d u a te
r e s e a r c h  p i p e l i n e ,  a n d  e n h a n c i n g  t h e  o v e r a l l  e f f e c t i v e n e s s  o f  A I C h E
s t u d e n t  c h a p te r s  i n  s u p p o r t i n g  t h e  p r o f e s s i o n a l  d e v e l o p m e n t  o f
f u t u r e  c h e m i c a l  e n g i n e e r s .
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N o u r  B o u  A l w a n  ( U n i v e r s i t y  o f  O k l a h o m a )  -  M o d e l i n g
P F A S  A d s o r p t i o n  i n  Z r - B a s e d  M O F s  u s i n g  M o l e c u l a r

S i m u l a t i o n

P e r -  a n d  p o l y f l u o r o a l ky l  s u b s t a n c e s  a r e  l o n g  l a s t i n g ,
h a z a r d o u s  c h e m i c a l s  t h a t  h a v e  g a r n e r e d  s i g n i f i c a n t
a t te n t i o n  d u e  to  t h e i r  r e s i s t a n c e  to  c a p t u r e .  W i d e l y  u s e d
a n d  p e r s i s te n t  i n  t h e  e n v i r o n m e n t ,  t h e s e  c h e m i c a l s  h a v e
b e e n  d e te c te d  i n  h u m a n  a n d  a n i m a l  b l o o d ,  l e a d i n g  to
a d v e r s e  h e a l t h  e f f e c t s .  R e s e a r c h  h a s  r e c e n t l y  r e v e a l e d
M e t a l - o r g a n i c  f r a m e w o r k s ,  o t h e r w i s e  k n o w n  a s  M O F s ,  to
b e  a  p r o m i s i n g  s o l u t i o n  to  P FA S  c a p t u r e  a n d  r e m o v a l .
T h e s e  c r y s t a l l i n e  m a te r i a l s  h a v e  u l t r a h i g h  p o r o s i t y ,  l a r g e
i n te r n a l  s u r f a c e  a r e a s ,  a n d  h i g h  t h e r m a l  s t a b i l i t y ,  w h i c h
m a x i m i z e  t h e i r  p o te n t i a l  w i t h i n  c a p t u r e  a n d
d e g r a d a t i o n .  T h e  f o c u s  o f  m y  r e s e a r c h  i s  e x a m i n i n g  t h e
a d s o r p t i o n  e f f i c i e n c y  o f  M O F - 8 0 8  f o r  l o n g  c h a i n  P FA S
t h r o u g h  b a tc h  a d s o r p t i o n  e x p e r i m e n t s ,  e v a l u a t i n g
p a r a m e te r s  s u c h  a s  te m p e r a t u r e  a n d  a d s o r p t i o n
e n e r g i e s .  S o  f a r ,  r e s u l t s  g e n e r a te d  h a v e  s h o w n  t h a t  l o n g
c h a i n  P FA S  h a v e  a  s t r o n g  a f f i n i t y  to  t h e  M O F - 8 0 8  l a t t i c e .
S p e c i f i c a l l y  ,  m y  r e s e a r c h  o n  h o w  P FA S  o f  t h e  s a m e
c h a i n  l e n g t h  a n d  d i f f e r e n t  h e a d  g r o u p s  a f f e c t
a d s o r p t i o n  p r o v e d  t h a t  P FA S  w i t h  a  m o r e  p o l a r  h e a d
g r o u p  b i n d s  m o r e  e f f i c i e n t l y  a n d  f o r m  s t r o n g e r  b o n d s
w i t h  t h e  M O F .  T h e  t w o  m a i n  o b j e c t i v e s  o f  m y  r e s e a r c h
i n c l u d e  e x a m i n i n g  t h e  a d s o r p t i o n  c a p a c i t y  o f  P F O A  v s .
P F O S  a n d  e x a m i n i n g  h o w  d i f f e r e n t  p a r a m e te r s
( s p e c i f i c a l l y  te m p e r a t u r e )  i n f l u e n c e  t h e  r e m o v a l  o f
c o n t a m i n a n t s  f r o m  w a te r .  Pr o m i s i n g  r e s u l t s  h a v e  b e e n
g e n e r a te d  s o  f a r ,  a n d  h o p e f u l l y ,  t h i s  s t u d y  w i l l  h e l p
a d v a n c e  t h e  a p p l i c a t i o n  to w a r d  t h e  r e m o v a l  o f  t h e s e
c o n t a m i n a n t s  f r o m  w a te r  a n d  o t h e r  h a r m f u l  s o u r c e s .
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S a r a h  B a r a k a t  ( U n i v e r s i t y  o f  O k l a h o m a )  -  A s s e s s m e n t
o f  R e d  B l o o d  C e l l  D a m a g e  i n  M e c h a n i c a l  C i r c u l a t o r y

S u p p o r t  S y s t e m s  U s i n g  E x t r a c e l l u l a r  V e s i c l e s  a n d
H e m o l y s i s

 T h i s  p r o j e c t ,  c o m p l e te d  i n  c o l l a b o r a t i o n  w i t h  a  te a m  a t
R I T ,  i n v e s t i g a te s  r e d  b l o o d  c e l l  d a m a g e  i n  m e c h a n i c a l
c i r c u l a to r y  s u p p o r t  s y s te m s .  B l o o d  d a m a g e  i n
v e n t r i c u l a r  a s s i s t  d e v i c e s  i s  m o s t  c o m m o n l y  e v a l u a te d
u s i n g  h e m o l y s i s ,  b u t  h e m o l y s i s  a l o n e  m a y  n o t  f u l l y
c a p t u r e  t h e  r a n g e  o f  c o m p l i c a t i o n s  a s s o c i a te d  w i t h
d e v i c e  i n d u c e d  b l o o d  t r a u m a .  B e c a u s e  o f  t h i s ,  t h e
p r o d u c t i o n  o f  e x t r a c e l l u l a r  v e s i c l e s  w a s  u s e d  i n  t h i s
s t u d y  a s  a  m e t r i c  o f  r e d  b l o o d  c e l l  d a m a g e ,  a l o n g  w i t h
h e m o l y s i s  i n d e x  f o r  c o m p a r i s i o n .  P o r c i n e  r e d  b l o o d  c e l l
s a m p l e s  w e r e  e x p o s e d  to  v a r y i n g  s h e a r  c o n d i t i o n s  u s i n g
a n  a x i a l  f l o w  s h e a r i n g  d e v i c e  w i t h  a  m a g n e t i c a l l y
l e v i t a te d  r o to r ,  w h i c h  a l l o w e d  s h e a r  s t r e s s  a n d  e x p o s u r e
t i m e  to  b e  c o n t r o l l e d  t h r o u g h  c h a n g e s  i n  r o to r  s p e e d
a n d  f l o w  r a te .  M i c r o p a r t i c l e  c o n c e n t r a t i o n  a n d  h e m o l y s i s
i n d e x  w e r e  m e a s u r e d  a n d  c o m p a r e d  a c r o s s  e x p e r i m e n t a l
c o n d i t i o n s .  T h e  e f f e c t  o f  e a c h  v a r i a b l e  o n  r e d  b l o o d  c e l l
d a m a g e  w a s  t h e n  a s s e s s e d ,  a n d  r e s u l t s  s h o w e d  a n
o v e r a l l  p o s i t i v e  c o r r e l a t i o n  b e t w e e n  m i c r o p a r t i c l e
c o n c e n t r a t i o n  a n d  h e m o l y s i s  i n d e x ,  w i t h  d a m a g e
g e n e r a l l y  i n c r e a s i n g  a s  s h e a r  i n c r e a s e d  a n d  e x p o s u r e
t i m e  d e c r e a s e d .
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J a c o b  M c C o r m i c k  ( U n i v e r s i t y  o f  T u l s a )  -  A n t i o x i d a t i v e
Z r B 2 / S i C  C o a t i n g  S y s t e m s  f o r  C a r b o n / C a r b o n  C o m p o s i t e s  i n

H i g h  T e m p e r a t u r e  A p p l i c a t i o n s

C a r b o n /C a r b o n  ( C /C )  c o m p o s i te s  a r e  c r i t i c a l  to  n e x t - g e n e r a t i o n
te c h n o l o g i e s ,  i n c l u d i n g  a e r o s p a c e  p r o p u l s i o n ,  h y p e r s o n i c  f l i g h t
v e h i c l e s ,  a n d  a t m o s p h e r i c  r e - e n t r y  s y s te m s  d u e  to  t h e i r  l o w
d e n s i t y ,  s u p e r i o r  s t r e n g t h ,  a n d  t h e r m a l  s h o c k  r e s i s t a n c e .
H o w e v e r ,  t h e y  e x p e r i e n c e  m a s s  l o s s  a b o v e  5 0 0 ° C  i n  oxy g e n - r i c h
e n v i r o n m e n t s .  T h i s  r e s e a r c h  a d d r e s s e s  t h i s  c h a l l e n g e  t h r o u g h
t h e  d e v e l o p m e n t  a n d  o p t i m i z a t i o n  o f  a d v a n c e d  a n t i ox i d a t i v e
m u l t i l a y e r  c o a t i n g s  t h a t  i n te g r a te  p a c k  c e m e n t a t i o n  ( P C ) ,
c h e m i c a l  v a p o r  d e p o s i t i o n  ( C V D ) ,  a n d  s l u r r y - d e r i v e d  b a r r i e r
s y s te m s  to  e n h a n c e  ox i d a t i o n  e n d u r a n c e  a n d  m a te r i a l
r e u s a b i l i t y  u n d e r  e x t r e m e  e n v i r o n m e n t s .
 S i l i c o n  c a r b i d e  ( S i C )  w a s  s e l e c te d  a s  t h e  p r i n c i p a l  p r o te c t i v e
p h a s e  f o r  i t s  h i g h  m e l t i n g  p o i n t  a n d  c h e m i c a l  a f f i n i t y  w i t h
c a r b o n .  Co m p l e m e n t a r y  Z r B ₂ - b a s e d  s l u r r y  c o a t i n g s  w e r e
i n c o r p o r a te d  to  g e n e r a te  r e f r a c to r y  ox i d e s  ( Z rO ₂  a n d  B ₂ O ₃ ) .  A
s y s te m a t i c  d e s i g n  o f  e x p e r i m e n t s  w a s  u s e d  w i t h  a  m u l t i l a y e r
c o a t i n g  a p p r o a c h  w h e r e  n u m b e r  o f  l a y e r s ,  m e t h o d ,  c h e m i c a l
c o m p o s i t i o n  o f  t h e  P C  l a y e r ,  a n d  s e q u e n c e  w e r e  v a r i e d  to
o p t i m i z e  ox i d a t i o n  r e s i s t a n c e .  T h e s e  c o a te d  C /C  s a m p l e s  w e r e
te s te d  i n  a n  a i r  a t m o s p h e r e  a t  1 0 0 0  ° C  to  o p t i m i z e  e n d u r a n c e .
 T h e  ox i d a t i o n  te s t s  r e v e a l e d  t h a t  P C  c o a t i n g s  c o n s i s te n t l y
f u n c t i o n e d  a s  a  r o b u s t  b a s e  l a y e r  d u e  to  i t s  s t r o n g  a d h e s i o n .  I n
d o u b l e  l a y e r  c o a t i n g s ,  C V D - S i C  s l o w e d  t h e  ox i d a t i o n  d i f f u s i o n
a n d  s u b s e q u e n t  m a s s  l o s s  w h i l e  s l u r r y  s u p p r e s s e d  m a s s  l o s s  d u e
to  t h e  f o r m a t i o n  o f  r e f r a c to r y  ox i d e s .  I n  t r i p l e  l a y e r  c o a t i n g s ,
i m p l e m e n t i n g  C V D - S i C  b e t w e e n  t h e  P C  b a s e  a n d  s l u r r y ,
i m p r o v e d  o v e r a l l  ox i d a t i o n .  I n c r e a s i n g  l a y e r s  i n  a  c e r t a i n
s e q u e n c e  a m p l i f i e d  p r o te c t i o n :  f o u r - l a y e r  s a m p l e s  l a s te d  a r o u n d
2 5 0  h o u r s ,  f i v e - l a y e r  s a m p l e s  4 0 0  h o u r s ,  a n d  s i x - l a y e r  s a m p l e s
l a s te d  5 0 0  h o u r s  w i t h o u t  d e g r a d a t i o n .  B y  e x te n d i n g  ox i d a t i o n
r e s i s t a n c e ,  t h i s  w o r k  a d v a n c e s  r e s e a r c h  i n  h i g h - te m p e r a t u r e
m a te r i a l s  f o r  e x t r e m e  o p e r a t i o n a l  e n v i r o n m e n t s .

J a c o b  M c C o r m i c k  ( U n i v e r s i t y  o f  T u l s a )  -  A n t i o x i d a t i v e
Z r B 2 / S i C  C o a t i n g  S y s t e m s  f o r  C a r b o n / C a r b o n  C o m p o s i t e s  i n

H i g h  T e m p e r a t u r e  A p p l i c a t i o n s

C a r b o n /C a r b o n  ( C /C )  c o m p o s i te s  a r e  c r i t i c a l  to  n e x t - g e n e r a t i o n
te c h n o l o g i e s ,  i n c l u d i n g  a e r o s p a c e  p r o p u l s i o n ,  h y p e r s o n i c  f l i g h t
v e h i c l e s ,  a n d  a t m o s p h e r i c  r e - e n t r y  s y s te m s  d u e  to  t h e i r  l o w
d e n s i t y ,  s u p e r i o r  s t r e n g t h ,  a n d  t h e r m a l  s h o c k  r e s i s t a n c e .
H o w e v e r ,  t h e y  e x p e r i e n c e  m a s s  l o s s  a b o v e  5 0 0 ° C  i n  oxy g e n - r i c h
e n v i r o n m e n t s .  T h i s  r e s e a r c h  a d d r e s s e s  t h i s  c h a l l e n g e  t h r o u g h
t h e  d e v e l o p m e n t  a n d  o p t i m i z a t i o n  o f  a d v a n c e d  a n t i ox i d a t i v e
m u l t i l a y e r  c o a t i n g s  t h a t  i n te g r a te  p a c k  c e m e n t a t i o n  ( P C ) ,
c h e m i c a l  v a p o r  d e p o s i t i o n  ( C V D ) ,  a n d  s l u r r y - d e r i v e d  b a r r i e r
s y s te m s  to  e n h a n c e  ox i d a t i o n  e n d u r a n c e  a n d  m a te r i a l
r e u s a b i l i t y  u n d e r  e x t r e m e  e n v i r o n m e n t s .
 S i l i c o n  c a r b i d e  ( S i C )  w a s  s e l e c te d  a s  t h e  p r i n c i p a l  p r o te c t i v e
p h a s e  f o r  i t s  h i g h  m e l t i n g  p o i n t  a n d  c h e m i c a l  a f f i n i t y  w i t h
c a r b o n .  Co m p l e m e n t a r y  Z r B ₂ - b a s e d  s l u r r y  c o a t i n g s  w e r e
i n c o r p o r a te d  to  g e n e r a te  r e f r a c to r y  ox i d e s  ( Z rO ₂  a n d  B ₂ O ₃ ) .  A
s y s te m a t i c  d e s i g n  o f  e x p e r i m e n t s  w a s  u s e d  w i t h  a  m u l t i l a y e r
c o a t i n g  a p p r o a c h  w h e r e  n u m b e r  o f  l a y e r s ,  m e t h o d ,  c h e m i c a l
c o m p o s i t i o n  o f  t h e  P C  l a y e r ,  a n d  s e q u e n c e  w e r e  v a r i e d  to
o p t i m i z e  ox i d a t i o n  r e s i s t a n c e .  T h e s e  c o a te d  C /C  s a m p l e s  w e r e
te s te d  i n  a n  a i r  a t m o s p h e r e  a t  1 0 0 0  ° C  to  o p t i m i z e  e n d u r a n c e .
 T h e  ox i d a t i o n  te s t s  r e v e a l e d  t h a t  P C  c o a t i n g s  c o n s i s te n t l y
f u n c t i o n e d  a s  a  r o b u s t  b a s e  l a y e r  d u e  to  i t s  s t r o n g  a d h e s i o n .  I n
d o u b l e  l a y e r  c o a t i n g s ,  C V D - S i C  s l o w e d  t h e  ox i d a t i o n  d i f f u s i o n
a n d  s u b s e q u e n t  m a s s  l o s s  w h i l e  s l u r r y  s u p p r e s s e d  m a s s  l o s s  d u e
to  t h e  f o r m a t i o n  o f  r e f r a c to r y  ox i d e s .  I n  t r i p l e  l a y e r  c o a t i n g s ,
i m p l e m e n t i n g  C V D - S i C  b e t w e e n  t h e  P C  b a s e  a n d  s l u r r y ,
i m p r o v e d  o v e r a l l  ox i d a t i o n .  I n c r e a s i n g  l a y e r s  i n  a  c e r t a i n
s e q u e n c e  a m p l i f i e d  p r o te c t i o n :  f o u r - l a y e r  s a m p l e s  l a s te d  a r o u n d
2 5 0  h o u r s ,  f i v e - l a y e r  s a m p l e s  4 0 0  h o u r s ,  a n d  s i x - l a y e r  s a m p l e s
l a s te d  5 0 0  h o u r s  w i t h o u t  d e g r a d a t i o n .  B y  e x te n d i n g  ox i d a t i o n
r e s i s t a n c e ,  t h i s  w o r k  a d v a n c e s  r e s e a r c h  i n  h i g h - te m p e r a t u r e
m a te r i a l s  f o r  e x t r e m e  o p e r a t i o n a l  e n v i r o n m e n t s .
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A n d r e a  C a r b o n e l l  ( W a s h i n g t o n  U n i v e r s i t y  i n  S t .
L o u i s )  -  L i t h i u m  B a t t e r y  R e c y c l i n g :  H i g h l y  S e l e c t i v e

C r i t i c a l  M i n e r a l  R e c o v e r y  f r o m  N M C  C a t h o d e s  v i a
P u l s e d  E l e c t r o d e p o s i t i o n  i n  D e e p  E u t e c t i c  S o l v e n t s

C r i t i c a l  m e t a l s  f o u n d  i n  l i t h i u m - i o n  b a t t e r i e s  ( L I B s ) ,
n i c k e l  a n d  c o b a l t ,  n e e d  t o  b e  r e c o v e r e d  f r o m  L I B  w a s t e
t o  m a i n t a i n  a  c i r c u l a r  e c o n o m y  o f  t h e s e  c r i t i c a l  m e t a l s
i n  t h e  U n i t e d  S t a t e s .  C u r r e n t  a p p r o a c h e s  t o  c r i t i c a l
m e t a l  r e c o v e r y  a r e  e n e r g y - i n t e n s i v e ,  e n v i r o n m e n t a l l y
t a x i n g ,  a n d  h a v e  l i m i t a t i o n s  o n  w h i c h  m e t a l s  t h e y
r e c o v e r  f r o m  L I B  w a s t e .  T h i s  s t u d y  a i m s  t o  f i n d  a n
e l e c t r o c h e m i c a l  m e t h o d  t o  s e l e c t i v e l y  r e c o v e r  m e t a l s
f r o m  L I B  w a s t e  u s i n g  a n  e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y
s o l v e n t ,  a  d e e p  e u t e c t i c  s o l v e n t  ( D E S ) .  A  1 : 2  m o l a r  r a t i o
o f  c h o l i n e  c h l o r i d e  t o  u r e a  D E S  w a s  u s e d  t o  d i s s o l v e
t h e  L I B  w a s t e .  N i  a n d  C o  h a v e  v e r y  s i m i l a r
e l e c t r o c h e m i c a l  p r o p e r t i e s  w h e n  d i s s o l v e d  i n  D E S  a n d
h a v e  i s s u e s  s e l e c t i v e l y  e l e c t r o p l a t i n g  o n t o  a  s u b s t r a t e .
I n  l o w e r  a p p l i e d  p o t e n t i a l s ,  b o t h  N i  a n d  C o
e l e c t r o p l a t e  o n t o  t h e  s u b s t r a t e  t o g e t h e r .  T o  f a c i l i t a t e
t h i s  i s s u e ,  c y c l i c  v o l t a m m e t r y  w a s  u t i l i z e d  t o  c a l c u l a t e
t h e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  f o r  N i  a n d  C o .  I t  w a s  f o u n d
t h a t  N i  h a s  a  h i g h e r  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  i n  D E S  t h a n
C o ,  t h e r e f o r e  i t  m o v e s  t h r o u g h  s o l u t i o n  f a s t e r .  B y
a p p l y i n g  a  p o t e n t i a l  i n  s h o r t  i n c r e m e n t s ,  w i t h  a
m e t h o d  c a l l e d  “ p u l s e ” ,  N i  w a s  s e l e c t i v e l y  e l e c t r o p l a t e d
( 9 8 . 8 %  s e l e c t i v i t y )  f r o m  L I B  w a s t e  d i s s o l v e d  i n  D E S
o n t o  a  c o p p e r  f o i l ,  t h e  s u b s t r a t e  o f  c h o i c e .

A n d r e a  C a r b o n e l l  ( W a s h i n g t o n  U n i v e r s i t y  i n  S t .
L o u i s )  -  L i t h i u m  B a t t e r y  R e c y c l i n g :  H i g h l y  S e l e c t i v e

C r i t i c a l  M i n e r a l  R e c o v e r y  f r o m  N M C  C a t h o d e s  v i a
P u l s e d  E l e c t r o d e p o s i t i o n  i n  D e e p  E u t e c t i c  S o l v e n t s

C r i t i c a l  m e t a l s  f o u n d  i n  l i t h i u m - i o n  b a t t e r i e s  ( L I B s ) ,
n i c k e l  a n d  c o b a l t ,  n e e d  t o  b e  r e c o v e r e d  f r o m  L I B  w a s t e
t o  m a i n t a i n  a  c i r c u l a r  e c o n o m y  o f  t h e s e  c r i t i c a l  m e t a l s
i n  t h e  U n i t e d  S t a t e s .  C u r r e n t  a p p r o a c h e s  t o  c r i t i c a l
m e t a l  r e c o v e r y  a r e  e n e r g y - i n t e n s i v e ,  e n v i r o n m e n t a l l y
t a x i n g ,  a n d  h a v e  l i m i t a t i o n s  o n  w h i c h  m e t a l s  t h e y
r e c o v e r  f r o m  L I B  w a s t e .  T h i s  s t u d y  a i m s  t o  f i n d  a n
e l e c t r o c h e m i c a l  m e t h o d  t o  s e l e c t i v e l y  r e c o v e r  m e t a l s
f r o m  L I B  w a s t e  u s i n g  a n  e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y
s o l v e n t ,  a  d e e p  e u t e c t i c  s o l v e n t  ( D E S ) .  A  1 : 2  m o l a r  r a t i o
o f  c h o l i n e  c h l o r i d e  t o  u r e a  D E S  w a s  u s e d  t o  d i s s o l v e
t h e  L I B  w a s t e .  N i  a n d  C o  h a v e  v e r y  s i m i l a r
e l e c t r o c h e m i c a l  p r o p e r t i e s  w h e n  d i s s o l v e d  i n  D E S  a n d
h a v e  i s s u e s  s e l e c t i v e l y  e l e c t r o p l a t i n g  o n t o  a  s u b s t r a t e .
I n  l o w e r  a p p l i e d  p o t e n t i a l s ,  b o t h  N i  a n d  C o
e l e c t r o p l a t e  o n t o  t h e  s u b s t r a t e  t o g e t h e r .  T o  f a c i l i t a t e
t h i s  i s s u e ,  c y c l i c  v o l t a m m e t r y  w a s  u t i l i z e d  t o  c a l c u l a t e
t h e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  f o r  N i  a n d  C o .  I t  w a s  f o u n d
t h a t  N i  h a s  a  h i g h e r  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  i n  D E S  t h a n
C o ,  t h e r e f o r e  i t  m o v e s  t h r o u g h  s o l u t i o n  f a s t e r .  B y
a p p l y i n g  a  p o t e n t i a l  i n  s h o r t  i n c r e m e n t s ,  w i t h  a
m e t h o d  c a l l e d  “ p u l s e ” ,  N i  w a s  s e l e c t i v e l y  e l e c t r o p l a t e d
( 9 8 . 8 %  s e l e c t i v i t y )  f r o m  L I B  w a s t e  d i s s o l v e d  i n  D E S
o n t o  a  c o p p e r  f o i l ,  t h e  s u b s t r a t e  o f  c h o i c e .
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A r t h u r  B e n s o n  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  I n t e r f a c i a l  B e h a v i o r  o f
A n t i - R e d u c t i v e  E l e c t r o l y t e s  i n  L i t h i u m - S u l f u r  B a t t e r i e s

L i t h i u m – s u l f u r  ( L i – S )  b a t t e r i e s  a r e  a  p r o m i s i n g  c a n d i d a t e  f o r
e n e r g y  s t o r a g e  a p p l i c a t i o n s  d u e  t o  t h e i r  h i g h  e n e r g y  d e n s i t y
a n d  l o w  m a t e r i a l  c o s t .  I n  t h e o r y ,  t h e  f o r m a t i o n  o f  p o l y s u l f i d e s  i n
t h e  e l e c t r o l y t e  e n a b l e s  a  h i g h  e n e r g y  c a p a c i t y  a n d  p o w e r
o u t p u t .  I n  p r a c t i c e ,  h o w e v e r ,  p a r a s i t i c  r e a c t i o n s  b e t w e e n
p o l y s u l f i d e s  a n d  t h e  l i t h i u m  a n o d e  l e a d  t o  r a p i d  l i t h i u m
d e p l e t i o n  a n d  b a t t e r y  d e g r a d a t i o n .  T h e  s t a n d a r d  e l e c t r o l y t e
u s e d  f o r  L i – S  b a t t e r i e s  c o n s i s t s  o f  1 . 0  M  l i t h i u m
b i s ( t r i f l u o r o m e t h a n e s u l f o n y l ) i m i d e  ( L i T F S I )  i n  a  m i x t u r e  o f  e q u a l
p a r t s  1 , 3 - d i o x o l a n e  ( D O L )  a n d  1 , 2 - d i m e t h o x y e t h a n e  ( D M E ) .
P r e v i o u s  s t u d i e s  d e m o n s t r a t e d  t h a t  i n t r o d u c i n g  a n t i - r e d u c t i v e
a d d i t i v e s  i n t o  t h i s  m i x t u r e  s i g n i f i c a n t l y  i m p r o v e s  b a t t e r y
l i f e s p a n  b y  e n c a p s u l a t i n g  p o l y s u l f i d e s  w i t h i n  s o l v a t i o n  s h e l l s ,
t h e r e b y  r e d u c i n g  p a r a s i t i c  r e a c t i o n s  a t  t h e  l i t h i u m  a n o d e .  W h i l e
t h e s e  s t u d i e s  p r o v i d e d  i n s i g h t  i n t o  b u l k  e l e c t r o l y t e  b e h a v i o r ,
t h e  m o l e c u l a r  o r g a n i z a t i o n  n e a r  e l e c t r o d e  s u r f a c e s ,  w h e r e
c r i t i c a l  o x i d a t i o n – r e d u c t i o n  r e a c t i o n s  o c c u r ,  r e m a i n s  p o o r l y
u n d e r s t o o d .  I n  t h i s  w o r k ,  w e  u s e  m o l e c u l a r  d y n a m i c s  ( M D )
s i m u l a t i o n s  t o  i n v e s t i g a t e  t h e  i n t e r f a c i a l  b e h a v i o r  o f  s e v e r a l
a n t i - r e d u c t i v e  a d d i t i v e s ,  i n c l u d i n g  d i i s o p r o p y l  e t h e r  ( D I P E ) ,
d i i s o p r o p y l  s u l f i d e  ( D I P S ) ,  1 , 1 , 2 , 2 - t e t r a f l u o r o e t h y l - 2 , 2 , 3 , 3 -
t e t r a f l u o r o p r o p y l  e t h e r  ( H F E ) ,  a n d  h e x a m e t h y l  e t h e r  ( H M E ) ,
u n d e r  c o n d i t i o n s  c o n s i s t e n t  w i t h  e x p e r i m e n t a l  s t u d i e s .
G r a p h e n e  n a n o s h e e t s  a r e  u s e d  t o  r e p r e s e n t  e l e c t r o d e  s u r f a c e s ,
a n d  f i x e d - c h a r g e  m o d e l s  a r e  a p p l i e d  t o  s i m u l a t e  d i f f e r e n t
e l e c t r i c  p o t e n t i a l s .  T h e  s i m u l a t i o n s  r e v e a l  t h a t  a n t i - r e d u c t i v e
a d d i t i v e s  s i g n i f i c a n t l y  r e s h a p e  t h e  i n t e r f a c i a l  s t r u c t u r e  b y
r e d i s t r i b u t i n g  s o l v e n t  m o l e c u l e s  a n d  i o n s  ( L i +  a n d  T F S I − )  n e a r
t h e  e l e c t r o d e  s u r f a c e ,  p o s s i b l y  a l t e r i n g  t h e  f o r m a t i o n  a n d
c o m p o s i t i o n  o f  t h e  s o l i d  e l e c t r o l y t e  i n t e r p h a s e  ( S E I ) .  T h e s e
f i n d i n g s  p r o v i d e  m o l e c u l a r - l e v e l  i n s i g h t s  i n t o  h o w  e l e c t r o l y t e
d e s i g n  a f f e c t s  i n t e r f a c i a l  s t r u c t u r e  a n d  m a y  h e l p  g u i d e  t h e
r a t i o n a l  d e s i g n  o f  l o n g e r - l a s t i n g  L i – S  b a t t e r i e s

A r t h u r  B e n s o n  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  I n t e r f a c i a l  B e h a v i o r  o f
A n t i - R e d u c t i v e  E l e c t r o l y t e s  i n  L i t h i u m - S u l f u r  B a t t e r i e s

L i t h i u m – s u l f u r  ( L i – S )  b a t t e r i e s  a r e  a  p r o m i s i n g  c a n d i d a t e  f o r
e n e r g y  s t o r a g e  a p p l i c a t i o n s  d u e  t o  t h e i r  h i g h  e n e r g y  d e n s i t y
a n d  l o w  m a t e r i a l  c o s t .  I n  t h e o r y ,  t h e  f o r m a t i o n  o f  p o l y s u l f i d e s  i n
t h e  e l e c t r o l y t e  e n a b l e s  a  h i g h  e n e r g y  c a p a c i t y  a n d  p o w e r
o u t p u t .  I n  p r a c t i c e ,  h o w e v e r ,  p a r a s i t i c  r e a c t i o n s  b e t w e e n
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l i f e s p a n  b y  e n c a p s u l a t i n g  p o l y s u l f i d e s  w i t h i n  s o l v a t i o n  s h e l l s ,
t h e r e b y  r e d u c i n g  p a r a s i t i c  r e a c t i o n s  a t  t h e  l i t h i u m  a n o d e .  W h i l e
t h e s e  s t u d i e s  p r o v i d e d  i n s i g h t  i n t o  b u l k  e l e c t r o l y t e  b e h a v i o r ,
t h e  m o l e c u l a r  o r g a n i z a t i o n  n e a r  e l e c t r o d e  s u r f a c e s ,  w h e r e
c r i t i c a l  o x i d a t i o n – r e d u c t i o n  r e a c t i o n s  o c c u r ,  r e m a i n s  p o o r l y
u n d e r s t o o d .  I n  t h i s  w o r k ,  w e  u s e  m o l e c u l a r  d y n a m i c s  ( M D )
s i m u l a t i o n s  t o  i n v e s t i g a t e  t h e  i n t e r f a c i a l  b e h a v i o r  o f  s e v e r a l
a n t i - r e d u c t i v e  a d d i t i v e s ,  i n c l u d i n g  d i i s o p r o p y l  e t h e r  ( D I P E ) ,
d i i s o p r o p y l  s u l f i d e  ( D I P S ) ,  1 , 1 , 2 , 2 - t e t r a f l u o r o e t h y l - 2 , 2 , 3 , 3 -
t e t r a f l u o r o p r o p y l  e t h e r  ( H F E ) ,  a n d  h e x a m e t h y l  e t h e r  ( H M E ) ,
u n d e r  c o n d i t i o n s  c o n s i s t e n t  w i t h  e x p e r i m e n t a l  s t u d i e s .
G r a p h e n e  n a n o s h e e t s  a r e  u s e d  t o  r e p r e s e n t  e l e c t r o d e  s u r f a c e s ,
a n d  f i x e d - c h a r g e  m o d e l s  a r e  a p p l i e d  t o  s i m u l a t e  d i f f e r e n t
e l e c t r i c  p o t e n t i a l s .  T h e  s i m u l a t i o n s  r e v e a l  t h a t  a n t i - r e d u c t i v e
a d d i t i v e s  s i g n i f i c a n t l y  r e s h a p e  t h e  i n t e r f a c i a l  s t r u c t u r e  b y
r e d i s t r i b u t i n g  s o l v e n t  m o l e c u l e s  a n d  i o n s  ( L i +  a n d  T F S I − )  n e a r
t h e  e l e c t r o d e  s u r f a c e ,  p o s s i b l y  a l t e r i n g  t h e  f o r m a t i o n  a n d
c o m p o s i t i o n  o f  t h e  s o l i d  e l e c t r o l y t e  i n t e r p h a s e  ( S E I ) .  T h e s e
f i n d i n g s  p r o v i d e  m o l e c u l a r - l e v e l  i n s i g h t s  i n t o  h o w  e l e c t r o l y t e
d e s i g n  a f f e c t s  i n t e r f a c i a l  s t r u c t u r e  a n d  m a y  h e l p  g u i d e  t h e
r a t i o n a l  d e s i g n  o f  l o n g e r - l a s t i n g  L i – S  b a t t e r i e s
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C o r e y  V a n  O o s b r e e  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  G e n e t i c  A l g o r i t h m s
f o r  D e c i s i o n  D e p e n d e n t  B a t c h  S c h e d u l i n g  U n d e r  Y i e l d

U n c e r t a i n t y  

B a t c h  s c h e d u l i n g  i s  t h e  p r o c e s s  o f  p l a n n i n g  t h e  s e q u e n c e  a n d
t i m i n g  o f  b a t c h  o p e r a t i o n s  w i t h i n  a  p r o d u c t i o n  p r o c e s s  t o
m a x i m i z e  p r o d u c t i o n  w h i l e  a c c o u n t i n g  f o r  f a c t o r s  s u c h  a s
i n t e r m e d i a t e  s t o r a g e ,  i n v e n t o r y ,  a n d  r o l l i n g  d e m a n d .  R e a l - w o r l d
b a t c h  p r o c e s s e s  a r e  s u b j e c t  t o  y i e l d  u n c e r t a i n t y ,  a n d  t h e  a c t u a l
o u t p u t  o f  a  b a t c h  o p e r a t i o n  m a y  d e v i a t e  f r o m  i t s  e x p e c t e d  v a l u e
d u e  t o  p r o c e s s  v a r i a b i l i t y .  T h i s  p r o j e c t  e x t e n d s  a  p r i o r  c o m p a r a t i v e
s t u d y  o f  d e t e r m i n i s t i c  a n d  g e n e t i c  a l g o r i t h m  ( G A )  s c h e d u l i n g
a p p r o a c h e s  b y  i n t r o d u c i n g  s t o c h a s t i c  y i e l d  u n c e r t a i n t y  a n d  r o l l i n g
d e m a n d  i n t o  t h e  b a t c h  s c h e d u l i n g  f r a m e w o r k .  Y i e l d  u n c e r t a i n t y  i s
m o d e l e d  a s  a  t r u n c a t e d  G a u s s i a n  d i s t r i b u t i o n  o v e r  b a t c h  o u t p u t s ,
s a m p l e d  i n d e p e n d e n t l y  f o r  e a c h  t a s k ,  u n i t ,  a n d  o u t p u t  c h e m i c a l .  A
s c e n a r i o - b a s e d  s t o c h a s t i c  p r o g r a m m i n g  a p p r o a c h  i s  e m p l o y e d ,  i n
w h i c h  e a c h  s c e n a r i o  r e p r e s e n t s  a  r e a l i z a t i o n  o f  t h e  y i e l d
p a r a m e t e r s .  P e r f o r m a n c e  a c r o s s  s c e n a r i o s  i s  e v a l u a t e d  u s i n g  r i s k
m e a s u r e s  i n c l u d i n g  e x p e c t e d  v a l u e  a n d  C o n d i t i o n a l  V a l u e - a t - R i s k
( C V a R ) .  A n  e x t e n d e d  v e r s i o n  o f  t h i s  f r a m e w o r k  i n c o r p o r a t e s
d e c i s i o n - d e p e n d e n t  u n c e r t a i n t y ,  i n  w h i c h  t h e  e x p e c t e d  y i e l d  o f  a
t a s k  v a r i e s  b a s e d  o n  s e q u e n c i n g  a n d  d u r a t i o n  d e c i s i o n s .  T h e  G A
s c h e d u l e r  i s  e v a l u a t e d  s t o c h a s t i c a l l y  b y  s i m u l a t i n g  e a c h  c a n d i d a t e
s c h e d u l e  a c r o s s  m u l t i p l e  y i e l d  s c e n a r i o s  a n d  c o m p u t i n g  r i s k
m e a s u r e s ,  c o m p a r i n g  s c h e d u l e  q u a l i t y  a n d  r o b u s t n e s s  u n d e r
u n c e r t a i n t y .  T h e  r e s u l t s  w e r e  c o m p a r e d  t o  t h e  o p t i m a l  s o l u t i o n  o f
t h e  m i x e d - i n t e g e r  l i n e a r  p r o g r a m  ( M I L P )  i s  s o l v e d  u s i n g  t h e  G u r o b i
s o l v e r  t h r o u g h  t h e  P y o m o  l i b r a r y  i n  P y t h o n ,  w h i c h  i s  s o l v e d  f o r
e a c h  y i e l d  r e a l i z a t i o n  s c e n a r i o .  T o  e v a l u a t e  b o t h  a p p r o a c h e s ,  a
m u l t i - s t a g e  c h e m i c a l  p r o d u c t i o n  p r o b l e m  i s  c o n s i d e r e d ,  i n v o l v i n g
a  s h a r e d  f a c i l i t y  w i t h  a  h e a t e r ,  r e a c t o r s ,  a n d  a  d i s t i l l a t i o n  c o l u m n ,
w i t h  c o n s t r a i n e d  i n t e r m e d i a t e  s t o r a g e  a n d  r o l l i n g  d e m a n d  f o r
f i n a l  p r o d u c t s .  T h e  t w o  m e t h o d s  a r e  c o m p a r e d  b a s e d  o n
p r o f i t a b i l i t y  u n d e r  u n c e r t a i n t y ,  r o b u s t n e s s  t o  a d v e r s e  y i e l d
s c e n a r i o s ,  a n d  c o m p u t a t i o n a l  e f f i c i e n c y .  R e s u l t s  s h o w  t h a t  a s  t h e
t i m e  h o r i z o n  a n d  n u m b e r  o f  s c e n a r i o s  i n c r e a s e ,  t h e  p e r f o r m a n c e
o f  t h e  d e t e r m i n i s t i c  m o d e l  d e c r e a s e s  a n d  i t  b e c o m e s  n e c e s s a r y  t o
u t i l i z e  t h e  G A .
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B a t c h  s c h e d u l i n g  i s  t h e  p r o c e s s  o f  p l a n n i n g  t h e  s e q u e n c e  a n d
t i m i n g  o f  b a t c h  o p e r a t i o n s  w i t h i n  a  p r o d u c t i o n  p r o c e s s  t o
m a x i m i z e  p r o d u c t i o n  w h i l e  a c c o u n t i n g  f o r  f a c t o r s  s u c h  a s
i n t e r m e d i a t e  s t o r a g e ,  i n v e n t o r y ,  a n d  r o l l i n g  d e m a n d .  R e a l - w o r l d
b a t c h  p r o c e s s e s  a r e  s u b j e c t  t o  y i e l d  u n c e r t a i n t y ,  a n d  t h e  a c t u a l
o u t p u t  o f  a  b a t c h  o p e r a t i o n  m a y  d e v i a t e  f r o m  i t s  e x p e c t e d  v a l u e
d u e  t o  p r o c e s s  v a r i a b i l i t y .  T h i s  p r o j e c t  e x t e n d s  a  p r i o r  c o m p a r a t i v e
s t u d y  o f  d e t e r m i n i s t i c  a n d  g e n e t i c  a l g o r i t h m  ( G A )  s c h e d u l i n g
a p p r o a c h e s  b y  i n t r o d u c i n g  s t o c h a s t i c  y i e l d  u n c e r t a i n t y  a n d  r o l l i n g
d e m a n d  i n t o  t h e  b a t c h  s c h e d u l i n g  f r a m e w o r k .  Y i e l d  u n c e r t a i n t y  i s
m o d e l e d  a s  a  t r u n c a t e d  G a u s s i a n  d i s t r i b u t i o n  o v e r  b a t c h  o u t p u t s ,
s a m p l e d  i n d e p e n d e n t l y  f o r  e a c h  t a s k ,  u n i t ,  a n d  o u t p u t  c h e m i c a l .  A
s c e n a r i o - b a s e d  s t o c h a s t i c  p r o g r a m m i n g  a p p r o a c h  i s  e m p l o y e d ,  i n
w h i c h  e a c h  s c e n a r i o  r e p r e s e n t s  a  r e a l i z a t i o n  o f  t h e  y i e l d
p a r a m e t e r s .  P e r f o r m a n c e  a c r o s s  s c e n a r i o s  i s  e v a l u a t e d  u s i n g  r i s k
m e a s u r e s  i n c l u d i n g  e x p e c t e d  v a l u e  a n d  C o n d i t i o n a l  V a l u e - a t - R i s k
( C V a R ) .  A n  e x t e n d e d  v e r s i o n  o f  t h i s  f r a m e w o r k  i n c o r p o r a t e s
d e c i s i o n - d e p e n d e n t  u n c e r t a i n t y ,  i n  w h i c h  t h e  e x p e c t e d  y i e l d  o f  a
t a s k  v a r i e s  b a s e d  o n  s e q u e n c i n g  a n d  d u r a t i o n  d e c i s i o n s .  T h e  G A
s c h e d u l e r  i s  e v a l u a t e d  s t o c h a s t i c a l l y  b y  s i m u l a t i n g  e a c h  c a n d i d a t e
s c h e d u l e  a c r o s s  m u l t i p l e  y i e l d  s c e n a r i o s  a n d  c o m p u t i n g  r i s k
m e a s u r e s ,  c o m p a r i n g  s c h e d u l e  q u a l i t y  a n d  r o b u s t n e s s  u n d e r
u n c e r t a i n t y .  T h e  r e s u l t s  w e r e  c o m p a r e d  t o  t h e  o p t i m a l  s o l u t i o n  o f
t h e  m i x e d - i n t e g e r  l i n e a r  p r o g r a m  ( M I L P )  i s  s o l v e d  u s i n g  t h e  G u r o b i
s o l v e r  t h r o u g h  t h e  P y o m o  l i b r a r y  i n  P y t h o n ,  w h i c h  i s  s o l v e d  f o r
e a c h  y i e l d  r e a l i z a t i o n  s c e n a r i o .  T o  e v a l u a t e  b o t h  a p p r o a c h e s ,  a
m u l t i - s t a g e  c h e m i c a l  p r o d u c t i o n  p r o b l e m  i s  c o n s i d e r e d ,  i n v o l v i n g
a  s h a r e d  f a c i l i t y  w i t h  a  h e a t e r ,  r e a c t o r s ,  a n d  a  d i s t i l l a t i o n  c o l u m n ,
w i t h  c o n s t r a i n e d  i n t e r m e d i a t e  s t o r a g e  a n d  r o l l i n g  d e m a n d  f o r
f i n a l  p r o d u c t s .  T h e  t w o  m e t h o d s  a r e  c o m p a r e d  b a s e d  o n
p r o f i t a b i l i t y  u n d e r  u n c e r t a i n t y ,  r o b u s t n e s s  t o  a d v e r s e  y i e l d
s c e n a r i o s ,  a n d  c o m p u t a t i o n a l  e f f i c i e n c y .  R e s u l t s  s h o w  t h a t  a s  t h e
t i m e  h o r i z o n  a n d  n u m b e r  o f  s c e n a r i o s  i n c r e a s e ,  t h e  p e r f o r m a n c e
o f  t h e  d e t e r m i n i s t i c  m o d e l  d e c r e a s e s  a n d  i t  b e c o m e s  n e c e s s a r y  t o
u t i l i z e  t h e  G A .
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N o r a  J e n n i n g s  ( U n i v e r s i t y  o f  K a n s a s )  -  S y n t h e s i z i n g
O r g a n i c  S e m i c o n d u c t o r s  f r o m  Y 6 : P M 6  N a n o p a r t i c l e s

C u r r e n t l y ,  o r g a n i c  s e m i c o n d u c t o r s  t y p i c a l l y  r e q u i r e  t o x i c
s o l v e n t s ,  a s  t h e  n o n p o l a r  m o l e c u l e s  c a n ’ t  d i s s o l v e  i n
e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y ,  p o l a r  s o l v e n t s  l i k e  w a t e r .
H o w e v e r ,  b y  u s i n g  n a n o p a r t i c l e s ,  m i n i e m u l s i o n s  c a n  b e
f o r m e d ,  t h u s  t h i s  a l l o w s  u s  t o  u s e  w a t e r  a s  a  s o l v e n t  f o r
o r g a n i c  n a n o p a r t i c l e s .  O n e  o f  t h e  m o s t  p r o m i n e n t
m a t e r i a l s  f o r  o r g a n i c  s e m i c o n d u c t o r s  i n  c u r r e n t  r e s e a r c h
i s  a  b l e n d  o f  t h e  o r g a n i c  c o m p o u n d s  Y 6  a n d  P M 6 .  T h u s ,  m y
r e s e a r c h  d e m o n s t r a t e s  t h e  p r o g r e s s  b e i n g  m a d e  f o r
c r e a t i n g  t h i n  f i l m  s e m i c o n d u c t o r s  f r o m  n a n o p a r t i c l e
Y 6 : P M 6  b l e n d s .  
T h e  p o s t e r  p r e s e n t a t i o n  w i l l  i n c l u d e  a  b r i e f  d e s c r i p t i o n  o f
t h e  p u r p o s e  o f  t h e  s e l e c t i o n  o f  Y 6  a n d  P M 6 ,  a s  w e l l  a s  t h e
p u r p o s e  f o r  u s i n g  n a n o p a r t i c l e s .  T h e  p r o c e s s  f o r  c r e a t i n g
a  Y 6 : P M 6  n a n o p a r t i c l e  s o l u t i o n  w i l l  b e  d e s c r i b e d ,
i n c l u d i n g  t h e  p u r p o s e  a n d  u s e  o f  s u r f a c t a n t s .  A d d i t i o n a l l y ,
i t  w i l l  i n c l u d e  v a r i o u s  c h a l l e n g e s  a n d  s t r a t e g i e s  f o r
c r e a t i n g  e v e n  t h i n  f i l m s .  C u r r e n t  f o c u s e s  i n c l u d e
c o n t r o l l i n g  t h e  c o n c e n t r a t i o n  o f  s u r f a c t a n t s  a n d  t h e
a n n e a l i n g  t e m p e r a t u r e .  T h e  e f f i c a c y  o f  v a r y i n g  t h e s e
p a r a m e t e r s  h a v e  b e e n  d e t e r m i n e d  b y  o p t i c a l  a b s o r p t i o n
a n d  p h o t o l u m i n e s c e n c e  s p e c t r o s c o p y .  
D i r e c t i o n s  f o r  f u t u r e  r e s e a r c h  w i l l  b e  i n c l u d e d  i n  t h e
c o n c l u s i o n ,  i n c l u d i n g  f u r t h e r  s t r a t e g i e s  t o  i m p l e m e n t  t o
t r y  t o  e n s u r e  t h a t  t h e s e  f i l m s  c a n  e a s i l y  b e  r e p l i c a t e d
u n d e r  a  c e r t a i n  s e t  o f  c o n d i t i o n s .  
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e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y ,  p o l a r  s o l v e n t s  l i k e  w a t e r .
H o w e v e r ,  b y  u s i n g  n a n o p a r t i c l e s ,  m i n i e m u l s i o n s  c a n  b e
f o r m e d ,  t h u s  t h i s  a l l o w s  u s  t o  u s e  w a t e r  a s  a  s o l v e n t  f o r
o r g a n i c  n a n o p a r t i c l e s .  O n e  o f  t h e  m o s t  p r o m i n e n t
m a t e r i a l s  f o r  o r g a n i c  s e m i c o n d u c t o r s  i n  c u r r e n t  r e s e a r c h
i s  a  b l e n d  o f  t h e  o r g a n i c  c o m p o u n d s  Y 6  a n d  P M 6 .  T h u s ,  m y
r e s e a r c h  d e m o n s t r a t e s  t h e  p r o g r e s s  b e i n g  m a d e  f o r
c r e a t i n g  t h i n  f i l m  s e m i c o n d u c t o r s  f r o m  n a n o p a r t i c l e
Y 6 : P M 6  b l e n d s .  
T h e  p o s t e r  p r e s e n t a t i o n  w i l l  i n c l u d e  a  b r i e f  d e s c r i p t i o n  o f
t h e  p u r p o s e  o f  t h e  s e l e c t i o n  o f  Y 6  a n d  P M 6 ,  a s  w e l l  a s  t h e
p u r p o s e  f o r  u s i n g  n a n o p a r t i c l e s .  T h e  p r o c e s s  f o r  c r e a t i n g
a  Y 6 : P M 6  n a n o p a r t i c l e  s o l u t i o n  w i l l  b e  d e s c r i b e d ,
i n c l u d i n g  t h e  p u r p o s e  a n d  u s e  o f  s u r f a c t a n t s .  A d d i t i o n a l l y ,
i t  w i l l  i n c l u d e  v a r i o u s  c h a l l e n g e s  a n d  s t r a t e g i e s  f o r
c r e a t i n g  e v e n  t h i n  f i l m s .  C u r r e n t  f o c u s e s  i n c l u d e
c o n t r o l l i n g  t h e  c o n c e n t r a t i o n  o f  s u r f a c t a n t s  a n d  t h e
a n n e a l i n g  t e m p e r a t u r e .  T h e  e f f i c a c y  o f  v a r y i n g  t h e s e
p a r a m e t e r s  h a v e  b e e n  d e t e r m i n e d  b y  o p t i c a l  a b s o r p t i o n
a n d  p h o t o l u m i n e s c e n c e  s p e c t r o s c o p y .  
D i r e c t i o n s  f o r  f u t u r e  r e s e a r c h  w i l l  b e  i n c l u d e d  i n  t h e
c o n c l u s i o n ,  i n c l u d i n g  f u r t h e r  s t r a t e g i e s  t o  i m p l e m e n t  t o
t r y  t o  e n s u r e  t h a t  t h e s e  f i l m s  c a n  e a s i l y  b e  r e p l i c a t e d
u n d e r  a  c e r t a i n  s e t  o f  c o n d i t i o n s .  
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S h o m o y  K a m a l  ( U n i v e r s i t y  o f  T u l s a )  -  R e m o v a l  o f  C h r o m i u m  M e t a l
U s i n g  O n e - S t e p  a n d  T w o - S t e p  A c t i v a t e d  B i o c h a r - B a s e d  A d s o r b e n t s

T h e  e f f e c t s  o f  g l o b a l  u r b a n i z a t i o n  a n d  i n d u s t r i a l i z a t i o n  h a v e  l e d  t o  t h e
p o l l u t i o n  o f  s o u r c e s  o f  d r i n k i n g  w a t e r  w i t h  h e a v y  m e t a l  c o n t a m i n a n t s .
P o l l u t a n t s  s u c h  a s  c h r o m i u m  a r e  r e l e a s e d  i n  h a z a r d o u s  c o n c e n t r a t i o n s
b y  i n d u s t r i e s  s u c h  a s  l e a t h e r  t a n n e r y ,  p o s i n g  a  t h r e a t  t o  t h e
e n v i r o n m e n t  a n d  t o  h u m a n  h e a l t h ,  e s p e c i a l l y  i n  p o o r e r  c o u n t r i e s .  T h i s
r e s e a r c h  p r o j e c t  e x p l o r e s  t h e  u s e  o f  b i o c h a r ,  a  r e n e w a b l e  c a r b o n - r i c h
m a t e r i a l  d e r i v e d  f r o m  c e l l u l o s e  b i o m a s s ,  a s  a n  a d s o r b e n t  f o r  h e a v y
m e t a l s  i n  w a t e r .  B i o c h a r - b a s e d  a d s o r b e n t s  h a v e  t h e  p o t e n t i a l  t o  b e  l o w -
c o s t  a n d  s u s t a i n a b l e  s o l u t i o n s  t o  h e a v y  m e t a l  p o l l u t i o n ,  a n d  a r e
a d a p t a b l e  t o  v a r i o u s  n e e d s  b y  d i f f e r e n t  m e t h o d s  o f  a c t i v a t i o n  a n d
m o d i f i c a t i o n .  T h i s  r e s e a r c h  p r o j e c t  a i m s  t o  d e t e r m i n e  t h e  o p t i m a l
a c t i v a t i o n  c o n d i t i o n s  f o r  b i o c h a r - b a s e d  a d s o r b e n t s  t o  a d s o r b  c h r o m i u m
f r o m  w a t e r .  
B i o c h a r  u s e d  i n  t h i s  p r o j e c t  i s  s y n t h e s i z e d  b y  p e r f o r m i n g  h y d r o t h e r m a l
c a r b o n i z a t i o n  o n  d r y  c e l l u l o s e  b i o m a s s  i n  a  r e a c t o r ,  w i t h  a  1 : 7  r a t i o  o f
c e l l u l o s e  t o  w a t e r  a n d  a  t e m p e r a t u r e  a n d  p r e s s u r e  o f  3 0 0  ° C  a n d  1 3 0 0
p s i .  T h e  b i o c h a r  i s  a c t i v a t e d  u s i n g  o n e - s t e p  a n d  t w o - s t e p  a c t i v a t i o n
p r o c e s s e s .  O n e - s t e p  a c t i v a t i o n  i n v o l v e s  o n l y  a  K O H  c h e m i c a l  a c t i v a t i o n
p r o c e s s ,  w i t h  K O H  t o  b i o c h a r  r a t i o s  o f  0 . 5 : 1 ,  1 : 1 ,  o r  2 : 1  a n d  a c t i v a t i o n
t e m p e r a t u r e s  o f  7 0 0 ,  7 5 0 ,  8 0 0 ,  o r  8 5 0  ° C .  T w o - s t e p  a c t i v a t i o n  i n c l u d e s  a
t h e r m a l  p r e - a c t i v a t i o n  o f  t h e  b i o c h a r  a t  1 0 0 0  ° C ,  f o l l o w e d  b y  t h e
a f o r e m e n t i o n e d  K O H  c h e m i c a l  a c t i v a t i o n .  A c t i v a t e d  b i o c h a r  a d s o r b e n t s
a r e  t e s t e d  f o r  a d s o r p t i o n  b y  d e p l o y m e n t  i n t o  c h r o m i u m  s o l u t i o n s  o f  5 0 ,
1 0 0 ,  1 5 0 ,  a n d  2 0 0  p p m  c o n c e n t r a t i o n s .  T h e  a d s o r b e n t  d o s a g e ,  s o l u t i o n
p H ,  a n d  a d s o r p t i o n  t i m e  a r e  h e l d  c o n s t a n t  a t  1 . 5  g / L ,  p H  2 ,  a n d  2 4  h o u r s
r e s p e c t i v e l y .  A d s o r p t i o n  s a m p l e s  a r e  a n a l y z e d  i n  a n  I C P - O E S
( I n d u c t i v e l y  C o u p l e d  P l a s m a  O p t i c a l  E m i s s i o n  S p e c t r o s c o p y )  d e v i c e  t o
d e t e r m i n e  t h e  r e m a i n i n g  c h r o m i u m  c o n c e n t r a t i o n ,  a n d  t h e  c a l c u l a t e d
p e r c e n t  a d s o r p t i o n s  a r e  u s e d  t o  c o m p a r e  t h e  p e r f o r m a n c e  o f  d i f f e r e n t
a c t i v a t i o n  c o n d i t i o n s  f o r  a d s o r b e n t s .  
T h e  e x p e c t e d  o u t c o m e s  o f  t h e  p r o j e c t  i n c l u d e  r e s u l t s  i n d i c a t i n g  t h e
a c t i v a t i o n  c o n d i t i o n s  t h a t  r e s u l t  i n  t h e  g r e a t e s t  a d s o r p t i o n  o f
c h r o m i u m  i n  w a t e r .  T h e  r e s e a r c h  a l s o  a i m s  t o  s i m i l a r l y  a n a l y z e  t h e
a d s o r p t i o n  o f  c a l c i u m ,  a n o t h e r  h e a v y  m e t a l  p o l l u t a n t ,  i n  t h e  f u t u r e .
U l t i m a t e l y ,  t h e  r e s u l t s  o f  t h e  r e s e a r c h  a r e  i n t e n d e d  t o  o p t i m i z e  t h e
a d s o r p t i o n  p o t e n t i a l  o f  b i o c h a r  a d s o r b e n t s ,  t o  a l l o w  f o r  l a r g e - s c a l e
d e p l o y m e n t  o f  t h e s e  a d s o r b e n t s  i n  t h e  f u t u r e  t o  c o m b a t  h e a v y  m e t a l
p o l l u t i o n  i n  b o d i e s  o f  w a t e r .  

S h o m o y  K a m a l  ( U n i v e r s i t y  o f  T u l s a )  -  R e m o v a l  o f  C h r o m i u m  M e t a l
U s i n g  O n e - S t e p  a n d  T w o - S t e p  A c t i v a t e d  B i o c h a r - B a s e d  A d s o r b e n t s

T h e  e f f e c t s  o f  g l o b a l  u r b a n i z a t i o n  a n d  i n d u s t r i a l i z a t i o n  h a v e  l e d  t o  t h e
p o l l u t i o n  o f  s o u r c e s  o f  d r i n k i n g  w a t e r  w i t h  h e a v y  m e t a l  c o n t a m i n a n t s .
P o l l u t a n t s  s u c h  a s  c h r o m i u m  a r e  r e l e a s e d  i n  h a z a r d o u s  c o n c e n t r a t i o n s
b y  i n d u s t r i e s  s u c h  a s  l e a t h e r  t a n n e r y ,  p o s i n g  a  t h r e a t  t o  t h e
e n v i r o n m e n t  a n d  t o  h u m a n  h e a l t h ,  e s p e c i a l l y  i n  p o o r e r  c o u n t r i e s .  T h i s
r e s e a r c h  p r o j e c t  e x p l o r e s  t h e  u s e  o f  b i o c h a r ,  a  r e n e w a b l e  c a r b o n - r i c h
m a t e r i a l  d e r i v e d  f r o m  c e l l u l o s e  b i o m a s s ,  a s  a n  a d s o r b e n t  f o r  h e a v y
m e t a l s  i n  w a t e r .  B i o c h a r - b a s e d  a d s o r b e n t s  h a v e  t h e  p o t e n t i a l  t o  b e  l o w -
c o s t  a n d  s u s t a i n a b l e  s o l u t i o n s  t o  h e a v y  m e t a l  p o l l u t i o n ,  a n d  a r e
a d a p t a b l e  t o  v a r i o u s  n e e d s  b y  d i f f e r e n t  m e t h o d s  o f  a c t i v a t i o n  a n d
m o d i f i c a t i o n .  T h i s  r e s e a r c h  p r o j e c t  a i m s  t o  d e t e r m i n e  t h e  o p t i m a l
a c t i v a t i o n  c o n d i t i o n s  f o r  b i o c h a r - b a s e d  a d s o r b e n t s  t o  a d s o r b  c h r o m i u m
f r o m  w a t e r .  
B i o c h a r  u s e d  i n  t h i s  p r o j e c t  i s  s y n t h e s i z e d  b y  p e r f o r m i n g  h y d r o t h e r m a l
c a r b o n i z a t i o n  o n  d r y  c e l l u l o s e  b i o m a s s  i n  a  r e a c t o r ,  w i t h  a  1 : 7  r a t i o  o f
c e l l u l o s e  t o  w a t e r  a n d  a  t e m p e r a t u r e  a n d  p r e s s u r e  o f  3 0 0  ° C  a n d  1 3 0 0
p s i .  T h e  b i o c h a r  i s  a c t i v a t e d  u s i n g  o n e - s t e p  a n d  t w o - s t e p  a c t i v a t i o n
p r o c e s s e s .  O n e - s t e p  a c t i v a t i o n  i n v o l v e s  o n l y  a  K O H  c h e m i c a l  a c t i v a t i o n
p r o c e s s ,  w i t h  K O H  t o  b i o c h a r  r a t i o s  o f  0 . 5 : 1 ,  1 : 1 ,  o r  2 : 1  a n d  a c t i v a t i o n
t e m p e r a t u r e s  o f  7 0 0 ,  7 5 0 ,  8 0 0 ,  o r  8 5 0  ° C .  T w o - s t e p  a c t i v a t i o n  i n c l u d e s  a
t h e r m a l  p r e - a c t i v a t i o n  o f  t h e  b i o c h a r  a t  1 0 0 0  ° C ,  f o l l o w e d  b y  t h e
a f o r e m e n t i o n e d  K O H  c h e m i c a l  a c t i v a t i o n .  A c t i v a t e d  b i o c h a r  a d s o r b e n t s
a r e  t e s t e d  f o r  a d s o r p t i o n  b y  d e p l o y m e n t  i n t o  c h r o m i u m  s o l u t i o n s  o f  5 0 ,
1 0 0 ,  1 5 0 ,  a n d  2 0 0  p p m  c o n c e n t r a t i o n s .  T h e  a d s o r b e n t  d o s a g e ,  s o l u t i o n
p H ,  a n d  a d s o r p t i o n  t i m e  a r e  h e l d  c o n s t a n t  a t  1 . 5  g / L ,  p H  2 ,  a n d  2 4  h o u r s
r e s p e c t i v e l y .  A d s o r p t i o n  s a m p l e s  a r e  a n a l y z e d  i n  a n  I C P - O E S
( I n d u c t i v e l y  C o u p l e d  P l a s m a  O p t i c a l  E m i s s i o n  S p e c t r o s c o p y )  d e v i c e  t o
d e t e r m i n e  t h e  r e m a i n i n g  c h r o m i u m  c o n c e n t r a t i o n ,  a n d  t h e  c a l c u l a t e d
p e r c e n t  a d s o r p t i o n s  a r e  u s e d  t o  c o m p a r e  t h e  p e r f o r m a n c e  o f  d i f f e r e n t
a c t i v a t i o n  c o n d i t i o n s  f o r  a d s o r b e n t s .  
T h e  e x p e c t e d  o u t c o m e s  o f  t h e  p r o j e c t  i n c l u d e  r e s u l t s  i n d i c a t i n g  t h e
a c t i v a t i o n  c o n d i t i o n s  t h a t  r e s u l t  i n  t h e  g r e a t e s t  a d s o r p t i o n  o f
c h r o m i u m  i n  w a t e r .  T h e  r e s e a r c h  a l s o  a i m s  t o  s i m i l a r l y  a n a l y z e  t h e
a d s o r p t i o n  o f  c a l c i u m ,  a n o t h e r  h e a v y  m e t a l  p o l l u t a n t ,  i n  t h e  f u t u r e .
U l t i m a t e l y ,  t h e  r e s u l t s  o f  t h e  r e s e a r c h  a r e  i n t e n d e d  t o  o p t i m i z e  t h e
a d s o r p t i o n  p o t e n t i a l  o f  b i o c h a r  a d s o r b e n t s ,  t o  a l l o w  f o r  l a r g e - s c a l e
d e p l o y m e n t  o f  t h e s e  a d s o r b e n t s  i n  t h e  f u t u r e  t o  c o m b a t  h e a v y  m e t a l
p o l l u t i o n  i n  b o d i e s  o f  w a t e r .  
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S u n g w o n  L e e  ( U n i v e r s i t y  o f  T u l s a )  -  P a r a m e t r i c  S t u d y  o f
R e n e w a b l e  M e t h a n o l  P r o d u c t i o n  v i a  C O 2  H y d r o g e n a t i o n :

P r o c e s s  S i m u l a t i o n  a n d  S e n s i t i v i t y  A n a l y s i s

C a t a l y t i c  h y d r o g e n a t i o n  o f  C O 2  t o  m e t h a n o l  r e p r e s e n t s  a
v i a b l e  p a t h w a y  f o r  c a r b o n  u t i l i z a t i o n  a n d  c h e m i c a l  e n e r g y
s t o r a g e ,  p a r t i c u l a r l y  w h e n  c o u p l e d  w i t h  d i r e c t  a i r  c a p t u r e  a n d
r e n e w a b l e  h y d r o g e n  p r o d u c t i o n .  T h i s  s t u d y  p r e s e n t s  a
p a r a m e t r i c  a n a l y s i s  o f  a n  i n t e g r a t e d  m e t h a n o l  p r o d u c t i o n
p r o c e s s  s i m u l a t e d  i n  A s p e n  P l u s ,  v a l i d a t e d  a g a i n s t  t h e
b e n c h m a r k  o f  V a n - D a l  a n d  B o u a l l o u .  T h e  p r o c e s s  m o d e l s  C O ₂
h y d r o g e n a t i o n  o v e r  a  C u / Z n O / A l ₂ O ₃  c a t a l y s t  u s i n g  t h e  V a n d e n
B u s s c h e  a n d  F r o m e n t  k i n e t i c  m o d e l  i n  a n  R P l u g  r e a c t o r  a t  7 8
b a r  a n d  2 1 0 ° C .  D o w n s t r e a m  p u r i f i c a t i o n  e m p l o y s  a  t w o -
c o l u m n  d i s t i l l a t i o n  s e q u e n c e  t a r g e t i n g  9 9 . 8 5  m o l %  m e t h a n o l
p u r i t y ,  m o d e l e d  u s i n g  t h e  N R T L - R K  p r o p e r t y  m e t h o d .
S e n s i t i v i t y  a n a l y s e s  a r e  p e r f o r m e d  a c r o s s  t h r e e  p r o c e s s  u n i t s :
t h e  s y n t h e s i s  r e a c t o r ,  P E M  e l e c t r o l y z e r ,  a n d  d i r e c t  a i r  c a p t u r e
u n i t .  F o r  t h e  r e a c t o r ,  w e  e x a m i n e  t h e  e f f e c t s  o f  H 2 / C O 2  f e e d
r a t i o ,  o p e r a t i n g  p r e s s u r e ,  i n l e t  t e m p e r a t u r e ,  a n d  r e c y c l e  r a t i o
o n  m e t h a n o l  y i e l d  a n d  e n e r g y  c o n s u m p t i o n .  F o r  t h e
e l e c t r o l y z e r ,  c u r r e n t  d e n s i t y ,  o p e r a t i n g  p r e s s u r e ,  a n d
r e n e w a b l e  e l e c t r i c i t y  c a p a c i t y  f a c t o r s  a r e  e v a l u a t e d  i n  t e r m s
o f  s p e c i f i c  e n e r g y  c o n s u m p t i o n  a n d  h y d r o g e n  p r o d u c t i o n  c o s t .
F o r  t h e  D A C  u n i t ,  w e  a s s e s s  t h e  i m p a c t  o f  s o r b e n t
r e g e n e r a t i o n  t e m p e r a t u r e ,  a i r  c o n t a c t o r  f l o w  r a t e ,  a n d  C O 2
c a p t u r e  e f f i c i e n c y  o n  t h e  o v e r a l l  c a r b o n  a n d  e n e r g y  b a l a n c e .
R e s u l t s  f r o m  t h i s  s t u d y  p r o v i d e  i n s i g h t s  i n t o  t h e  k e y
o p e r a t i n g  v a r i a b l e s  g o v e r n i n g  i n t e g r a t e d  p l a n t  p e r f o r m a n c e ,
w i t h  t h e  g o a l  o f  i d e n t i f y i n g  c o n d i t i o n s  t h a t  m a x i m i z e  c a r b o n
u t i l i z a t i o n  a n d  m i n i m i z e  t o t a l  e n e r g y  p e n a l t y  f o r  r e n e w a b l e
m e t h a n o l  p r o d u c t i o n .

S u n g w o n  L e e  ( U n i v e r s i t y  o f  T u l s a )  -  P a r a m e t r i c  S t u d y  o f
R e n e w a b l e  M e t h a n o l  P r o d u c t i o n  v i a  C O 2  H y d r o g e n a t i o n :

P r o c e s s  S i m u l a t i o n  a n d  S e n s i t i v i t y  A n a l y s i s

C a t a l y t i c  h y d r o g e n a t i o n  o f  C O 2  t o  m e t h a n o l  r e p r e s e n t s  a
v i a b l e  p a t h w a y  f o r  c a r b o n  u t i l i z a t i o n  a n d  c h e m i c a l  e n e r g y
s t o r a g e ,  p a r t i c u l a r l y  w h e n  c o u p l e d  w i t h  d i r e c t  a i r  c a p t u r e  a n d
r e n e w a b l e  h y d r o g e n  p r o d u c t i o n .  T h i s  s t u d y  p r e s e n t s  a
p a r a m e t r i c  a n a l y s i s  o f  a n  i n t e g r a t e d  m e t h a n o l  p r o d u c t i o n
p r o c e s s  s i m u l a t e d  i n  A s p e n  P l u s ,  v a l i d a t e d  a g a i n s t  t h e
b e n c h m a r k  o f  V a n - D a l  a n d  B o u a l l o u .  T h e  p r o c e s s  m o d e l s  C O ₂
h y d r o g e n a t i o n  o v e r  a  C u / Z n O / A l ₂ O ₃  c a t a l y s t  u s i n g  t h e  V a n d e n
B u s s c h e  a n d  F r o m e n t  k i n e t i c  m o d e l  i n  a n  R P l u g  r e a c t o r  a t  7 8
b a r  a n d  2 1 0 ° C .  D o w n s t r e a m  p u r i f i c a t i o n  e m p l o y s  a  t w o -
c o l u m n  d i s t i l l a t i o n  s e q u e n c e  t a r g e t i n g  9 9 . 8 5  m o l %  m e t h a n o l
p u r i t y ,  m o d e l e d  u s i n g  t h e  N R T L - R K  p r o p e r t y  m e t h o d .
S e n s i t i v i t y  a n a l y s e s  a r e  p e r f o r m e d  a c r o s s  t h r e e  p r o c e s s  u n i t s :
t h e  s y n t h e s i s  r e a c t o r ,  P E M  e l e c t r o l y z e r ,  a n d  d i r e c t  a i r  c a p t u r e
u n i t .  F o r  t h e  r e a c t o r ,  w e  e x a m i n e  t h e  e f f e c t s  o f  H 2 / C O 2  f e e d
r a t i o ,  o p e r a t i n g  p r e s s u r e ,  i n l e t  t e m p e r a t u r e ,  a n d  r e c y c l e  r a t i o
o n  m e t h a n o l  y i e l d  a n d  e n e r g y  c o n s u m p t i o n .  F o r  t h e
e l e c t r o l y z e r ,  c u r r e n t  d e n s i t y ,  o p e r a t i n g  p r e s s u r e ,  a n d
r e n e w a b l e  e l e c t r i c i t y  c a p a c i t y  f a c t o r s  a r e  e v a l u a t e d  i n  t e r m s
o f  s p e c i f i c  e n e r g y  c o n s u m p t i o n  a n d  h y d r o g e n  p r o d u c t i o n  c o s t .
F o r  t h e  D A C  u n i t ,  w e  a s s e s s  t h e  i m p a c t  o f  s o r b e n t
r e g e n e r a t i o n  t e m p e r a t u r e ,  a i r  c o n t a c t o r  f l o w  r a t e ,  a n d  C O 2
c a p t u r e  e f f i c i e n c y  o n  t h e  o v e r a l l  c a r b o n  a n d  e n e r g y  b a l a n c e .
R e s u l t s  f r o m  t h i s  s t u d y  p r o v i d e  i n s i g h t s  i n t o  t h e  k e y
o p e r a t i n g  v a r i a b l e s  g o v e r n i n g  i n t e g r a t e d  p l a n t  p e r f o r m a n c e ,
w i t h  t h e  g o a l  o f  i d e n t i f y i n g  c o n d i t i o n s  t h a t  m a x i m i z e  c a r b o n
u t i l i z a t i o n  a n d  m i n i m i z e  t o t a l  e n e r g y  p e n a l t y  f o r  r e n e w a b l e
m e t h a n o l  p r o d u c t i o n .

Abstracts - Poster
Competition

Abstracts - Poster
Competition



The University of Iowa April 10 & 11 2026

D a y t o n  H a r t s e l l  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  S i l v e r
E l e c t r o l y s i s  w i t h  a  T w i s t

T h e  c u r r e n t  w a s t e w a t e r  s y s t e m  o p e r a t i n g  a b o a r d  t h e
I S S  o p e r a t e s  u s i n g  i o d i n e  a s  a  b i o c i d e ,  b u t
o v e r e x p o s u r e  t o  i o d i n e  c o u l d  l e a d  t o  h y p e r t h y r o i d i s m .
A n  a l t e r n a t i v e  b i o c i d e  i s  s i l v e r  a d d i t i o n ,  s p e c i f i c a l l y
s e p a r a t e d  b y  s i l v e r  e l e c t r o l y s i s ,  b u t  t h i s  p r o c e s s  i s
s h o r t  l i v e d  d u e  t o  d e n d r i t e  f o r m a t i o n  s h o r t i n g  t h e
r e a c t i o n .  D e n d r i t e  f o r m a t i o n  m i g h t  b e  p r e v e n t e d  i f
t h e r e  i s  a  l a r g e  e n o u g h  s h e a r  f o r c e  a c t i n g  b e t w e e n  t h e
c a t h o d e  a n d  a n o d e  a n d  i s  t h e  f o c u s  o f  t h i s  p a p e r .
B e c a u s e  o f  t h i s  a  s h e a r  f o r c e  m u s t  b e  i n d u c e d  w i t h i n
t h e  p i p i n g  s y s t e m ,  t h i s  c a n  b e   d o n e  w i t h  a  s t a t i c
m i x e r .  P r e v i o u s  w o r k  h a s  d e t e r m i n e d  t h r e e  s t a t i c
m i x e r  s h a p e s ,  a  b a f f l e d  m i x e r ,  a  b o w t i e  m i x e r ,  a n d  a
s p i r a l  m i x e r  a r e  f e a s i b l e  d e s i g n s .  C O M S O L  M u l t i p h y s i c s
s i m u l a t i o n  f o r  c o m p u t a t i o n a l  f l u i d  d y n a m i c s  c o m b i n e d
w i t h  p h y s i c a l  e x p e r i m e n t s  w i l l  b e  p r e s e n t e d  t o  s h o w  i f
t h i s  i s  a  v i a b l e  s t r a t e g y  t o  r e d u c e  o r  e l i m i n a t e
d e n d r i t e  f o r m a t i o n .

D a y t o n  H a r t s e l l  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  S i l v e r
E l e c t r o l y s i s  w i t h  a  T w i s t

T h e  c u r r e n t  w a s t e w a t e r  s y s t e m  o p e r a t i n g  a b o a r d  t h e
I S S  o p e r a t e s  u s i n g  i o d i n e  a s  a  b i o c i d e ,  b u t
o v e r e x p o s u r e  t o  i o d i n e  c o u l d  l e a d  t o  h y p e r t h y r o i d i s m .
A n  a l t e r n a t i v e  b i o c i d e  i s  s i l v e r  a d d i t i o n ,  s p e c i f i c a l l y
s e p a r a t e d  b y  s i l v e r  e l e c t r o l y s i s ,  b u t  t h i s  p r o c e s s  i s
s h o r t  l i v e d  d u e  t o  d e n d r i t e  f o r m a t i o n  s h o r t i n g  t h e
r e a c t i o n .  D e n d r i t e  f o r m a t i o n  m i g h t  b e  p r e v e n t e d  i f
t h e r e  i s  a  l a r g e  e n o u g h  s h e a r  f o r c e  a c t i n g  b e t w e e n  t h e
c a t h o d e  a n d  a n o d e  a n d  i s  t h e  f o c u s  o f  t h i s  p a p e r .
B e c a u s e  o f  t h i s  a  s h e a r  f o r c e  m u s t  b e  i n d u c e d  w i t h i n
t h e  p i p i n g  s y s t e m ,  t h i s  c a n  b e   d o n e  w i t h  a  s t a t i c
m i x e r .  P r e v i o u s  w o r k  h a s  d e t e r m i n e d  t h r e e  s t a t i c
m i x e r  s h a p e s ,  a  b a f f l e d  m i x e r ,  a  b o w t i e  m i x e r ,  a n d  a
s p i r a l  m i x e r  a r e  f e a s i b l e  d e s i g n s .  C O M S O L  M u l t i p h y s i c s
s i m u l a t i o n  f o r  c o m p u t a t i o n a l  f l u i d  d y n a m i c s  c o m b i n e d
w i t h  p h y s i c a l  e x p e r i m e n t s  w i l l  b e  p r e s e n t e d  t o  s h o w  i f
t h i s  i s  a  v i a b l e  s t r a t e g y  t o  r e d u c e  o r  e l i m i n a t e
d e n d r i t e  f o r m a t i o n .
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I a n  P o p p  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  N e x t  G e n e r a t i o n  C 2 C 1 2
M o d e l s :  L e v e r a g i n g  d C a s 9  G e n e  E d i t i n g  t o  A c c e l e r a t e

D i s c o v e r y  o f  N e u r o m u s c u l a r  D i s e a s e  M o d i f i e r s

D u c h e n n e  m u s c u l a r  d y s t r o p h y  ( D M D )  i s  a  g e n e t i c  d i s e a s e
c a u s e d  b y  a  d y s t r o p h i n  m u t a t i o n  w h i c h  r e s u l t s  i n
n o n f u n c t i o n a l  e x p r e s s i o n  d y s t r o p h i n .  ( 1 , 2 )  T h i s  d i s e a s e
i m p a c t s  1  i n  5 , 0 0 0  m a l e  b i r t h s  a n d  r e s u l t s  i n  m u s c l e
d e g e n e r a t i o n  l e a d i n g  t o  a  m e d i a n  l i f e s p a n  o f  2 8  y e a r s  ( 3 , 4 ) .
C R I S P R - d C a s 9  r e c r u i t e d  e n h a n c e d  a c t i v a t i o n  m o d e l  ( C R I S P R
D R E A M )  t a r g e t s  a  s p e c i f i e d  s e q u e n c e  a n d  r e g u l a t e s  g e n e
e x p r e s s i o n .  C R I S P R  D R E A M  i s  a  C R I S P R - d C a s 9  s y s t e m  t h a t
u s e s  h u m a n  d e r i v e d  t r a n s c r i p t i o n a l  a c t i v a t i o n  d o m a i n
p l a s m i d s  ( T A D s )  w h i c h  c a n  e l i c i t  a  w e a k e r  i n f l a m m a t o r y
r e s p o n s e  i n  h u m a n s  ( 5 ) .  I n c r e a s e d  U T R N  R N A  h a s  b e e n
s h o w n  t o  a l l e v i a t e  t h e  i m p a c t  o f  d y s t r o p h i n  p r o t e i n
d e f i c i e n c y ,  a n d  i n c r e a s e d  U T R N  R N A  e x p r e s s i o n  c a u s e s
i n c r e a s e d  p r o t e i n  p r o d u c t i o n  t o  c o m p e n s a t e  f o r  t h e
d y s f u n c t i o n a l  d y s t r o p h i n  ( 6 ) .  M y o s t a t i n  a n d  m y o s t a t i n
r e c e p t o r  b o t h  r e g u l a t e  m u s c l e  g r o w t h  w h i c h  m a k e  t h e s e
g e n e s  o f  i n t e r e s t  f o r  m u s c u l a r  b a s e d  t h e r a p i e s  s u c h  a s  D M D
( 7 , 8 ) .  M u l t i p l e  g u i d e  s e q u e n c e s  w e r e  d e s i g n e d  f o r  t h e s e
g e n e t i c  t a r g e t s  a n d  t r a n s f o r m e d  i n t o  C R I S P R - D R E A M
p l a s m i d s  f o r  g e n e t i c  r e g u l a t i o n .  T r a n s c r i p t i o n a l  e f f i c a c y  w a s
o b s e r v e d  w i t h  q u a n t i t a t i v e  r e a l - t i m e  p o l y m e r a s e  c h a i n
r e a c t i o n  ( q R T - P C R ) ,  s h o w i n g  i n c r e a s e d  U t r n  e x p r e s s i o n  f o r
b o t h  T A D s  i n d i c a t i n g  p o t e n t i a l  a s  a  t o o l  i n  m u s c l e  t h e r a p y
a p p l i c a t i o n s .  D u e  t o  s u c c e s s f u l  r e g u l a t i o n s  i n  t h e  C 2 C 1 2  c e l l
l i n e  u s i n g  C R I S P R  D R E A M ,  a  c o n s t i t u t i v e l y  e x p r e s s e d
C R I S P R - D R E A M  C 2 C 1 2  m o d e l  c e l l  l i n e  h a s  b e e n  d e v e l o p e d
f o r  r a p i d  t e s t i n g  o f  g e n e t i c  t a r g e t s ,  r e q u i r i n g  f e w e r
p l a s m i d s  f o r  e a c h  t e s t .  T h r o u g h  m u l t i p l e x i n g ,  g e n e t i c
t a r g e t s  i n  c o m b i n a t i o n  a r e  r a p i d l y  t e s t e d  a s  a  m o r e  h o l i s t i c
g e n e  t h e r a p y  a p p r o a c h  t o  t r e a t i n g  D M D .

I a n  P o p p  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  N e x t  G e n e r a t i o n  C 2 C 1 2
M o d e l s :  L e v e r a g i n g  d C a s 9  G e n e  E d i t i n g  t o  A c c e l e r a t e

D i s c o v e r y  o f  N e u r o m u s c u l a r  D i s e a s e  M o d i f i e r s

D u c h e n n e  m u s c u l a r  d y s t r o p h y  ( D M D )  i s  a  g e n e t i c  d i s e a s e
c a u s e d  b y  a  d y s t r o p h i n  m u t a t i o n  w h i c h  r e s u l t s  i n
n o n f u n c t i o n a l  e x p r e s s i o n  d y s t r o p h i n .  ( 1 , 2 )  T h i s  d i s e a s e
i m p a c t s  1  i n  5 , 0 0 0  m a l e  b i r t h s  a n d  r e s u l t s  i n  m u s c l e
d e g e n e r a t i o n  l e a d i n g  t o  a  m e d i a n  l i f e s p a n  o f  2 8  y e a r s  ( 3 , 4 ) .
C R I S P R - d C a s 9  r e c r u i t e d  e n h a n c e d  a c t i v a t i o n  m o d e l  ( C R I S P R
D R E A M )  t a r g e t s  a  s p e c i f i e d  s e q u e n c e  a n d  r e g u l a t e s  g e n e
e x p r e s s i o n .  C R I S P R  D R E A M  i s  a  C R I S P R - d C a s 9  s y s t e m  t h a t
u s e s  h u m a n  d e r i v e d  t r a n s c r i p t i o n a l  a c t i v a t i o n  d o m a i n
p l a s m i d s  ( T A D s )  w h i c h  c a n  e l i c i t  a  w e a k e r  i n f l a m m a t o r y
r e s p o n s e  i n  h u m a n s  ( 5 ) .  I n c r e a s e d  U T R N  R N A  h a s  b e e n
s h o w n  t o  a l l e v i a t e  t h e  i m p a c t  o f  d y s t r o p h i n  p r o t e i n
d e f i c i e n c y ,  a n d  i n c r e a s e d  U T R N  R N A  e x p r e s s i o n  c a u s e s
i n c r e a s e d  p r o t e i n  p r o d u c t i o n  t o  c o m p e n s a t e  f o r  t h e
d y s f u n c t i o n a l  d y s t r o p h i n  ( 6 ) .  M y o s t a t i n  a n d  m y o s t a t i n
r e c e p t o r  b o t h  r e g u l a t e  m u s c l e  g r o w t h  w h i c h  m a k e  t h e s e
g e n e s  o f  i n t e r e s t  f o r  m u s c u l a r  b a s e d  t h e r a p i e s  s u c h  a s  D M D
( 7 , 8 ) .  M u l t i p l e  g u i d e  s e q u e n c e s  w e r e  d e s i g n e d  f o r  t h e s e
g e n e t i c  t a r g e t s  a n d  t r a n s f o r m e d  i n t o  C R I S P R - D R E A M
p l a s m i d s  f o r  g e n e t i c  r e g u l a t i o n .  T r a n s c r i p t i o n a l  e f f i c a c y  w a s
o b s e r v e d  w i t h  q u a n t i t a t i v e  r e a l - t i m e  p o l y m e r a s e  c h a i n
r e a c t i o n  ( q R T - P C R ) ,  s h o w i n g  i n c r e a s e d  U t r n  e x p r e s s i o n  f o r
b o t h  T A D s  i n d i c a t i n g  p o t e n t i a l  a s  a  t o o l  i n  m u s c l e  t h e r a p y
a p p l i c a t i o n s .  D u e  t o  s u c c e s s f u l  r e g u l a t i o n s  i n  t h e  C 2 C 1 2  c e l l
l i n e  u s i n g  C R I S P R  D R E A M ,  a  c o n s t i t u t i v e l y  e x p r e s s e d
C R I S P R - D R E A M  C 2 C 1 2  m o d e l  c e l l  l i n e  h a s  b e e n  d e v e l o p e d
f o r  r a p i d  t e s t i n g  o f  g e n e t i c  t a r g e t s ,  r e q u i r i n g  f e w e r
p l a s m i d s  f o r  e a c h  t e s t .  T h r o u g h  m u l t i p l e x i n g ,  g e n e t i c
t a r g e t s  i n  c o m b i n a t i o n  a r e  r a p i d l y  t e s t e d  a s  a  m o r e  h o l i s t i c
g e n e  t h e r a p y  a p p r o a c h  t o  t r e a t i n g  D M D .
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N a t a l i e  E r i c k s o n  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  A
B a s e l i n e  S t u d y  o f  A r t i f i c i a l  I n t e l l i g e n c e  U s e  a m o n g

C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  U n d e r g r a d u a t e s  a t  t h e
U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s .  

I n  r e c e n t  y e a r s ,  a r t i f i c i a l  i n t e l l i g e n c e  ( A I )  h a s  s h i f t e d
f r o m  a  n o v e l  i n n o v a t i o n  t o  a  t o o l  u s e d  i n  d a i l y  l i f e ,
p a r t i c u l a r l y  w i t h i n  h i g h e r  e d u c a t i o n .  W h i l e  a n e c d o t a l
e v i d e n c e  s u g g e s t s  h i g h  l e v e l s  o f  s t u d e n t  e n g a g e m e n t
w i t h  A I ,  e m p i r i c a l  d a t a  r e g a r d i n g  u s a g e  p a t t e r n s
r e m a i n s  l i m i t e d .  T h i s  b a s e l i n e  s t u d y  i n v e s t i g a t e s  A I
i n t e g r a t i o n  a m o n g  u n d e r g r a d u a t e  c h e m i c a l
e n g i n e e r i n g  s t u d e n t s  a t  t h e  U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s .
T h r o u g h  a n  a n o n y m o u s  s u r v e y  ( N = 6 8 ;  c o m p r i s i n g  2 0
f r e s h m e n ,  1 4  s o p h o m o r e s ,  1 6  j u n i o r s ,  a n d  1 8  s e n i o r s ) ,
r e s e a r c h e r s  a s s e s s e d  u s a g e  f r e q u e n c y ,  s t u d e n t
c o m f o r t  l e v e l s ,  a n d  t h e i r  e v o l v i n g  r e l a t i o n s h i p  w i t h  A I
t o o l s .  T h e  f i n d i n g s  r e v e a l  t h a t  7 5 %  o f  r e s p o n d e n t s
u t i l i z e  A I  f o r  c o u r s e w o r k  a t  l e a s t  o n c e  a  w e e k ,  w i t h
3 2 %  e n g a g i n g  w i t h  t h e s e  t o o l s  d a i l y .  T h e s e  r e s u l t s
p r o v i d e  e d u c a t o r s  w i t h  a  r e a l i s t i c  b e n c h m a r k  o f
s t u d e n t  b e h a v i o r ,  o f f e r i n g  c r i t i c a l  i n s i g h t s  t o  h e l p
g u i d e  t h e  e t h i c a l  a n d  r e s p o n s i b l e  i n t e g r a t i o n  o f  A I
i n t o  t h e  e n g i n e e r i n g  c u r r i c u l u m .

N a t a l i e  E r i c k s o n  ( U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s )  -  A
B a s e l i n e  S t u d y  o f  A r t i f i c i a l  I n t e l l i g e n c e  U s e  a m o n g

C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  U n d e r g r a d u a t e s  a t  t h e
U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s .  

I n  r e c e n t  y e a r s ,  a r t i f i c i a l  i n t e l l i g e n c e  ( A I )  h a s  s h i f t e d
f r o m  a  n o v e l  i n n o v a t i o n  t o  a  t o o l  u s e d  i n  d a i l y  l i f e ,
p a r t i c u l a r l y  w i t h i n  h i g h e r  e d u c a t i o n .  W h i l e  a n e c d o t a l
e v i d e n c e  s u g g e s t s  h i g h  l e v e l s  o f  s t u d e n t  e n g a g e m e n t
w i t h  A I ,  e m p i r i c a l  d a t a  r e g a r d i n g  u s a g e  p a t t e r n s
r e m a i n s  l i m i t e d .  T h i s  b a s e l i n e  s t u d y  i n v e s t i g a t e s  A I
i n t e g r a t i o n  a m o n g  u n d e r g r a d u a t e  c h e m i c a l
e n g i n e e r i n g  s t u d e n t s  a t  t h e  U n i v e r s i t y  o f  A r k a n s a s .
T h r o u g h  a n  a n o n y m o u s  s u r v e y  ( N = 6 8 ;  c o m p r i s i n g  2 0
f r e s h m e n ,  1 4  s o p h o m o r e s ,  1 6  j u n i o r s ,  a n d  1 8  s e n i o r s ) ,
r e s e a r c h e r s  a s s e s s e d  u s a g e  f r e q u e n c y ,  s t u d e n t
c o m f o r t  l e v e l s ,  a n d  t h e i r  e v o l v i n g  r e l a t i o n s h i p  w i t h  A I
t o o l s .  T h e  f i n d i n g s  r e v e a l  t h a t  7 5 %  o f  r e s p o n d e n t s
u t i l i z e  A I  f o r  c o u r s e w o r k  a t  l e a s t  o n c e  a  w e e k ,  w i t h
3 2 %  e n g a g i n g  w i t h  t h e s e  t o o l s  d a i l y .  T h e s e  r e s u l t s
p r o v i d e  e d u c a t o r s  w i t h  a  r e a l i s t i c  b e n c h m a r k  o f
s t u d e n t  b e h a v i o r ,  o f f e r i n g  c r i t i c a l  i n s i g h t s  t o  h e l p
g u i d e  t h e  e t h i c a l  a n d  r e s p o n s i b l e  i n t e g r a t i o n  o f  A I
i n t o  t h e  e n g i n e e r i n g  c u r r i c u l u m .
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S a g e  Pa s c h a l l  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  Co n s t r u c t i n g  a  Pro b a b i l i s t i c
A p p ro a c h  to  M u l t i s c a l e  S i m u l a t i o n :  E va l u a t i n g  M a c h i n e - L e a r n e d

B a c k m a p p i n g  M o d e l s  o f  D i p h e ny l a l a n i n e

W h e n  a d j u s t i n g  s t a te  c o n d i t i o n s ,  s o m e  p e p t i d e  c h a i n s  h a v e
d e m o n s t r a te d  t h e  te n d e n c y  to  s e l f - a s s e m b l e  i n to  v a r i o u s
n a n o s t r u c t u r e s ,  s u c h  a s  n a n o v e s i c l e s  o r  n a n o t u b e s .  D i p h e n y l a l a n i n e
( F F )  i s  a n  e x a m p l e  o f  t h e s e  s e l f - a s s e m b l i n g  p e p t i d e s ,  a s  i t  h a s  e x h i b i te d
t h e  a b i l i t y  to  f o r m  e l e c t r i c a l l y  c o n d u c t i v e  s t r u c t u r e s ,  w h i c h  h a v e  m a n y
p r o m i s i n g  p o te n t i a l  a p p l i c a t i o n s  i n  b i o te c h n o l o g y  a n d  n a n o e l e c t r o n i c s .
H o w e v e r ,  t h e  e x a c t  m e c h a n i s m s  u n d e r l y i n g  t h i s  s e l f - a s s e m b l y  p r o c e s s
r e m a i n  l a r g e l y  a m b i g u o u s .  A to m i s t i c - s c a l e  m o l e c u l a r  d y n a m i c s  ( M D )
s i m u l a t i o n s  a l l o w  f o r  t h e  e v a l u a t i o n  o f  a to m i c - l e v e l  i n te r a c t i o n s  c r u c i a l
i n  u n d e r s t a n d i n g  t h e  d r i v i n g  t h e r m o d y n a m i c  f o r c e s  b e h i n d  s e l f -
a s s e m b l y ,  b u t  a r e  to o  c o m p u t a t i o n a l l y  e x p e n s i v e  to  s p a n  t h e  n e c e s s a r y
t i m e s c a l e  to  o b s e r v e  t h e  p r o c e s s  i n  a c t i o n .  Co a r s e - g r a i n e d  ( C G )  m o d e l s
a l l o w  f o r  s i m u l a t i o n  a t  t h e  a p p r o p r i a te  t i m e s c a l e ,  b u t  c o m e  a t  t h e  c o s t
o f  v i t a l  a to m i s t i c  d e t a i l .  I t  i s  t h e r e f o r e  i m p o r t a n t  to  d e v e l o p  m e t h o d s  o f
s w i tc h i n g  b e t w e e n  a to m i s t i c  a n d  C G  r e s o l u t i o n  e f f i c i e n t l y  i n  o r d e r  to
p r o b e  t h e  n e c e s s a r y  c h a r a c te r i s t i c s  w h i l e  m a i n t a i n i n g  c o m p u t a t i o n a l
e f f i c i e n c y .  S c a l i n g  d o w n  to  t h e  C G  s p a c e  f r o m  t h e  a to m i s t i c  i s  r e l a t i v e l y
s t r a i g h t f o r w a r d ,  b u t  s c a l i n g  u p  f r o m  t h e  C G  s p a c e  to  t h e  a to m i s t i c
( b a c k m a p p i n g )  r e m a i n s  a  s i g n i f i c a n t  c h a l l e n g e .  W h i l e  d e te r m i n i s t i c
b a c k m a p p i n g  m e t h o d s  h a v e  b e e n  t h o r o u g h l y  s t u d i e d ,  t h e y  f a i l  to
c a p t u r e  t h e  i n h e r e n t  v a r i a b i l i t y  p r e s e n t  i n  a  C G  s t r u c t u r e .  B y
i n c o r p o r a t i n g  m a c h i n e - l e a r n i n g  m e t h o d s ,  a  p r o b a b i l i s t i c  b a c k m a p p i n g
a p p r o a c h  c a n  b e  u t i l i z e d  to  b e t te r  r e p r e s e n t  t h i s  v a r i a b i l i t y .  
S e p a r a te  m o d e l s  w e r e  t r a i n e d  i n  i n te r n a l  b o n d - a n g l e - to r s i o n  ( B AT )
c o o r d i n a te s  f o r  e a c h  i n d i v i d u a l  M A R T I N I  C G  b e a d .  S a m p l i n g  a n d  a n a l y s i s
o f  t h e  l e a r n e d  p r o b a b i l i t y  d i s t r i b u t i o n s  d e m o n s t r a te  t h a t  t h e  m o d e l s
v e r y  a c c u r a te l y  r e p l i c a te  d i p h e n y l a l a n i n e ’ s  a to m i s t i c  s t r u c t u r e .
E v a l u a t i o n  o f  t h e  p o te n t i a l  e n e r g i e s  o f  b a c k m a p p e d  s t r u c t u r e s  r e v e a l s
t h a t  t h e  m o d e l  p r e d i c t s  p h y s i c a l l y  v i a b l e ,  l o w - e n e r g y  c o n f o r m a t i o n s  i n
t h e  m a j o r i t y  o f  c a s e s .  W h i l e  f u r t h e r  e v a l u a t i o n  a n d  r e f i n e m e n t  a r e
n e e d e d  to  e n a b l e  i n te g r a t i o n  i n to  a  c o m p l e te  a to m i s t i c  s y s te m ,
p r e l i m i n a r y  r e s u l t s  d e m o n s t r a te  s t r o n g  p o te n t i a l .  T h e
c o m p a r t m e n t a l i z e d  t r a i n i n g  p r o c e d u r e  a d d i t i o n a l l y  a l l o w s  f o r  a
t r a n s i t i o n  to  m o r e  c o m p l e x  s y s te m s ,  s u c h  a s  l o n g - c h a i n  p o l y m e r s  a n d
p r o te i n s ,  w i t h  r e l a t i v e  e a s e .

S a g e  Pa s c h a l l  ( U n i ve r s i ty  o f  A r ka n s a s )  -  Co n s t r u c t i n g  a  Pro b a b i l i s t i c
A p p ro a c h  to  M u l t i s c a l e  S i m u l a t i o n :  E va l u a t i n g  M a c h i n e - L e a r n e d

B a c k m a p p i n g  M o d e l s  o f  D i p h e ny l a l a n i n e

W h e n  a d j u s t i n g  s t a te  c o n d i t i o n s ,  s o m e  p e p t i d e  c h a i n s  h a v e
d e m o n s t r a te d  t h e  te n d e n c y  to  s e l f - a s s e m b l e  i n to  v a r i o u s
n a n o s t r u c t u r e s ,  s u c h  a s  n a n o v e s i c l e s  o r  n a n o t u b e s .  D i p h e n y l a l a n i n e
( F F )  i s  a n  e x a m p l e  o f  t h e s e  s e l f - a s s e m b l i n g  p e p t i d e s ,  a s  i t  h a s  e x h i b i te d
t h e  a b i l i t y  to  f o r m  e l e c t r i c a l l y  c o n d u c t i v e  s t r u c t u r e s ,  w h i c h  h a v e  m a n y
p r o m i s i n g  p o te n t i a l  a p p l i c a t i o n s  i n  b i o te c h n o l o g y  a n d  n a n o e l e c t r o n i c s .
H o w e v e r ,  t h e  e x a c t  m e c h a n i s m s  u n d e r l y i n g  t h i s  s e l f - a s s e m b l y  p r o c e s s
r e m a i n  l a r g e l y  a m b i g u o u s .  A to m i s t i c - s c a l e  m o l e c u l a r  d y n a m i c s  ( M D )
s i m u l a t i o n s  a l l o w  f o r  t h e  e v a l u a t i o n  o f  a to m i c - l e v e l  i n te r a c t i o n s  c r u c i a l
i n  u n d e r s t a n d i n g  t h e  d r i v i n g  t h e r m o d y n a m i c  f o r c e s  b e h i n d  s e l f -
a s s e m b l y ,  b u t  a r e  to o  c o m p u t a t i o n a l l y  e x p e n s i v e  to  s p a n  t h e  n e c e s s a r y
t i m e s c a l e  to  o b s e r v e  t h e  p r o c e s s  i n  a c t i o n .  Co a r s e - g r a i n e d  ( C G )  m o d e l s
a l l o w  f o r  s i m u l a t i o n  a t  t h e  a p p r o p r i a te  t i m e s c a l e ,  b u t  c o m e  a t  t h e  c o s t
o f  v i t a l  a to m i s t i c  d e t a i l .  I t  i s  t h e r e f o r e  i m p o r t a n t  to  d e v e l o p  m e t h o d s  o f
s w i tc h i n g  b e t w e e n  a to m i s t i c  a n d  C G  r e s o l u t i o n  e f f i c i e n t l y  i n  o r d e r  to
p r o b e  t h e  n e c e s s a r y  c h a r a c te r i s t i c s  w h i l e  m a i n t a i n i n g  c o m p u t a t i o n a l
e f f i c i e n c y .  S c a l i n g  d o w n  to  t h e  C G  s p a c e  f r o m  t h e  a to m i s t i c  i s  r e l a t i v e l y
s t r a i g h t f o r w a r d ,  b u t  s c a l i n g  u p  f r o m  t h e  C G  s p a c e  to  t h e  a to m i s t i c
( b a c k m a p p i n g )  r e m a i n s  a  s i g n i f i c a n t  c h a l l e n g e .  W h i l e  d e te r m i n i s t i c
b a c k m a p p i n g  m e t h o d s  h a v e  b e e n  t h o r o u g h l y  s t u d i e d ,  t h e y  f a i l  to
c a p t u r e  t h e  i n h e r e n t  v a r i a b i l i t y  p r e s e n t  i n  a  C G  s t r u c t u r e .  B y
i n c o r p o r a t i n g  m a c h i n e - l e a r n i n g  m e t h o d s ,  a  p r o b a b i l i s t i c  b a c k m a p p i n g
a p p r o a c h  c a n  b e  u t i l i z e d  to  b e t te r  r e p r e s e n t  t h i s  v a r i a b i l i t y .  
S e p a r a te  m o d e l s  w e r e  t r a i n e d  i n  i n te r n a l  b o n d - a n g l e - to r s i o n  ( B AT )
c o o r d i n a te s  f o r  e a c h  i n d i v i d u a l  M A R T I N I  C G  b e a d .  S a m p l i n g  a n d  a n a l y s i s
o f  t h e  l e a r n e d  p r o b a b i l i t y  d i s t r i b u t i o n s  d e m o n s t r a te  t h a t  t h e  m o d e l s
v e r y  a c c u r a te l y  r e p l i c a te  d i p h e n y l a l a n i n e ’ s  a to m i s t i c  s t r u c t u r e .
E v a l u a t i o n  o f  t h e  p o te n t i a l  e n e r g i e s  o f  b a c k m a p p e d  s t r u c t u r e s  r e v e a l s
t h a t  t h e  m o d e l  p r e d i c t s  p h y s i c a l l y  v i a b l e ,  l o w - e n e r g y  c o n f o r m a t i o n s  i n
t h e  m a j o r i t y  o f  c a s e s .  W h i l e  f u r t h e r  e v a l u a t i o n  a n d  r e f i n e m e n t  a r e
n e e d e d  to  e n a b l e  i n te g r a t i o n  i n to  a  c o m p l e te  a to m i s t i c  s y s te m ,
p r e l i m i n a r y  r e s u l t s  d e m o n s t r a te  s t r o n g  p o te n t i a l .  T h e
c o m p a r t m e n t a l i z e d  t r a i n i n g  p r o c e d u r e  a d d i t i o n a l l y  a l l o w s  f o r  a
t r a n s i t i o n  to  m o r e  c o m p l e x  s y s te m s ,  s u c h  a s  l o n g - c h a i n  p o l y m e r s  a n d
p r o te i n s ,  w i t h  r e l a t i v e  e a s e .
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A l ex  Q u a s t  ( U n i ve r s i ty  o f  I owa )  -  L i t h i u m  U p ta ke  by
H yd ro g e n  M a n g a n e s e  Ox i d e :  I n f l u e n c e  o f  Pa r t i c l e  S i z e

a n d  S o l u t i o n  Pro p e r t i e s  o n  Pe r f o r m a n c e

L i t h i u m  i s  c l a s s i f i e d  a s  a  c r i t i c a l  m a te r i a l  d u e  to  i t s
e s s e n t i a l  r o l e  i n  m o d e r n  te c h n o l o g y  a n d  e n e r g y  s y s te m s .
C u r r e n t  r e c o v e r y  m e t h o d s  a r e  e x p e n s i v e  a n d
e n v i r o n m e n t a l l y  h a r m f u l .  G i v e n  t h e  i m p o r t a n c e  o f  l i t h i u m
t h e r e  i s  a  g r o w i n g  i n te r e s t  i n  n o v e l  m e t h o d s  o f  r e c o v e r y .
T h e r e f o r e ,  t h e r e  i s  a  n e e d  to  d e v e l o p  c o s t  e f f e c t i v e  a n d
e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y  s t r a te g i e s  c a p a b l e  o f  e x t r a c t i n g
l i t h i u m  f r o m  u n c o n v e n t i o n a l  s o u r c e s .  I n  t h i s  s t u d y  w e
i n v e s t i g a te d  t h e  L i  i o n  u p t a ke  a n d  e f f i c i e n c y  o f  4  d i f f e r e n t
h y d r o u s  m a n g a n e s e  ox i d e  ( H M O )  p a r t i c l e s  w i t h  v a r y i n g
p a r t i c l e  s i z e s .  L M O  p o w d e r  w a s  c o n v e r te d  to  H M O  t h r o u g h
a c i d i f i c a t i o n  to  b e  u s e d  i n  u p t a ke  s t u d i e s .  A  l i t h i u m  s to c k
s o l u t i o n  o f  1 g / L  L i C l  w a s  b u f f e r e d  a t  p H  7,  1 0 ,  a n d  1 2 .  L i t h i u m
i o n  u p t a ke  i s o t h e r m  s t u d i e s  w e r e  p e r f o r m e d  a t  e a c h  p H  o n
e a c h  H M O  p a r t i c l e  to  d e te r m i n e  t h e  r e l a t i o n s h i p  b e t w e e n
p a r t i c l e  s i z e ,  s p e c i f i c  s u r f a c e  a r e a ,  a n d  p H  w i t h  u p t a ke
c a p a c i t y .  To  te s t  t h e  e f f i c i e n c y  o f  u p t a ke ,  k i n e t i c  s t u d i e s
w e r e  p e r f o r m e d  a s  w e l l .  We  o b s e r v e d  g r e a te r  L i  u p t a ke  a t
h i g h e r  p H  v a l u e s .  N o t a b l y ,  a t  p H  7  w e  o b s e r v e d  d i s t i n c t
d i f f e r e n c e s  i n  L i  u p t a ke  t h a t  c a n  b e  a t t r i b u te d  to
d i f f e r e n c e s  i n  p a r t i c l e  s i z e ,  c o n s i s te n t  w i t h  l a r g e l y  a  s u r f a c e
d r i v e n  u p t a ke  p r o c e s s .  I n  c o n t r a s t ,  a t  p H  1 2 ,  a l l  s i z e s  o f  H M O
p a r t i c l e s  e x h i b i te d  c o m p a r a b l e  d e g r e e s  o f  u p t a ke ,
c o n s i s te n t  w i t h  L i  u p t a ke  o c c u r r i n g  w i t h i n  t h e  b u l k  o f  t h e
H M O  p a r t i c l e .  Co l l e c t i v e l y ,  e v i d e n c e  s u g g e s t s  t h a t  l i t h i u m  i s
r e m o v e d  f r o m  s o l u t i o n  b y  H M O  p a r t i c l e s  t h r o u g h  a  m i x  o f
s u r f a c e  a d s o r p t i o n  a n d  i n te r n a l  c h a n n e l  a b s o r p t i o n .  T h i s
w o r k  y i e l d s  i n s i g h t s  t h a t  m a y  h e l p  to  g u i d e  t h e  d e s i g n  o f
h i g h p e r f o r m a n c e  H M O  s o r b e n t s  f o r  t h e  s e l e c t i v e  u p t a ke  o f
L i  f r o m  b r i n e s  a n d  o t h e r  w a s te  s t r e a m s .
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H yd ro g e n  M a n g a n e s e  Ox i d e :  I n f l u e n c e  o f  Pa r t i c l e  S i z e

a n d  S o l u t i o n  Pro p e r t i e s  o n  Pe r f o r m a n c e

L i t h i u m  i s  c l a s s i f i e d  a s  a  c r i t i c a l  m a te r i a l  d u e  to  i t s
e s s e n t i a l  r o l e  i n  m o d e r n  te c h n o l o g y  a n d  e n e r g y  s y s te m s .
C u r r e n t  r e c o v e r y  m e t h o d s  a r e  e x p e n s i v e  a n d
e n v i r o n m e n t a l l y  h a r m f u l .  G i v e n  t h e  i m p o r t a n c e  o f  l i t h i u m
t h e r e  i s  a  g r o w i n g  i n te r e s t  i n  n o v e l  m e t h o d s  o f  r e c o v e r y .
T h e r e f o r e ,  t h e r e  i s  a  n e e d  to  d e v e l o p  c o s t  e f f e c t i v e  a n d
e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y  s t r a te g i e s  c a p a b l e  o f  e x t r a c t i n g
l i t h i u m  f r o m  u n c o n v e n t i o n a l  s o u r c e s .  I n  t h i s  s t u d y  w e
i n v e s t i g a te d  t h e  L i  i o n  u p t a ke  a n d  e f f i c i e n c y  o f  4  d i f f e r e n t
h y d r o u s  m a n g a n e s e  ox i d e  ( H M O )  p a r t i c l e s  w i t h  v a r y i n g
p a r t i c l e  s i z e s .  L M O  p o w d e r  w a s  c o n v e r te d  to  H M O  t h r o u g h
a c i d i f i c a t i o n  to  b e  u s e d  i n  u p t a ke  s t u d i e s .  A  l i t h i u m  s to c k
s o l u t i o n  o f  1 g / L  L i C l  w a s  b u f f e r e d  a t  p H  7,  1 0 ,  a n d  1 2 .  L i t h i u m
i o n  u p t a ke  i s o t h e r m  s t u d i e s  w e r e  p e r f o r m e d  a t  e a c h  p H  o n
e a c h  H M O  p a r t i c l e  to  d e te r m i n e  t h e  r e l a t i o n s h i p  b e t w e e n
p a r t i c l e  s i z e ,  s p e c i f i c  s u r f a c e  a r e a ,  a n d  p H  w i t h  u p t a ke
c a p a c i t y .  To  te s t  t h e  e f f i c i e n c y  o f  u p t a ke ,  k i n e t i c  s t u d i e s
w e r e  p e r f o r m e d  a s  w e l l .  We  o b s e r v e d  g r e a te r  L i  u p t a ke  a t
h i g h e r  p H  v a l u e s .  N o t a b l y ,  a t  p H  7  w e  o b s e r v e d  d i s t i n c t
d i f f e r e n c e s  i n  L i  u p t a ke  t h a t  c a n  b e  a t t r i b u te d  to
d i f f e r e n c e s  i n  p a r t i c l e  s i z e ,  c o n s i s te n t  w i t h  l a r g e l y  a  s u r f a c e
d r i v e n  u p t a ke  p r o c e s s .  I n  c o n t r a s t ,  a t  p H  1 2 ,  a l l  s i z e s  o f  H M O
p a r t i c l e s  e x h i b i te d  c o m p a r a b l e  d e g r e e s  o f  u p t a ke ,
c o n s i s te n t  w i t h  L i  u p t a ke  o c c u r r i n g  w i t h i n  t h e  b u l k  o f  t h e
H M O  p a r t i c l e .  Co l l e c t i v e l y ,  e v i d e n c e  s u g g e s t s  t h a t  l i t h i u m  i s
r e m o v e d  f r o m  s o l u t i o n  b y  H M O  p a r t i c l e s  t h r o u g h  a  m i x  o f
s u r f a c e  a d s o r p t i o n  a n d  i n te r n a l  c h a n n e l  a b s o r p t i o n .  T h i s
w o r k  y i e l d s  i n s i g h t s  t h a t  m a y  h e l p  to  g u i d e  t h e  d e s i g n  o f
h i g h p e r f o r m a n c e  H M O  s o r b e n t s  f o r  t h e  s e l e c t i v e  u p t a ke  o f
L i  f r o m  b r i n e s  a n d  o t h e r  w a s te  s t r e a m s .



The University of Iowa April 10 & 11 2026

Abstracts - Poster
Competition

Abstracts - Poster
Competition

B r u c e  B a ke r  ( U n i ve r s i ty  o f  N e b ra s ka - L i n c o l n )  -
F i g h t i n g  Fre e z i n g  R a i n :  S u r f a c e  Tex t u r i n g  f o r
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t h a t  c o n t a c t  d y n a m i c s  m a y  b e  a f f e c te d  to  s o m e
d e g r e e  b y  s u r f a c e  te x t u r e ,  d r o p l e t  r a d i u s ,  v a r i a t i o n s
i n  t h e  h y d r o p h o b i c  c o a t i n g ,  a n d  te m p e r a t u r e
v a r i a t i o n  o f  t h e  d r o p l e t  o r  s u r f a c e ,  a m o n g  o t h e r
f a c to r s .  T h e  te a m  i s  d e d i c a te d  to  q u a n t i f y i n g  t h e
i n f l u e n c e  o f  t h e s e  f a c to r s  a n d  a s s e s s i n g  h o w  s t r o n g l y
t h e y  e a c h  a f f e c t  d r o p l e t  i m p a c t .  I n  t h i s  s t u d y,
p o l y ( 1 H , 1 H , 2 H , 2 H - p e r f l u o r o d e c y l  a c r y l a te )  ( p P F D A )  i s
d e p o s i te d  v i a  i n i t i a te d  c h e m i c a l  v a p o r  d e p o s i t i o n
( i C V D )  o n  a  s m o o t h  s i l i c o n  s u r f a c e  a s  w e l l  a s
f e m to s e c o n d  l a s e r s  r o u g h e n e d  a l u m i n u m  s u r f a c e s .
T h e  s u r f a c e s  a r e  e a c h  i m a g e d  a t  t h e  m i l l i m e te r  s c a l e
to  q u a n t i f y  r o u g h n e s s .  T h e  c o a te d  s u b s t r a te s  a r e
p l a c e d  o n  a  p e l t i e r  d e v i c e  a t  v a r y i n g  te m p e r a t u r e s ,
a n d  d r o p l e t  i m p a c t s  a r e  t h e n  m e a s u r e d  a n d
e v a l u a te d  a t  a  h i g h  f r a m e r a te  to  y i e l d  k i n e t i c
i n f o r m a t i o n .  T h e  r o u g h e n e d  s u r f a c e s  s a w  a  l a r g e
r e d u c t i o n  i n  c o n t a c t  t i m e  a n d  a  m u c h  m o r e  e l a s t i c
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E d wa rd  S to n e  ( U n i ve r s i ty  o f  N e b ra s ka  L i n c o l n )  -  E x p l o r i n g
M e ta b o l i c  A d a p ta t i o n s  i n  Tre p o n e m a  p a l l i d u m  t h ro u g h  G e n o m e -

S c a l e  M e ta b o l i c  M o d e l i n g        

T r e p o n e m a  p a l l i d u m ,  t h e  c a u s a t i v e  a g e n t  o f  S y p h i l i s ,  e x h i b i t s  u n i q u e
m e t a b o l i c  c h a r a c te r i s t i c s ,  i n c l u d i n g  t h e  a b s e n c e  o f  a  f u l l y  f u n c t i o n a l
T C A  c y c l e ,  w h i c h  r a i s e s  q u e s t i o n s  a b o u t  h o w  i t  s u s t a i n s  i t s  h i g h
m o t i l i t y  w i t h  l i m i te d  AT P  p r o d u c t i o n .  M o r e o v e r ,  T .  p a l l i d u m  i s
d i f f i c u l t  to  c u l t u r e  i n  v i t r o  T h i s  p r o j e c t  a i m s  to  r e c o n s t r u c t  a
g e n o m e - s c a l e  m e t a b o l i c  m o d e l  ( G E M )  o f  T .  p a l l i d u m  to  g a i n  a  b e t te r
u n d e r s t a n d i n g  o f  t h e  b a c te r i a ,  s p e c i f i c a l l y  a d d r e s s i n g  h o w  i t
a c h i e v e s  h i g h  m o t i l i t y  w i t h  l i m i te d  AT P  g e n e r a t i o n  a n d  w h e t h e r  i t s
u p t a ke s  l a c t a te  a s  a  c a r b o n  s o u r c e  to  c o m p e n s a te  f o r  i t s  l a c k  o f  T C A
c y c l e .  To  b u i l d  t h i s  m o d e l ,  w e  f i r s t  c o n d u c te d  a  l i te r a t u r e  r e v i e w  to
e l u c i d a te  t h e  b a c te r i u m ' s  m e t a b o l i s m .  U s i n g  a n  a u to m a te d  m o d e l
b u i l d i n g  p i p e l i n e  c a l l e d  K B a s e ,  w e  d e v e l o p e d  a  d r a f t  m o d e l  w h i c h
w a s  l a te r  r e f i n e d  b y  a d d i n g  a n d  r e m o v i n g  r e a c t i o n s  to  a c c u r a te l y
r e p r e s e n t  T .  p a l l i d u m ' s  m e t a b o l i c  t r a i t s .  A f te r  d e v e l o p i n g  t h e  m o d e l ,
w e  v a l i d a te d  i t  u s i n g  M e m o te ,  a c h i e v i n g  a  s c o r e  o f  9 2 % .  To  f u r t h e r
v a l i d a te  t h e  m o d e l ,  w e  p r e d i c te d  t h e  e s s e n t i a l  g e n e s  f o r  T .  p a l l i d u m .
S i n c e  n o  i n f o r m a t i o n  o n  T .  p a l l i d u m ' s  e s s e n t i a l  g e n e s  i s  a v a i l a b l e ,  w e
u s e d  g e n e  ( e n z y m e )  o r t h o l o g y  v i a  B L A S T  to  c o m p a r e  t h e  p r e d i c te d
g e n e s  w i t h  t h o s e  o f  E .  c o l i  a n d  N e i s s e r i a  g o n o r r h o e a e  w h i c h  a r e
p h y l o g e n e t i c a l l y  c l o s e .  B L A S T  r e v e a l e d  t h a t  41  o u t  o f  t h e  4 2
p r e d i c te d  g e n e s  h a d  o r t h o l o g s  i n  E .  c o l i ,  a n d  3 7  h a d  o r t h o l o g s  i n  N .
g o n o r r h e a .  O f  t h e  E .  c o l i  o r t h o l o g s ,  2 6  w e r e  e s s e n t i a l  f o r  g r o w t h ,
w h i l e  2 8  o r t h o l o g s  w e r e  e s s e n t i a l  i n  N .  g o n o r r h e a ,  f u r t h e r
d e m o n s t r a t i n g  t h e  r o b u s t n e s s  o f  o u r  m o d e l .  A d d i t i o n a l l y ,  w e  u s e d
T r a n s p o r t D B  to  v e r i f y  t h e  t r a n s p o r te r  p r o te i n s  a n d  te s te d  t h e  m o d e l ' s
a b i l i t y  to  m e t a b o l i z e  v a r i o u s  c a r b o n  s o u r c e s  s u c h  a s  g l u c o s e ,
p y r u v a te ,  a n d  m a n n o s e .  T h e  r e s u l t i n g  G E M  p r o v i d e s  i n s i g h t s  i n to  T .
p a l l i d u m ' s  m e t a b o l i s m  a n d  o f f e r s  a  f o u n d a t i o n  to  e x p l o r e  ke y
q u e s t i o n s  a b o u t  t h e  b a c te r i a ' s  h i g h  m o t i l i t y  a n d  i t s  p o te n t i a l  to
u p t a ke  l a c t a te  a s  a  c a r b o n  s o u r c e .  I n  t h e  f u t u r e ,  i t  c a n  s e r v e  a s  a
p o w e r f u l  to o l  f o r  s t u d y i n g  t h e  b a c te r i u m ' s  m e t a b o l i c  a d a p t a t i o n s  a n d
r e s p o n s e s  to  v a r i o u s  e n v i r o n m e n t a l  c o n d i t i o n s .
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g e n o m e - s c a l e  m e t a b o l i c  m o d e l  ( G E M )  o f  T .  p a l l i d u m  to  g a i n  a  b e t te r
u n d e r s t a n d i n g  o f  t h e  b a c te r i a ,  s p e c i f i c a l l y  a d d r e s s i n g  h o w  i t
a c h i e v e s  h i g h  m o t i l i t y  w i t h  l i m i te d  AT P  g e n e r a t i o n  a n d  w h e t h e r  i t s
u p t a ke s  l a c t a te  a s  a  c a r b o n  s o u r c e  to  c o m p e n s a te  f o r  i t s  l a c k  o f  T C A
c y c l e .  To  b u i l d  t h i s  m o d e l ,  w e  f i r s t  c o n d u c te d  a  l i te r a t u r e  r e v i e w  to
e l u c i d a te  t h e  b a c te r i u m ' s  m e t a b o l i s m .  U s i n g  a n  a u to m a te d  m o d e l
b u i l d i n g  p i p e l i n e  c a l l e d  K B a s e ,  w e  d e v e l o p e d  a  d r a f t  m o d e l  w h i c h
w a s  l a te r  r e f i n e d  b y  a d d i n g  a n d  r e m o v i n g  r e a c t i o n s  to  a c c u r a te l y
r e p r e s e n t  T .  p a l l i d u m ' s  m e t a b o l i c  t r a i t s .  A f te r  d e v e l o p i n g  t h e  m o d e l ,
w e  v a l i d a te d  i t  u s i n g  M e m o te ,  a c h i e v i n g  a  s c o r e  o f  9 2 % .  To  f u r t h e r
v a l i d a te  t h e  m o d e l ,  w e  p r e d i c te d  t h e  e s s e n t i a l  g e n e s  f o r  T .  p a l l i d u m .
S i n c e  n o  i n f o r m a t i o n  o n  T .  p a l l i d u m ' s  e s s e n t i a l  g e n e s  i s  a v a i l a b l e ,  w e
u s e d  g e n e  ( e n z y m e )  o r t h o l o g y  v i a  B L A S T  to  c o m p a r e  t h e  p r e d i c te d
g e n e s  w i t h  t h o s e  o f  E .  c o l i  a n d  N e i s s e r i a  g o n o r r h o e a e  w h i c h  a r e
p h y l o g e n e t i c a l l y  c l o s e .  B L A S T  r e v e a l e d  t h a t  41  o u t  o f  t h e  4 2
p r e d i c te d  g e n e s  h a d  o r t h o l o g s  i n  E .  c o l i ,  a n d  3 7  h a d  o r t h o l o g s  i n  N .
g o n o r r h e a .  O f  t h e  E .  c o l i  o r t h o l o g s ,  2 6  w e r e  e s s e n t i a l  f o r  g r o w t h ,
w h i l e  2 8  o r t h o l o g s  w e r e  e s s e n t i a l  i n  N .  g o n o r r h e a ,  f u r t h e r
d e m o n s t r a t i n g  t h e  r o b u s t n e s s  o f  o u r  m o d e l .  A d d i t i o n a l l y ,  w e  u s e d
T r a n s p o r t D B  to  v e r i f y  t h e  t r a n s p o r te r  p r o te i n s  a n d  te s te d  t h e  m o d e l ' s
a b i l i t y  to  m e t a b o l i z e  v a r i o u s  c a r b o n  s o u r c e s  s u c h  a s  g l u c o s e ,
p y r u v a te ,  a n d  m a n n o s e .  T h e  r e s u l t i n g  G E M  p r o v i d e s  i n s i g h t s  i n to  T .
p a l l i d u m ' s  m e t a b o l i s m  a n d  o f f e r s  a  f o u n d a t i o n  to  e x p l o r e  ke y
q u e s t i o n s  a b o u t  t h e  b a c te r i a ' s  h i g h  m o t i l i t y  a n d  i t s  p o te n t i a l  to
u p t a ke  l a c t a te  a s  a  c a r b o n  s o u r c e .  I n  t h e  f u t u r e ,  i t  c a n  s e r v e  a s  a
p o w e r f u l  to o l  f o r  s t u d y i n g  t h e  b a c te r i u m ' s  m e t a b o l i c  a d a p t a t i o n s  a n d
r e s p o n s e s  to  v a r i o u s  e n v i r o n m e n t a l  c o n d i t i o n s .
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A l s e ny  B o i ro  ( U n i ve r s i ty  o f  O k l a h o m a  )  -  T i t l e :
Co n t ro l l i n g  H yd ro g e l  Pro p e r t i e s  w i t h  Po l y m e r

A d d i t i ve s

H y d r o g e l s  a r e  c r o s s l i n ke d  p o l y m e r s  n e t w o r k  c a p a b l e  o f
r e t a i n i n g  l a r g e  a m o u n t s  o f  w a te r  w h i l e  m a i n t a i n i n g
s t r u c t u r a l  i n te g r i t y ,  m a k i n g  t h e m  h i g h l y  v a l u a b l e  i n
b i o m e d i c a l  a n d  m a te r i a l s  e n g i n e e r i n g  a p p l i c a t i o n s .  T h i s
s t u d y  i n v e s t i g a te s  t h e  i n f l u e n c e  o f  h i g h - m o l e c u l a r
w e i g h t  p o l y e t h y l e n e  ox i d e  ( P E O )  a d d i t i v e  o n  t h e
s w e l l i n g  b e h a v i o r  o f  h y d r o g e l s  o b t a i n e d  f r o m
c r o s s l i n k i n g  p o l y e t h y l e n e  g l y c o l  d i a c r y l a te  ( P E G D A ) .
P E G D A  s e r v e s  a s  p h o to - c r o s s  l i n k a b l e  p r e c u r s o r  t h a t
f o r m s  a  s t a b l e  t h r e e - d i m e n s i o n a l  n e t w o r k  u p o n  U V
e x p o s u r e ,  w h i l e  P E O  a c t s  a s  w a te r - s o l u b l e  p o l y m e r
a d d i t i v e .  T h e  s t u d y  h y p o t h e s i z e s  t h a t  i n c o r p o r a t i n g
h i g h - m o l e c u l a r  w e i g h t  P E O  e n h a n c e s  h y d r o g e l
m e c h a n i c s  a n d  a l te r s  p h a s e  b e h a v i o r  t h r o u g h  p h y s i c a l
e n t a n g l e m e n t s  a n d  p o te n t i a l  p h a s e  s e p a r a t i o n  e f f e c t s .
H y d r o g e l s  w e r e  p r e p a r e d  v i a  U V- i n d u c e d  c r o s s l i n k i n g ,
a n d  t h e i r  s t r u c t u r a l  p h y s i c a l  p r o p e r t i e s  w e r e
c h a r a c te r i z e d  u s i n g  s w e l l i n g  m e a s u r e m e n t s .
U n d e r s t a n d i n g  t h e s e  p r e c u r s o r  a n d  p o l y m e r  a d d i t i v e
i n te r a c t i o n s  p r o v i d e  i n s i g h t  i n to  t a i l o r i n g  h y d r o g e l
s y s te m s  f o r  a d v a n c e d  a p p l i c a t i o n s  i n  b i o m a te r i a l s ,  t i s s u e
e n g i n e e r i n g ,  a n d  s o f t  m a t te r  d e s i g n .   
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Ka te  Wa tte n b a rg e r  ( U n i ve r s i ty  o f  O k l a h o m a )  -  U n d e r s ta n d i n g
t h e  E f f e c t s  o f  A c i d  E l e c t ro l y te  A n i o n s  o n  P t ,  Pd ,  a n d  I rO ₂

S u r f a c e s  f o r  Oxyg e n  E l e c t ro c a ta l y s i s

E l e c t r o c a t a l y s i s  p l a y s  t h e  c e n t r a l  r o l e  i n  e l e c t r o c h e m i c a l  e n e r g y
c o n v e r s i o n  te c h n o l o g i e s  s u c h  a s  f u e l  c e l l s  a n d  e l e c t r o l y z e r s ,  i n  w h i c h
t h e  d e v i c e  p e r f o r m a n c e  i s  l i m i te d  b y  t h e  O xy g e n  R e d u c t i o n  R e a c t i o n
( O R R )  a n d  O xy g e n  E v o l u t i o n  R e a c t i o n  ( O E R )  d u e  to  t h e i r  i n t r i n s i c a l l y
s l u g g i s h  k i n e t i c s  i n v o l v i n g  m u l t i p l e  p r o to n – e l e c t r o n  t r a n s f e r  s te p s . 1 , 2
U n d e r  r e a l i s t i c  e l e c t r o c h e m i c a l  c o n d i t i o n s ,  a c i d  e l e c t r o l y te s  a r e
c o m m o n l y  u s e d  to  c o n t r o l  a n d  m a i n t a i n  t h e  p H  o f  t h e  s y s te m ,
r e s u l t i n g  i n  t h e  p r e s e n c e  o f  e l e c t r o l y te  a n i o n s  i n  t h e  r e a c t i o n
e n v i r o n m e n t .  A l t h o u g h  e l e c t r o l y te  a n i o n s  a r e  o f te n  t r e a te d  a s
s p e c t a to r s ,  t h e y  c a n  i n f l u e n c e  e l e c t r o c h e m i c a l  r e a c t i o n s  i n  s e v e r a l
w a y s .  T h e s e  a n i o n s  c a n  s i g n i f i c a n t l y  i n f l u e n c e  c a t a l y t i c  p e r f o r m a n c e
b y  a d s o r b i n g  o n  t h e  c a t a l y s t  a n d  t h u s  b l o c k i n g  t h e  a c t i v e  s i te s ,
m o d i f y i n g  t h e  l o c a l  r e a c t i o n  e n v i r o n m e n t s ,  a n d  a l te r i n g  i n te r f a c i a l
e l e c t r i c  f i e l d  i n te r a c t i o n s . 3 , 4  Co n s e q u e n t l y ,  u n d e r s t a n d i n g  t h e
a d s o r p t i o n  b e h a v i o r  o f  e l e c t r o l y te  a n i o n s  i s  c r i t i c a l  f o r  i m p r o v i n g
c a t a l y t i c  a c t i v i t y  i n  e l e c t r o c h e m i c a l  d e v i c e s .  I n  t h i s  w o r k ,  t h e
a d s o r p t i o n  b e h a v i o r  o f  te n  a c i d  e l e c t r o l y te  a n i o n s ,  i n c l u d i n g  h a l i d e s
( F -  ,  C l -  ,  B r -  ,  a n d  I -  )  a n d  oxy a n i o n s  ( C l O 4  -  ,  N O 3  -  ,  H S O 4  -  ,  S O 4  2 -  ,
H 2 P O 4  -  ,  a n d  H P O 4  2 -  ) ,  w e r e  i n v e s t i g a te d  u s i n g  d e n s i t y  f u n c t i o n a l
t h e o r y  ( D F T ) .  T h e  a d s o r p t i o n  o f  t h e s e  a n i o n s  w a s  e v a l u a te d  o n  P t  a n d
P d  m e t a l  s u r f a c e s ,  a s  O R R  m o d e l  c a t a l y s t ,  a n d  I rO 2  m e t a l  ox i d e
s u r f a c e s ,  a s  O E R  m o d e l  c a t a l y s t ,  to  u n d e r s t a n d  t h e i r  i n te r a c t i o n s
a c r o s s  d i f f e r e n t  c a t a l y t i c  m a te r i a l s .  F o r  m e t a l l i c  P t  a n d  P d
e l e c t r o c a t a l y s t s ,  b o t h  te r r a c e  a n d  s te p p e d  s u r f a c e s  w e r e  c o n s i d e r e d
u s i n g  ( 1 1 1 )  a n d  ( 2 1 1 )  f a c e t s .  ( 1 1 0 ) ,  ( 1 0 1 )  a n d  ( 1 0 0 )  f a c e t s  o f  I rO 2  w e r e
c o n s i d e r e d  b a s e d  o n  t h e  r e l a t i v e l y  h i g h  s u r f a c e  a r e a  f r a c t i o n s  i n  t h e
Wo l l f  p a r t i c l e  c o n s t r u c t i o n  a n d  t h e  r e p o r te d  h i g h  e x p e r i m e n t a l
c a t a l y s t  a c t i v i t y .  A d s o r p t i o n  f r e e  e n e r g i e s to g e t h e r  w i t h  p r e f e r r e d
a d s o r p t i o n  c o n f i g u r a t i o n s ,  s o l v a t i o n  e n e r g i e s ,  a n d  B a d e r  c h a r g e s  o f
t h e  a d s o r b e d  a n i o n s  w e r e  a n a l y z e d  to  c h a r a c te r i z e  a n i o n - s u r f a c e
i n te r a c t i o n s .  T h e s e  c a l c u l a t i o n s  p r o v i d e  i n s i g h t  i n to  t h e  r o l e  o f
e l e c t r o l y te  a n i o n s  i n  m o d u l a t i n g  t h e  l o c a l  i n te r f a c i a l  e n v i r o n m e n t
a n d  oxy g e n  e l e c t r o c a t a l y t i c  a c t i v i t y .  U n d e r s t a n d i n g  t h e  i n te r a c t i o n s
o f  t h e  e l e c t r o l y te  a n i o n s  w i t h  m e t a l /m e t a l  ox i d e  s u r f a c e s  c a n  g u i d e
t h e  r a t i o n a l  d e s i g n  o f  e l e c t r o c a t a l y s t s  a n d  e l e c t r o l y te  e n v i r o n m e n t s
f o r  o p t i m i z e d  e l e c t r o c h e m i c a l  d e v i c e s
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c o n v e r s i o n  te c h n o l o g i e s  s u c h  a s  f u e l  c e l l s  a n d  e l e c t r o l y z e r s ,  i n  w h i c h
t h e  d e v i c e  p e r f o r m a n c e  i s  l i m i te d  b y  t h e  O xy g e n  R e d u c t i o n  R e a c t i o n
( O R R )  a n d  O xy g e n  E v o l u t i o n  R e a c t i o n  ( O E R )  d u e  to  t h e i r  i n t r i n s i c a l l y
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U n d e r  r e a l i s t i c  e l e c t r o c h e m i c a l  c o n d i t i o n s ,  a c i d  e l e c t r o l y te s  a r e
c o m m o n l y  u s e d  to  c o n t r o l  a n d  m a i n t a i n  t h e  p H  o f  t h e  s y s te m ,
r e s u l t i n g  i n  t h e  p r e s e n c e  o f  e l e c t r o l y te  a n i o n s  i n  t h e  r e a c t i o n
e n v i r o n m e n t .  A l t h o u g h  e l e c t r o l y te  a n i o n s  a r e  o f te n  t r e a te d  a s
s p e c t a to r s ,  t h e y  c a n  i n f l u e n c e  e l e c t r o c h e m i c a l  r e a c t i o n s  i n  s e v e r a l
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b y  a d s o r b i n g  o n  t h e  c a t a l y s t  a n d  t h u s  b l o c k i n g  t h e  a c t i v e  s i te s ,
m o d i f y i n g  t h e  l o c a l  r e a c t i o n  e n v i r o n m e n t s ,  a n d  a l te r i n g  i n te r f a c i a l
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a d s o r p t i o n  b e h a v i o r  o f  te n  a c i d  e l e c t r o l y te  a n i o n s ,  i n c l u d i n g  h a l i d e s
( F -  ,  C l -  ,  B r -  ,  a n d  I -  )  a n d  oxy a n i o n s  ( C l O 4  -  ,  N O 3  -  ,  H S O 4  -  ,  S O 4  2 -  ,
H 2 P O 4  -  ,  a n d  H P O 4  2 -  ) ,  w e r e  i n v e s t i g a te d  u s i n g  d e n s i t y  f u n c t i o n a l
t h e o r y  ( D F T ) .  T h e  a d s o r p t i o n  o f  t h e s e  a n i o n s  w a s  e v a l u a te d  o n  P t  a n d
P d  m e t a l  s u r f a c e s ,  a s  O R R  m o d e l  c a t a l y s t ,  a n d  I rO 2  m e t a l  ox i d e
s u r f a c e s ,  a s  O E R  m o d e l  c a t a l y s t ,  to  u n d e r s t a n d  t h e i r  i n te r a c t i o n s
a c r o s s  d i f f e r e n t  c a t a l y t i c  m a te r i a l s .  F o r  m e t a l l i c  P t  a n d  P d
e l e c t r o c a t a l y s t s ,  b o t h  te r r a c e  a n d  s te p p e d  s u r f a c e s  w e r e  c o n s i d e r e d
u s i n g  ( 1 1 1 )  a n d  ( 2 1 1 )  f a c e t s .  ( 1 1 0 ) ,  ( 1 0 1 )  a n d  ( 1 0 0 )  f a c e t s  o f  I rO 2  w e r e
c o n s i d e r e d  b a s e d  o n  t h e  r e l a t i v e l y  h i g h  s u r f a c e  a r e a  f r a c t i o n s  i n  t h e
Wo l l f  p a r t i c l e  c o n s t r u c t i o n  a n d  t h e  r e p o r te d  h i g h  e x p e r i m e n t a l
c a t a l y s t  a c t i v i t y .  A d s o r p t i o n  f r e e  e n e r g i e s to g e t h e r  w i t h  p r e f e r r e d
a d s o r p t i o n  c o n f i g u r a t i o n s ,  s o l v a t i o n  e n e r g i e s ,  a n d  B a d e r  c h a r g e s  o f
t h e  a d s o r b e d  a n i o n s  w e r e  a n a l y z e d  to  c h a r a c te r i z e  a n i o n - s u r f a c e
i n te r a c t i o n s .  T h e s e  c a l c u l a t i o n s  p r o v i d e  i n s i g h t  i n to  t h e  r o l e  o f
e l e c t r o l y te  a n i o n s  i n  m o d u l a t i n g  t h e  l o c a l  i n te r f a c i a l  e n v i r o n m e n t
a n d  oxy g e n  e l e c t r o c a t a l y t i c  a c t i v i t y .  U n d e r s t a n d i n g  t h e  i n te r a c t i o n s
o f  t h e  e l e c t r o l y te  a n i o n s  w i t h  m e t a l /m e t a l  ox i d e  s u r f a c e s  c a n  g u i d e
t h e  r a t i o n a l  d e s i g n  o f  e l e c t r o c a t a l y s t s  a n d  e l e c t r o l y te  e n v i r o n m e n t s
f o r  o p t i m i z e d  e l e c t r o c h e m i c a l  d e v i c e s
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M a n d i s a  M a s o nya  ( U n i ve r s i ty  o f  O k l a h o m a  )  -
Co m p u ta t i o n a l  I nve s t i g a t i o n  o f  S h o r t - C h a i n  PFA S  Ca p t u re

by  Z i rc o n i u m - B a s e d  M e ta l - O rg a n i c  Fra m ewo r ks

P e r -  a n d  p o l y f l u o r o a l ky l  s u b s t a n c e s  ( P FA S )  a r e  p e r s i s te n t ,
m o b i l e  c o n t a m i n a n t s  t h a t  r e s i s t  c o n v e n t i o n a l  r e m e d i a t i o n  d u e
to  t h e  s t r e n g t h  o f  t h e i r  C – F  b o n d s  a n d  c h e m i c a l  s t a b i l i t y .
A l t h o u g h  m e t a l – o r g a n i c  f r a m e w o r k s  ( M O F s )  p o s s e s s  h i g h
s u r f a c e  a r e a s ,  t u n a b l e  p o r e  a r c h i te c t u r e s ,  a n d  c h e m i c a l l y
f u n c t i o n a l i z a b l e  n o d e s  t h a t  m a ke  t h e m  p r o m i s i n g  c a n d i d a te s
f o r  a d s o r p t i o n - b a s e d  r e m e d i a t i o n ,  c o m p a r a t i v e l y  l i m i te d  w o r k
h a s  e x a m i n e d  t h e i r  a p p l i c a t i o n  to  s h o r t - c h a i n  P FA S  c a p t u r e  a t
t h e  m o l e c u l a r  s c a l e .  T h i s  s t u d y  e v a l u a te s  t h e  a d s o r p t i o n
b e h a v i o r  o f  P F B S  a n d  G e n - X  w i t h i n  p r i s t i n e  M O F - 8 0 8 ,  H C O O -
c a p p e d  M O F 8 0 8 ,  a n d  N U - 1 0 0 0  u s i n g  m o l e c u l a r  m o d e l i n g  a n d
d y n a m i c s  s i m u l a t i o n s .  A l l  M O F  s t r u c t u r e s  w e r e  g e o m e t r y
o p t i m i z e d  a n d  t r e a te d  a s  r i g i d  f r a m e w o r k s .  S i m u l a t i o n s  w e r e
c o n d u c te d  i n  a  s i m p l i f i e d ,  s o l v e n t - f r e e  e n v i r o n m e n t
c o n t a i n i n g  o n l y  t h e  M O F  a n d  P FA S  m o l e c u l e s ,  w i t h  f u t u r e
w o r k  e x te n d i n g  to  e x p l i c i t  a q u e o u s  s y s te m s .  T h e  C O M PA S S  I I I
f o r c e  f i e l d  w a s  e m p l o y e d  f o r  s t r u c t u r a l  o p t i m i z a t i o n  a n d
m o l e c u l a r  d y n a m i c s  c a l c u l a t i o n s .  A d s o r p t i o n  p e r f o r m a n c e  w a s
c h a r a c te r i z e d  t h r o u g h  c a l c u l a te d  a d s o r p t i o n  c a p a c i t i e s ,
b i n d i n g  e n e r g i e s ,  r a d i a l  d i s t r i b u t i o n  f u n c t i o n s  ( R D F s ) ,  m e a n
s q u a r e  d i s p l a c e m e n t s  ( M S D s ) ,  a n d  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t s .
Co m p a r a t i v e  a n a l y s i s  r e v e a l e d  h i g h  a d s o r p t i o n  s t r e n g t h  a c r o s s
t h e  t h r e e  f r a m e w o r k s ,  w i t h  R D F  p r o f i l e s  i n d i c a t i n g
p r e f e r e n t i a l  c o o r d i n a t i o n  b e t w e e n  P FA S  oxy g e n  a to m s  a n d
m e t a l  n o d e s ,  w h i l e  M S D - d e r i v e d  d i f f u s i v i t i e s  d e m o n s t r a te d
h i g h  m o b i l i t y  w i t h i n  p o r e  e n v i r o n m e n t s .  T h e s e  r e s u l t s  p r o v i d e
m o l e c u l a r - l e v e l  i n s i g h t  i n to  s h o r tc h a i n  P FA S – M O F
i n te r a c t i o n s ,  a n  a r e a  t h a t  r e m a i n s  u n d e r e x p l o r e d ,  a n d
e s t a b l i s h  a  c o m p u t a t i o n a l  f o u n d a t i o n  f o r  r a t i o n a l  M O F  d e s i g n
i n  e n v i r o n m e n t a l  r e m e d i a t i o n  a p p l i c a t i o n s .
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b e h a v i o r  o f  P F B S  a n d  G e n - X  w i t h i n  p r i s t i n e  M O F - 8 0 8 ,  H C O O -
c a p p e d  M O F 8 0 8 ,  a n d  N U - 1 0 0 0  u s i n g  m o l e c u l a r  m o d e l i n g  a n d
d y n a m i c s  s i m u l a t i o n s .  A l l  M O F  s t r u c t u r e s  w e r e  g e o m e t r y
o p t i m i z e d  a n d  t r e a te d  a s  r i g i d  f r a m e w o r k s .  S i m u l a t i o n s  w e r e
c o n d u c te d  i n  a  s i m p l i f i e d ,  s o l v e n t - f r e e  e n v i r o n m e n t
c o n t a i n i n g  o n l y  t h e  M O F  a n d  P FA S  m o l e c u l e s ,  w i t h  f u t u r e
w o r k  e x te n d i n g  to  e x p l i c i t  a q u e o u s  s y s te m s .  T h e  C O M PA S S  I I I
f o r c e  f i e l d  w a s  e m p l o y e d  f o r  s t r u c t u r a l  o p t i m i z a t i o n  a n d
m o l e c u l a r  d y n a m i c s  c a l c u l a t i o n s .  A d s o r p t i o n  p e r f o r m a n c e  w a s
c h a r a c te r i z e d  t h r o u g h  c a l c u l a te d  a d s o r p t i o n  c a p a c i t i e s ,
b i n d i n g  e n e r g i e s ,  r a d i a l  d i s t r i b u t i o n  f u n c t i o n s  ( R D F s ) ,  m e a n
s q u a r e  d i s p l a c e m e n t s  ( M S D s ) ,  a n d  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t s .
Co m p a r a t i v e  a n a l y s i s  r e v e a l e d  h i g h  a d s o r p t i o n  s t r e n g t h  a c r o s s
t h e  t h r e e  f r a m e w o r k s ,  w i t h  R D F  p r o f i l e s  i n d i c a t i n g
p r e f e r e n t i a l  c o o r d i n a t i o n  b e t w e e n  P FA S  oxy g e n  a to m s  a n d
m e t a l  n o d e s ,  w h i l e  M S D - d e r i v e d  d i f f u s i v i t i e s  d e m o n s t r a te d
h i g h  m o b i l i t y  w i t h i n  p o r e  e n v i r o n m e n t s .  T h e s e  r e s u l t s  p r o v i d e
m o l e c u l a r - l e v e l  i n s i g h t  i n to  s h o r tc h a i n  P FA S – M O F
i n te r a c t i o n s ,  a n  a r e a  t h a t  r e m a i n s  u n d e r e x p l o r e d ,  a n d
e s t a b l i s h  a  c o m p u t a t i o n a l  f o u n d a t i o n  f o r  r a t i o n a l  M O F  d e s i g n
i n  e n v i r o n m e n t a l  r e m e d i a t i o n  a p p l i c a t i o n s .
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N o u r  B o u  A l wa n  ( U n i ve r s i ty  o f  O k l a h o m a )  -  PFA S  Ca p t u re
U s i n g  Z r - M O Fs :  A  Co m p u ta t i o n a l  S t u d y

P e r -  a n d  p o l y f l u o r o a l ky l  s u b s t a n c e s  ( P FA S )  a r e  p e r s i s te n t ,
m o b i l e  c o n t a m i n a n t s  t h a t  r e s i s t  c o n v e n t i o n a l  r e m e d i a t i o n
d u e  to  t h e  s t r e n g t h  o f  t h e i r  C – F  b o n d s  a n d  c h e m i c a l
s t a b i l i t y .  A l t h o u g h  m e t a l – o r g a n i c  f r a m e w o r k s  ( M O F s )
p o s s e s s  h i g h  s u r f a c e  a r e a s ,  t u n a b l e  p o r e  a r c h i te c t u r e s ,  a n d
c h e m i c a l l y  f u n c t i o n a l i z a b l e  n o d e s  t h a t  m a ke  t h e m
p r o m i s i n g  c a n d i d a te s  f o r  a d s o r p t i o n - b a s e d  r e m e d i a t i o n ,
c o m p a r a t i v e l y  l i m i te d  w o r k  h a s  e x a m i n e d  t h e i r  a p p l i c a t i o n
to  s h o r t - c h a i n  P FA S  c a p t u r e  a t  t h e  m o l e c u l a r  s c a l e .  T h i s
s t u d y  e v a l u a te s  t h e  a d s o r p t i o n  b e h a v i o r  o f  P F B S  a n d  G e n - X
w i t h i n  p r i s t i n e  M O F - 8 0 8 ,  H C O O - c a p p e d  M O F 8 0 8 ,  a n d  N U -
1 0 0 0  u s i n g  m o l e c u l a r  m o d e l i n g  a n d  d y n a m i c s  s i m u l a t i o n s .
A l l  M O F  s t r u c t u r e s  w e r e  g e o m e t r y  o p t i m i z e d  a n d  t r e a te d  a s
r i g i d  f r a m e w o r k s .  S i m u l a t i o n s  w e r e  c o n d u c te d  i n  a
s i m p l i f i e d ,  s o l v e n t - f r e e  e n v i r o n m e n t  c o n t a i n i n g  o n l y  t h e
M O F  a n d  P FA S  m o l e c u l e s ,  w i t h  f u t u r e  w o r k  e x te n d i n g  to
e x p l i c i t  a q u e o u s  s y s te m s .  T h e  C O M PA S S  I I I  f o r c e  f i e l d  w a s
e m p l o y e d  f o r  s t r u c t u r a l  o p t i m i z a t i o n  a n d  m o l e c u l a r
d y n a m i c s  c a l c u l a t i o n s .  A d s o r p t i o n  p e r f o r m a n c e  w a s
c h a r a c te r i z e d  t h r o u g h  c a l c u l a te d  a d s o r p t i o n  c a p a c i t i e s ,
b i n d i n g  e n e r g i e s ,  r a d i a l  d i s t r i b u t i o n  f u n c t i o n s  ( R D F s ) ,  m e a n
s q u a r e  d i s p l a c e m e n t s  ( M S D s ) ,  a n d  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t s .
Co m p a r a t i v e  a n a l y s i s  r e v e a l e d  h i g h  a d s o r p t i o n  s t r e n g t h
a c r o s s  t h e  t h r e e  f r a m e w o r k s ,  w i t h  R D F  p r o f i l e s  i n d i c a t i n g
p r e f e r e n t i a l  c o o r d i n a t i o n  b e t w e e n  P FA S  oxy g e n  a to m s  a n d
m e t a l  n o d e s ,  w h i l e  M S D - d e r i v e d  d i f f u s i v i t i e s  d e m o n s t r a te d
h i g h  m o b i l i t y  w i t h i n  p o r e  e n v i r o n m e n t s .  T h e s e  r e s u l t s
p r o v i d e  m o l e c u l a r - l e v e l  i n s i g h t  i n to  s h o r tc h a i n  P FA S – M O F
i n te r a c t i o n s ,  a n  a r e a  t h a t  r e m a i n s  u n d e r e x p l o r e d ,  a n d
e s t a b l i s h  a  c o m p u t a t i o n a l  f o u n d a t i o n  f o r  r a t i o n a l  M O F
d e s i g n  i n  e n v i r o n m e n t a l  r e m e d i a t i o n  a p p l i c a t i o n s .
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d u e  to  t h e  s t r e n g t h  o f  t h e i r  C – F  b o n d s  a n d  c h e m i c a l
s t a b i l i t y .  A l t h o u g h  m e t a l – o r g a n i c  f r a m e w o r k s  ( M O F s )
p o s s e s s  h i g h  s u r f a c e  a r e a s ,  t u n a b l e  p o r e  a r c h i te c t u r e s ,  a n d
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p r o m i s i n g  c a n d i d a te s  f o r  a d s o r p t i o n - b a s e d  r e m e d i a t i o n ,
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e m p l o y e d  f o r  s t r u c t u r a l  o p t i m i z a t i o n  a n d  m o l e c u l a r
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Co m p a r a t i v e  a n a l y s i s  r e v e a l e d  h i g h  a d s o r p t i o n  s t r e n g t h
a c r o s s  t h e  t h r e e  f r a m e w o r k s ,  w i t h  R D F  p r o f i l e s  i n d i c a t i n g
p r e f e r e n t i a l  c o o r d i n a t i o n  b e t w e e n  P FA S  oxy g e n  a to m s  a n d
m e t a l  n o d e s ,  w h i l e  M S D - d e r i v e d  d i f f u s i v i t i e s  d e m o n s t r a te d
h i g h  m o b i l i t y  w i t h i n  p o r e  e n v i r o n m e n t s .  T h e s e  r e s u l t s
p r o v i d e  m o l e c u l a r - l e v e l  i n s i g h t  i n to  s h o r tc h a i n  P FA S – M O F
i n te r a c t i o n s ,  a n  a r e a  t h a t  r e m a i n s  u n d e r e x p l o r e d ,  a n d
e s t a b l i s h  a  c o m p u t a t i o n a l  f o u n d a t i o n  f o r  r a t i o n a l  M O F
d e s i g n  i n  e n v i r o n m e n t a l  r e m e d i a t i o n  a p p l i c a t i o n s .
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A l exa  W i e n h o f f  ( Wa s h i n g to n  U n i ve r s i ty  i n  S t .  L o u i s )  -
D eve l o p i n g  A n a l y t i c a l  M e t h o d s  f o r  I owa ’s  E m e rg i n g

A q u e o u s  Co n ta m i n a n t s

H e r b i c i d e s  a r e  c o m m o n  a q u e o u s  c o n t a m i n a n t s  t h a t  c a n
e n te r  s u r f a c e  w a te r s  a s  r u n o f f  f r o m  a g r i c u l t u r a l  l a n d s ,
w h e r e  t h e y  a r e  a p p l i e d  to  c o n t r o l  u n w a n te d  v e g e t a t i o n .
H e r b i c i d e s  i n  s u r f a c e  w a te r s  p o s e  r i s k s  to  a q u a t i c
e c o s y s te m s  a n d  h u m a n  h e a l t h ,  p a r t i c u l a r l y  w h e n  t h e y  e n te r
t h e  d r i n k i n g  w a te r  s u p p l y .  T h e  d e te c t i o n  o f  a q u e o u s
c o n t a m i n a n t s  l i ke  h e r b i c i d e s  r e q u i r e s  s o l i d  p h a s e  e x t r a c t i o n
( S P E ) ,  w h i c h  i s  a  m e t h o d  to  i s o l a te  a n a l y te s  f r o m  l i q u i d s ,
f o l l o w e d  b y  l i q u i d  c h r o m a to g r a p h y - m a s s  s p e c t r o m e t r y  ( L C -
M S )  f o r  s e l e c t i v e  q u a n t i f i c a t i o n .  T h i s  s t u d y  a i m s  to  o p t i m i z e
a n  S P E  a n d  L C - M S  d e te c t i o n  m e t h o d  f o r  h e r b i c i d e
c o n t a m i n a n t s  w i t h  h i g h  s u r f a c e  w a te r  c o n c e n t r a t i o n s  n e a r
a g r i c u l t u r a l  s i te s  i n  I o w a ,  a s  w e l l  a s  n o r t h e r n  M i s s o u r i .  L C -
M S  m e t h o d s  w e r e  e v a l u a te d  to  e s t a b l i s h  q u a l i t y  a s s u r a n c e
a n d  q u a l i t y  c o n t r o l  ( Q A /Q C )  s t a n d a r d s  a n d  o p t i m i z e
d e te c t i o n  p a r a m e te r s  f o r  2 9  c o m p o u n d s  o f  i n te r e s t .  I n i t i a l
S P E  te s t i n g  w a s  c o n d u c te d  to  u n d e r s t a n d  c o m p o u n d
r e c o v e r y  a n d  d e te c t i o n  l i m i t s .  D a t a  f r o m  L C - M S  a n d  S P E
e x p e r i m e n t s  w e r e  a p p l i e d  to  d e te r m i n e  a n  a p p r o p r i a te
m e t h o d  to  d e te r m i n e  h e r b i c i d e  c o n c e n t r a t i o n s  i n  f i e l d
s a m p l e s  w i t h  a  c o n c e n t r a t i o n  g r e a te r  t h a n  1  n g / L .  F e d e r a l
w a te r  a n d  l a n d  u s e  d a t a  w e r e  s y n t h e s i z e d  to  s e l e c t  s e v e n
w a te r w a y s  i m p a c te d  b y  a g r i c u l t u r a l  r u n o f f  f o r  s a m p l i n g
d u r i n g  t h e  2 0 2 6  g r o w i n g  s e a s o n .  O v e r a l l ,  t h i s  m e t h o d
c o m b i n e d  w i t h  o n g o i n g  f i e l d  w o r k  w i l l  e n a b l e  d e te c t i o n  o f
b o t h  c o n v e n t i o n a l  h e r b i c i d e s  a n d  e m e r g i n g  h e r b i c i d e s
n e w l y  r e g i s te r e d  f o r  t h e  2 0 2 6  g r o w i n g  s e a s o n .  I d e n t i f i c a t i o n
o f  t h e s e  h e r b i c i d e s  a n d  t h e i r  c o n c e n t r a t i o n s  w i l l  c o n t r i b u te
to  a w a r e n e s s  o f  w a te r  q u a l i t y  i n  I o w a  a n d  M i s s o u r i  b y  t h e
i m p a c te d  p u b l i c  a n d  r e l e v a n t  h e a l t h  p o l i c y m a ke r s .  
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A n d r e a  C a r b o n e l l  ( W a s h i n g t o n  U n i v e r s i t y  i n  S t .
L o u i s )  -  L i t h i u m  B a t t e r y  R e c y c l i n g :  H i g h l y  S e l e c t i v e

C r i t i c a l  M i n e r a l  R e c o v e r y  f r o m  N M C  C a t h o d e s  v i a
P u l s e d  E l e c t r o d e p o s i t i o n  i n  D e e p  E u t e c t i c  S o l v e n t s

C r i t i c a l  m e t a l s  f o u n d  i n  l i t h i u m - i o n  b a t t e r i e s  ( L I B s ) ,
n i c k e l  a n d  c o b a l t ,  n e e d  t o  b e  r e c o v e r e d  f r o m  L I B  w a s t e
t o  m a i n t a i n  a  c i r c u l a r  e c o n o m y  o f  t h e s e  c r i t i c a l  m e t a l s
i n  t h e  U n i t e d  S t a t e s .  C u r r e n t  a p p r o a c h e s  t o  c r i t i c a l
m e t a l  r e c o v e r y  a r e  e n e r g y - i n t e n s i v e ,  e n v i r o n m e n t a l l y
t a x i n g ,  a n d  h a v e  l i m i t a t i o n s  o n  w h i c h  m e t a l s  t h e y
r e c o v e r  f r o m  L I B  w a s t e .  T h i s  s t u d y  a i m s  t o  f i n d  a n
e l e c t r o c h e m i c a l  m e t h o d  t o  s e l e c t i v e l y  r e c o v e r  m e t a l s
f r o m  L I B  w a s t e  u s i n g  a n  e n v i r o n m e n t a l l y  f r i e n d l y
s o l v e n t ,  a  d e e p  e u t e c t i c  s o l v e n t  ( D E S ) .  A  1 : 2  m o l a r  r a t i o
o f  c h o l i n e  c h l o r i d e  t o  u r e a  D E S  w a s  u s e d  t o  d i s s o l v e
t h e  L I B  w a s t e .  N i  a n d  C o  h a v e  v e r y  s i m i l a r
e l e c t r o c h e m i c a l  p r o p e r t i e s  w h e n  d i s s o l v e d  i n  D E S  a n d
h a v e  i s s u e s  s e l e c t i v e l y  e l e c t r o p l a t i n g  o n t o  a  s u b s t r a t e .
I n  l o w e r  a p p l i e d  p o t e n t i a l s ,  b o t h  N i  a n d  C o
e l e c t r o p l a t e  o n t o  t h e  s u b s t r a t e  t o g e t h e r .  T o  f a c i l i t a t e
t h i s  i s s u e ,  c y c l i c  v o l t a m m e t r y  w a s  u t i l i z e d  t o  c a l c u l a t e
t h e  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  f o r  N i  a n d  C o .  I t  w a s  f o u n d
t h a t  N i  h a s  a  h i g h e r  d i f f u s i o n  c o e f f i c i e n t  i n  D E S  t h a n
C o ,  t h e r e f o r e  i t  m o v e s  t h r o u g h  s o l u t i o n  f a s t e r .  B y
a p p l y i n g  a  p o t e n t i a l  i n  s h o r t  i n c r e m e n t s ,  w i t h  a
m e t h o d  c a l l e d  “ p u l s e ” ,  N i  w a s  s e l e c t i v e l y  e l e c t r o p l a t e d
( 9 8 . 8 %  s e l e c t i v i t y )  f r o m  L I B  w a s t e  d i s s o l v e d  i n  D E S
o n t o  a  c o p p e r  f o i l ,  t h e  s u b s t r a t e  o f  c h o i c e .
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