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Amb la col-laboracié dels Serveis Linguistics de la Universitat de Barcelona
i de Maria Odena Blanch, becaria d’assessorament i dinamitzacio dels Serveis
Linguistics (curs 2022-23)

ll-lustracié de la portada
Cartell a partir d’'una fotografia feta a I'Aula Magna Enric Cassassas de la
Facultat de Quimica (2019)
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Reaccions estereoselectives catalitzades per coure
Metodes fisicoquimics per despintar para-xocs per a la
seva valoritzacid en automocio mitjan¢ant reciclatge
Malaltia d’Alzheimer: aproximacio terapéutica
multidiana

Estudi computacional de tendencies de catalitzadors
metal-lics per a reaccions clau mediambientals
Desenvolupament de matéries primeres per a fabricacio
additiva a partir de subproductes dins d’un model
d’economia circular

Estudi dels mecanismes d’interaccid d’urani i poloni en
sols

Evolucio de les propietats de canonades de PP-R en
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Sintesi de materials funcionals en espais confinats
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microcontaminants en aiglies residuals
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Presentacio

El 22 de novembre de 2022 va tenir lloc la cinquena edicid de la Tesimarat6 de Quimica
en el marc de la celebracié de Sant Albert, patré de la ciéncia i dels cientifics i
cientifiques. Es una activitat organitzada i fomentada des de la Comissi6 de Dinamitzacio
Linguistica (CDL) de la Facultat de Quimica dirigida a joves investigadors de la Facultat,
que han de presentar oralment i en catala els aspectes més rellevants de la seva tesi
doctoral de manera condensada (4 minuts) i que sigui entenedora per a un public ampli.

Des de la primera edicié —el 2018—, 68 joves investigadors i investigadores han passat
pel microfon de la Tesimaratd per fer difusié de la seva recerca. Enguany hem tingut
I’oportunitat de comptar amb 1’opini6 i consells d’alguns dels participants en aquella
primera edici6. En destaquem algunes opinions, en paraules seves, sobre recerca i
societat, sobre aspectes concrets de la seva investigacié que poden resultar sorprenents
per al public i sobre qué representa el fet de comunicar-la en el format de la Tesimaratd.

En primer lloc, és essencial aproximar la recerca a tots els ambits perqué «es fonamental
per al desenvolupament i la millora de la nostra societat», com posa de manifest Clara
Pérez Rafols, i «per conscienciar la societat en general de la importancia que té», en
paraules de Roger Bujaldon Carb6. Com diu Jaume Calvo de la Rosa, «és important que
la societat conegui els avengos cientifics en qué s’esta treballant i desgraciadament la
recerca no omple portades de diaris» malgrat que, com destaca Sergio Huete Hernandez,
«la recerca esta enfocada a resoldre els problemes més desafiants als quals s’enfronta la
humanitat». Aixi doncs, es fa evident I’interés i la conveniéncia d’organitzar activitats
com la Tesimaratd, que fomenten la divulgacié en catala de la recerca que es fa a la
Facultat de Quimica.

Els joves investigadors i investigadores que han fet possible les cinc edicions de la
Tesimarato representen tots els ambits de la recerca de la Facultat 1, amb ’expertesa que
cadascu té en el seu camp, saben trobar també els aspectes que poden resultar insolits i
curiosos per a qui ho desconeix. Per exemple, Clara Perez Rafols destaca «la manera com
les llengles electroniques mimetitzen el funcionament del cos huma, fruit de la recerca
que desenvolupa en el camp dels sensors per determinar ions metal-lics; per Roger
Bujaldon, «el fet de relacionar molecules organiques amb la fabricacio de dispositius
electronics» i, per Sergio Huete, «la complexitat i les combinacions de compostos i fases
cristal-lines que hi ha en el ciment». Per I’Anna Escobar Romero és «la gran quantitat
d’assaigs que es duen a terme 1 que tenen resultat negatiu fins que aconsegueixes el
resultat esperat», fet que sovint és desconegut per a la gran majoria del public.
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Malgrat que no tots els participants de la Tesimarato obtenen el premi de millor exposicio
oral, si que tothom esta d’acord que va ser una bona experiéncia i una oportunitat per
donar a coneixer la feina que es fa durant el doctorat, amb la particularitat que, com diu
Roger Bujaldon, «condensar-ho tot en quatre minuts et fa plantejar que és realment
important». Si haguessin de donar un consell als futurs participants, per a Jaume Calvo
seria el de «posar-se a la pell d’un oient no expert»; per a Sergio Huete, «és millor explicar
poc i bé i de forma senzilla, divertida, atractiva i interessant» i, com emfatitza 1’Anna
Escobar, «de la teva feina de la tesi, tu en saps més que ningu, aixi que relaxa’t!»

Finalment, la CDL de la Facultat de Quimica vol destacar les excel-lents aportacions que
s’han fet tant en la jornada d’enguany com en les anteriors. Explicar la feina de molt de
temps en molt pocs minuts no deixa de ser un art: el de la comunicacié. Divulgar i donar
a coneixer la feina que els investigadors i investigadores joves fan durant el seu doctorat
és obrir a la societat les portes de la Facultat de Quimica perque qui vulgui en pugui
formar part.

Comissié de Dinamitzacio Linguistica de la Facultat de Quimica
Universitat de Barcelona
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Aplicacié de codis CFD a problemes fonamentals de I’enginyeria quimica

Rubén Cabello Gallego, Alexandra Elena Plesu Popescu i David Curco Cantarell
Departament d ’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Seccid d Enginyeria Quimica

ruben.cabello@ub.edu
Programa de doctorat en Enginyeria i Ciencies Aplicades

El disseny d’operacions i processos en I’ambit de 1I’enginyeria quimica ha estat tradicionalment
basat en balangos macroscopics de matéria, que assumeixen condicions de idealitat dins dels
equips o mitjangant correlacions empiriques generades a partir d’un gran volum d’experiments.
Per optimitzar les variables geométriques, quimiques i fisiques d’un procés, sovint es requereixen
molts experiments, tant a escala pilot com a escala industrial, els quals comporten un cost
significatiu i molts cops no prometen resultats competitius.

En els ultims anys, la utilitzacié de codis de dinamica de fluids computacional o CFD
(computational fluid dynamics) ha crescut en moltes inddstries, fins al punt que sovint les
simulacions substitueixen una gran part de I’experimentacid. Aquests codis es basen a resoldre
balancos microscopics de materia dins dels equips, incloent-hi transferéncia de moment, calor i
espécies. D’aquesta manera, es poden simular la majoria de processos presents en la industria
quimica. Constantment s’estan desenvolupant noves técniques i programes més competitius per
millorar-ne la fidelitat i la competitivitat. La inddstria quimica sempre necessitara fer
experiments, pero la implementacidé d’aquestes técniques ajudara a trobar Optims en les
condicions de treball, més facilment i de manera més eficient i econdmica.

PARAULES CLAU: simulacid, fluids, enginyeria quimica, dispersi6 de gasos, transmissié de calor
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Reaccions estereoselectives catalitzades per coure

Eduard Balaguer Garcia,* Pedro Romea Garcial i Félix Urpi i Tubella?
! Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccié de Quimica Organica

eduard.balaguer@ub.edu
Programa de Doctorat en Quimica Organica
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L’activitat farmacologica d’un medicament esta relacionada amb la interaccié entre petites
molécules i estructures biologiques tridimensionals complexes, com per exemple enzims,
receptors i acids nucleics. Aquestes estructures sén capaces de reconéixer el farmac en una
disposicié espacial Gnica entre totes les possibilitats. Aquest fet manifesta la rellevancia del
desenvolupament de reaccions quimiques estereoselectives, és a dir, reaccions que permeten
obtenir una determinada molécula amb una disposicié espacial especifica.

Anteriorment en el nostre grup de recerca s’han desenvolupat reaccions estereoselectives de
formaci6é d’enllagos carboni-carboni, que han permeés aconseguir molécules amb activitat
biologica desitjada, com ara 1’acid arundic i la umuravumbolida. Per dur a terme aquestes
reaccions, és necessaria 1’addicio de quantitats considerables de titani(IV).

L’objectiu actual de la meva tesi és desenvolupar una metodologia que permeti dur a terme
aquestes reaccions estereoselectives, pero, en lloc d’emprar grans quantitats de titani(1V), s’ha fet
afegint-hi petites quantitats d’un metall que es regeneri en el transcurs de la reaccio (catalitzador),
de manera que s’adapti més al concepte desitjat de la quimica verda. Després d’un ampli estudi
amb diferents metalls, dissolvents, temperatures i altres condicions de reaccid, s’han assolit
resultats positius en el cas del coure(ll).

PARAULES CLAU: catalisi, estereoselectivitat, farmacs
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Metodes fisicoquimics per despintar para-xocs per a la seva valoritzacio
en automocié mitjancant reciclatge

Carla Zambrano Membrives,? Pablo Tamarit Romero,> Ana Inés Fernandez Rennat

i Camila Barreneche Guerisoli*
! Departament de Ciéncia dels Materials i Quimica Fisica, Seccié de Ciéncia de Materials
ZCITSALP, SL

czambrano@ub.edu
Programa de doctorat en Enginyeria i Ciéncies Aplicades
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La utilitzacio de materials polimeérics en el sector de I’automocio6 ha crescut considerablement al
llarg dels anys a causa dels avantatges que presenten davant d’altres materials, com I’acer. Alguns
dels beneficis que ofereixen son la baixa densitat, el baix preu i la reduccié dels temps de
muntatge. El sector de I’automocio suposa el 10 % de la demanda europea de convertidors
plastics, ja siguin termoplastics, termoestables o elastomers. Els polimers que ocupen més del
50 % de la demanda s6n el polipropilé, el polietilé i els poliuretans, utilitzats majoritariament en
la fabricacio de para-xocs, diposits o aillament de cables. A conseqiiéncia de I’increment del seu
Us, també ha augmentat la quantitat de residus plastics del sector. El reciclatge és imprescindible
per solucionar el problema que suposa 1’acumulacié de residus, i arribar a una economia circular
reutilitzant els residus com a recursos, mitjangant processos de transformacié. No obstant,
existeixen diferents problemes que en dificulten el reciclatge i, per tant, I’obtencié de material
reciclat de bona qualitat. Un dels més habituals és la presencia de pintura a la superficie de les
peces injectades com els para-xocs, necessaria per al disseny i la funcionalitat del producte durant
el seu temps de vida. Aquesta pintura modifica les propietats mecaniques del material triturat i
extrusionat, i provoca I’aparicio d’impureses de colors en les peces injectades, cosa que dona com
a resultat un material reciclat de baixa qualitat. Aquest projecte de doctorat industrial analitza i
avalua la viabilitat técnica de metodes quimics i fisics per eliminar aquesta impuresa i, aixi,
valoritzar el material reciclat.

PARAULES CLAU: polimers, reciclatge, sostenibilitat, automocio, pintura
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Malaltia d’Alzheimer: aproximacio terapéutica multidiana

Anna Sampietro Pifarre,! Diego Mufioz-Torrero! i Carles Galdeano!?

! Departament de Farmacologia, Toxicologia i Quimica Terapéutica, Unitat de Quimica Farmacéutica
2 Departament de Farmacia i Tecnologia Farmacéutica, i Fisicoquimica, Secci6 de Fisicoquimica

annasampietro@ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Organica

DIANA 1 DIANA 2

X Baixa solubilitat
X Degradacié metabdlica

La malaltia d’Alzheimer és un problema de salut publica: afecta més de 800.000 persones a
Espanya. Com que té un origen multifactorial i, per tant, no depén d’un unic factor al qual ens
puguem dirigir, les terapies actuals no aconsegueixen frenar la malaltia. Una idea per fer-li front
ha estat el disseny dels farmacs multidiana, que es diferencien dels convencionals perqué poden
interaccionar amb més d’una proteina alhora. Aixi, podem actuar sobre més d’una causa a la
vegada amb 1’objectiu d’aturar-ne la progressio.

En el meu grup d’investigaci6 s’ha desenvolupat la primera molécula capag d’interaccionar alhora
amb una combinaci6 inedita de dues dianes implicades en la malaltia: la hidrolasa d’epoxids
soluble (sEH) i I’acetilcolinesterasa (AChE). La primera diana esta implicada en els processos
inflamatoris de la malaltia. Inhibint-la, obtenim una acci6 antiinflamatoria. L’acetilcolinesterasa
degrada I’acetilcolina, necessaria perque les neurones estableixin les connexions entre elles i, per
tant, inhibint-la aconseguim un millor funcionament neuronal.

Aquesta molécula ha demostrat una bona activitat en les dues dianes a nivell experimental, pero
no compleix les caracteristiques necessaries per convertir-se en farmac. Per aixo, 1’objectiu de la
meva tesi és desenvolupar nous compostos que mantinguin 1’activitat esmentada, pero que alhora
en millorin dues caracteristiques principals: la solubilitat aquosa, per tal que la molécula es pugui
distribuir a través del cos, i ’estabilitat, ja que les molécules anteriors tendeixen a ser destruides
rapidament en el nostre organisme. D’aquesta manera podriem optimitzar una molécula
prometedora per a aquesta malaltia, per tal que es pugui convertir en un futur farmac.

PARAULES CLAU: Alzheimer, multidiana, SEH, AChE, propietats farmacologiques
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Estudi computacional de tendéncies de catalitzadors metal-lics
per a reaccions clau mediambientals

David Vazquez Parga,' Angel Morales Garcia® i Francesc Vifies Solana®

! Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Secci6 de Quimica Fisica

dvazqupal5@alumnes.ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Teorica i Computacional

L’Gs de metalls de transicid com a catalitzadors esta estés a la indUstria. El seu estudi i

desenvolupament sempre ha estat limitat per les técniques experimentals a 1’hora d’obtenir
informacié atomistica de reactius i productes sobre les superficies. Amb les noves eines que aporta
la quimica computacional, podem estudiar de manera més precisa i amplia com actuen sobre una
superficie metal-lica, per determinar si és 0 no un bon catalitzador. Ampliant la quantitat de
superficies analitzades es poden trobar quines propietats son clau, ja que afecten I’activitat d’una
superficie, per dissenyar un catalitzador optim per a cada reacci6. Aquest projecte vol estudiar
diferents reaccions d’interées industrial, on es poden destacar la dissociacié de CO i CO,, presents
en diversos processos industrials, perd que tenen un gran impacte ambiental com a residus. Nous
catalitzadors ajudarien a eliminar i reutilitzar aquests productes de manera eficient i a dirigir la
producci6 cap a una economia circular.

PARAULES cLAU: metalls de transicio, catalitzador, tendéncia, dissociacio

10
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Desenvolupament de matéeries primeres per a la fabricacio additiva
a partir de subproductes dins d’un model d’economia circular

Joaquim Serra Rada,* Elena Xuriguera Martin'i Monica Martinez Lépez!
!Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Secci6 de Ciéncia de Materials

joaquimserra@ub.edu
Programa de doctorat en Enginyeria i Ciencies Aplicades

ECONOMIA CIRCULAR
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Trituracio i reciclatge
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Actualment, tant la fabricaci6 additiva (FA) com la conscienciacié mediambiental sén temes de
gran interés per a la societat. La fabricacié additiva per impressié 3D s’ha postulat com una
alternativa a la fabricacid tradicional, ja que la FA permet la creaci6 rapida de prototips i el
redisseny de les peces. Aquest fet redueix el temps de fabricacid, el cost —tant del material com
de I’equipament— i la generaci6 de residus. El gran desavantatge és que les peces obtingudes a
partir d’aquesta técnica tenen unes propietats mecaniques pitjors que les obtingudes mitjangant la
fabricacio tradicional. Tot i aix0, aquesta mancanca es pot resoldre a partir de la utilitzacio de
materials compostos, afegint reforgos a la materia primera, els quals, en forma de particules o de
fibres, poden ser d’origen natural o sintétic, ceramics, metal-lics o plastics. Hi ha diferents
tecniques dintre de la FA, una de les quals es basa en I’extrusio de material, en qué es va dipositant
material capa a capa. La fabricacio per filament fos (FFF) n’¢és la principal.

La meva tesi doctoral se centra a utilitzar la tecnica de FFF amb un material compost d’acid
polilactic (PLA) reforcat amb subproductes d’origen natural, com ara el bambu, les closques
d’ametlles i els ossos d’oliva. No només s’avaluara el comportament mecanic dels productes
obtinguts, sind que també s’elaborara una analisi mediambiental dels processos de sintesi i
s’intentard proposar un model d’economia circular centrat en les propietats obtingudes dels
materials estudiats.

PARAULES CLAU: fabricacié additiva, bioplastic, economia circular, analisi de cicle de vida, ACV
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Estudi dels mecanismes d’interacci6é d’urani i poloni en sols

Didac Serraima L6pez,* Anna Rigol Parera® i Miquel Vidal Espinar?
! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Seccié de Quimica Analitica

didac.serraima@ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Analitica i Medi Ambient

// ESTUDIDE LA INTERACCIO NOR-SOL
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Els materials radioactius d’origen natural (NORM) es defineixen com a materials que contenen
radiondclids d’origen natural (NOR) com I’urani o el poloni, entre d’altres. L’acumulaci6 de
residus NORM, que provenen d’activitats industrials, pot comportar la contaminacid de sols i la
possible lixiviacio de NOR, i representa una amenaga, tant per als ecosistemes com per a la salut
humana. De fet, en abséncia de successos nuclears accidentals, els NOR son responsables de gran
part de la dosi radioactiva que rebem els humans.

Per aquest motiu és de gran interés I’estudi de la interaccio i els mecanismes pels quals els NOR
gueden retinguts als sols o esdevenen mobils, aixi com esclarir quines propietats del sol tenen un
pes més elevat a I’hora de predir aquesta interacciéo sol-NOR. Amb aquest objectiu, en aquest
projecte de tesi doctoral es duran a terme estudis de sorcio i de desorcid, en que s’estudiara la
interacci6 de 1’urani i el poloni amb diferents sols de propietats contrastades i amb mostres reals
de NORM. Per mitja d’aquests experiments, es determinaran els coeficients de distribucié solid-
liquid (Ks), un parametre clau a I’hora d’explicar I’afinitat entre el sol i el radionticlid. Finalment,
es procedira a la construccié de models matematics i distribucions estadistiques de probabilitat a
partir de les dades experimentals i de la literatura, que permetin derivar valors de Kq acurats i dur
a terme un assessorament sobre el risc associat a la gestid d’emplagaments contaminats o
potencialment afectats per NORM.

PARAULES CLAU: urani, poloni, NOR, sorcié, model de prediccid
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Evolucié de les propietats de canonades de PR-R en servei

Josep Maria Ferrer Bruach,! Ana Inés Fernandez Renna,?
Camila Barreneche Guierisoli*i Laura Sanchez Ruiz*
! Departament Técnic, Italsan
2 Centre de Disseny i Optimitzacio de Processos i Materials (DIOPMA), Departament
de Ciencia de Materials i Quimica Fisica, Seccio6 de Ciencia de Materials

jmferrer@italsan.com
Programa de doctorat en Enginyeria i Ciencies Aplicades

Millores de manteniment Adequacioé de producte
a base de requisits reals
Millores de producte o . .
P Optimitzacio d’assaigs
de certificacio i disseny

Les canonades son uns components vitals dins de les instal-lacions d’edificis del sector terciari,
com soOn hotels i hospitals. En aquest projecte ens centrem en el comportament termomecanic de
I’altima proposta de I’empresa Italsan per fer front a les necessitats més exigents que el mercat
sol presentar. Actualment, els requisits normatius aporten a 1’usuari final propostes que permeten
objectivar les capacitats de les diferents propostes. Tot i aixi, hem trobat la necessitat de millorar
I’oferta d’assaigs per aportar resultats més propers a la realitat i que permetin certificar una
propietat molt important que no es té en compte: la resistéencia quimica o, com en el sector es
coneix: la resisténcia a la degradaci6 termooxidativa. Aquest factor és determinant ens
instal-lacions d’aigua calenta, que en molts casos tenen una vida util molt inferior a I’esperada.
Per aconseguir els nostres objectius, hem dissenyat i construit una planta pilot totalment
monitoritzada per reproduir les mateixes condicions, tant fisiques com quimiques, que el producte
es troba en un cas real. Entre altres aspectes, el disseny ens ha permes extreure a diferents temps
mostres de canonada sense haver-nos de preocupar de parar la instal-lacio, que és una de les
necessitats inicials.

Causes

PARAULES CLAU: canonades, degradacio, Legionella, aigua calenta sanitaria
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Els marcs organics covalents (COFs) i els marcs organics metal-lics (MOFs) sén dues classes de
materials emergents, els quals es caracteritzen per ser cristal-lins i porosos. Aquests tipus de
materials estan formats a partir de molécules organiques (en el cas dels COFs), i d’atoms
metal-lics (o clisters metal-lics) i lligands organics (en el cas dels MOFs), que actuen com a blocs
de construcci6. Aquestes unitats es repeteixen al llarg del material, i formen estructures
bidimensionals o tridimensionals amb propietats molt atractives en diversos camps d’aplicacio.
Tanmateix, els métodes sintétics convencionals comporten processos de formacié poc controlats
a escala nanomeétrica, que contribueixen negativament a les seves propietats. Per aquest motiu, es
requereixen processos de sintesi innovadors que permetin el desenvolupament controlat del
material. A tall d’exemple, un dels métodes proposats es basa en la formacio d’espais confinats
mitjancant la generaci6 de micel-les en el medi de reaccié (fig. A). D’aquesta manera, la reaccio
té lloc a l’interior de les cavitats de les micel-les, que actuen com a nanocompartiments o
nanoreactors. Altrament, 1’as de tecnologies microfluidiques es considera una eina clau per a la
formacio controlada d’aquests materials. Concretament, els dispositius microfluidics emprats
disposen d’una cambra de reaccio on se simulen condicions de microgravetat, que tenen grans
beneficis en els processos de cristal-litzacio (fig. B). En definitiva, ambdos métodes seran emprats
en la formacié controlada de COFs i MOFs amb aplicacions en 1I’ambit energetic.

PARAULES CLAU: espais de reaccio confinats, tecnologies microfluidiques, COFs, MOFs
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La disponibilitat i la seguretat de I’aigua son dos dels principals reptes als quals ens enfrontem
com a societat, primer de tot per I’augment de la seva demanda i, en segon lloc, per la
contaminacié de molts dels recursos hidrics. Reutilitzar aigua tractada es considera un
subministrament fiable alternatiu, perd hi calen tractaments adequats per eliminar compostos
quimics potencialment toxics i persistents, com els microcontaminants, ja que molts sén capacos
de passar inalterats pels tractaments bioldgics convencionals i acabar al medi ambient. Alguns
tractaments avangats de 1’aigua, com 1’adsorcié mitjangant biocarbd, han demostrat eficacia per
minimitzar els compostos toxics presents en aiglies residuals municipals. Aquest biocarbd, que
representa el material solid ric en carboni obtingut durant la pirdlisi de la biomassa, es pot obtenir
sotmetent diferents fonts de biomassa a altes temperatures (300-1000 °C) en una atmosfera en
abséncia o preséncia limitada d’oxigen. Posteriorment, mitjancant processos fisics o quimics,
aquest material es pot activar i optimitzar per obtenir un biocarb6 activat amb una elevada
porositat, area superficial i preséncia de grups funcionals que optimitzin I’adsorcio dels
microcontaminants que es volen eliminar.

En el present estudi es busca, doncs, avaluar diversos residus com a font de biomassa per a la
produccié de biocarbd. Els sarments de la vinya representen el primer residu seleccionat.
Mitjangant 1"Gs del disseny experimental, es determinaran quines son les variables que tenen més
pes en la seva produccid i quines son les condicions d’operacié que produeixen el material amb
les millors caracteristiques com a material adsorbent de determinats microcontaminants objectiu.

PARAULES CLAU: biocarbd, adsorcid, microcontaminants, sarments, pirolisi
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La producci6é d’hidrogen €s un procés clau com a nou vector energétic del futur. Malauradament,
gran part de la seva produccié actual és a partir de la reformacié del gas natural o la gasificacid
del carbd, els quals tenen un elevat impacte ambiental. Per aquest motiu, hi ha un gran interes en
el desplegament de les tecnologies de produccié d’hidrogen verd, obtingut per vies renovables i
no contaminants, principalment per I’electrolisi de 1’aigua. Tanmateix, aquest és un procés amb
un alt cost energétic, fet que en redueix la viabilitat econdmica. Aixd és degut principalment a les
limitacions cinétiques de la reaccido d’evolucio d’oxigen, de manera que I’objectiu principal
d’aquesta tesi €s proposar una estratégia per reduir els costos de produccio d’hidrogen.

D’una banda, s’empraran materials semiconductors per tal que el procés aprofiti directament
I’energia solar. S’estudiaran les propietats fotoelectroquimiques d’aquests materials i
s’optimitzara la sintesi d’eléctrodes que combinin més d’un material en una estructura tandem,
per tal de captar eficientment la radiacio solar.

D’altra banda, se substituira la reaccid d’oxidacié de ’aigua per la d’oxidacié del glicerol, que és
més facilment oxidable, cosa que en reduira el cost energétic. S’estudiaran els mecanismes que
intervenen en 1’oxidacio parcial del glicerol i la seva competitivitat amb 1’oxidacio de 1’aigua.
Aixi, no només es pot obtenir un hidrogen verd més econodmic, siné que es desenvolupara un
procés d’economia circular aprofitant un dels residus de la indUstria del biodiésel, i es valoritzara
per oxidacid selectiva cap a productes d’alt valor afegit.

PARAULES CLAU: hidrogen verd, llum solar, semiconductors, valoritzacio, glicerol
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Els materials MXens han aparegut recentment com a possibles catalitzadors per a diverses
reaccions clau, degut a la seva alta capacitat d’adsorbir CO., entre les quals la metanacio. L estudi
consisteix en una analisi multiescala dels aspectes cinétics mitjangant les barreres de dissociacid
de les molécules involucrades en la reacci6, aixi com la selecci6 de diverses superficies MXens
on la reacci6 sigui possible per fer una analisi cinética tipus Montecarlo (en anglés, kinetic Monte
Carlo o kMC). Com a punt d’inici, trobem que la dissociacio del CO: en totes les superficies és
un procés exergonic, i en un primer test, en la superficie Ta.N seleccionada per fer una primera
prova del kMC, el perfil d’energia i d’energia de Gibbs denota que la reaccié global és exergonica.
En aquesta primera superficie, pero, no s’ha aconseguit arribar a formar H.O i CH. mitjancant les
simulacions KMC, a causa en gran part de les grans barreres energetiques que s’han de superar
per formar CHs i OH.

PARAULES CLAU: catalisi heterogénia, MXens, CO, calculs DFT, métode de Montecarlo cinétic
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Una de les conseqiiéncies del desenvolupament industrial és I’augment d’emissions de diferents
tipus de gasos a I’atmosfera, alguns dels quals son els causants de 1’anomenat efecte hivernacle.
Entre ells, el dioxid de carboni (CO>) i el meta (CH4) sén de gran importancia i es consideren les
majors amenaces actualment al planeta. A dia d’avui, els sistemes de seguiment mediambiental
emprats per les ageéncies de control nacionals ja sén capacos de llegir els nivells d’aquests gasos
d’interés. Tanmateix, aquests sistemes son complexos, cars i de gran volum, per la qual cosa
nomeés estan instal-lats en llocs especifics i fixos. Per tant, ’objectiu del nostre treball és
desenvolupar dispositius petits i economics energéticament que detectin els nivells de CO,i CH,4
i permetin extreure’n models de canvi climatic més elaborats. Per fer-los, hem basat els dispositius
en un tipus de material semiconductor que rep el nom de xarxa metal-loorganica, les propietats
electroniques de la qual es veuen afectades en funcio del gas al qual s’exposi. Aixi, s’obté una
lectura dels nivells del gas d’interés.

Les xarxes metal-loorganiques son estructures periodiques formades per nodes metal-lics
enllacats indefinidament entre si per lligands organics, fins a arribar a formar una xarxa. Aquestes
estructures presenten una gran superficie especifica i una gran porositat, que les fa ser excel-lents
candidates per interactuar amb gasos. Concretament, ens hem centrat en la familia dels derivats
del trifenile, ja que és una familia de xarxes metal-loorganiques coneguda per les seves grans
propietats electriques, de manera que es pot llegir el canvi de conductivitat que presenta el
material en ser exposat al CO, 0 CHs. Mitjangant la coordinacié d’un lligand derivat del trifenilé
i un metall de transicié (Co, Ni, Cu o Zn), obtenim una xarxa metal-loorganica en forma de
nanoparticules, caracteritzable i apta per a I’estudi del seu potencial com a sensor de gas d’efecte
hivernacle.

PARAULES CLAU: xarxes metal-loorganiques, nanoparticules, gasos d’efecte hivernacle, sensors
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