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Presentacio

Des del seu inici, I'any 2005, el Masterquimica ha sigut, i és, sinonim de
recerca i divulgacio en catala. La Comissié de Dinamitzacié Linglistica de
Facultat de Quimica de la Universitat de Barcelona, any rere any, ha fet
un esfor¢c perque la recerca en catala no quedi relegada a ambients
concrets i poc divulgatius. La ciéncia és en si mateixa un idioma que
pren, sovint, la mateixa forma, l'angles, pero des de la Facultat de
Quimica ha quedat pales, amb l'edicié d’enguany, que la ciéncia també
pot prendre la forma del catala i ser expressada en una llengua diferent
de I'anglés.

El Masterquimica té com a principal objectiu que els estudiants dels
masters universitaris que s’ofereixen a la Facultat de Quimica exposin el
seu treball de recerca en forma de poster i en un resum, que es publica
en aquest recull. Per a la majoria, és la primera vegada que formen part
d’un grup de recerca de la Facultat i que s’involucren en una recerca que
va més enlla del que han estudiat i apres durant el grau. Els estudiants
han de saber explicar de manera clara, entenedora i rigorosa la recerca
que estan duent a terme en forma de resums i posters. Alhora, els
posters romanen exposats durant una setmana en els espais de la
facultat per difondre els seus treballs, i aixi es converteix en un espai
d’intercanvi i trobada que permet compartir coneixements entre totes
les persones involucrades en la facultat. D’aquesta manera, el principal
objectiu del Masterquimica esdevé triple: cientific, docent i divulgatiu.

La jornada del Masterquimica d’enguany, la dissetena, va tenir lloc
entre el 24 i el 26 de maig de 2022 i, amb 44 participants, ha estat
amb escreix la més nombrosa des del seu inici, cosa que va superar
indubtablement les expectatives de la Comissié de Dinamitzacio
Linglistica de la Facultat.

Aquesta és la segona edicid en que el llibre de resums es publica en
format digital obert en el Diposit Digital de la UB i, per tant, tots els
treballs presentats disposen d’un identificador digital i son a I'abast de
gualsevol persona. D’aquesta manera la UB reforca una demanda
aclamada per la comunitat cientifica i la societat: la necessitat d’una
ciéncia oberta i disponible per a tothom.

Des de la Comissié de Dinamitzacié Linglistica volem agrair I'elevada
participacio i la dedicacido no només dels estudiants de master que han
participat en el Masterquimica d’enguany, sind també de tot el
professorat, personal d’administracié i serveis, i equip deganal de la
Facultat que han ajudat que el Masterquimica s’hagi consolidat com
una activitat académica d’interes cientific i docent de primer ordre.
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Determinacio de glicans biomarcadors de cancer
per MALDI-MS i CapLC-ESI-MS T o

Facultat de Quimica

Eduardo Antonanzas; Estela Giménez; Victoria Sanz
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

Les glicoproteines contenen oligosacarids, anomenats
glicans, units covalentment a certs residus de la cadena
peptidica. Els glicans tenen un paper fonamental en molts
processos biologics i també poden alterar-se en preséncia
d’algunes patologies. Aixi, s’han descrit alteracions dels
glicans de l'alfa-1-glicoproteina humana (hAGP) en malalties
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La relacidé entre la composicié de les pintures murals
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Iris Ayas; Georgios Magkanas; Jose F. Garcia N

1 Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

Les restes arqueologiques sén testimonis de les activitats

desenvolupades per les societats que les generen. Limperi roma

va establir-se a diferents indrets de la Mediterrania, entre ells

Catalunya. Un element d’aquests establiments eren les vil-les,

que tenien estructures diferents en funcié del seu Us: maritimes,

suburbanes i rustiques. Lobjectiu d’aquest estudi és determinar ¢
la composicio de les pintures murals de diferents vil-les
representatives de la regid de Girona. Les villes soén les Pigment terra% :
seglients: Collet de Calonge i Ametllers (vil-les maritimes), Pla de verda

I'Horta i Tolegassos (vil-les suburbanes), Can Ring i Vilauba B
(vil-les rastiques) i Mas Gusoé (emplagcament militar). ~ 12-V-89558__ 3 verd clar

15000
Ca

Per a lanalisi s’Tha emprat una téecnica elemental i no
destructiva: la fluorescencia de raigs X. S’han analitzat
diferents mostres representatives dels diferents colors; els
principals pigments identificats han estat terres vermelles i Fe

terres verdes. Mitjancant aquests resultats s’avaluara la relacio 2z 4 GAJ 8 10 12
entre la paleta de colors i les diferents activitats economiques et

de les vil-les.

10000 [

5000

Intensitat (Comptes)

Referéncies
[1] Lluis Palahi, Marc Prat. Memoria arqueolodgica de la vil-la romana del Collet, 2017, 99.
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Recuperacio de nitrogen amoniacal en purins
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de porc utilitzant una membrana permeable al gas

Yasmina Ben Hammou Abboud;! Andreu Serra-Toro;! Sergi Astals;! Francesc Mas;? Joan Dosta*
! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié d’Enginyeria Quimica
2 Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Quimica Fisica

El nitrogen amoniacal present a les dejeccions ramaderes
representa un recurs valuds que es pot recuperar per generar
fertilitzants  mitjancant la  utilitzaci6 de membranes I ey
hidrofobiques, les quals han guanyat un interés creixent per la  NH;*+OH" « NH; + H,0 ° ql ame
seva eficacia i el seu baix cost. En aquest estudi, s’ha analitzat el (, l
funcionament d’'una membrana de fibra buida permeable a NH," (aq
I’amoniac per recuperar el nitrogen present en una dissolucié

(NH,),SO,(s)

.

Nanoporus

) 53042 (aq)

sintética i en puri filtrat. El seu principi de funcionament es basa ® I ° ® I - Membfra”ad

\ . P . nanopertorada
en la transferencia d’amoniac (NH;) des de 'aigua a tractar cap a ° o ® I ©q ﬁgra buida
una dissolucié extractora acida gracies a la diferencia de ! ®

concentracions d’amoniac, afavorida pel control de pH. Per als
experiments amb aliment sintétic a valors de pH superiors a 9, es
va recuperar més del 98 % d’amoniac (1,8 g N/L) en 8 h a 25 °C

Dissolucio extractora
H,SO,

200

(volums iguals d’aliment i dissolucié extractora). Per als assaigs ggijf, JEL

amb puri es van obtenir recuperacions superiors al 99 %, amb un g o 259C-pH8

volum de dissolucié extractora deu vegades inferior a la g0 . 2eC 10

d’aliment i sota les condicions mencionades previament. - x EZSS: o
o oc -

4
Time (h) Time (h)
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Addicions de Michael directes, catalitiques
i enantioselectives sobre aldehids a,B-insaturats

Les reaccions de formacié d’enllacos C—C enantioselectives son
clau en la sintesi organica [1]. Per aix0, transformacions classiques
com la reaccié aldolica o de Michael continuen a l'avantguarda
dels métodes sintetics. No obstant, degut al fet que I'abast de
moltes d’elles és escas, és imprescindible la recerca continua de
nous metodes més eficients i sostenibles [2].

En aquest context, es coneixen ben pocs exemples d’addicions
de Michael d’enolats metal-lics sobre aldehids a,B-insaturats.
Ara bé, el nostre grup va identificar recentment que reaccions
d’N-propanoil-1,3-tiazinona-2-tiona amb aldehids a,B-insaturats
donen lloc a les configuracions anti i sin amb enantioselectivitat
elevada en funcid del catalitzador quiral de Ni(ll) emprat.

En el present treball intentem avaluar I'impacte en aquesta
reaccio del grup R en a en el grup acil.

Referéncies

[1] E. M. Carreira, L. Kvaerno. Classics in Stereoselective Synthesis, Wiley-VCH,
Weinheim, 2009.

[2] P. J. Walsh, M. C. Kozlowski. Fundamentals of Asymmetric Synthesis, University
Science Books, Sausalito, 2009.
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Sintesi de fragments de 'amfidinolida B,

Mar Canal Bigard;! Anna Maria Costa Arnau;2 Jaume Vilarrasa Llorens!
! Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica
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Facultat de Quimica

2 Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Inorganica

Els quimics organics sintetics estan molt interessats en els
microorganismes  marins, ja que molts d’aquests
microorganismes produeixen metabolits bioactius que poden
ser el punt de partida per al desenvolupament de farmacs per
al tractament de malalties com el cancer. En aquest cas
concret, el treball se centrara en la sintesi de 'amfidinolida B,,
un macrolid citotoxic que es va aillar del dinoflagel-lat
Amphidinium sp. a Okinawa, una illa de I'ocea Pacific, i que
presenta activitat citotoxica contra diverses linies tumorals, per
exemple de leuceémia.

Per poder dur a terme la sintesi d’aquest macrolid de 26
membres, en el nostre grup de recerca s’ha proposat una
retrosintesi que divideix la molecula en quatre fragments.
Lobjectiu d’aquest treball és la sintesi de dos dels quatre
fragments de I'amfidinolida B,, el fragment 3 i 4, i avaluar
reaccions o rutes alternatives que podrien fer més eficient la
sintesi total del macrolid.
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Disseny i sintesi de rotors BODIPY
com a mecanosensors elastomerics

Monica Canal; Pedro Guixens; Jaume Garcia; Dolors Velasco
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Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica

El BODIPY (borodipirrolomete) forma part d'una familia de
fluorofors amb propietats fisicoquimiques molt versatils,
generalment  caracteritzats per ser  robustos  tant
fotoquimicament com termicament.

Els derivats meso-aril-BODIPY presenten una dependéncia del
rendiment quantic positiu en augmentar la microviscositat [1].

En aquest treball es presenta la sintesi d'un monomer aril-
BODIPY que conté una cadena alifatica amb un alque terminal.
Aquest monomer fluorogenic s’enllacara posteriorment a un
elastomer liquid cristal-li monodomini (LSCE, liquid single-crystal
elastomer).

Sobre els LSCE s’aplicaran forces mecaniques per analitzar la
dependéncia de la fluorescencia del material en funcié de
I’anisotropia induida mecanicament Els LSCE sén uns nous
materials amb un comportament mecanosensor atractiu per a la
futura industria tecnologica.

Ny F\I/:
on 1Y N NC
1) N
_H o o X
2) DD Alquilacio MONOMER
3) BF3, E,0 > FLUOROGENIC
= <
OH
BODIPY n
Monomer
& Mesogen

< Encreuador

< ® ® o + For¢a mecanica

.b’ b L f f Microviscositat _._._. ® ﬁ.

f Fluoresceéncia

Referéncies
[1] W. Miao, C. Yu, E. Hao, L Jiao (2019), Functionalized BODIPYs as Fluorescent Molecular Rotors for
Viscosity Detection, Front. Chem. 7:825. doi: 10.3389/fchem.2019.00825
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Variacio de la retencié cromatografica amb el pH de |a fase  crisisdeonmisado gt
mobil en cromatografia de liquids d’interaccio hidrofila (HILIC)

Laura Casanovas; Xavier Subirats; Marti Rosés
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Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

La cromatografia liquida d’interacciéo hidrofila (HILIC) esta
prenent protagonisme en lanalisi biomedica, ambiental i
farmaceutica gracies a la seva major capacitat de separacio de
compostos ionitzables i polars d’interes biologic.

En cromatografia de fase invertida, esta ben modelada la
variacid de la retencidé cromatografica en funcié del pH de la
fase mobil, que és practicament independent de |la naturalesa
de les especies amortidores del pH. En HILIC, pero, es poden
establir interaccions especifiques entre els analits, el tampd i la
fase enllacada que donin lloc a diferents temps de retencio per
a un mateix valor de pH de la fase mobil depenent del tampd.

Lobjectiu d’aquest treball és la caracteritzaciéo de la retencid
cromatografica per una columna HILIC de fase enllagcada
zwitterionica en un interval ampli de valors de pH mitjancant el
model de relacions lineals d’energia lliure proposat per
Abraham, utilitzant substancies amb diferents propietats
acid/base i diversos sistemes amortidors del pH.
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Sintesi de decahidroquinolines enantiopures
amb un estereocentre quaternari a la posicido C-4a

Eisuke Comas; Arnau Calbd; Rosa Griera; Mercedes Amat
Departament Farmacologia, Toxicologia i Quimica Terapeutica. Facultat de Farmacia i Ciencies de I'Alimentacio

Des de I'antiguitat, els productes naturals han estat la principal
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Ph Ph

... . ;. \ . < Z Boc Boc
font de molts principis actius. La quimica d'aquestes substancies o S S I H I H
;. . > / / ' - Aplicacié a |
és important a causa de la seva presencia en molts camps, per A — — / ———| sinteside

. . . . productes naturals
exemple, la farmacologia, on la investigacido de productes ,ﬂ ,ﬂ R R
naturals en possibles components bioactius podria conduir al trans-DHQ cis-DHQ
Productes

desenvolupament comercial en compostos principals de cara a

Electrofils (R)

Metil Vinil Cetona

Fenil Vinil Sulfona

Para-Formaldehid

la produccié de farmacs.

Els inconvenients d’aquests productes son l'accés, el cost o
I'extincié de diferents especies. Com a consequéncia, aquest : \ <
tipus de recursos soén inviables avui dia, per la qual cosa la :\LO

solucid que s'esta duent a terme consisteix a sintetitzar aquells
productes naturals, o apropar-se a derivats mitjancant
procediments sintetics.

L'objectiu principal d’aquest treball és fer un estudi :\L “oH
metodologic sobre la substitucié en la posicié C-4a en una o O:E:O

amina triciclica amb diferents tipus d’electrofils amb quée
s’obtenen intermedis avancats de manera enantiopura en la
sintesi d’alcaloides tipus fawcettimina [1].

Referéncies
[1] Pan, G.; Williams, R. M., J. Org. Chem., 2012, 77, 4801-4811.
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Sintesi d’indololocarbazoles substituits mitjangant

reaccions multicomponent

Alejandro Diaz Moreno; Marina Pedrola; Ouldouz Ghashghaei; Rodolfo Lavilla Grifols

Laboratori de Quimica Farmaceutica. Facultat de Farmacia

El compost FICZ és un important lligand d’aryl hydrocarbon
receptor (AhR) amb una sintesi complexa que en dificulta
'estudi [1]. Lobjectiu d’aguest treball és aprofitar els
descobriments del grup [2] en els quals s’obtenen
indolocarbazoles substituits en una Unica reaccio per augmentar
la disponibilitat guimica d’aquests compostos.

Per aconseguir aquest objectiu, es van fer reaccionar un seguit
de nucleofils en les condicions en qué s’aconsegueix el producte
multicomponent. S’han definit alguns casos en quée s’obté el
producte desitjat i d’altres que donen I'adducte de Knoevenagel,
el producte d’una deshidratacié prematura. A més, els nucleofils
reversibles poden eliminar-se, de manera que donen lloc a
productes complexos de tipus polimeric.

Per acabar, un dels productes bromats va ser |'objectiu d’estudi
de reaccions d’acoblament catalitzades per metalls de transicio
per determinar si la incorporacio d’aquests nous building blocks
dona lloc a hits modificats amb activitats biologiques millorades
enfront de I'AhR.
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Referéncies

[1] C. Zhang, K. L. Creech, W. J. Zuercher, T. M. Willson, Sci. Rep., 2019, 9(1), 1.

[2] O. Ghashghaei, M. Pedrola, F. Seghetti, V. V. Martin, R. Zavarce, M. Babiak, J. Novacek, F. Hartung,
K. M. Rolfes, T. Haarmann-Stemmann, R. Lavilla, Angew. Chem., 2020, 133(5), 2635.




D’espectre IR a estructura molecular:
aprenentatge automatic aplicat a silicats

Andreu A. de Donato Pérez; Stefan T. Bromley

Comissié de Dinamitzacio Lingtistica
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Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Quimica Fisica

Els silicats constitueixen la major part dels components solids
de l'univers, presents tant en minerals terrestres com en la pols
estel-lar. Els astronoms estudien aquesta pols amb |'ajut de
telescopis infrarojos com per exemple el Hubble i el recent
James Webb Space.

LUespectre IR d’'un determinat compost proporciona informacio
sobre els tipus d’enllagcos i la seva simetria. En el cas dels
nanoclusters de silice hidroxilats, practicament només hi ha
enllacos H—O i O—Si, a part de ser estructures amb grups
puntuals de molt baixa simetria. Entrenant una xarxa neuronal
(un metode d’aprenentatge automatic), és possible predir altres
propietats estructurals, com el nombre i tipus d’atoms o el grau
d’hidroxilacio dels silicats, i també com s’enllacen entre ells. Amb
aquesta informacié es construeixen grafs: una representacio
matematica de les molécules, formats per nodes (atoms) i arestes
(enllagos). Mitjancant un algoritme [1] s’obté [I'estructura
molecular corresponent al graf.

Master en Quimica Teorica i Modelitzacio Computacional — Curs 2021-22 — Universitat de Barcelona

1. ESPECTRE IR

IR visualizer

2. XARXA NEURONAL

Absorbancia
Atoms
['H', 4],['0, 14], ['si', 6]]

Enllagos
[['H-O', 4], ['O-Si', 22]]

1750 cm-1

Matriu d'adjacéncia

Frequency cm

0 1.1:1.00

10
g £
10
01
00

3. GRAF

4. ESTRUCTURA MOLECULAR

POOOR
== O0OOoOo
= O RO R
oORr R EO

Potencial de Buckingham /

C
®15(r) = Aexp(—Br) — - /
—

Referéncies
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Alquilacio al-lilica asimetrica de fluorurs de Morita- s onmics i
Baylis-Hillman amb eters silicics d’enol catalitzada ? s

per una base de Lewis quiral

Jordi Duran Riu; Xavier Companyo

"i UNIVERSITAT ox
il BARCELONA

Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccié de Quimica Organica

Les alquilacions al-liliques asimetriques (AAA) sén una eina
molt potent per a la formacid estereoselectiva de nous enllagos
C—C. En els darrers anys, els carbonats i acetats de Morita-
Baylis-Hillman (MBH) han estat ampliament emprats en AAA
organocatalitiques [1]. No obstant, la reactivitat dels fluorurs
d’MBH ha estat molt menys estudiada. Lobjectiu principal
d’aquest treball final de master és desenvolupar una nova
reacci6 d’AAA entre fluorurs d’'MBH i eters silicics d’enol
catalitzada per una base de Lewis quiral i basada en una reaccid
de defluorinacié [2]. La formacid intermolecular d’una
interaccid Si-F possibilita 'activacid catalitica de I'enllag C—F i
alhora governa la diastereoselectivitat de la formacié del nou
enllag C—C.

F OSiR3
CO,Me Amina Terciaria Quiral

Referéncies

[1] X. Companyd, A. Calcatelli, A. Cherubini-Celli, E. Carletti, Unconventional Transformations of
Morita-Baylis-Hillman Adducts, Synthesis, 2020.

[2] A. Hazari, V. Gouverneur, J. M. Brown, Palladium-Catalyzed Substitution of Allylic Fluorides.
Angewandte Chemie International Edition, 2009, 48 (7), 1296-1299.
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Sintesi del nucli benzohomoadamanta per al disseny,
la sintesi i I'avaluacio farmacologica de nous inhibidors B bR

de I'epoxid hidrolasa soluble (sEHI)

Celia Escriche; Sandra Codony; Santiago Vazquez

Laboratori de Quimica Farmaceutica, Facultat de Farmacia i Cieéncies de I'Alimentacié i IBUB

Els acids epoxieicosatrienoics (EETs) son mediadors quimics __________________ : ffffffiffif?;"_‘_ﬂ_‘*;":"_m""""""""“ @Q’\@\\ ________________________________
derivats de [l'acid araquidonic que presenten efectes .

antiinflamatoris, antihipertensius, analgesics i antinociceptius.

LUepoxid hidrolasa soluble (sEH) metabolitza els EETs alterant-ne @“*“ Q Ol > CE@N*N oy @
els efectes beneficiosos i, per tant, s’ha proposat que la seva sl ST,
inhibicid pot tenir efectes terapeutics en diverses malalties. @LN NO’\@L e
Com que el centre catalitic de la sEH té caracter lipofilic, s’han meseoms

desenvolupat diversos inhibidors de la sEH (sEHI) basats en el L_____i'—:::::::::::::::::::::::::::::::::::f:::::::::::::::::::':':::::::::::::::?—";;;'_"'_"':":H":;;'_*f::::::::::::::::::::::: _________
nucli adamanta i benze, que compleixen aquests requisits ©@§H T Q@% Q@

(t-AUCB i t-TUCB). El grup del Dr. Santiago Vazquez ha estudiat i .
I'afinitat de diferents nuclis, com ara el diamanta i i

CHy

el benzohomoadamanta; aquest Gltim és el més prometedor. ©¢ LG e e T (pem e @E@M i sl 'y %!

i
CO,CHy : NHyHCI |}

Amb  l'objectiu de millorar la solubilitat i les Y
propietats farmacocinetiques dels compostos ja descrits, s’ha ' X ,

DMSO anh.

sintetitzat i avaluat una nova familia de sEHIs amb el i i e ©@k Q@k %@E@ |

nucli benzohomodiamanta, cosa que ha donat bons resultats
en models in vivo. En el present treball s’han sintetitzat  : e
nucli nzohom mantani r ntinuar ian | e

uclis be oho oadamantanics per continuar estudiant | Ol g, e ot
aquesta familia de sEHI.

DAST,
DMSO anh.
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Desenvolupament d’una PSresin per a mesures

UNIVERSITATox
il BARCELONA

rapides de 21°Pb en aigua de consum N

Sara Espinosa; Alex Tarancon; Héctor Bagan
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

El 219Pb és un isotop radioactiu d’origen natural membre de
la cadena de desintegracio del 238U, potencialment present a
I’aigua que consumim. Aix0 el converteix en un isotop
d’intereés per a la proteccié radiologica. Utilitzant resines
d’escintil-lacié plastica (PSresin) es pot dur a terme la seva
analisi de manera més eficient, reduint el temps, els
materials i els residus generats durant el procés. En aquest
treball s’"ha desenvolupat una nova PSresin i se n’han avaluat
diferents suports, proporcions d’extractant, metodes
d’'immobilitzacié6 i medis de separacid per obtenir les
condicions oOptimes i aconseguir una retencié elevada de
210pph, amb una separacido completa dels seus descendents,
210Bj j 210po, S’han definit com a condicions optimes de
preparaci6 de les PSresin una proporcio 10:1,1
PSm:extractant, immobilitzat en redissolucions successives.

. 005"
En un medi de separacié de HNO; 1M s’ha assolit un 95(1) % !
de retencid i 85(2) % d’eficiencia de deteccid sense la PSm U
. . + 5
presencia d’interferents. Extractant | 2108i/21p
(éter corona + liquid ionic) UD 200 400‘ 500 00 1000 1200

Canal energétic
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Desenvolupament d’'un metode per a la quantificacig  comseeormuis e

UNIVERSITAT ox
il BARCELONA

de coeficients de distribuci6 solid-liquid de poloni en sols ~weow

Sheila Flores Corts; Alex Tarancon; Anna Rigol
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

Els materials derivats de les practiques industrials que 210 po Distribucié de 219Po entre les
impliquen l'explotacié de sols qgue contenen radionuclids @_ jg& (_soid ) fases solida i liquida del sol
d’origen natural (naturally occurring radionuclide materials, e P e | T | el .
NORM), poden suposar un risc per a la salut humana i els ’ l K. (L/ka) = s(mg/kg)
«L/k9) = mginy |

ecosistemes. Els radionuclids que <s‘alliberen provenen e B s W D e Eetrcpee e 'j
majoritariament de la cadena de desintegracié de l'urani i és

oo " I I L R L R L L L L L\ [\ [ [ [ R ~

important coneixer-ne la interaccié amb el sol, a partir del ,/
coeficient de distribucié solid-liquid (K;).

Centelleig

liquid
En aquest treball s’han determinat valors de K, de 2°Po en

una col-leccid de sols amb propietats edafiques contrastades. Contelleig ﬁ
En el metode desenvolupat s’equilibra el sol amb una solucié pléstic; E
de 210Po d’activitat coneguda, es determina I'activitat de 210P0 = s o o o o o o o -
en el sobrenedant resultant i es calcula el valor de K. Per a la Contingutde  Textura Propietats de sol clau en la interacci6 de ?1°Po
mesura del 21%Po s’ha avaluat el centelleig plastic i el centelleig carbonats [ /\\ DH 4

liqguid i el darrer és el més adequat. Finalment, s’"han avaluat - .2 Ka=1000

les propietats de sol clau en la interaccié de %1°Po en sols. |
Cations en soluci6

NN N ——
-

Kq (100-1000)

~ @

[ Avaluacié del risc ]

Contingut de materia organica
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Sintesi de compostos nitrogenats bioactius

mitjancant catalisi asimetrica

Clara Garcia-Mateos;! Pep Rojo;! Antoni Riera;!? Xavier Verdaguer?!-?
1nstitut de Recerca Biomeédica (IRB Barcelona), Institut de Ciencia i Tecnologia de Barcelona
2 Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica

La sintesi d’amines quirals és vital en el camp de la quimica
organica, ja que son presents en un gran nombre de productes
naturals i farmacs. Tanmateix, la seva obtencié enantioselectiva
a partir de compostos proquirals continua sent un repte. Aixi
doncs, I'estudi de la sintesi asimetrica d’amines enantiopures és
objecte de gran interes.

En aquest projecte s’ha desenvolupat una nova metodologia
per a la sintesi enantioselectiva de 3,3-diaril propil amines
quirals, que sOn una estructura present en molts farmacs.
Aguesta nova sintesi permet preparar diversos compostos amb
diferents grups aril, a partir d’'una reaccié de Suzuki que els
uneix a un doble enllag. Posteriorment, és reduit mitjancant
hidrogenacié asimetrica i proporciona un unic enantiomer.
D’aquesta manera s’han pogut sintetitzar fins a dotze substrats
amb exit, i la seva hidrogenacié amb el catalitzador UbaPHOX
esta donant excessos enantiomerics excel-lents.
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Sintesi d’un lligand quiral per a la formacié

de metal-lohelicats

Facultat de Quimica
Javier Gonzdlez Diaz; Jordi Garcia; Paul Lloyd-Williams
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccid de Quimica Organica

Aquest treball descriu la sintesi per etapes i la caracteritzacio

d'un nou lligand tetradentat enantiomericament pur

d’estructura piridin-pirazolica. Treballs previs del Grup de

Magnetisme i Molécules Funcionals (GMMF) en el nostre ~ KOH(1eq) ©/'\”e“ A
departament ens fan confiar que el nou lligand es podra SO AN N O MeOHta Y(j\r( O\(NMO\
coordinar a cations Fe(ll) per formar estructures complexes o 0 Eﬁfcﬂ; e o 0
d’helicats, tant en fase solida com en solucié, amb propietats 12h

magnetiques interessants.

Aixi, aguests helicats metal-lics poden experimentar el fenomen ©\r ij\r( 11e ©\r WKEj\H/\N/@\(
de . . ) ’ (SCO) g 8 KBuO‘(3eq)

transicié d’espin entre estats paramagnetics
. . .. . , , . . , THF anh, reflux 6h
i diamagnetics. El canvi d’espin es pot induir amb estimuls
externs, cosa que pot ser la base de potencials dispositius G)ko

funcionals nanoscopics. 7z =
1.5eq H ~ | ~ |
, . . . . N N
La sintesi del lligand s’ha basat en dues condensacions de Claisen KBUO' (3eq) S 50 50

THF anh, reflux 6h

successives de I'1,3-diacetilbenze amb dos 2-piridincarboxilats de
metil diferents (un d’ells enantiomericament pur). La NH,NH-H;0

condensacio del compost pentacarbonilic resultant amb hidrat QTHWKW _ 24eq ©\( W
d’hidrazina va fornir el lligand buscat. Val a dir que els intents 8 § o 8 o " GHCI,. refiue 61 U
d’obtenir un lligand simetric analeg per doble condensacié amb

el piridincarboxilat quiral han fracassat.

Master en Quimica Organica — Curs 2021-22 — Universitat de Barcelona 16




Comissio de Dinamitzacio Linglistica

Autoassemblatge dissipatiu de materials supramoleculars

uil BARCELONA

porosos formats per gabies metal-loorganiques (MOCs)

Lidia de Gregorio Perpind;! James D. Nicholas;? Alessandro Sorrentil
1 Dept. de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica 2 Dept. de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Quimica Fisica

__________________

En els darrers anys hi ha hagut un interés important en la utilitzacié | Host-guest Oxidant Residu Host-guest | o

de gabies metal-loorganiques (MOCs) com a blocs de construccid format trencat | ]

per a la preparaci6 de materials tous porosos, mitjancant e \ >‘< / 8 ~ \
autoassemblatge jerarquic. D’altra banda, els sistemes vius osd ﬁ. ‘} 'w-. '11 ' ;ﬁ,

utilitzen 'autoassemblatge dissipatiu per mantenir les estructures i k LL‘\‘L‘ o 8 L |

els materials supramoleculars allunyats de I'equilibri termodinamic - ’JJ-I‘“”" '

consumint, per exemple, combustibles quimics. T LL‘% ‘g’ .1" ! ,H' q% A
L'objectiu d’aquest treball és estudiar la formacid de materials r-"‘i) L J; " ‘1‘, rr'.
supramoleculars porosos basats en interaccions amfitrio-hoste LL\ — ‘g. I e ‘g.
(host-guest) entre un MOC funcionalitzat amb ferrocé (hoste) i un / >_<\ /
dimer de B-ciclodextrina (amfitrié ditopic). Aquestes interaccions, i, Autoassemblatge dissipatiu Desassemblatge

per tant, |'autoassemblatge es poden controlar mitjangant Residu Reductor

processos redox utilitzant reductors i oxidants com a combustibles

guimics. Per aconseguir aquest objectiu, han sigut necessaries \ J) oo - <
- i R

diverses etapes sintetiques, tant per obtenir la gabia com el dimer .’\/\,L,. = Dimer de B-ciclodextrina } Fe

de B-ciclodextrina. A més, es van estudiar diferents oxidants (host) o .

. . . .. . MOC funcionalitzatamb ferroce

i reductors com a possibles combustibles quimics, i es van dur a (guest)

terme estudis d’autoassemblatge dissipatiu.
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L’exposoma quimic en el glioma difus: un estudi

exploratori SR

D. Gutiérrez-Martin;! R. Gil-Solsona;? A. Pons-Escoda;! S. Diez;! E. Restrepo-Montes;? N. Vidal-Sarro;?

J. Bruna;3 P. Dadvand;? C. Majos;! P. Gago-Ferrero?
L Institut de Diagnosi Ambiental i Estudis de I'Aigua (IDAEA-CSIC) 2 Hospital Universitari de Belltvitge — Institut de Recerca Biomédica
de Bellvitge (HUB-IDIBELL) 3 Institut de Salut Global de Barcelona (ISGlobal)

Els gliomes difusos sén els tumors cerebrals malignes primaris
més freqlients en adults amb pronostic i supervivencia dolents.
Una millor comprensid dels factors associats al seu s

ANALISI QUIMICA

i S

LSE: Bead beating

desenvolupament és crucial per millorar-ne el pronostic i les
opcions de tractament. Lexposoma és especialment rellevant

LC-HRMS
\ . Mostra Centrifugacio

per als tumors cerebrals, en que el component ambiental pot 200 mg Clean up / SPE E(Ijzéichi/g
tenir un paper important. Comprendre les diferencies del tumor
i oferir un tractament personalitzat continua sent una necessitat @ ; .

T . T . . .. . ] / \ Compostos relacionats
medica important. La distincid no invasiva prequirurgica entre BenzotlazoleSIaltres Target screening | [ suspect screening | amb els pneumatics

. . . o 7 Vi V4

els diferents (sub)tipus de gllorna d.IfUTC, de 'OMS encara no s ha O> (" Listaobjectiv | (Llista de sospitosos: //
desenvolu.pat de manera optlma L hi ha una clara nece55|t§t @E \/ .  7soquimies | | >10000 quimics
de nous biomarcadors diagnostics i pronostics. En aquest sentit, @ iy iyl . O
poder avaluar I'estat de metilacié del tumor abans de la cirurgia / [ 33quimics | [ 1lquimics |
. . . . s . ) Ny C confirmats identificats \
tindria un gran impacte en la gestié del pacient. Lavaluacié de onservants . ) | addicionals Additius plastics
I’'exosoma intern al teixit tumoral i la seva integracié amb 1H- PRI K /
MRS podria conduir al desenvolupament de noves aplicacions @ / \ s
pre- i postquirdrgiques amb una influencia directa en la gestio Compostos relacionats D <% Productes -
i Super\nvénCla del pac|ent_ amb els aliments Vk farmaceutics
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Estudi del potencial de la fusié d’imatges
hiperespectrals d’infraroig proper (NIR) i de color (RGB)  @kiiicki

Leiyong Hu, Rodrigo Rocha de Oliveira, Adrian Godmez-Sanchez, Anna de Juan

UNIVERSITAT e

Facultat de Quimica

Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

Les imatges hiperespectrals (HSI) sén imatges quimiques que
proporcionen informacié espacial i quimica de les mostres [1].
La técnica de HSI basada en infraroig proper (NIR) és la més
utilitzada en la inddstria. Tanmateix, distingir substancies que
tenen un comportament espectral similar és un problema
persistent. Per aquest motiu, la incorporacié de la imatge de
color (RGB) com una informacié suplementaria pot ser de gran
utilitat.

En aquest treball, s’ha dissenyat un sistema de sensor dual
acoblant una camera web a un sistema de camera NIR. El
sistema s’ha utilitzat per obtenir imatges d’'una mostra de films
de plastic polimeric de diferents colors i composicid, com a
imitacio d’'un problema real de reciclatge de plastics. Els
resultats obtinguts de I'analisi quimiometrica de la fusio de les
imatges RGB i NIR-HSI han proporcionat mapes de distribucio
i empremtes digitals NIR/RGB molt precises per a la distincié
dels components dels sistemes estudiats.
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Aproximacio a la sintesi hidrotermal de MXens Comisis gepnsmizsco g [

Umvansnm,
del grup 5 (V, Nb, Ta) ===

Josep Marco Gibert; Narcis Homs Marti; Xavier Vendrell Villafruela
! Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Inorganica

Els MXens son carburs o nitrurs de metalls de transiciéd amb la
férmula quimica segient: M_,,X.T,, on M és un metall de

n-"x’

transicio, X és carbf)ni o nitrogen i T, son grups te.rminals gue hi Alta temperatura
ha en la superficie, com OH~. Aquests materials 2D tenen i pressio O @
propietats interessants, ja que son altament conductors N

i capagos d’emmagatzemar grans quantitats de carrega. Aixo “‘/
n’ha permes l'aplicacié en emmagatzematge d’energia, catalisi o
electronica.

Com a precursors, s’utilitzen les fases MAX (M_,,AX,), on A
representa un element del grup 13 o 14, habitualment I'alumini.
La sintesi hidrotermal a alta temperatura i pressid permet
extreure’n I'alumini. Posteriorment, el compost s’exfolia amb un
agent intercalant (TBAOH o DMSO) per obtenir estructures en /
2D. Tant les fases MAX com els MXens sintetitzats s’han Al(OH),
caracteritzat mitjancant diferents técniques. També se

n‘estudiara el comportament catalitic per a la reduccié de CO,

(RWGS).
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Millora de propietats mecaniques de materials
impresos en 3D per estereolitografia wimeon

Alejandro Martin; Pol Barcelona; Elena Xuriguera

BOE [JNIVERSITATo:

Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Ciencia i Enginyeria de Materials

Donades les baixes propietats mecaniques dels actuals materials
disponibles per a impressido 3D mitjancant estereolitografia
(SLA) [1], la recerca actual s’enfoca a millorar aquestes
propietats a través de diferents plantejaments. Un d’aquests es
basa en l'addiciéo de particules que actuin com a refor¢ de la

matriu polimerica.

En aquest treball s’utilitzen particules de Al,O; de diferent mida
de particula i morfologia, en una proporcié no superior al 15 %.
Lobjectiu és aconseguir una dispersio estable i homogenia que
permeti obtenir peces amb un comportament mecanic superior.
Per garantir-ho, s’han utilitzat diferents dispersants. Els
dispersants estudiats estan basats en un copolimer anhidrid
maleic d’estire, un poliester acidic, un acid policarboxilic
insaturat i una sal amoniacal d’'un copolimer acidic
funcionalitzat amb grup hidroxil.

Els estudis reologics i d’estabilitat conclouen que la millor
formulacid és una dispersio al 10 % i 2 % de sal amoniacal del
copolimer, que en millora les propietats mecaniques.
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Reduccio de cetones per transferencia d’hidrogen
catalitzada per compostos ciclometal:-lats de ruteni

Albert Martinez i Segura;! Jaume Granell;! Arnald Grabulosa?

UNIVERSITAToe

Facultat de Quimica

! Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Inorganica

Des que fa cinquanta anys Trofimenko va descriure el primer
compost ciclometal-lat de pal-ladi [1], la sintesi de complexos
d’aquest tipus amb metalls de transicid i les aplicacions
catalitiques i farmaceutiques que tenen han estat investigades
intensament.

Darrerament, el grup de Catalisi Homogenia ha desenvolupat
compostos ciclorutenats amb fosfines P-estereogeniques,
gue s’han emprat com a catalitzadors en reduccié de cetones
per transferencia d’hidrogen [2], reaccié de gran interés tant
academic com industrial [3].

En aquesta contribucid, s’expandeix aquesta quimica i es
demostra que pot activar-se I'enllag C—H en posicié orto de les
imines amb la formacié de nous metal-locicles. A més, es
descriu que aquests complexos de ruteni(ll) sén actius en la
reduccio catalitica per transferencia d’hidrogen de cetones.

Sintesi .. Caracteritzacio

. u’CI‘Ru’Cl RMN
JPATRLS
Masses
R
Q p Estructura cristal-lina
—N
Catalisi

>_®tQ o) OH

1

Cl—Ru r  [Rul, +BUOK R o
N, Oy e -
R Z PN
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[1] S. Trofimenko, Inorg. Chem., 1973, 12, 1215-1221.

[2] A. Grabulosa, J. Granell, M. Font-Bardia, J. Organomet. Chem., 2019, 896, 51-58.
[3] D. Wang, D. Astruc, Chem. Rev., 2015, 115, 6621-6686.
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Hidrogenacio catalitica asimétrica mitjangant

5 UNIVERSITAT o
il BARCELONA

complexos de rodi(l) amb difosfans de pont de metile

Yaiza Martinez; Anton Vidal-Ferran; Arnald Grabulosa
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccio de Quimica Inorganica

En un mén cada dia més preocupat per la sostenibilitat, no es
pot concebre un futur sense fer Us de la catalisi, un dels dotze
principis de la quimica verda [1]. Dins la catalisi, la hidrogenacié
enantioselectiva és clau, donat que és el metode optim per
obtenir compostos quirals opticament purs, essencials en la
indUstria  farmaceutica i agroalimentaria. D’entre els
catalitzadors estudiats, els més emprats son els complexos de
rodi(l) amb difosfans quirals, els quals sén sistemes catalitics
excel-lents i objecte d’'un gran esforg¢ academic.

Sintesi de Coordinacio Catalisi

lligands a rodi(l) asimetrica

En aquest treball es presenta la sintesi i coordinacié a rodi(l) de
dlfosfans\ n.o .s.lmetrlcs quirals am\b un unic ato,m \de fosfor Ph’\cp\/ R \R@?‘/> o ©
estereogenic i un pont de metile entre ambdds atoms de AR R /0N 4
fosfor. Aquest tipus de lligand és poc freqlient i té un gran N oar Ri
potencial encara per desenvolupar [2]. S’hi presenten també
alguns resultats d’hidrogenacié catalitica enantioselectiva de

.. . Referéncies
substrats de referéncia amb els complexos que s’han obtingut.

[1] P. Anastas, J. C. Warner, Green Chemistry: Theory and Practice, OUP, Nova York, 1998.
[2] S. M. Mansell, Dalton Trans. 2017, 46, 15157-15174.
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Sintesi i caracteritzacio de Bi,S; nanoestructurat
i compostos ternaris derivats per intercanvi cationic ¥ e N

Roger Morales; Albert Figuerolat®

BOE [JNIVERSITATo:
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Els nanomaterials han guanyat rellevancia gracies a les noves
propietats que ofereixen mitjancant I'augment de la relacié
superficie-volum i els efectes quantics. El sulfur de bismut(ll) és
un material semiconductor no toxic versatil, que es pot utilitzar
en diverses aplicacions, en cel-les solars, sensors o en
fotocatalisi [1]. Alguns derivats del Bi,S;, com el AgBiS, o el
CuBiS,, formen un compost ternari en afegir cations metal-lics,
de manera que s‘obtenen noves propietats termoeléectriques
i de conduccid termica [2].

La sintesi daquests compostos s’ha fet mitjancant metodes
diferents, tant en estat solid com col-loidalment. Aquestes ultimes
son d’especial interes, ja que en treballar amb particules col-loidals
estabilitzades en dissolucié s’obté un major control de la sintesi.

Lobjectiu del treball és l'optimitzacié de la sintesi de les
nanoestructures, tant nanodots com nanorods, de Bi,S; i la seva
utilitzacid posterior en reaccions d’intercanvi cationic per
obtenir els compostos ternaris mitjancant una sintesi col-loidal.
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Fotooxidacio selectiva del glicerol - it

Marti Molera Janer; Teresa Andreu Arbella
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Un dels residus principals de la inddstria del biodiesel és el
glicerol, un compost amb poc valor economic degut a la seva
sobreproduccid. Per aquest motiu, s’estan buscant materials per
valoritzar-lo, amb una oxidacio selectiva cap a compostos amb
un alt valor afegit com ara I'acid formic o la dihidroxiacetona. En
els ultims anys, el BiVO, ha estat un d’aquests materials, amb la
premissa d’emprar [lum solar per augmentar-ne l'eficiencia [1].

En aquest treball compararem fotoanodes de BiVO, i TiO, a pH
acid i neutre en un medi de sulfat de sodi 0,5 M, i valorarem
I'efecte de la radiacid solar en l'eficiencia i selectivitat del
proceés.

S’ha observat que el TiO, presenta una alta selectivitat envers
I'acid formic, perd afavoreix la mineralitzacié parcial del glicerol
obtenint CO,. D’altra banda, el BiVO, oxida el glicerol en les
dues rutes possibles, i la selectivitat varia en funcio del pH.
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Modelitzacié computacional d’una solucio d’acids humics
David Naranjo;! Pablo M. Blanco;2J. L. Garcés;3 F. Mas;1 S. Madurgal "

1 Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Quimica Fisica
2 Departament de Fisica i Quimica Macromolecular, Facultat de Ciéencies, Charles University (Praga, Txéquia)
3 Departament de Quimica, Escola Tecnica i Superior d’Enginyeria Agraria, Universitat de Lleida

Els acids humics (HAs) son mescles heterogenies de materia Acids himics ' Model coarse-grained | Corba de valoraci6
organica natural que es troben gairebé a tot arreu del medi
ambient, i particularment en sols, sediments i en sistemes
aquatics naturals. Els HAs provenen de la degradacié de la
materia organica i tenen un paper clau en el desti dels
contaminants al medi ambient.

Models amb diferents
coon distribucions i quantitats
d'aminoacids constituents.

Un dels problemes principals per la seva caracteritzacid
experimental és que sén macromolecules molt diferents, pero

amb una composici6 quimica semblant. En aquest estudiesvol 5 | Radi de gir

predir el seu comportament mitjangant simulacions = . L LR Modelitzacio

computacionals. S’han generat diferents models d’HAs que  rsina  Acdaspartic computacional :

permeten determinar |'efecte de la distribucid i quantitat de + Al E

grups funcionals acid-base sobre les seves propietats finals. En N g

particular, es descriu un protocol computacional efectiu per NHz_OH % ESPResSo ga

poder simular les corbes de valoracid dels HAs i predir tant la _ _Alamna_ | Metode defH constant | 2 e rrrerrrren

variacio del grau de protonacio, com del radi de gir dels HAs, en Aminoacids ConSt'tuemS/ Dinamica molecular / | nnasasssssnsansannl
pH

funcio del pH.
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Determinacid d’amines biogenes i aminoacids per cromatografia

de liquids amb i sense derivatitzacido precolumna. Aplicacio
a la caracteritzacio de vi i cava per metodes quimiometrics

1 Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica
2 Institut de Recerca en Nutricio | Seguretat Alimentaria, Universitat de Barcelona

Les amines biogenes (BA) sdn compostos nitrogenats de baix pes
molecular presents en diferents aliments fermentats, mariscs i vins. Sén
molecules biologicament actives que participen en vies metaboliques dels
éssers vius, com |'estabilitzacié de la sang, la regulacié de la temperatura
corporal i la millora de la neurotransmissid. Tanmateix, a concentracions
elevades de BA, poden apareixer problemes toxicologics en els
organismes, com ara migranyes i efectes sobre el sistema vascular o
nervios. El nivell de BA és un parametre important per avaluar la qualitat
dels vins ja que pot indicar una produccié en males condicions d’higiene.
Les BA es generen principalment a partir de la descarboxilacié dels seus
aminoacids precursors (AA), pero també ho poden fer a partir de reaccions
de transaminacié i aminacié reductores.

L'objectiu d'aquest treball és caracteritzar BA i AA en vins i caves, incloent-
hi most, vins base, vins estabilitzats i vins escumosos de crianca de 3i 7
mesos obtinguts de les varietats de raim pinot noir i xarel-lo. La
determinacié dels continguts de BA i AA es basa en la cromatografia
liqguida de fase inversa-espectrometria de masses C18 (HPLC-MS/MS), FIA-
MS/MS i UPLC-UV amb derivatitzacio precolumna d’analits amb clorur de
dansil. Posteriorment, s’han aplicat metodes quimiomeétrics per estudiar el
comportament i la classificacié de les mostres.

Master en Quimica Analitica — Curs 2021-22 — Universitat de Barcelona 27

Derivatitzacid de les mostres

HsC CHs

N
e O — “

R, o—s—o
H
O0=—S=—=0 N_C_RZ
cl R,
AA 0 BA Clorur de dansil Derivat de dansil
/ 4
| L )
K ~
{ L_ 3 A% —
| o X 2 Vs
~ /
£ 9. — [ Q|
e A e L «© T
g _ 9 - g \ A
: = \ Iy
. c I\ A
& o
Y o
i S 3 ~
\. v
-4
| | | | | | | \T | |

Analisi per:

* HPLC-MS/MS
*  FIA-MS/MS

e UPLC-UV

Comissié de Dinamitzacio Lingtistica

m UNIVERSITAT e
= BARCELONA

Facultat de Quimica

-10 8 6 -4 -2 0 2 4 6 8 10
Scores en PC 1 (65,36%)

Aplicacié de metodes quimiometrics




Comissié de Dinamitzacio Lingtistica

@ UNIVERSITAT ox

Estudi de la biodegradabilitat de polimers biodegradables @ :icist:
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Carlos Mario Olaya; Joan Dosta; Ricard Torres; Sergi Astals
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L'ds de polimers biodegradables és una de les alternatives per Biodegradacié en un ambient controlat casola
resoldre els problemes ambientals relacionats amb els polimers —

convencionals. D’aquesta manera, s’espera que puguin ser provetes entorn de compostatge

tractats per compostatge o digestid anaerobica. 400gde compost \'/ﬁgde mostra ‘
Aquest estudi pretén determinar si els productes * ‘ '

CRONTROLS NEGATIUS

biodegradables es degraden en un sistema de compostatge xa
casola. Aixi, es van avaluar sis polimers declarats com a :
«biodegradables» pels seus fabricants, monitorant la perdua de
pes i 'aspecte visual.

Analisi visual

Condicions controlades
| pérdua de massa @E R @

Els resultats experimentals van mostrar perdues de massa
d’entre el 3 % i el 13 %. En conclusid, el got de colpet i 'envas
amb tapa fabricats amb acid polilactic (PLA) presenten una
biodegradacid més alta (del 13 % i del 10 %, respectivament).
Tot i aix0, la biodegradacid dels polimers no havia finalitzat. Els
polimers no biodegradables (control negatiu), és a dir, el
tereftalat de polietile (PET) i polietile d’alta densitat (HDPE), no
van patir cap efecte de degradacio.

Temperatura Humitat Aireig (O,)

) —

PROVETES MATERIALS BIODEGRADABLES

Got de colpet Envas amb tapa

BlodegradaC|o 13% " Biodegradacio: 10 %
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Identificaciéo de contaminants organics potencialment

perillosos presents en aigues residuals regenerades

utilitzades per al reg agricola

Dana Orlando-Véliz;, Manuel Garcia-Vara; Miren Lopez de Alda
Departament de Quimica Ambiental, Institut de Diagnosi Ambiental i Estudis de I’Aigua (IDAEA-CSIC)

Davant l'escassetat d’aigua dolca o 'augment de la demanda
[1][2], practiques com ara la reutilitzacié d’aiglies residuals
regenerades amb diferents fins, com per exemple el reg
agricola, estan augmentant en diferents paisos. Tot i aix0, els
tractaments d’aiglies aplicats no eliminen una important
varietat de contaminants organics potencialment perillosos.
Per identificar-los, en aquest treball s’ha fet servir un flux de
treball avancat que inclou l'analisi no dirigida basada en
cromatografia de liquids acoblada a espectrometria de
masses d’alta resolucié en tandem (LC-HRMS/MS), el contrast
de les dades obtingudes amb llibreries d’MS, i nous metodes
d’avaluacié del risc. Laplicacié d’aguesta metodologia a
diverses mostres reals utilitzades per al reg agricola en el Parc
Agrari del Baix Llobregat ha permeés identificar diversos
farmacs, drogues i pesticides que serien rellevants en termes
d’abundancia i toxicitat i necessitarien investigacio amb més
profunditat.
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Produccid biologica de polihidroxialcanoats aplicant

I’alimentaciod per separat d’acids grassos volatils i nitrogen B D

amoniacal

Sergi Pena-Picola; Noemi Perez-Esteban; Sergi Astals; Joan Dosta
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié d’Enginyeria Quimica

I Selecci6 de biomassa I_’I Acumulacié de PHA I

Els acids grassos volatils (AGVs) sén productes que es poden
generar en estacions depuradores d’aiglies residuals i que
presenten multiples aplicacions, entre les quals destaca la
produccid de bioplastics en forma de polihidroxialcanoats (PHA).
Les caracteristiques dels PHA son similars a les de les poliolefines
derivades del cru de petroli, amb lI'avantatge de ser totalment
biodegradables. Aquest bioplastic es pot obtenir a partir d’AGVs
mitjancant dues etapes: la selecci6 de biomassa productora
de PHA i l'acumulacié posterior de PHA dins la biomassa
seleccionada.

En aquest treball s’ha posat en marxa un reactor biologic aerobic
a 35 °C, amb un temps de retencio hidraulic i cel-lular d’1,1 i 4,2
dies, respectivament, tractant aigua sintetica rica en AGVs (3,5 g
DQO/L) per seleccionar biomassa productora de PHA. Els resultats
obtinguts han demostrat que el fet d’alimentar per separat els
AGVs i el nitrogen amoniacal (N-NH,*) condueix a un millor
enriguiment de biomassa capa¢ d’acumular PHA i, per tant, a un
rendiment de produccié d’aquest bioplastic molt més gran (fins a
un 50 % en pes respecte al 38 % obtingut, si no es fa).

O Reégim sacietat-fam

O Periode I.
Desacoblament AGV/N.

L Periode Il. Sense
desacoblament AGV/N.

Aireig

I Resultats del periode | I

O Percentatge de PHA
sobre els solids suspesos:
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Eliminacio de microcontaminants mitjancant
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EGE [UNIVERSITATox

aiguamolls construits i processos d’oxidacio avangada BB

Ana Piera Santacruz;! Nuria Lépez Vinent;? Alberto Cruz Alcalde?
! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié d’Enginyeria Quimica

2 Institut de Diagnosi Ambiental i Estudis de I’Aigua (IDAEA-CSIC)

Garantir la qualitat de l'aigua és un dels reptes importants d’aquest
segle. D’altra banda, la presencia de microcontaminants a l'aigua
constitueix un dels problemes més rellevants. Pel seu
caracter biorecalcitrant no s’eliminen de les depuradores, de
manera que entren al medi aquatic i posen en risc els ecosistemes i
la salut humana. Per aix0, cal aplicar tractaments adequats per
poder eliminar-los.

Alguns estudis han demostrat I'eficacia dels aiguamolls a I’hora
d’eliminar contaminants: d’'una banda, tenen uns costos de
funcionament i implementacido baixos; de l'altra, necessiten
molt d’espai i temps. Referent als processos d’oxidacié
avangada, un dels més eficacos per eliminar contaminants
organics i patogens és el procés foto-Fenton. S’ha dut a terme
un foto-Fenton a pH neutre, per reutilitzar posteriorment les
aiglies per a l'agricultura. Per tant, un procés combinat entre
els dos processos esmentats podria ser una bona opcid per
eliminar els microcontaminants i millorar la qualitat d’aigua.
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Determinacio de la permeabilitat a través de la pell de productes
cosmetics utilitzant membranes artificials i mesures cromatografiques ==«

Marina Pina; Susana Amézqueta; Elisabet Fuguet

! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

La permeabilitat a través de la pell mesura la velocitat a la qual
una substancia es mou a través de les diferents capes de la pell
fins que arriba al flux sanguini. La indUstria avalua aquesta
propietat per a la majoria dels components dels seus productes
ja que esta estretament lligada a I'accié d’aquests.

La permeabilitat pot estimar-se amb un metode anomenat
PAMPA, que es basa en la simulacié de la pell utilitzant una
membrana artificial de composicié similar.

En aquest estudi s’avaluen dos compostos presents en
productes cosmetics: el col-lagen i el cannabidiol. En primer
lloc, s’han desenvolupat metodes analitics per quantificar
aquests compostos en diferents mostres cosmetiques. A
continuacio, s’ha fet I'estudi de permeabilitat amb el métode
PAMPA. S’ha observat que un percentatge important dels
compostos queda retingut a la membrana, cosa que indica que
també sén retinguts a la pell i poden manifestar el seu efecte
bioactiu.

Master en Quimica Analitica — Curs 2021-22 — Universitat de Barcelona 32

Pell

s =

Teixit subcutani

U Dermis

- Epidermis viva

Estrat corni

—

Comissid de Dinamitzacio Linglistica

ii't BARCELONA

Model PAMPA
(Parallel Artificial Membrane
Permeability Assay)

Compartiment
acceptor Tampé pH=7,4 en
condicions fisiologiques

Membrana
artificial

Mostres

T Compartiment

Hidroxiprolina (col-lagen
hidrolitzat)

donador

CHgs

Cannabidiol




Estudi de I'efecte de diferents excipients
en la solubilitat d’un farmac acid-base

Judith Ramos; Clara Rafols; Elisabet Fuguet
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Un dels parametres fisicoquimics més importants per
determinar en lI'ambit de la industria farmaceutica és la
solubilitat dels farmacs d’administracié per via oral, perque
esta directament relacionada amb |a seva capacitat
d’absorcio al tracte gastrointestinal i, per tant, amb I'efecte
gue tindra a l'organ o teixit diana. D’altra banda, és una
propietat que es pot veure afectada pels excipients que
s’utilitzen en la formulacié dels medicaments.

En aquest projecte s’ha determinat ['efecte d’alguns
excipients (Cavasol, Captisol, Klucel, Kollidon i Plasdona
S630) en la solubilitat de la benztiazida (BZ). Per aconseguir-
ho s’han obtingut els perfils de solubilitat del farmac sol i
amb excipients, mitjancant el metode shake-flask. S’ha pogut
comprovar com la majoria dels excipients milloren Ia
solubilitat de la benztiazida, cosa que fa que sigui més facil
d’absorbir en el tracte gastrointestinal.

Master en Quimica Analitica — Curs 2021-22 — Universitat de Barcelona 33

Comparacioé dels perfils de solubilitat de la benztiazida

log S [M]

-39

34

Metode shake-flask

il

(solubilitat termodinamica)

-
,_p CE& ,O ]
" &

0%"%:}
F4 o]
.
T
E‘D
- . .'.;

s 8

.4J4 ¥

L] T .«
' . Obtencid i comparacid
. dels perfils de solubilitat

512

1,5 2,5 35 45 55 6,5 75 85

R Al

BZ-CAP = BZ-KLU +«BZ-KOL eBZ-S5630

Efecte dels excipients

=« BZ =BZ-CAV




Avaluacio de l'eficiencia de biocarbons com a sorbents crsonmicovmisi
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per a la descontaminacio d’aiglies =

Sandra Rasero Lopez; Anna Rigol Parera; Miquel Vidal Espinar
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

=
Laugment de I'Us industrial dels lantanids en aplicacions
tecnologiques ha comportat un augment de les seves dca,fi‘fnat © ®
'intercanvi 0
concentracions en el medi. Una opcid per mitigar-ne l'impacte e & e - I] .
, .. s . . . - 3 carboni e ]dcm
és la utilitzaci6 de materials com els biocarbons, materials COY
sorbents obtinguts a partir de la pirolisi de residus vegetals o & _ . _._;:-_;} B
o - i, 58 s
animals. T gy piois \S - R | e
R0 - i
En aquest treball s’han investigat dos biocarbons, procedents B |

.bai)ga / ‘/ C
de restes de branca de pi (PB) i de jardineria (GAW). S’ha = clevada \

superficie
especifica

determinat la seva capacitat maxima de sorcid mitjancant el |
procés de sorcié en continu, on el material s’empaqueta en
una columna per on es passa una solucié contaminada. S’ha
avaluat I'efecte de la direccié del cabal, 'alcada de la columna i 1

la mida de la particula. També s’ha estudiat el procés en una _, ‘5? \ e/ | @z
matriu real d’aigua de riu, fortificada amb Sm, La i Lu, per 5‘;: ’ | : ; '
avaluar-ne |'efecte matriu i la competéncia entre lantanids en / i

el procés de sorcid. W & & B & & 5 &

Temps (min)
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Sintesi d’imines ciclopal-ladades endocicliques

en un unic medi de reaccio
Marta Real;: Joan Albert
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La figura mostra la sintesi d’'imines ciclopal-ladades
endocicliques dinuclears amb pont acetato per reaccid entre
guantitats equimolars d’'un d’aldehid aromatic, una
benzilamina i acetat de pal-ladi(ll) en un sol medi de reaccid.
En alguns casos, els dinuclears amb pont acetato s’han
transformat en dinuclears amb pont cloruro o mononuclears
amb cloruro terminal i trifenilfosfina per establir correctament
la seva 'estructura.

En la reacci6 entre el 4-nitrobenzaldehid i Ila 4-
metoxibenzilamina es va detectar 4-metoxibenzaldehid, i en la
reaccio entre el 2,4,6-trimetilbenzaldehid i la benzilamina
també es van aillar petites quantitats de I'amida ciclica de la
figura.

Aquests estudis son d’interes en el camp de la funcionalitzacio
catalitica d’enllacos C—H, utilitzant imines transitories com a
grups directors i compostos de pal-ladi com a catalitzadors [1].
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1-‘ Reaccié global
— imina ciclopal-ladada
aldehid + benzilamina + Pd(OAc), HAcO - endociclica dinuclear

aromatic 75°C, 3 dies amb pont acetato
2-\_1 Compostos caracteritzats

R 1A:R=H;R' =H OO 4E OO 4F
1B: R = OMe; R’ = OMe pph3
P

Ac 1C:R=NOy; R = OMe ~PPhs
O._1D:R=0Me;R =H SN N

R /Pd\ / b \Ejl
ooo ) /g
Y

Pd %, ,-Pd
2

Referéncies
[1] J. Higham, J. Bull, Org. Biomol. Chem., 2020, 16, 7291-7315.




Sintesi de tetrahidroisoquinolines mitjancant
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Luis R. Rodriguez-Javier; Xavier Ariza; Jordi Garcia; Pau Guillamon; Andrea Mancinelli
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica

El desenvolupament de farmacs fa necessari el descobriment

de meétodes sintetics alternatius que facilitin 'obtencié de AOH N R

noves molecules. Aquest és el cas de la tetrahidroisoquinolina R & [Pg;“”

(THIQ), un farmacofor present en molts compostos R+: NHs Ejm“éf%g‘j;e
biologicament actius que es pot obtenir en un sol pas Fenetilamina " R'=R'oH
mitjancant ciclometal-lacions de fenetilamines. pallone oi‘;;f;’;‘}:;g R—(t(_k';z

En la reaccid proposada, I'amina primaria actua com a grup solvnt, 80°C, 12 AP

director de l'activacié C—H en la posicid orto, permetent la Ag(0) -
insercio de l'acceptor de Michael i la subsegilient addicio H+ Insercis directa

conjugada. Leliminacid reductora del catalitzador dona lloc a dEIam'FZ?R..

les respectives THIQs en una sola etapa [1]. Tot i que aguestes /fc%lﬂ o R—:: NH,

reaccions estan afavorides per l'efecte Thorpe-Ingold d’un

carboni quaternari en o respecte a I'amina, s’ha demostrat

que la presencia d’aquests substituents no és necessaria [2].

En aquest treball s’han optimitzat les condicions de reaccié Referéncies

per aquesta transformacié on l'acceptor de Michael és una [1] A. Mancinelli, C. Alamillo, J. Albert et al., Organometallics., 2017, 36, 4, 911-919.

sulfona de fenil i vinil [2] S. Fan, X. Chen, Y. Ding et al., J. Org. Chem., 2019, 84, 20, 13003-13012.
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Eliminacié de microcontaminants d’aiguies residuals
mitjancant biocarbo de closca d’arros: sintesi, - PR,

caracteritzacio i capacitat d’adsorcio

Albert Sales Alba; Bernardi Bayarri Ferrer
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié d’Enginyeria Quimica

Durant els darrers anys, la preocupacié per la contaminacié / \
de l'aigua ha accelerat la necessitat de desenvolupar nous
metodes, més efectius i rendibles, que permetin corregir
aquesta problematica.

El biocarbd (biochar) és un material pords i obtingut de la
valoritzacido de la biomassa mitjancant la pirolisi en absencia
d’oxigen. A causa del gran interes que ha generat, per les seves
notables propietats com a adsorbent i el seu baix impacte
ambiental, el biocarbé es presenta com una alternativa
prometedora capa¢ d’eliminar tant els contaminants
convencionals com els emergents de les aiglies residuals.

En aquest estudi, s’ha sintetitzat i caracteritzat, quimicament i
fisicament, el biocarbd provinent de la closca d’arros. D’altra
banda, s’han dut a terme un seguit d’experiments en
discontinu per poder determinar la capacitat d’adsorcio
d’aquest material en leliminacié de tres pesticides
(clotianidina, tiacloprid i atrazina), tant en les aiglies residuals
com en les aiglies preparades.
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Optimitzacio i formacio d’ettringita sintetica s

Eric Sanahuja Rosich; Jessica Girdo-Paloma; Anna Alfocea Roig; Joan Formosa Mitjans
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El formigd és el material més consumit mundialment amb
30.000 Mt. Lettringita, CazAl,(OH),,(S0,);:26H,0, és un mineral
gue es troba majoritariament al formigd de ciments portland i la
seva funcio principal és controlar-ne I'enduriment. Es tracta d’un
mineral rar a la natura que es forma en medis alcalins en
presencia de Ca0, Al,0,, SO,%"i H,0.

LUobjectiu principal és sintetitzar el mineral al laboratori.
D’aguesta manera, es preparen diferents dissolucions dels ions
Ca?*, AI¥*, SO,% en diferents proporcions estequiomeétriques per
avaluar en quines condicions es forma ettringita en funcio del
pH, la temperatura i la concentracié dels ions. Posteriorment,
s'analitza el precipitat format mitjancant diferents tecniques de
caracteritzacié com ara l'espectroscopia d’infraroig (FT-IR), DRX
i ATG. Lanalisi del precipitat ens permet determinar en quines
dissolucions s’ha format potencialment I'ettringita, de manera
gue es pot relacionar el seu comportament i la seva relacié amb
la quimica de materials.
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Referéncies
[1] E. Poupelloz, S. Gauffinet, A. Nonat, Study of nucleation and growth processes of ettringite in
diluted conditions. Cement and Concrete Research, 2020, 127, 105915.




Sintesi de MXens mitjangant I'aplicacio d’ultrasons  cnsonmmsumose

NI LR . ¢ oweer: ROTEE
per a la catalisi d’hidrogenacié de CO, esseny  (/
Adria Sanchez Ruiz; Lourdes Mestres Vila; Pilar Ramirez de |la Piscina e
Departament de Quimica Inorganica i Quimica Organica. Seccié Quimica Inorganica

En l'actualitat la quimica té la responsabilitat d’avancar
conjuntament amb unes pautes ecologiques i sostenibles, en

gue els avencos cientifics no constitueixin un perjudici per al CO,
medi ambient. Un exemple d’aquesta quimica enfocada en el w OH™ Howee,
medi ambient és I'estudi de catalitzadors per reduir els nivells fut

de CO,. T —

Els MXens sén wuna familia emergent de materials o ® & 8¢ NaOH

bidimensionals constituits per carburs de metalls de transicio ¢ ‘ oo 0o 940

amb terminacions halogenades o hidroxiliques. Aquest projecte \ )

es focalitza en el desenvolupament d’una sintesi per Mxens en

.
VR
ST T e
contraposicié als métodes establerts actualment, substituint Al \\ ot h

(o

I'acid fluorhidric per altres reactius, com ara hidroxid de sodi o Al
hidroxid de tetrabutilamoni, en condicions de pressid
atmosférica i temperatures suaus, fent-la més accessible. La
segona fita del projecte és la utilitzacid d’aquests MXens com a MAX MXene
catalitzadors en reaccions de reducci6 de CO, a productes

funcionals com el gas de sintesi, meta o metanol.

[
(o 3
[ N 3
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Estudi dels complexos resultants

Neus Santiago i Dominguez; Paul Lloyd-Williams; Jordi Garcia
Departament de Quimica Inorganica i Quimica Organica. Seccié de Quimica Organica

Avui dia hi ha molt interés a construir sistemes amb capacitat de DINaNO,
. . . Y . NHy 10% HCI
retenir grans quantitats d’informacié i amb velocitats elevades 0°C. 151 QN‘N on
2) NaOH aq O,N

de processament. Una aproximacio a la sintesi d’aquests es basa
en molecules que poden exhibir fendOmens quantics com ara
spin crossover (SCO) i single molecule magnets (SMMs). Els
compostos organics amb grups azo conjugats
(-N=N-) permeten isomeritzacions reversibles entre les
formes cis i trans sota irradiacié de Illum UV. Aquestes
isomeritzacions provoquen canvis en les seves propietats
fisicoquimiques, cosa que pot fer que siguin importants en
camps diversos com ara cristalls liquids, fotointerruptors [1],
agents terapeutics o inclds com a administradors de farmacs.

NO.
2 Fenol

0°C, 1 h 1

2) Na,S hidratat

1) 150 mL Etanol calent
60 mL 1:1 aigua-etanol calent

</ >—N
\Y
NOOH

HoN
2

1) Salicilaldehid
EtOH, reflux, 24 h

2) Tamis molecular
4R, 2n

). . ., .. } . 1) Cu(AcO),, TBAOH, MeOH QN‘NO—OH
El nostre grup d’investigacid esta interessat en la sintesi 1h, o —N
.. . . ... 2) n-Hexa,dietileter C§:
optimitzada de nous lligands que incorporen grups azo i imina, OH
capacos de coordinar-se amb cations metal-lics (idealment amb

lantanids) per obtenir nous nanomaterials que poden  Referéncies

. . .. [1]I. Carlescu, A. M. Scutaru, D. Apreutesei, V. Alupei, D. Scutaru, The liquid crystalline behaviour
ser SMMs amb propietats modulables per lairradiacio de llum UV. of ferrocene derivatives containing azo and imine linking groups, Liq. Cryst. 2007, 34, 775-785.
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El concepte “isosterisme B-N" es basa a reemplacar un enllag C=C
pel fragment B-N. Aquest intercanvi permet obtenir entitats

. . \ . . 1 B
similars estructuralment, pero amb diferents propietats o dipol iso> Cﬁj LIRS Cﬁj dipol
electroniques. En el camp dels hidrocarburs policiclics aromatics, naftalé 7 BNenaftals

I'isosterisme BN esta proliferant en camps com la ciéncia de
materials o la biomedicina [1]. Aquest tipus de compostos poden

ser representats pel regioisomer del BN-naftale 1. Nova ruta sintetica cap a 1
NV TIR . . Metatesis
Aixi, I'isomer 1, preparat primerament els anys seixanta per g | AP a . dolefines
Dewar i col-laboradors, representa un element molt = 7 | L,“E/\/ —>Czj ...... - Cﬁj
interessant per obtenir compostos aromatics BN de major N« N ’ /\/21/\ 1

complexitat. Posteriorment, els grups d’Ashe i Fang van reportar el

gue representen les rutes principals cap a 1, les quals es basen en

una doble metatesi de tancament d’anell [2]. Aixi i tot, aquestes

metgdologles. presenten un ampli - marge de millora. gogerancies

Aqui anunciarem una sintesi millorada cap al BN- [1]Z X Giustra,S.Y. Liu, J. Am. Chem. Soc., 2018, 140, 1184-1194.

naftalé. Especificament, mostrarem que el precursor tetra-al-lilic2 [2] a) F. Sun, L. Ly, M. Huang, Z. Zhou, X. Fang, Org. Lett., 2014, 16, 5024-5027; b) A. D. Rohr,
de propenodlisi utilitzant dial-lilaminai trial-lilbora [3]. [3] Manuscrit en preparacio.
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Reaccions directes i enantioselectives
de N-(2-azidoacetil) tioimides amb acetals dimetilics

aromatics catalitzades per complexos quirals de Ni(ll)

Andrea Suarez-Herrera; Miguel Mellado-Hidalgo; Pedro Romea; Felix Urpi
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica

La construccid enantioselectiva d’enllagos carboni-carboni ha
estat un dels aspectes clau en la sintesi organica durant les
ultimes decades [1]. Aixi, la necessitat constant d’obtenir
procediments més selectius i eficients ha donat lloc al
desenvolupament de nous metodes catalitics [2].

En aquest context, el nostre grup ha utilitzat catalitzadors
quirals per tal de controlar la configuraci6 de nous
estereocentres en reaccions aldoliques i obtenir productes
enantiomericament purs [3].

En aquest projecte s’estudien les reaccions de tipus aldolic
directes i enantioselectives de N-(2-azidoacetil) tioimides
catalitzades per complexos quirals de niquel(ll) amb acetals
dimetilics aromatics. Aquestes reaccions permeten la
construccido d’un nou enllag carboni-carboni i la formacié
simultania i controlada de dos nous estereocentres amb
excel-lent excés enantiomeric dels diastereomers majoritaris
sin o anti, en funcid del catalitzador.

X:'S; [(S)-ToIBINAPINICl,

S

) jl/ OMe X:O: [(R)-DTBM-SEGPHOS|NICI, j\ O
X N N3 + . X N *
-/ MeO™ TAr \
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X:S,0 CH,Cls
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[1] E. M. Carreira, L. Kvaerno, Classics in Stereoselective Synthesis, Wiley-VCH, Weinheim, 2009.

[2] P. J. Walsh, M. C. Kozlowski, Fundamentals of Asymmetric Synthesis, Univ. Science Books, 2009.
[3] S. C. D. Kennington, S. F. Teloxa, M. Mellado-Hidalgo, O. Galeote, S. Puddu, M. Bellido, P. Romea,

F. Urpi, G. Aullén, M. Font-Bardia, Angew. Chem. Int. Ed., 2021, 60, 15307-15312.
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Sintesi i estudi d’un parell de fluorofors
per a elastomers amb doble luminescencia
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Julia Vergés Oms; Pedro Guixens Gallardo; Jaume Garcia Amords; Dolors Velasco Castrillo
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccid de Quimica Organica

Els elastomers liquids cristal-lins monodomini (LSCEs) [1] sén
materials que combinen [lelasticitat d’'un elastomer
convencional amb l'autoorganitzacio de la fase liquida
cristal-lina. Per tot aix0, presenten propietats Uniques que
permeten convertir processos mecanics, com per exemple la
tensid i la pressio, en resultats optics mesurables.

En aquest treball exposo la sintesi de diversos fluorofors
amb la finalitat de trobar un parell (acceptor/donador) que
presenti transferéncia d’energia de ressonancia Foster
(FRET, Foster resonance energy transfer). Aquests fluorofors
s'incorporaran als LSCEs per poder observar una
luminescencia dual dependent de la forca mecanica
exercida.
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Us d’AlphaFold i altres métodes computacionals

en la investigacidé d’una glicosiltransferasa
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Lestiu passat, amb la publicacié de larticle d’intel-ligéncia MSKPPDLLLRLLRGAPRQRVCTLFIIGFKFTFFVSIMIYWHVVGEPKEKGQLYNLP...
artificial AlphaFold, es va resoldre un dels problemes més \/

importants en el camp de la biologia dels ultims cinquanta

anys: la prediccid del plegament d’'una proteina a partir de la JN‘

seva sequencia d’aminoacids.

AlphaFold

Gracies a I'aveng tecnologic que ha suposat AlphaFold, aquest
treball ha pogut predir I'estructura de I'enzim huma A4GALT
i fer un estudi posterior del seu complex de Michaelis
mitjancant dinamica molecular. D’aquesta manera, s’ha pogut
determinar la disposiciéd més estable entre el lligand i 'enzim i,
a més, computar quins son els principals residus que
interaccionen.

Dinamica molecular

Un cop assolit aquest estudi, pot ajudar a valorar diferents
substancies que en un futur poden ser possibles candidates a
ser utilitzades com a inhibidors de A4GALT, el qual esta
relacionat amb diferents patologies com és |la malaltia de Fabry.
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