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Presentacio

El 21 de novembre de 2023 va tenir lloc la sisena jornada de Tesimarat6 organitzada per
la Comissi6 de Dinamitzacid Linguistica de la Facultat de Quimica de la Universitat de
Barcelona. En aquesta jornada, com en les anteriors, els joves investigadors divulguen la
recerca que fan en diferents camps de la quimica, i ho fan en quatre minuts. L’objectiu és
comunicar les metes i els avencos que es plantegen en els seus projectes de tesi doctoral
a un public general: des del més novell en coneixements quimics fins al més especialitzat
en diferents vessants de la quimica.

D’aquesta manera, cadascu, independentment dels seus coneixements cientifics, pot
descobrir la recerca que es fa a la Facultat i obtenir també, a partir d’aquestes
microconferéncies, idees noves sobre els temes punters de la recerca actual en els diversos
camps en que la quimica té un paper protagonista: des de I’area de nous medicaments 1
biomedicina fins als nous materials, passant pel desenvolupament de processos per a la
proteccié del medi ambient i la millora de la sostenibilitat global del planeta.

Es tracta, en definitiva, de saber comunicar i promoure 1’interes per la recerca i la ciéncia,
tant en 1’ambit académic 1 cientific com en el si de la nostra societat, i de fer-ne una
experiéncia compartida i interdisciplinaria. Des de la universitat, com a lloc per
excel-léncia per a la generacid 1 I'intercanvi de coneixement, el posem a 1’abast de
tothom. Amb aquest esperit, publiqguem ara les contribucions a la sisena jornada de
comunicacio de joves investigadors de la Facultat de Quimica i agraim la implicacié de
tothom que ha fet possible la VI Tesimarato6 de la Facultat de Quimica.

Comissié de Dinamitzaci6 Linguistica

de la Facultat de Quimica
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Nous fotosensibilitzadors basats en complexos de polipiridil Ru(ll)
amb potencial activitat anticancerigena

Piedad Herrera-Ramirez, Patrick Gamez
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccié de Quimica Inorganica

piedad.herrerar@ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Organica
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El cancer és una de les malalties més diagnosticades en I’altim segle a tot el mon, amb 9,9 milions
de morts el 2020. El desenvolupament d’agents anticancerigens eficients s’ha convertit en una
necessitat urgent, i la quimica bioinorganica és un camp d’investigacio util per desenvolupar
noves estrategies per fer front al cancer. En aquest sentit, les fotoquimioterapies, com per exemple
la terapia fotodinamica (PDT) i la quimioterapia fotoactivada (PACT), s6n una alternativa a la
quimioterapia classica contra el cancer. Es basen en I’activacié d’un fotosensibilitzador (PS)
mitjancant irradiacio local amb I[lum per reduir els efectes secundaris. La investigacié sobre
compostos metal-lics en aquestes terapies ha demostrat que es poden explotar les propietats
Uniques dels ions metal-lics. En aquest context, els compostos de ruteni(ll) representen una
familia molt prometedora de complexos fotoactivables, degut a la capacitat per localitzar la diana
terapeutica i la possibilitat de ser compatibles amb entorns hipoxics, com ara els tumors.

S’ha desenvolupat una nova familia de complexos amb Iligands polipiridil de ruteni(ll), aprofitant
les propietats anticancerigenes ben establertes dels complexos de metalls de transicio i les riques
propietats fotofisiques de Iligands organics particulars. Se’n van obtenir els compostos i se’n va
investigar el comportament fotoquimic, la interaccié amb el DNA i les propietats fotocitotoxiques
associades. Els compostos no eren toxics en la foscor, pero es van convertir en fototoxics quan es
van irradiar. Finalment, val la pena esmentar que aquests fotosensibilitzadors son solubles en
aigua, altament fotoestables i es poden obtenir a partir de sintesis senzilles.

PARAULES cLAU: fotoquimioterapia, agent anticancerigen, fotosensibilitzador, complexos de ruteni(ll),
citotoxicitat
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Hidrogen verd. Font d’energia per a un futur immediat

Josep Boter Carbonell, Teresa Andreu Arbella, Pere Lluis Cabot Julia,
Maria Sarret Pons
Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica, Secci6 de Quimica Fisica

j.boter@ub.edu
Programa de doctorat en Electroquimica. Ciéncia i Tecnologia
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L’hidrogen és un vector energétic destinat a ser el combustible del futur. Actualment, la major
part de H; es produeix a partir del gas natural, de manera que es genera una gran quantitat de CO..
Mitjangant 1’electrolisi de 1’aigua es pot obtenir H» pur, perod 1’aplicacié d’un corrent eléctric
encareix el producte. Si s’utilitzen fonts de corrent electric d’energia renovable, no hi ha
emissions de CO- i aixi s’obté el que s’anomena hidrogen verd.

En el transcurs dels anys s’han desenvolupat diferents dispositius; I’electrolisi alcalina és la més
avancada. Degut a la seva simplicitat, compacitat i absencia de liquids corrosius o altres additius,
I’electrolitzador d’aigua més atractiu actualment és el de membrana de bescanvi protonic
(PEMWE), en queé el reactiu és només aigua. El problema principal que presenta és la necessitat
de metalls preciosos (Pt, al catode, i Ir 0 Ru, a I’anode), cars i escassos, com a catalitzadors. Cal
fer un esfor¢ per reduir costos dels dispositius, per exemple disminuint el consum d’energia
electrica i la quantitat de materials necessaris.

Aquest treball tracta de I’oxidacié de 1’aigua per produir O, reacci6 limitant de I’electrolisi (que
requereix un major sobrepotencial, origen del consum energétic). L’objectiu principal és reduir-
ne el cost economic, tot disminuint la quantitat de Ir amb la sintesi de nanoparticules disperses
sobre suports de baix preu, porosos, conductors i estables, perd mantenint-ne o incrementant-ne
I’activitat catalitica. Els materials de suport seran nanotubs de TiO, dopats amb heteroatoms com
el nitrogen per reduir la seva resisténcia eléctrica.

PARAULES CLAU: electroquimica, electrolitzador PEM, hidrogen verd, catalisi, nanomaterials
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Transici6 sostenible: explorant alternatives
als metalls preciosos en catalisi homogenia

Francisco A. Gomez-Mudarra, Gabriel Aullén, Jesus Jover
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccio de Quimica Inorganica
i Institut de Quimica Teodrica i Computacional

f.gomez@ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Teorica i Modelitzacié Computacional
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En I’actualitat, la gran majoria dels processos quimics essencials per a la produccié industrial de
productes basics es basa en gran part en la catalisi, un procés en que els metalls tenen un paper
crucial. Metalls com el ruteni, el rodi, el pal-ladi i el plati, coneguts com a metalls preciosos, han
tingut un paper destacat en el desenvolupament de la catalisi homogenia. No obstant aixo, la seva
utilitzacio presenta desafiaments significatius, com ara una disponibilitat limitada i distribucid
desigual en el planeta, la qual cosa dona lloc a costos elevats i n’amenagca la disponibilitat futura.
A més a més, la seva toxicitat afecta directa i indirectament la salut i el medi ambient.

Una soluci6 prometedora consisteix a migrar cap a metalls de la primera serie, com ara el coure i
el niquel, que ofereixen avantatges economics i mediambientals. Malgrat el seu potencial, aquesta
transicio troba obstacles, especialment en el control de reaccions catalitiques i I’estabilitat del
catalitzador. Tot i aixi, investigacions recents estan explorant la substitucié de metalls preciosos
per alternatives menys oneroses i perjudicials, amb resultats encoratjadors.

PARAULES CLAU: catalisi homogenia, reactivitat computacional, formacié d’enllagos C—C, quimica
organometal-lica
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Utilitzacio de residus organics municipals com a materia primera
per generar bioproductes

Sergi Pefa Picola, Sergi Astals Garcia, Joan Dosta Parras
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Seccid d’Enginyeria Quimica

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

Residu organic municipal Productes generats
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Reactor biologic

A les ciutats es genera una gran quantitat de residus organics que poden esdevenir una matéria
primera per a diferents processos. Davant del paradigma actual d’economia circular, cal concebre
els residus com a recursos i fer la transicid d’instal-lacions de tractament de residus cap a
biorefineries. La tesi doctoral se centra en el tractament de la fraccié organica de residus
municipals en fermentadors sota condicions anaerobiques, on es desenvolupa un cultiu microbia
mixt a partir dels mateixos microorganismes presents en aquests residus. La finalitat és generar
productes d’interes, com ara acids grassos volatils (AGV), que son molécules de 2 a 6 carbonis
amb un grup carboxil (-COOH) i amb una demanda creixent al mercat, que se satisfa
majoritariament mitjancant processos petroquimics, malgrat que té un fort impacte
mediambiental.

La recerca té per objectiu avaluar la producci6 continuada d’acids grassos volatils a partir d’un
corrent residual d’una instal-lacié de tractament de residus organics municipals de 1’Area
Metropolitana de Barcelona. A més, s’estudia I’efecte de diferents parametres del procés, com ara
la temperatura de treball, la taxa de carrega organica i el temps de residéncia del residu al
fermentador, entre d’altres. Igualment, s’analitzen les poblacions microbianes que €S
desenvolupen en el procés de fermentacié i la seva evolucié. Per tant, la tesi doctoral pretén
caracteritzar i millorar la generacid d’acids grassos volatils a partir de residus organics amb una
descripci6 detallada del procés. Els resultats obtinguts fins ara mostren que, tot i la variabilitat
dels residus organics municipals, s’assoleixen rendiments de produccié d’acids grassos volatils
elevats i estables.

PARAULES CLAU: acids grassos volatils, economia circular, fermentacio, microbiologia, residus organics
municipals
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Nova eina oligonucleotidica multidiana contra patologies complexes
amb multiples dianes terapeutiques

Ariadna Vila Planas, Montserrat Terrazas Martinez
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccio de Quimica Organica

arivila@ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Organica
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Avui en dia les terapies combinades tenen un elevat interés farmacologic, degut al seu paper
fonamental en la lluita contra patologies complexes en qué intervenen mdltiples vies de
senyalitzacio, com ara el cancer i processos de resistencia farmacologica associats al tractament.
L’estratégia terapeéutica més emprada per afrontar aquestes patologies consisteix en
I’administracié de combinacions de farmacs de molecula senzilla dirigits a «atacar» cadascuna de
les vies de senyalitzacio implicades en la malaltia. Malauradament, les combinacions de farmacs
actuals presenten alguns problemes, com ara efectes de toxicitat, que en limiten 1’Us clinic. Per
fer front a aquests obstacles, hem dissenyat una nova eina oligonucleotidica multidiana (3ASO)
que pot ser dissociada per I’enzim intracel-lular ribonucleasa H (present en totes les cél-lules) una
vegada entra a la cél-lula i alliberar simultaniament tres farmacs oligonucleotidics de tipus
antisentit (en angles, ASO). Cadascun d’ells és complementari a I’ARN missatger d’una de les
proteines (dianes terapéutiques) implicades en les maltiples vies de senyalitzacié del procés
tumoral. Aquesta tecnologia ens ha permés inhibir simultaniament 1’expressié de tres proteines
responsables de la proliferacié tumoral en cancer de mama HER2 positiu (HER2, Hsp27 i Akt) i
obtenir bons nivells d’activitat antiproliferativa en cél-lules tumorals, aixi com valors de toxicitat
nuls en cél-lules no tumorals. A més, amb aquest estudi hem descobert un nou mecanisme d’accio6
de I’enzim ribonucleasa H que no havia estat estudiat fins ara.

PARAULES CLAU: oligonucleotids, inhibicid, cancer, resisténcia farmacologica, multidiana
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Recuperem el fosfor

Verdnica Belén Aguilar Pozo,>? Josep Maria Chimenos Ribera,! Sergi Astals Garcia?
!Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Secci6 de Ciéncia
i Enginyeria de Materials
2 Departament d ’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Secci6 d’Enginyeria Quimica

veronicaguilar@ub.edu
Programa de doctorat en Enginyeria i Ciéncies Aplicades

Extraccio del fosfor (P)

@9 Nutrient El P és un recurs limitati irreemplacable
" essencial m , R
\ A + El P s’esgotaraal cap de 100 anys.
/,Q'_!} M — MMM . 95 9% del P produit s'utilitza com a fertilitzant. e @
Recuperacié del P Estudis sobre el procés:
pods. Ee fartikle

Estacions depuradores d'aiglies residuals NH.

Mitjancant > La precipitacio d'estruvita ('//0NH,PO,-6H,0) ertilitzant
. . ) + Télimitacions: cost dels reactius
Pot arribar a satisfer > 15-20 % de la demanda mundial L— Font de Ma i reactiu basic

Proposta Resultats e
Subproducte de MgO industrial v 89-97% de P v R io de nutrients

+ 50-65% de MgO 75-85% d'estruvita i6 d’'un subproducte

« Reactiu basic

Economia circular
» 10 vegades més barat

El fosfor és un nutrient essencial per a les persones i les plantes. L’extraccié de fosfor augmenta
a mesura que la poblacié mundial també ho fa. Estudis de prospeccio geologica mostren que es
podria esgotar en uns cent anys. Una possible solucio6 per pal-liar aquest déficit és la recuperaci
de fosfor en forma d’estruvita en estacions depuradores d’aigies residuals (EDAR). La
recuperacio en les EDAR podria satisfer un 15-20 % de la demanda mundial, ja que I’estruvita
pot ser utilitzada posteriorment com a fertilitzant. Actualment, ja hi ha plantes de recuperacid
d’estruvita, pero el procés esta limitat pel cost dels reactius que s’hi han d’afegir (magnesi i un
reactiu basic per augmentar el pH). Aquesta tesi proposa estudiar la valoritzacié d’un subproducte
de MgO industrial amb un contingut de MgO del 50-65 %. Aquest subproducte pot ser emprat
com a font de magnesi i reactiu basic alhora, i el seu Us podria fer abaratir costos, recuperar
nutrients i valoritzar un subproducte, tot aixo dins de I’ambit de I’economia circular.

PARAULES CLAU: economia circular, estruvita, recuperacié de nutrients, subproducte de MgO industrial

10
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Els bioplastics realment son biodegradables?

Carlos Mario Olaya Rincén,'? Monica Martinez Lopez,? Sergi Astals Garcia®
'Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Seccié d’Enginyeria Quimica
2 Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Secci6 de Ciéncia i Enginyeria de Materials

molaya@ub.edu
Programa de doctorat en Enginyeria i Ciéncies Aplicades

Condicions Microorganismes
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La preocupacio creixent per la contaminacio per plastics i I’impacte d’aquests materials en el
medi ambient ha fomentat I’interés pels plastics biodegradables (bioplastics). En comparacié amb
els plastics convencionals, els bioplastics ofereixen alternatives de gestio al final de la seva vida
atil com ara la digestié anaerobica (DA), en abséncia d’oxigen, i el compostatge, en presencia
d’oxigen. En aquest context, els sistemes de DA emergeixen com una perspectiva prometedora
en la biodegradacio de bioplastics, alhora que s’obté energia renovable en forma de meta.
Malauradament, hi ha una percepcié equivocada dels bioplastics entre la poblacié, amb la creenca
errdnia que, quan arriben al medi ambient, es degraden per si mateixos i sén inofensius per al
medi i la fauna. Aquesta percepcio pot influir negativament en la consciéncia ambiental, ja que el
prefix bio- pot indicar bé que la matéria primera és d’origen biologic o bé que el seu final de vida
atil pot ser la degradacio biologica. Si ens centrem en el final de vida, el fet que un polimer sigui
biodegradable significa que es pot degradar mitjancant microorganismes, pero no per tots ni en
qualsevol condicid.

En aquesta tesi es pretén avaluar la biodegradabilitat anaerobica de diversos bioplastics i la seva
conversio a metad. Mitjancant I’Us del disseny experimental, es duran a terme experiments discontinus de
digestio anaerobica amb els principals polimers biodegradables, com ara el PLA (acid polilactic) i el
PHA (polihidroxialcanoat), aixi com mescles comercials disponibles en el mercat actual. Aquests
experiments es faran en condicions mesofiliques (35 °C), termofiliques (55 °C) i hipertermofiliques
(70 °C). A més, s’analitzara I’efecte de possibles pretractaments (mecanics, térmics i termoquimics) en
el rendiment de la biodegradacid. Igualment s’analitzaran els canvis en I’estructura dels bioplastics i les
seves propietats termiques durant el procés de digestié anaerobica. Finalment, s’avaluaran les millors
condicions, I’estabilitat i el comportament de la biodegradaci6 dels bioplastics en un sistema semicontinu
mitjancant bioreactors de laboratori.

PARAULES CLAU: plastics, biodegradable, bioplastics, biodegradabilitat, digestio anaerobica
11
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Preparacié electroquimica de catalitzadors per transformar
biogas en hidrogen

Judit Lloreda Rodes,*? Vanessa Abad Cufiado,? Elvira Gomez Valentin,*
Albert Serra i Ramos!
!Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Seccié de Quimica Fisica
2 Consorci per a la Gestio dels Residus del Vallés Oriental

juditlloreda@ub.edu
Programa de doctorat en Electroquimica. Ciéncia i Tecnologia

CH, + CO, —» 2H, + 2CO
Reformat en sec de meta

>

aie N
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p 54 °

sense corrent

L’obtenci6 de biogas (mescla de meta i dioxid de carboni), per digestido anaerdbica de residus
domestics organics, és un clar exemple de com aprofitar allo que com a societat descartem. Si
continuem el procés d’economia circular, transformant-lo de manera sostenible en hidrogen, la
valoritzaci6é augmenta. L hidrogen €s un gas clau per a la descarbonitzacioé de 1’energia, pero la
seva produccio en I’ambit industrial no sempre resulta senzilla. Les baixes eficiéncies i les altes
temperatures necessaries, com en el reformat en sec de meta (RSM), en son els obstacles
principals. Per aixo resulta imprescindible 1’Gs d’un catalitzador. L objectiu d’aquesta tesi és la
preparacio electroquimica de nous materials, de base niquel, que puguin actuar com a
catalitzadors de la reaccio RSM per produir hidrogen. L’electroquimica ha de facilitar el posterior
escalat en I’ambit industrial d’aquest procés. La sintesi s’aborda per dues vies: electrodeposicid
sobre substrats d’acer inoxidable, i deposicio sense corrent (electroless) sobre particules micro- i
nanométriques magnétiques, amb 1’objectiu de maximitzar I’area superficial del catalitzador.
L’eficiéncia, la conversié i la selectivitat dels materials preparats es testaran per a la reaccié RSM.
Com que els substrats sobre els quals es diposita electroquimicament sén de caracter magnetic,
en etapes posteriors es planteja substituir el subministrament térmic d’energia per un d’origen
magnétic, utilitzant un equip d’induccié magnética que es preveu que permetra assolir altes
temperatures amb consums energetics baixos.

PARAULES CLAU: hidrogen sostenible, preparacid electroquimica, catalitzador, biogas, reformat en sec de
meta




-l"‘__—.'in‘s‘ :::;Tr
=0&| UNIVERSITAToe
<+l BARCELONA
i+

* O LveE

Index de paraules clau

acids grassos volatils 8
agent anticancerigen 5
biodegradable 11
biodegradabilitat 11
biogas 12
bioplastics 11
cancer 9
catalisi 6
catalisi homogeénia 7
catalitzador 12
citotoxicitat 5
complexos de ruteni(ll) 5
digestio anaerobica 11
economia circular 8,10
electrolitzador PEM 6
electroquimica 6
estruvita 10
fermentacio 8
formaci6 d’enllagos C—C 7
fotoquimioterapia 5

fotosensibilitzador

hidrogen sostenible 12
hidrogen verd 6
inhibicio 9
microbiologia 8
multidiana 9
nanomaterials 6
oligonucledtids 9
plastics 11
preparacio electroquimica 12
quimica organometal-lica 7
reactivitat computacional 7
recuperacio de nutrients 10
reformat en sec de meta 12
residus organics municipals 8
resistencia farmacologica 9

subproducte de MgO industrial 10

13




)
:o\\é?

UNIVERSITAT v

BARCELONA

\
/]

i

=
“\F

VI Tesimarat6é de Quimica

Jornada de comunicaci6 de joves investigadors de la Facultat de Quimica
(21 de novembre de 2023)

Organitzaci6 de la Tesimaraté i edicié del llibre de resums:
Comissié de Dinamitzaci6 Lingtistica de la Facultat de Quimica

Data d’edicio: marg de 2024

[@lee]

Aquesta obra esta subjecta a una llicencia de Creative Commons
Reconeixement-NoComercial-SenseObraDerivada.




