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Presentacio

La Tesimaratd de Quimica és una jornada de divulgacié cientifica de caracter anual dirigida a
joves investigadors que organitza la Comissio de Dinamitzacié Linglistica (CDL) de la Facultat de
Quimica cada mes de novembre pels volts de Sant Albert, que és el patrd de la ciencia i dels
cientifics i cientifiques. Aquesta activitat, que empra el catala com a eina de comunicacié
especialitzada, repta els doctorands de la Facultat de Quimica a presentar oralment, i de forma
condensada, entenedora i atractiva, la tematica i els objectius del seu treball de tesi doctoral,
aixi com els avencgos en el coneixement que han generat.

Va tenir lloc per primera vegada I'any 2018 i la iniciativa neix de la necessitat que els cientifics
sapiguen divulgar de forma clara i concisa les idees clau de la recerca que estan duent a terme
per posar la ciéncia a I'abast de tothom. Per tant, aquestes presentacions no van tant adrecades
a una audiéncia especialitzada com a un public ampli que pugui comprendre la recerca de forma
senzilla i engrescadora, pero alhora rigorosa des d’un punt de vista cientific.

A la jornada de la Tesimaraté es pot comprovar el grau elevat de satisfaccié i d’aprenentatge de
tots els assistents per I'ocasio que representa de participar en una sessié en que s’integren d’una
manera dinamica i compartida temes tan diferents de la recerca que actualment s’esta duent a
terme en els programes de doctorat de la Facultat.

Des de l'inici, la Tesimarato esta organitzada en format de premi i un jurat interdisciplinari en
valora totes les exposicions i en selecciona tres tenint en compte la claredat i capacitat
comunicativa, I"ds d’un llenguatge correcte i rigords pero adequat per poder ser entes per un
public de formacié cientifica generalista, i I'organitzacié i la durada total de cada intervencio,
gue no pot sobrepassar els 4 minuts. El jurat esta format per cinc persones: un membre de la
CDL de la Facultat de Quimica, un membre d’una altra CDL de I’area de ciéncies, un membre dels
Serveis Linglistics de la Universitat de Barcelona i dos experts en comunicacio cientifica.

En el present document es recullen els resums de les contribucions de la IV Tesimaraté de la
Facultat de Quimica que han confeccionat els participants d’aquesta edicid, seguint el mateix
ordre en qué es van fer les presentacions orals. Mitjangant aquesta publicacié en accés obert a
través del Diposit Digital de la Universitat de Barcelona, es pretén divulgar els continguts
d’aquesta activitat a tothom, ja que és precisament la rad per la qual s’organitza.

Finalment, la CDL de la Facultat de Quimica vol expressar el seu agraiment i felicitacid a tots els
qui han fet possible aquesta jornada, especialment els autors de les excel-lents aportacions
rebudes, i confia que aquest recull de resums contribueixi a retornar a la societat els
coneixements cientifics adquirits en la recerca de la Facultat d’'una manera que resulti
interessant i atil i també que sigui un estimul engrescador per a noves edicions.

Comissio de Dinamitzacio Lingtistica de la Facultat de Quimica

Universitat de Barcelona
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Sintesi, fabricacid i estudi de transistors fotomodulables
basats en semiconductors organics

Clara Fabregat Palleja,* Dolores Velasco Castrillo,* Jaume Garcia Amords?!

!Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccié de Quimica Organica
clarafabregat@ub.edu
Programa de doctorat de Quimica Organica
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Els transistors son dispositius que modulen el corrent eléctric i es troben en gairebé tots els
enginys electronics. Tradicionalment, aquests elements es basaven gairebé exclusivament en el
silici, ja que proporciona una bona mobilitat de carrega i una alta eficiéncia. No obstant aixo, en
les ultimes décades, la investigacidé entorn de transistors organics ha augmentat
exponencialment perquée I'is de semiconductors organics permeten una reduccié en les
dimensions dels dispositius, aixi com un estalvi energétic i de recursos en els procediments de
fabricacid. Addicionalment, una de les innovacions que s’investiga en aquesta tesi doctoral és
que els transistors, a més de ser modulats per un corrent eléctric, també ho puguin ser
mitjangant una font luminica (fotomodulacié). Aquesta funcionalitat addicional permetria la
realitzacié de dispositius avancgats, com ara cel-les de memoria o sensors. Per assolir aquest
objectiu, s’incorporarien en l'‘estructura del transistor compostos que es transformen
reversiblement amb irradiaci6 de llum de longitud d’ona determinada, de manera que
provoquen un canvi en les propietats del sistema.

Aixi doncs, en aquesta tesi doctoral se sintetitzaran noves families de molécules organiques amb
possible comportament de semiconductor, aixi com compostos que puguin actuar de
fotomodulador. Un cop s’hagin caracteritzat els elements per separat i determinat que tenen un
Us potencial en transistors, es fabricaran degudament aquests elements electronics i se
n’avaluara el rendiment amb irradiacié de llum i sense.

PARAULES CLAU: transistors organics, semiconductors organics, fotomodulacié, materials organics
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Influéncia de les inversions térmiques en I’aerosol organic:
mostreig amb globus meteorologics

Clara Jaén Fl6,! Joan Grimalt Obrador,* Barend L. van Drooge?!
!Departament de Quimica Ambiental, grup de Geoquimica i Contaminacid, Institut de Diagnostic
Ambiental i Estudis del Aigua (IDAEA-CSIC)
clara.jaen@idaea.csic.es
Programa de doctorat de Quimica Analitica i Medi Ambient

L'objectiu principal d’aquest projecte és I'estudi integrat de la composicié de contaminants
organics en fase particulada i de les condicions meteorologiques que influeixen en els episodis
de més contaminacid atmosferica, principalment aquells relacionats amb les inversions de
temperatura. La dispersié restringida dels contaminants, combinada amb la fotooxidacio a les
capes superiors de |'aire, produeix canvis qualitatius i quantitatius dels aerosols atmosferics i
sovint implica alertes sanitaries.

Per estudiar la distribucio vertical dels contaminants organics en la matéria particulada s’han fet
mostreigs arran de terra i en algada amb I'ajuda de globus captius equipats amb bombes de
captacié d’aire i monitors de sutge. La presa de mostra s’ha dut a terme en diferents ambients
urbans i rurals i en diferents estacions de I’any, com per exemple a I'area d’Osona, on sovint es
registren les concentracions més elevades de benzopiré de la peninsula.

Les mostres s’han analitzat amb cromatografia de gasos acoblada a espectrometria de masses
(GC-MS) i GC-MS/MS d’alta resolucid. La identificacio i quantificacié dels compostos ens han
permés establir les fonts d’emissid principals a les diverses localitzacions i époques de I'any i les
diferéncies de distribucid que presenten sota gradients atmosférics estandard i en condicions
d’inversio térmica.

PARAULES CLAU: inversid térmica, materia particulada, contaminants organics, distribucié vertical, globus

meteorologics
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La calor del sol per a un futur sostenible

Marc Majd Robles,* Camila Barreneche Giierisoli,* Alejandro Calderdn Diaz*
!Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Seccié de Ciéncia de Materials
marc.majo@ub.edu
Programa de doctorat d’Enginyeria i Ciéncies Aplicades
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Els sistemes d’emmagatzematge d’energia sén crucials en els nostres temps, entre altres raons,
perque afavoreixen la transicid del nostre sistema energetic actual cap a un de basat en les
energies renovables. Aquesta transicid contribuiria a disminuir les emissions de gasos d’efecte
hivernacle, aixi com a millorar la seguretat i I'eficiencia del sistema energeétic.

Per tant, la innovacid i la investigacio en aquesta area son necessaries per al desenvolupament
del nostre model socioeconomic, per a la preservacié del medi ambient i del nostre planeta i per
a una opcio viable i sostenible de futur.

Els sistemes d’emmagatzematge d’energia térmica son emprats avui dia principalment en fonts
intermitents d’energia com ara |’energia solar. Les plantes solars de concentracié sén molt
atractives degut als seus avantatges en temes d’alta eficiéncia, baix cost d’operacié i bon
potencial i facilitat en I'emmagatzematge d’energia. Aquest emmagatzematge es duu a terme
mitjancant diferents tipus de materials que captaran la calor produida a la planta, que podrien
ser, per exemple, sals foses, sorra, formigd o, fins i tot, residus o subproductes de diferents
industries.

Des de la perspectiva de la ciencia de materials, la meva tesi se centra en 'estudi dels materials emprats
per les plantes de concentracié solar, aixi com la compatibilitat amb altres elements de la planta.
D’aquesta manera, se centra en una seleccié completa dels materials, tenint en compte els requeriments
fisics i quimics que han de tenir per complir la seva funcié al llarg de la vida util de la planta solar.

PARAULES CLAU: energies renovables, emmagatzematge d’energia, centrals solars de concentracio, ciéncia

de materials, economia circular
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Sonic Hedgehog i la partida contra el cancer

Ilvdn Sdnchez Campillo,¥? Juan Bautista Blanco Canosa,! Fernando Albericio Palomera?
1Grup de Biologia Quimica, Institut de Quimica Avancada de Catalunya (IQAC-CSIC)
2 Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccié de Quimica Organica, Facultat de Quimica
iscgbl@cid.csic.es
Programa de doctorat de Quimica Organica

La ruta de senyalitzacié Hedgehog és una de les moltes linies biologiques d’instruccions que
tenim programades i la seva activacid depén de la proteina senyalitzadora Sonic Hedgehog.
Aguesta ruta exerceix funcions importats durant el desenvolupament embrionari, pero en adults
té poca activitat. Tot i aixi, s"ha comprovat que I'activitat desregulada de Hedgehog en adults,
que és provocada per la sobreexpressid de Sonic, comporta el desenvolupament de molts tipus
de cancer. Per tant, hi ha un interés cientific d’estudiar la proteina Sonic per trobar medicaments
gue puguin fer-ne decréixer I'activitat.

Malauradament, la proteina Sonic té unes caracteristiques concretes que en dificulten
I'obtencié al laboratori, i, per tant, també en dificulten I'estudi. L'objectiu d’aquesta tesi és
elaborar una ruta de sintesi que permeti obtenir la proteina Sonic facilment perque pugui ser
estudiada. Es volen fer servir técniques de sintesi quimica de proteines, com ara la sintesi de
péptids en fase solida i la lligacié quimica nativa, amb que es poden modificar les condicions per
compensar les dificultats sorgides de les seves propietats.

PARAULES CLAU: Sonic Hedgehog, cancer, sintesi de proteines, metodologia sintética
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Estudi de la metanacidé del CO; en catalitzadors tipus ‘single-atom’
suportats en zeolites. Des de calculs ab initio/DFT fins a models
de reactor

Manuel Antonio Cdnovas Montes, Pablo Gamallo Belmonte, Ramdn Sayds Ortega
Departament de Ciéncia des Materials i Quimica Fisica, Seccié de Quimica Fisica

manuelcanovas96@ub.edu
Programa de doctorat de Quimica Teorica i Modelitzacié Computacional
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Aguests dies estem presenciant els nous acords que es volen fer per reduir les emissions de CO,
i CHa. En el meu projecte de tesi tenim com a objectiu fer I'estudi de I'adsorcié d’aquests gasos.
Utilitzarem catalitzadors d’atoms aillats (single-atom catalysts), ja que recentment s’han
mostrat com a materials molt prometedors per a la catalisi, degut a I'alta activitat i selectivitat.
Farem un estudi exhaustiu dels 29 metalls de transicié (TMs) que pertanyen al grup 3 fins al 12
i del periode Iv al vi. En aquests tipus de catalitzadors, el suport és molt important, ja que, entre
altres efectes, és I'encarregat d’evitar I'agregacié dels nuclis metal-lics en forma de
nanoparticules. La zeolita que farem servir en una primera etapa és la silicalita.

El meu projecte comencga amb calculs de la teoria del funcional de la densitat (DFT, sigla anglesa
de density functional theory), adsorbint diferents gasos: el CO,, H,, CH4 i H,0 en els centres actius
(TMs) de la zeolita. Una vegada obtenim I'estat amb menor energia per a cada TM i gas,
verifiqguem que siguin minims mitjangant un calcul de freqliéncies. Repetirem el procés per a
I'activacié dels gasos i en calcularem la barrera energetica. A continuacio, farem un model
microcinetic per als TMs que presentin una barrera petita i estudiarem el cicle complet de la
reaccié de Sabatier que porta el CO; + H; fins a CHs + H,0, per diferents temperatures i pressions
buscant la major eficiéncia possible. Finalment, estudiarem un model de reactor mitjancant la
dinamica de fluids computacional (CFD, de I'anglés computational fluid dynamics).

PARAULES CLAU: catalitzadors d’atoms aillats, zeolita, metall de transiciod, teoria del funcional de la densitat
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Captura selectiva de CO de I’atmosfera a través de materials hibrids
d’oxid de grafe i ‘metal organic frameworks’

Elizabeth Martinez Medina,? Mercé Segarra Rubi,® Monica Martinez Lopez,*

Elena Xuriguera Martin?

!Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica, Seccié de Ciéncia i Enginyeria de Materials
2Fundacié Greennova
e_martinez@ub.edu
Programa de doctorat d’Enginyeria i Ciencies Aplicades

Actualment, la lluita contra el canvi climatic i les emissions del CO; és un dels principals objectius
de la Unid Europea. Fins a dia d’avui, s"han desenvolupat tecnologies per reduir la concentracio
de CO; en el medi ambient, concretament, en els processos de generacié del CO,, com per
exemple a les xemeneies industrials. Tot i aixi, encara no s’ha desenvolupat cap tecnologia amb
exits importants que capturi el CO, directament de I'aire atmosferic. D’altra banda, els materials
adsorbents solids avancgats que puguin atendre adequadament els requisits inherents dels
sistemes de captura de CO; han estat al punt de mira durant els Ultims anys. En concret, I'atencid
s’ha centrat sobretot en els materials basats en grafé i es proposen com una generacid
d’adsorbents de CO; eficacos i amb gran volum d’adsorcid, degut a la seva excepcional superficie
especifica, I'excel-lent conductivitat térmica, bones propietats mecaniques i una bona estabilitat
quimica. Per tant, el disseny i la sintesi de materials porosos amb grafé amb una gran superficie
de volum de porus per a la captacié de CO, semblen una direccié de recerca prometedora.

Aguesta tesi s’emmarca en el desenvolupament de nous materials hibrids de grafé i les seves
diferents estructures, combinats principalment amb metal organic frameworks (MOFs) i incidint
en la corresponent caracteritzacié dels materials sintetitzats. Per tant, se sintetitzaran MOFs
combinats amb estructures de grafé i s’estudiara la funcionalitzacié del material amb altres
molécules que millorin I'afinitat amb el CO,. L'objectiu principal és assolir una quantitat de
captura de CO; rellevant directament de I'aire atmosféric a través d’aquests materials porosos
sintetitzats.

PARAULES CLAU: canvi climatic, CO2, materials adsorbents, grafe, metal organic frameworks
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Elucidant els mecanismes que governen la interaccié
de radionuclids d’origen natural (NOR) i lantanids

en sols i materials rics en carboni

Joan Serra Ventura,! Anna Rigol Parera,? Miquel Vidal Espinar?

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

2 Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Seccié de Quimica Analitica

jserrav@ub.edu

Programa de doctorat de Quimica Analitica i Medi Ambient
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Els radionuclids d’origen natural (NOR) i els lantanids es poden trobar en el medi ambient per
acumulacié de residus provinents d’explotacions mineres i altres industries, i es transfereixen
dels sols i aiglies a plantes i animals, de manera que entren a la cadena trofica i causen efectes
adversos a la nostra salut. Aixi doncs, és d’interés estudiar la interaccio i la mobilitat dels NOR i
lantanids en sols i elucidar els mecanismes a través dels quals s’hi queden retinguts i quines
caracteristiques del sol tenen un paper clau en aquest procés. Per aquest motiu, duré a terme
experiments posant en contacte solucions dels contaminants amb sols per tal d’obtenir
parametres de sorcié que informen de I'afinitat entre contaminant i sol. Les dades experimentals
obtingudes, juntament amb les disponibles a la literatura, s’utilitzaran per construir models
matematics que permetin predir aquest comportament a partir de les caracteristiques dels sols,
per actuar amb bon criteri en un escenari de contaminacié ambiental. Finalment, s’avaluara el
potencial de materials rics en carboni com el biocarbd o biochar, obtinguts a partir del reciclatge
de biomassa agricola i forestal, com a sorbents sostenibles per a la descontaminacié d’aiglies i
remediacid de sols afectats per NOR i lantanids.

PARAULES CLAU: NOR, lantanids, sorcid, prediccié, materials rics en carboni
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Estudi de la distribucio vertical de contaminants organics atmosferics
en fase gas en condicions estandard i d’inversio térmica

Isabel Diez Palet, Joan Grimalt Obrador,! Pilar Ferndndez Ramén?

!Departament de Quimica Ambiental, Institut de Diagnostic Ambiental i Estudis de I’Aigua
(IDAEA-CSIC)
isabel.diez@idaea.csic.es

Programa de doctorat de Quimica Analitica i Medi Ambient

Mostreig a dos nivells Analisis i quantificacié dels compostos
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Una gran part dels episodis d’alta contaminacié estan relacionats amb canvis en les condicions
meteorologiques combinades amb els nivells d’emissions. Els episodis d’inversié termica
impliguen condicions d’estancament que restringeixen la dispersié dels contaminants
atmosferics i afavoreixen la transformacié de compostos quimics mitjancant la fotooxidacio.
L’objectiu principal de la tesi doctoral és I’estudi vertical exhaustiu dels nivells i de la composicio
quimica dels compostos organics volatils (COV) i la influencia que tenen en la formacié d’0zé
troposferic en condicions d’abséncia i presencia d’inversid termica. Per a I'estudi vertical dels
COViozd, es faran mostreigs a dos nivells d’altura, per sotai per sobre la capa d’inversié termica,
utilitzant un sistema de mostreig format de globus aerostatics equipats amb bombes de succié
i cartutxos adsorbents. Les campanyes de mostreig en diferents zones (urbanes, rurals i
semirurals) i en diferents estacions de I'any permetran estudiar exhaustivament el
comportament i I'estacionalitat d’aquests compostos. Les mostres s’analitzaran mitjangant
tecniques de cromatografia de gasos acoblada a espectrometria de masses i cromatografia
liguida d’alta resolucié. Els resultats obtinguts permetran definir quines sén les millors
estrategies per minimitzar I'impacte de I'acumulacié dels compostos toxics durant els episodis
d’alta contaminacié atmosferica.

PARAULES CLAU: inversio termica, compostos organics volatils, 0zd, globus aerostatic
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El seguiment dels nivells de radioactivitat en el medi és una necessitat derivada dels danys
biologics que pot produir. Per tant, se n’ha de detectar la preséncia abans que pugui disseminar-
se i incorporar-se a la cadena trofica.

Per aquesta rad és necessari disposar d’estrategies integrades de caracteritzacié per a aquelles
situacions d’emergencia (com ara accidents, actes terroristes, etc.) on una analisi convencional
no ofereix una resposta eficient. El desenvolupament, la validacié i la implementacié de
procediments que permetin mesurar la radioactivitat mitjangant una reduccié del personal,
reactius, residus i temps necessaris, son un repte dins el camp de la radioactivitat.

En aquest escenari sorgeix I'Us de PSresin: micropolimers escintil-ladors recoberts d’un
extractant selectiu. Les PSresin presenten I'avantatge que la separacié i la mesura es poden fer
utilitzant el mateix material, de manera que s’eliminen dues etapes del procés d’analisi: es
redueix el temps d’analisi, el consum de reactius i la generacié de residus.

La present tesi doctoral té dos objectius:

e Avaluar nous procediments de preparacié de PSresin que generin materials amb millors
capacitats: escintil-ladors entrecreuats porosos amb |'extractant enllagat covalentment i
polimers centellejadors impresos.

e Desenvolupar noves PSresin per radionuclids d’interés: isdtops de plutoni, actinids i ®Ni, i
la mesura seqtiencial de radiondtclids mitjangant la mesura en tandem.

PARAULES CLAU: radioactivitat, PSresin, centelleig, emergencies, micropolimers
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Indistria siderdrgica Tundish

Residu Valoritzacié

Actualment, aproximadament el 8 % de les emissions globals de CO; s’originen a la indUstria del
ciment. Es per aquest motiu que existeix un repte mediambiental, tecnologic i cientific de
(re)valoritzacié de diferents residus i subproductes industrials amb I'objectiu de formular un
ciment capag¢ de substituir el ciment portland ordinari (OPC, de I'angles ordinary portland
cement) en alguna de les seves aplicacions en el camp de la construccid. Principalment, en
aquelles en queé es puguin fer materials prefabricats, de petites i/o mitjanes dimensions, com
ara llambordes, panots, mobiliari urba, etc.

Una possible alternativa sén els ciments de fosfat de magnesi (MPC, de I'anglés magnesium
phosphate cement). L'elaboracié dels MPCs consisteix en la reaccié d’oxid de magnesi en pols
(Mg0O) amb fosfat monopotassic (KH,PO.) per formar fosfat de magnesi i potassi (MgKPO4:6H,0)
a temperatura ambient. L'estudi se centra a desenvolupar un ciment de fosfat de magnesi en el
qual I'oxid de magnesi utilitzat és un residu provinent de la industria siderdrgica anomenat
tundish. Es per aquesta rad que aquest ciment és classificat com a material sostenible respecte
a I’'MPC convencional, ja que potencia criteris de sostenibilitat i medi ambient. En particular, es
vol avaluar com diferents residus i subproductes industrials rics en silici afecten la xarxa de I'MPC
sostenible per tal de proposar noves linies d’aplicacions. Per quantificar I'impacte ambiental dels
MPCs sostenibles s’elaborara una analisi del cicle de vida (ACV).

PARAULES CLAU: ciment de fosfat de magnesi (MPC), analisi del cicle de vida (ACV), economia circular,

residus, ciment portland
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L'electrodeposici6 d’or té nombroses aplicacions funcionals (biosensors, dispositius
electronics...) i decoratives. L’objectiu d’aquest projecte de recerca és el desenvolupament d’un
bany electroquimic per a I'obtencidé d’un aliatge ternari d’or de 18 kt. Un dels reptes d’aquest
tipus de banys és aconseguir I'estabilitat dels ions metal:-lics en solucié. L'objectiu principal del
treball és desenvolupar la formulacid, el manteniment i la caracteritzacid d’aquest bany perqué
sigui estable i mantingui el rendiment i per poder obtenir recobriments amb un aspecte i
propietats adequats.

Per al desenvolupament d’aquest projecte, es plantegen els objectius especifics seglients:

a) Proposta de formulacié del bany, fent un estudi electroquimic de laboratori del procés de
formacié dels recobriments en funcié de la composicié de I'electrolit, i caracteritzacié del
material en condicions controlades.

b) Estudi de 'estabilitat dels banys i monitoratge per técniques optiques.

¢) Incorporacié d’additius i estudi del seu efecte en I'aspecte i les propietats del recobriment.
d) Disseny i posada en marxa d'una planta pilot del procés industrial. Proposta de

monitoratge/analisi del consum i reposicié de metalls actius i additius. En funcio de I'objectiu b)
s'implementaria un sistema optic de monitoratge en linia.

PARAULES CLAU: electrodeposicid, or, bany electroquimic, additius
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Des de mitjans del segle xx, les técniques de mesura de la radioactivitat han estat ampliament
desenvolupades. Entre aquestes técniques es troben els centellejadors plastics en forma de
microesfera (PSm), materials que presenten capacitats per detectar particules a i B, seguint les
mateixes bases que en la técnica de centelleig liquid, en un suport polimeric. Les PSm actuen
també com a suport per a la immobilitzacié de resines extractants per obtenir PSresins amb la
capacitat de fer extraccions selectives i mesures en un mateix suport. Actualment aquestes PSm
se sintetitzen en base de poliestiré lineal i presenten diverses limitacions com ara una elevada
solubilitat en solvents organics i una baixa resistencia en medis agressius. Per aquest motiu, en
aquesta tesi es desenvoluparan nous materials en base de poliestire entrecreuat (CPSm).
Aguesta modificacié estructural permetria augmentar les capacitats d’aquests materials i
produir una millora en la tecnica del centelleig plastic. Aixi doncs, els objectius de la tesi per
assolir son els seglients:

e Desenvolupar un metode per a I'obtencié de CPSm.
e Emprar diferents solvents organics per incorporar porus a les CPSm.
e Funcionalitzar la superficie per augmentar la resistencia de les resines extractants.

PARAULES CLAU: radioactivitat, centelleig, plastics, polimeritzacio, mesura
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La tesi doctoral es troba dins del projecte IDEALPORT, liderat per 'IDAEA—CSIC, i consisteix a
guantificar i qualificar les particules emeses durant les activitats en la indUstria i I'impacte que
poden causar. En concret, aquest projecte se centra en les emissions que es produeixen a causa
de les activitats de manteniment dels vaixells d’Us recreatiu o personal a les drassanes del port
de Mallorca (un dels ports europeus on es porta a terme un percentatge alt d’aquestes
activitats). El transport maritim es va incrementant i no hi ha gaires estudis previs que parlin
d’emissions de particules en aquest sector industrial. Aixi doncs, I'objectiu principal del projecte
és avaluar les emissions de particules, incloses les particules ultrafines, de les activitats de
manteniment de vaixells recreatius i la seva toxicitat, tant per a la salut humana com per al medi
ambient.

Fins ara, ja s’han fet les campanyes de mostreig, que quantifiquen les concentracions en massa,
concentracions en nombre de particules i el diametre i la morfologia. A més s’ha dut a terme
I'analisi quimica de les particules de la fraccié respirable i toracica i s’ha quantificat la toxicitat i
I'estrés oxidatiu (ROS) de certes mostres en diferents escenaris de mostreig amb una técnica in
vitro, usant cel-lules pulmonars humanes.

Per concloure el que s’ha exposat amb els resultats extrets fins al moment: les activitats de
manteniment dels vaixells sén una font de particules ultrafines que sén potencialment perilloses
per a la salut i el medi ambient; s’"han observat particules regulars i irregulars (engineered
nanoparticles) durant I'abrasi® mecanica dels recobriments superficials coincidint amb la
composicid quimica de les particules respirables; les analisis toxicologiques evidencien certa
toxicitat, per la qual cosa s’estudiara aquest parametre amb més profunditat en un futur.

PARAULES CLAU: particules ultrafines, drassanes de recondicionament i reparacié d’embarcacions, impactes
en la salut humana i el medi ambient, nanoparticules d’origen antropogenic, particules toxicament

perilloses



mailto:olivelopezmaria@gmail.com
mailto:Maria.lopez@idaea.csic.es

LIBERTAS PERFUge,
(sl S e,
—
-

—
W~

+

+

* O LveE

UNIVERSITAT be

BARCELONA

Sintesi de nous antibiotics fotocommutables

Albert Ruiz Soriano,! Mercedes Amat Tusdn,! Xavier Just-Baringo?
!Laboratori de Quimica Organica, Facultat de Farmacia i Ciéncies de I’Alimentacié
aruizsor@ub.edu
Programa de doctorat de Quimica Organica

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,

Completament disponible Disponibilitat limitada
(requereix llum UV) . (necessari per a métodes que utilitzen
: llum visible)

Aol
R x| X
é

Y

XU{n
Hq/
vermella —

Antibiotic fotocommutable trans Antibiotic fotocommutable cis

Una de les preocupacions recents en I'ambit de la salut és I'Us extens d’antibiotics, tant a la
ramaderia com en humans, cosa que pot portar a I'aparicid i propagacié de bacteris resistents.
El desenvolupament de terapies segures, selectives i no invasives, és essencial per minimitzar
efectes secundaris i reduir I'impacte ambiental. Diversos precedents presenten la llum visible
com un bon mecanisme per controlar la localitzacid i I'activitat temporal d’'un farmac, gracies a
la utilitzacié de molécules fotocommutables. Aquestes moléecules tenen la particularitat que
poden canviar la seva geometria quan son il-luminades amb llum d’una determinada longitud
d’ona. El nostre interes se centra en els azobenzens orto-substituits, que poden canviar la seva
conformacié mitjancant llum visible, i en la seva incorporacié en antibiotics per permetre’n
I'activacié mitjangant llum vermella i la desactivacid posterior en ser exposats a la llum solar.
Aixi, aconseguiriem antibiotics que poden ser activats localitzadament i que es desactiven en ser
alliberats al medi ambient de manera inactiva i se n’evitaria 'acumulacio a I’entorn. L'objectiu
de la tesi és desenvolupar una metodologia per introduir grups funcionals als azobenzens de
manera practica i eficient emprant I'activacio C—H i incorporar-los posteriorment en antibiotics
classificats com a critics per 'OMS.

PARAULES CLAU: antibiotics, activacié C—H, azobenzens, fotocommutadors, fotofarmacologia
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La catalisi és una eina imprescindible per a la indUstria a causa de la seva alta eficiencia, pero
també pels beneficis mediambientals que comporta, ja que no genera residus. D’entre les
multiples reaccions catalitzades conegudes, aquesta tesi se centra en dues: la hidroboracid i la
hidroacilacié d’alquens. En ambdds casos es tracta de reaccions catalitzades per complexos
organometal-lics de rodi o de cobalt. Els sistemes basats en rodi estan més ben establerts, perd
els basats en cobalt s’estan comengant desenvolupar perqué aquest metall és una alternativa
molt més economica i sostenible que el rodi. Malgrat aixo, el cobalt presenta una séerie de
dificultats que caldra resoldre escollint els lligands adequats per obtenir sistemes actius i
selectius.

PARAULES CLAU: catalisi, Rh, Co, hidroacilacid, hidroboracié
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