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Presentacio

Des de la seva primera edicié I'any 2005, la Comissio de Dinamitzacid
Lingliistica de la Facultat de Quimica organitza les jornades
Masterquimica, adrecades a tots els estudiants que cursen estudis de
master a la Facultat. Per participar-hi, els estudiants han de
confeccionar un poster i un resum sobre el seu treball de recerca,
integrament en catala. Durant el transcurs de les jornades, els
estudiants exposen el seus posters en un format similar al d’un
congrés cientific, que sén avaluats pels membres de la mateixa
comissio. L'objectiu original i principal del Masterquimica és promoure
la divulgacio cientifica en catala i, en aquest sentit, la tria dels treballs
de recerca dels masters és una bona oportunitat ja que permet incidir
en els inicis dels futurs investigadors en el mdén de la recerca.

Més enlla de l'objectiu linglistic, pero, I'increment progressiu del
nombre de participants al llarg de totes les edicions, la representacid
de practicament tots els masters que s’imparteixen a la Facultat i la
implicacié activa de professorat dels masters, posen de manifest que
aquestes jornades sén alhora un molt bon complement a la formacio
que els estudiants de master reben a la facultat. A més a més,
I’elaboracid del poster i del resum es completa i s’enriqueix amb les
explicacions orals del treball que els estudiants tenen I'oportunitat de
fer en el punt de trobada que les jornades representen per a
estudiants i professorat dels diferents ambits.

A partir de la setzena edicid, se’n publica el llibre de resums en el
Diposit Digital de la Universitat de Barcelona, dins de la col-leccié
Masterquimica, que és una altra molt bona eina de difusié de la
recerca desenvolupada per investigadors novells en qualsevol de les

branques de la quimica, de I'enginyeria quimica i de |'enginyeria de
materials a la Facultat de Quimica.

Aquest curs, la dinovena edicié del Masterquimica ha tingut lloc del 22
al 30 de maig de 2024. Hi han participat un total de 45 estudiants (un
40 % aproximadament del total d’estudiants de master de la facultat),
cosa que el consolida com una activitat academica molt ben valorada.
Es remarcable mencionar també que, igual que la participacio, la
gualitat dels posters presentats també ha anat millorant edicié rere
edicid, especialment quant al disseny i la capacitat comunicativa, dos
dels aspectes que s’avaluen. Tot i que Unicament es lliuren tres premis,
el grau d’excel-lencia dels posters exposats en aquesta edicié ha estat
molt destacable.

En un altre ordre de coses, el Masterquimica té de valuds que mostra
I’ds i el context habitual on apareixen termes nous i que contribueix,
sense cap mena de dubte, a I'enriquiment de la terminologia catalana
en I'ambit de la quimica. La revisid terminologica que els Serveis
Linglistics de la UB fan dels resums deixa en cada edicio algunes
aportacions que es van recollint.

La col-laboracid entre els Serveis Linglistics i professorat de la Facultat de
Quimica dona també un valor afegit a les jornades del Masterquimica,
cosa que en algunes ocasions culmina amb la participacio del Termcat en
la resolucid de dubtes, la inclusid de termes en fitxes terminologiques del
Cercaterm o l'estudi de termes ja existents gracies a informacid o
precisions noves. En trobareu més detalls en l'apartat d’aquesta
publicacié que hem anomenat «Termes a fons».
Comissié de Dinamitzacié Linguistica
Facultat de Quimica
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per a aplicacions de deteccid i diaghostic e
Fatima Aakki Akhnikh; Mohit Kumar

Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccio de Quimica Organica

’heparina serveix com a medicament anticoagulant crucial, i

interacciona amb diverses proteines per regular les activitats
.

biolodgiques. o o o o
PRI S,

En aquest estudi s’ha investigat la sintesi i 'autoassemblatge de o S " ,sg;
uiral quira o

derivats de la naftalendiimida (NDI) i la seva unié amb Y e o e g
I’heparina. Aquests derivats es formen mitjancant interaccions

d’apilament n-it entre els anells aromatics i enllagos d’hidrogen
entre els grups amida de les cadenes.

En estudis previs aquests derivats no tenien interaccions per
pont d’hidrogen; per aixo, s’han incorporat grups que formen
ponts d’hidrogen per veure si tenen un efecte positiu en la
consolidacié de I'estructura supramolecular.

Per caracteritzar I'estructura helicoidal supramolecular formada
s'utilitzaran técniques com ara l'absorcié UV-Vis, la fluorescencia,
I'espectroscopia de dicroisme circular (CD), la microscopia
electronica de transmissio (TEM), la microscopia de forca atomica
(AFM) i la microscopia de fluorescencia confocal (CLSM).

Master en Quimica Organica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona
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Desenvolupament de lligands fotocommutables  comisié de pinamiczaci Linguistica

E08 [UNIVERSITAToe

covalents per a I'estudi de GPCR amb llum il BARCELONA

P. Alvarez; M. T. Ignazzitto; M. Casas; C. Martinez-Juvés; X. Rovira; A. Llebaria; X. Gdmez-Santacana Facultat de Quimica
Medicinal Chemistry & Synthesis (MCS), Institut de Quimica Avancada de Catalunya (IQAC—CSIC) 1QAC CSIC @& ‘

Un dels desafiaments principals en el desenvolupament de farmacs
és aconseguir selectivitat, ja que molts receptors terapeutics tenen
una gran expressio en diferents parts d’'un organisme. Aquest fet
provoca que els farmacs no només hagin de ser selectius per a la
proteina diana, sind també presentar una elevada especificitat Unitat d’afinitat
espaciotemporal en la zona a tractar. La fotofarmacologia és un Cadena
camp d’investigacido relativament recent, que utilitza Iligands
fotocommutables, I'activitat dels quals es pot regular a través
d’il-luminacié amb una longitud d’ona determinada que permet
aquest control espaciotemporal de I'activitat de proteines diana.

Grup electrofil

En aquest treball hem desenvolupat diferents lligands
fotocommutables covalents els quals tenen com a diana
terapeutica els receptors B-adrenergics. Els lligands sintetitzats
presenten una estructura bifuncional amb dues unitats: 1) una
unitat d’afinitat, que interacciona amb el lloc d’unié del receptor,
i 2) un grup electrofil, que té la funcié de punt d’unié covalent
amb la proteina. Les dues unitats estan unides a través d’una
cadena que permet modular la llargada del lligand.

Master en Quimica Organica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 8
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Biocarbd millorat per tractar microcontaminants o
de l'aigua: adsorcid en lots i columna iite BARCELONA

, , . Facultat de Quimica
Emma Auto Van der Hoeven; Pere Llopart Roca; Bernardi Bayarri Ferrer
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié d’Enginyeria Quimica

La viticultura genera dos milions de tones de residus de poda .
de la vinya a Espanya anualment, sovint incinerats malgrat les /J {
seves aplicacions sostenibles. Investigacions anteriors han >

valoritzat aquests sarments per produir biocarbd activat amb fi:i
CO,, optimitzant el rendiment de sintesi i la capacitat E;%‘:‘:;
d’adsorcié de microcontaminants (MC) com ara acetamiprid , s Egiij
(ACE), metalaxil (MET) i penconazole (PEN). \{

Aquest estudi ha utilitzat un disseny experimental per

investigar el temps de pirolisi, la temperatura i el temps 1 Lsaturacis = 1543 min

d’activacio. Els resultats mostren que el temps de pirolisi té g':

una influéncia limitada, cosa que en permet l'eliminacié del 0:7

procés. El disseny experimental ha determinat que les . 0,6

condicions optimes (800 °C i 80 min) proporcionen capacitats % 3:451

d’adsorcié6 de 203,24 mg/g (ACE), 146,99 mg/g (MET) 0.3

i 293,11 mg/g (PEN), amb un rendiment de sintesi del 9,92 %. 0,2

El material ha demostrat una excel-lent retencié de MC en 0'(1) truptura = 470 Min

experiments d’adsorcid en columna, la qual cosa indica un gran 0 500 1000 1500 2000
potencial per al tractament d’aigles. Temps (min)

Master en Enginyeria Ambiental — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 9
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|dentificacio de dianes terapeutiques en el metabolisme s unvessirar.

ik BARCELONA

tumoral mitjancant models computacionals i
Berta Bori-Bru;! David Lépez;? S. Marin;? S. Madurga;! M. Cascante;? P. de Atauri;? F. Mas!

! Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Quimica Fisica
2 Departament de Bioquimica i Biomedicina Molecular. Facultat de Biologia

El cancer de colon és, avui dia, un dels cancers més comuns
i mortifers mundialment [1]. Part de |a seva elevada mortalitat S T -
/ Ny T \ SrEs NG Corn® > 1
és causada per una reprogramacié metabolica de les cel-lules . S .(_experlmenta‘ls

canceroses que deriven cap a ladquisicio de resisténcia gl T8 \ /

Dades

a farmacs antitumorals.

- Procés .

Aixi doncs, I'estudi del metabolisme d’aquestes cel-lules amb computacional ’ A
I'objectiu d’identificar possibles dianes terapeutiques és de -
vital importancia. En aquest estudi s’han utilitzat models a / | \
escala genomica (GSMM) [2] per tal de reconstruir .ReconSftr'u'ccié |
computacionalment el metabolisme de cel-lules de diversos : 7.~ - metabolisme
tipus de cancer de colon, les quals han estat tractades amb una S ST L =i ek
solucio control o I'antitumoral FOLFOX. ] e A e SR L [

3 A Proposta - - = &=
Aquest estudi ha permes entendre els canvis metabolics que = ::' " de dianes e s

deriven en l'adquisicid de resistencia a I'antitumoral, aixi com
facilitar una proposta de possibles dianes farmacologiques, que

cal wvalidar experimentalment, per combatre aquesta Referencies
reprogramacié metabblica. [1] H. Sung, J. Ferlay, R. Siegel, et al. CA. Cancer J. Clin. 2021, 71 (3), 209.
[2] V. Raskevicius, V. Mikalayeva, |. Antanaviciaté, et al. PloS One. 2018, 13 (1), e0190636.

Master en Modelitzacio Computacional Atomistica i Multiescala — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 10
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Seguint les petjades del vi: analisi de ceramiques .,
romanes de Girona i BARCELONA

Raul Cabeza;! Sonia Sentellas;12:3 José F. Garcial* RN o
! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

2 Professora Serra Hunter, Generalitat de Catalunya

3 Institut de Recerca en Nutricid i Seguretat Alimentaria; 4 Institut de Recerca de I'Aigua (IdRA)

El vi era molt valorat pels romans, cosa que el va convertir en |

un producte clau en el comer¢ mediterrani. Els romans :
I'emmagatzemaven en recipients ceramics anomenats dolia, 4 ;JE G ; -
que son troballes habituals en les viles romanes. La f -
identificacid de I'Gs dels dolia és clau per entendre les ¢
activitats economiques i el mode de vida del passat. 13

En aquest treball s’"ha establert un metode HPLC-MS/MS per 0
a la determinacio de l'acid tartaric, que és un biomarcador 5 6005
i i ; 2 HPLC-MS/MS
important del vi, en fragments de dolia procedents de o v
. . N . o e T
jaciments romans de I'area de Girona. © \ 5 oH O
[]
. Interior  Exterior § 3068 HO

Alguns dels fragments estudiats han mostrat un clar Profunditat 2 OH

. .7 N . N . . . N 8 2.0e5 | o) OH
gradient de concentraciéo d’acid tartaric de linterior a 0 / Acid tartaric

. . . o .
I’exterior de la pega, cosa que suggereix que podrien haver E 1.065 \
contingut vi en el passat. Contrariament, la concentracid = g A H
\ . . . (@] 1.0 2.0 3.0 4.0_ 5.0 6.0

d’acid tartaric ha estat per sota del nivell del blanc en altres Temps, min
fragments, per la qual cosa es pot descartar la possibilitat Interior, _Exterior

gue continguessin vi.

Master en Quimica Analitica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 11
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Marcs supramoleculars organics controlats ———
. /e i BARCELONA
per combustibles quimics

Facultat de Quimica
Maria Camacho Molina; Alessandro Sorrenti
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica

Els marcs supramoleculars organics (SOF) sén estructures Oxidant. Residu
poroses solubles formades per I'autoassemblatge de blocs .. . Interaccis )«

de construccid6 moleculars mitjangcant interaccions no @~ hoste-amfitio

covalents. Els SOF es poden dissenyar de manera que puguin
respondre a estimuls. Tradicionalment, els materials
supramoleculars artificials s’han format en condicions
d’equilibri termodinamic, pero, en els darrers anys, s’ha
implementat l'autoassemblatge dissipatiu controlat per
combustibles quimics (DSA) en aquests sistemes. Aix0
permet aconseguir un control temporal sobre I'assemblatge
molecular. En aquest treball, hem desenvolupat dos nous
SOF 2D basats en diferents interaccions hoste-amfitrié: el
primer, format per porfirines funcionalitzades amb ferroce
i dimers de B-ciclodextrina no responsius; el segon, basat
sobre porfirines funcionalitzades amb naftalé sulfonat
i dimers de B-CD, que porten un enllag disulfur al centre de Ia Sistema |
molecula. Gracies a la naturalesa redox-responsiva dels dos

O}« k«
us- @
SOF, el seu autoassemblatge i el temps de vida de l'estat "ii}"mq :BC{ pd ol

assemblat es podran regular modulant el subministrament
de combustibles quimics redox.

Master en Quimica Organica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 12
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Analisi de contaminants emergents en tomaquets
comercials a Barcelona per HPLC-MS

Clara Canals-Marti; Juan Cruz Carrizo; M. Silvia Diaz-Cruz
Institut de Diagnostic Ambiental i Estudis de I'Aigua (IDAEA), Consell Superior d’Investigacions Cientifiques (CSIC)

En aquest estudi s’analitza la presencia de contaminants de
preocupacid emergent (CEC) en tomaquets comercials de
mercats de Barcelona a través d'un metode d’extraccid
de QUEChERS i una analisi de deteccid i quantificacid
mitjancant HPLC-MS/MS. Lestudi abasta 76 compostos
quimics i troba 16 CEC diferents en les mostres analitzades,
incloent-hi antibiotics, parabens, filtres UV i pesticides.

Els resultats mostren que els tomaquets d’origen organic
estudiats tenen els nivells més alts de contaminants, a causa
dels filtres solars com ara [loctinoxat i [loctisalat,
probablement a causa de [I'us d’aiglies de regadiu
contaminades. També es van detectar altes concentracions
d’acetamiprid en tomaquets «cor de bou» d’origen frances.
Tot i aix0, els nivells de CEC trobats no representen un risc
significatiu per a la salut. Aquest treball subratlla |a necessitat
de continuar monitorant aquests contaminants per garantir la
seguretat alimentaria i desenvolupar regulacions adequades.

@ @
= @

‘ 0 [ Homogeneitzacid

>
J |

Set origens
diferents de
tomaquets

- -

[ HPLC-MS/MS ]

Iil

E08 [UNIVERSITATo:
i BARCELONA

Facultat de Quimica

H,0 / ACN
Sals QUEChERS
Acid formic

[ Extraccio dels

contaminants

g

10 .
> N R R
< > ) & o > >
. ¢ & & £ ¢ ¢
N O Q) N O
F & o & F &N
S A T A
'3\6
4
13

Master en Quimica Analitica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona




Comissié de Dinamitzacid Lingtistica
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blanca i relaxacié lenta en xarxes metal-loorganiques e

Jeanette Carrasco Prieto; Julia Mayans Ayat
Departament de Quimica Organica i Inorganica. Seccié de Quimica Inorganica

Lobjectiu d’aquest treball és la sintesi de xarxes metal-lo- Th'!
organiques, a partir de sals de lantanids, grup 4f de la taula Dy
periodica, combinades amb l'acid oxalic, per a I'estudi de les

seves propietats magnetiques i luminescents.

Propietats estudiades:

Els lantanids utilitzats han estat: Ce'!, Pr', Eu'", Tb"'i Dy".
Luminescencia

S’ha aconseguit sintetitzar xarxes metal-loorganiques
multifuncionals amb lantanids (4f). A més, se n’han estudiat ]
les propietats magnetiques, les quals ens indiquen que hi ha Fory
una resposta de la magnetitzacié i, per tant, el nostre | .
compost es comporta com un imant molecular. Tot seguit, en
les propietats luminescents s’observa que hi ha una emissio Magnetisme
al visible per part del compost de Tb, Eu i Dy. | que amb la

seva combinaci6 a una determinada concentracid

s'aconsegueix 'emissié de llum blanca.

Intensity CPS
=

00 450 s S50 600
Wavelength (nm)
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La influencia de |'estirament mecanic "
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) Facultat de Quimica
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2 Departament de Quimica, Fisica, Ciencies Ambientals i del Sol. Universitat de Lleida
3 Departament de Fisica, Facultat de Ciéncies Naturals, Universitat Noruega de Ciéncia i Tecnologia (Trondheim, Noruega)

Els polielectrolits febles son capacos d’adaptar la seva
carrega sota estimuls externs, com ara variacions del pH, la Polietilenimina lineal Modelitzacié computacional Model de gra gruixut
forca ionica del medi o interaccions electroestatiques amb

altres especies carregades [1]. El problema principal d’aquest \r/\NT »
fenomen és que els polielectrolits febles son usualment H N

flexibles i, per tant, els graus de llibertat conformacionals es

AP

iy

1 Dinamica de Langevin
amb

meétode de pH constant

Se simula sense forga i amb forga
d’estirament en I'Gltima unitat.

troben fortament lligats a la ionitzacio. LaEResS0
En aquest treball s’ha fet un enfocament per comprendre la ¥
intricada interaccid entre la regulaci6 de carrega | Resultats Grau de protonacié sense forga Grau de protonacié respecte a la forca
I'estirament mecanic a nivell de gra gruixut de |la
polietilenimina lineal (LPEI) [2], un aspecte que és critic per a TN PRyt
diferents aplicacions, com ara la transfeccio genica i sistemes MR .
d’administracié de farmacs. \ Y s g

— Henderson Hasselbach : \ \:\‘:\ ”,,‘-""'— -
Per assolir els objectius s’han generat diferents models amb B e \‘\* ol G

grups protonables, de manera que el model computacional T e =@
permet simular corbes de valoracié alhora que es realitza
I’evolucié dinamica del sistema, i és possible la prediccié de
parametres com ara el grau de protonacié o I'elongacio.

Referéncies
[1] Blanco. P. M., Narambuena. C. F., Madurga. S., Mas. F., Garcés. J.L., Polymers, 2023, 15, 2680 .
[2] Blanco. P. M., Madurga. S., Mas. F., Garcés. J.L., Macromolecules, 2019, 52, 8017-8031.
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Carlos Cruz;*? Francisco Javier Luque;? Javier Vazquez;! Enric Herrero' Facultat de Quimica

! Departament de Recerca a Pharmacelera

2 Dept. de Nutricid, Cieéncies de I'Alimentacio i Gastronomia, Institut de Quimica Teorica i Computacional, Universitat de Barcelona

Lenorme expansié de [l'espai quimic disponible en
quimioteques fa necessari desenvolupar eines eficients per
obtenir descripcions acurades de propietats moleculars. En
aquest context, s’ha desenvolupat una metodologia
d’aprenentatge automatic (machine learning, ML) per predir
distribucions 3D d’hidrofobicitat fent Us de descriptors locals
especifics de cada tipus d’element. Aquests descriptors es
deriven de calculs fets amb el model de solvatacid
IEFPCM/MST [1]. Els resultats presenten una correlacio
d’un 90 % amb els valors calculats a nivell QM amb el
meétode IEFPCM/MST-RM1 [2], amb una gran reduccié del
cost de computacid. Aquesta metodologia permet
accelerar l'assignacié de parametres necessaris per al
cribatge de quimioteques de millions de compostos, tal
com requereix I'evolucié actual del disseny de farmacs.
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Referencies

[1] Javier Luque F., Barril X., Orozco M., J. Comput. Aided Mol. Des., 1998.
[2] Gerd B. Rocha, Ricardo O. Freire, Alfredo M. Simas, James J. P. Stewart, J. Comput. Chem., 2005.
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Facultat de Quimica

L'organocatalisi asimetrica empra compostos organics senzills
per facilitar i accelerar reaccions quimiques, sense fer Us de
metalls. Entre els organocatalitzadors més habituals destaquen
les amines secundaries quirals. Tot i que I'aminocatalisi

]

o \)J\H OH OH

AN H 1) cat., dissolvent, additiu, H,O, t.a., 48 h X
2)NaBH,4, MeOH, 0°C, 1 h
X X

asimetrica ha experimentat avencos espectaculars en els
darrers vint anys, encara presenta algunes limitacions. Per
exemple, hi ha molt pocs precedents a la literatura de reaccions
aldoliques aminocatalitiqgues amb aldehids a,B-insaturats
(enals) [1,2]. En aquesta reaccid es formen alcohols al-lilics
enantiopurs, estructures molt versatils en sintesi organica.

En aquest treball hem estudiat 'abast de la reaccié aldolica entre
un aldehid alifatic (propanal) amb aldehids a,B-insaturats
emprant diferents aminocatalitzadors (1-3). Com que els

Aminocatalitzadors utilitzats

X = H, NO,, CF5
Additius

Donadors de pont d’hidrogen:

CF3 CF3

OH
S
|
OMe
FsC NN CFj NC)\lr
H H e

4

Acids de Lewis utilitzats:

rendiments que s‘obtenen sén de baixos a moderats, s’ha CUII PdCl,
estudiat I'Us de diferents additius com a cocatalitzadors (catalisi Auc FeCls

) , , ) 3 ZnBr, InBr,
dual cooperativa) [3]. Emprant I'oxima 6 s’han obtingut bons

rendiments del producte desitjat. El pas seglient sera estudiar la
possibilitat d’'emprar acids de Lewis com a cocatalitzadors en
aquestes reaccions.

Referéncies

[1] Y. Hayashi, K. Nagai, S. Umemiya. Chem. Asian J. 2019, 14(23), 4146-4149.
[2] T. Kano, H. Maruyama, R. Sakamoto, K. Maruoka. Chem. Commun. 2015, 51(49), 10062-10065.
[3] A. Del Vecchio, et al. Chem. Eur. J. 2022, 28(49), e2022008.
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Porfirines autoassemblables substituides
amb triazolil com a nous bolaamfifils

Alexandre Escarra Pont; Joaquim Crusats Aliguer

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

Les porfirines son macrocicles tetrapirrolics conjugats units per
ponts de meti (-CH=) amb una gran estabilitat deguda a la seva
aromaticitat. Els macrocicles tetrapirrolics de les porfirines formen
una gran estructura plana m-conjugada en el marc carboni-
nitrogen, cosa que permet a les porfirines exhibir una transferencia
d’electrons eficient i propietats fotoelectroquimiques interessants.

En els darrers cent anys, s’ha fet una exploracid exhaustiva de la
guimica de coordinacid que implica atoms metal-lics i els nitrogens
pirrolics. El nostre equip de recerca ha investigat ampliament les
capacitats d’autoassemblatge de les porfirines, tant en preséncia
com en absencia d’atoms metal-lics. Aprofitant la quimica de clic,
que facilita la funcionalitzacié facil d’aquestes estructures, estem
treballant activament per establir una metodologia sintetica.
El nostre objectiu principal és desenvolupar un procediment facil
i fiable que permeti la funcionalitzacid flexible de sintons
supramoleculars de les porfirines. Mitjancant aguesta metodologia
pretenem introduir un cap polar, transformant I’estructura en un
bolaamfifil amb propietats semblants a una funcié d’antena per a
sistemes de captacié de llum.
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Noves estructures oligonucleotidiques sensibles
a estimuls interns i amb potencial terapeutic

Maria Fernandez; Ariadna Vila; Montserrat Terrazas
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccio de Quimica Organica

Les patologies complexes com el cancer sdn conseqlieéncia de
diversos factors que actuen sinergicament dins l'organisme.
Per exemple, en el cancer de mama HER2+ se sobreexpressen
proteines com Akt i Hsp27, cosa que n‘’empitjora el pronostic
i afavoreix la resistéencia als medicaments.

Una possible solucid sol ser I'administracio de combinacions
de farmacs de molecula petita, pero la interaccid entre ells pot
comportar toxicitat, fet que en limita I’us clinic.

En aquest treball presentem una alternativa prometedora que
consisteix a unir mitjancant un enlla¢g disulfur dos
oligonucleodtids terapéutics (oligonucleotids antisentit, ASO)
diferents en wuna Unica estructura (2ASO), que esta
especialment dissenyada perque l'enllag disulfur sigui
especificament reduit dins de la cel-lula tumoral, cosa que
permet administrar els dos farmacs ASO simultaniament.
Cadascun d’aquests dos ASO ha estat dissenyat especificament
per degradar 'ARNm d’una proteina diana diferent (Akt i
Hsp27), i evitar aixi la seva traduccio.

Comissié de Dinamitzacid Lingtistica
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Sintesi de complexos de Ru(ll) per a la terapia

fotodinamica

Jiawei Gao;! Guglielmo Spinelli;? Ernesto Nicolas;! Patrick Gamez?
! Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica
2 Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Inorganica

La terapia fotodinamica (TFD) és una técnica terapéutica que
implica un agent fotosensibilitzador (FS) i I'aplicacié de llum
d’una longitud d’ona especifica sobre la zona afectada. Hi ha
dues vies d’accid: I'FS de tipus | genera radicals que reaccionen
amb oxigen molecular per produir intermediaris reactius
d’oxigen (ROS) citotoxics, i I'FS de tipus Il genera oxigen singlet
citotoxic [1]. La terapia fotodinamica és efectiva per tractar
diverses malalties de la pell, especialment el cancer [2], pero és
menys efica¢ contra tumors interns per la necessitat d’oxigen.

Recentment s’han explorat nous agents fotosensibilitzadors,
com ara els complexos de Ru(ll), adequats per a entorns
hipoxics. Hem sintetitzat quinze nous complexos de Ru(ll) amb
1,10-fenantrolina i 2,2’-bipiridina i n’hem seleccionat sis per a
la presentacié. No obstant aix0, no en podem divulgar les
estructures moleculars completes ni la ruta sintética per motius
de patents.
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[1] Elena Gémez, Environ. Sci. Technol., 2012, 46, 4, 1955-1963.
[2] Colin Hopper, Lancet Oncol., 2000, 1.4, 212-219.
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Alvaro Garcia-Cid; Eduard Balaguer-Garcia; Pedro Romea; Félix Urpi
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccido de Quimica Organica

LU'interes del grup de recerca per les reaccions catalitzades
per complexos metal-lics ha portat a I'estudi d’oxidacions
regioselectives de compostos carbonilics B,y-insaturats
catalitzats per Cu(ll) [1].

Al grup de recerca s’ha desenvolupat recentment una
metodologia per aminoxilar la posicié y d’un sistema carbonilic
B,y-insaturat emprant TEMPO, un radical estable, aprofitant un
possible procés homolitic catalitzat per Cu(ll) [2].

Linterés per desenvolupar transformacions el més simples
possible ens va empeényer a explorar la mateixa reaccio, pero
ara simplement utilitzant O, en lloc de TEMPO. De nou, el
producte es va obtenir amb un regiocontrol extraordinari,
pero en aquesta ocasid es va generar el derivat carbonilic.
Lobjectiu d’aquest treball consistira a optimitzar aquest
procés per comprovar l'abast de la metodologia amb una
gamma de reactius.
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El metode de l'autoassemblatge molecular consisteix en la
creacido de supra- i/o nanoestructures amb unes propietats

\
2

determinades per mitja de l'organitzacié d’unitats moleculars ) —

que exhibeixen unes interaccions intra- i/o intermoleculars Eﬁ

adequades [1]. En aquest context, els complexos de Au(l) i de VY
Pt(ll) representen una area d’investigacié emergent ja que (&j AUTOASSEMBLATGE
mostren interaccions febles metall—metall i metall—lligand,

gue permeten modular les propietats resultants en un gran TEMPS DE VIDA .

nombre d’aplicacions diferents, com és el cas concret de la ’

luminescencia [2-4]. Aquest és un procés en el qual una ) N
molecula emet llum quan absorbeix fonons o altres formes de enwac quivic. @==0)

radiaci6 magnetica. El fet d’incloure un atom pesant en Yt

I’estructura de la molecula, com ara els compostos sintetitzats LUMINESCENCIA __I

en aquest treball, comporta un augment de dit fenomen [5,6].

Es per aquesta rad que s’ha estudiat lefecte de la  Referéncies
[1] Darrin Pochan, et al., Chem. Rev., 2021, 121, 13699-13700.

concentracio i de I'atom pesant en les propietats luminescents (5 isabet Aguils, et al, inorg. chem., 2018, 57, 1017-1028.

i estructures supramoleculars dels compostos de Au(l) i Pt(ll)  [BIkaChungTong, etal, Che. Chem. Sci, 2021, 12, 15229-15238.
Sintetitzats [4] ). A. Gareth Williams, et al., Coord. Chem. Rev., 2008, 23, 2596-2611. Els  autors agraeixen al Ministeri

[5] Wendy Yuqing Heng, et al., Organometallics, 2007, 26, 6760-6768. de Ciéncia i Innovacié d’Espanya (Projecte
[6] Camino Bartolomé, et al., Inorg. Chem., 2008, 47, 11391-11397. numero PID2022-139296NB-100)
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Durant la collita i el processament de l'oliva es poden generar
grans quantitats de residus, com ara les fulles o la pinyolada,
gue contenen concentracions elevades de compostos bioactius
rellevants, entre els quals hi ha els polifenols propis de l'oli
d’oliva [1]. Els polifenols sén metabolits vegetals amb
propietats antioxidants beneficioses per a la salut; s’ha trobat
que poden reduir el risc de patir certes malalties i ajuden a
regular la pressié arterial [2]. En el marc de 'economia circular,
I'estudi de I'extraccié dels polifenols d’aquests residus pot ser
interessant, no només per palliar 'impacte mediambiental
sind també per revaloritzar-los en altres industries.

ot

Trituracio ‘ Extraccio 60 °C ‘!i
y >

i homogeneitzacié | 1 H,O/EtOH
il 2
& (20:80 v:v)

A
A 4

En aquest estudi es pretén caracteritzar extractes de fulles

1

d’olivera de diferent origen i varietat mitjancant UHPLC-UV-Vis, ﬁ= i ; | |
HPLC-MS/MS i la capacitat antioxidant amb |’assaig FRAP (ferric Aol - N MM |
reducing antioxidant power). Posteriorment es vol crear un UHPLC-UV-Vis Assaig FRAP (595 nm) HPLC-MS/MS

model que permeti diferenciar les mostres segons atributs
s e s Referéncies
geograflcs o bOtan ICS. [1] P. Tapia-Quirds, M.F. Montenegro-Landivar, M. Reig, et al. Antioxidants, 9, 2020, 1074
[2] A. Rana, M. Samtiya, T. Dhewa, et al. J. Food Biochem., 46, 2022, e14264

Master en Quimica Analitica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 23




Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

Caracteritzacié a/p de lixiviats de NORM - B

Facultat de Quimica

Miquel Garcia-Molina; Alex Tarancén; Anna Rigol
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Els radionuclids d’origen natural son fonts de radiacié presents
a la geosfera. Aquests radionuclids formen part de materials o Analisi de mostres
coneguts com a NORM (naturally ocurring radioactive
materials). LUexplotacié d’aquests materials per a usos
industrials pot comportar la generacié de residus amb una Patrons d'emissors & ifo B

major concentracio d’aquests radionuclids i la possibilitat de la @ ? .
Y 3 Homogeneitzacid

Mesura per centelleig liquid
Coctel de centelleig (detector Hidex)
“Ultima Gold AB”

seva lixiviacid i percolacio a través del sol entrant en contacte —_—
amb les aiglies subterranies, la qual cosa constitueix un risc

: . #U () Osr+90y (B)
mediambiental.

Simulacié de matriu real

La caracteritzacidé radioquimica d’aquests lixiviats presenta un (sobrenedant de sol) o aigua
repte analitic per I'efecte matriu causat per la incorporacio de
substancies del material al lixiviat, i la varietat de radionuclids e Tractament de resultats

gue s’hi poden trobar en concentracions variables.

Processament amb Python

El centelleig liquid amb mesura de longitud de pols permet
generar grafics 3D de les emissions radioactives d’una mostra Ll e Rl s

de lixiviat i pot ser una opcid per a una quantificacié rapida de ﬁ
I'activitat alfa i beta total que serveixi com a cribratge o per a —_—

la comparacié entre mostres. Longitud de pols (128 canals Freree

Energia (64 canals)
Longitud de pols

Discriminacio a-B i quantificacié
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Cap a una energia neta: fotocatalitzadors
innovadors per a la produccié d’hidrogen

Marta Gil Bonillo; Narcis Homs Marti; Jarostaw Serafin

Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccid de Quimica Inorganica

Aquest treball de fi de master esta impulsat per la necessitat
d’avancar en la descarbonitzacié del sector energetic, d’acord
amb les directrius del Pacte Verd Europeu 2050. Aquest
objectiu esta clarament definit en l'estrategia europea de
I’hidrogen, aixi com en el «full de ruta de I’hidrogen» espanyol.

El treball se centra en el desenvolupament de fotocatalitzadors
basats en compostos de TiO, amb diversos cocatalitzadors de
titani: carburs, fases MAX i MXens. Els composits
(TiO,/cocatalitzador) amb un contingut del 2 % en pes de Ti del
cocatalitzador es van obtenir emprant ultrasons. Se’n van
examinar els parametres morfologics, texturals, estructurals
i fotoelectroquimics. Se’n va avaluar leficiencia per a la
produccid d’hidrogen fotocatalitic a partir d’'una solucié
d’etanol (25 % v/v), i es va aconseguir una produccié de H,
maxima de 132 mmol/g al cap de 4 hores. Els resultats
indiguen que els fotocatalitzadors obtinguts tenen el potencial
de produir H, com a energia verda.
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Xarxes metal-loorganiques basades en el trifenile Fariia mEbiam mnait o ks

E08 [UNIVERSITATo:

per a aplicacions catalitiques il BARCELONA

Sergi Gonzdlez-Martinez;! Yuzelfy Mendoza-Gamero;%?%3 Daniel Sainz-Garcia;*? Albert Romano-Rodriguez?3 Facultatde Quimica
! Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Inorganica
2 Institut de Nanociéncies i Nanotecnologia (IN2UB)

3 Departament d’Enginyeria Electronica i Biomedica. Facultat de Fisica

/1. Sintesi dels lligands

La gran demanda de materials de tot tipus de la societat actual
fa temps que genera un consum excessiu de substancies
quimiques provinents de fonts no renovables. Aquesta gran
explotacié de compostos quimics, els quals sovint es troben dins

. . . . . {2
del cicle del carboni, esta provocant problemes mediambientals
4 ) Y
: ’ H H'Y R = Tert-butil amina A ""R a"‘R A
greus [1]. Una de les vies que s’estudia per mitigar aquest \ oAniina / ,;R Q.Q
problema és convertir la biomassa en productes quimics de valor Adamantilamina { ) P
. oL . ; T U
afegit [2]. Lobjectiu de la recerca que es presenta és 3. Catalisi Cf’% - s VIER
desenvolupar xarxes metal-loorganiques (MOF: metal-organic Q.Q ?_\
frameworks) bidimensionals basades en I|’hidrocarbur trifenile Rex v rEl R e ReR ¥
per a aplicacions catalitiques. Fins ara s’ha sintetitzat un petit NADES, 80 &) :
. , . HO OH e
grup de lligands els quals s’Than emprat en la sintesi de MOF a o —= e S ———
partir de sals de niquel(ll), coure(ll) i pal-ladi(ll). Els MOF HME FDGA DPXR/

resultants presenten estructures ideals per immobilitzar centres

\ . . . . . . Rf N .
metal-lics actius i mostren una alta activitat en reaccions elerencies

L. , . . . . [1] Wu, X.; Fan, X.; Xie, S.; Lin, J.; Cheng, J.; Zhang, Q.; Chen, L.; Wang, Y. Solar energy-driven'lignin-first approach to full utilization of
catalitiques. Es presenta la sintesi dels diferents lligands i els  tignocelulosic biomass under mild conditions. Nat. Catal. 2018, 1(10), 772-780.

[2] Ly, Y.; Dong, C. L.; Huang, Y. C.; Zou, Y.; Liu, Z.; Liu, Y.; Li, Y.; He, N.; Shi, J.; Wang, S. Identifying the geometric site dependence of spinel oxides
corresponents MOF. o
for the electrooxidation of 5-hydroxymethylfurfural. Angew. Chem., Int. Ed. 2020, 59 (43), 19215-19221.
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Sintesi de lligands per a complexacié d’ions metal:lics & vnversinar..

ik BARCELONA

com a dispositius moleculars i

Otman Lamrhari Elabiad; Jordi Garcia; Paul Lloyd-Williams
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccido de Quimica Organica

La tecnologia quantica, en ple desenvolupament, destaca per

la computacié quantica, que utilitza les lleis fisiques Q. Q Q Q Q Q.
guantigues per simplificar tasques computacionals dificils. Ol” N P ‘|O Ol' P oI 5 Io ‘ol”’: Io |

Els qubits poden estar en superposicié d’estats 0 i 1, i, AR |/\ O O c R |N\ |N\

mitjancant |'aplicacié de les operacions sobre aquests qubits R 7 7 R

(portes quantiques), es poden fer calculs i operacions Q Q
guantiques. Aquest camp promet resoldre problemes O/Q\' \ d “o"'Q*o

o 0
! e
, . . . | ! | | | | | ' | i
complexos de manera més eficient que els ordinadors B R IN\ IN\ R ; R' N A AN LN "
classics, pel fet de processar multiples resultats 7 Z _ _ _
simultaniament.
Lobjectiu principal d’aquest projecte és la sintesi de diversos E

lligands policetonics, tant simeétrics com no simetrics,
mitjancant condensacions de Claisen. Aquests lligands sén
capacos de formar complexos amb ions metal-lics de forma
selectiva. Tal com es mostra, depenent del nombre de grups
funcionals que tingui el lligand, es complexara amb dos,
quatre o fins i tot cinc ions metal-lics diferents [1].

[1] Aguila, D., Velasco, V., Barrios, L. A., Gonzalez-Fabra, J., Bo, C., Teat, S. J., Roubeau, O., & Aromi,
G. (2018). Selective Lanthanide Distribution within a Comprehensive Series of Heterometallic [LnPr]
Complexes. Inorg. Chem, 57(14), 8429-8439.
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Analisi de glicans biomarcadors per capLC-MS

en malalties inflamatories

Maialen Mancisidor; Estela Giménez; Victoria Sanz-Nebot
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Institut de Recerca en Nutricid i Seguretat Alimentaria (INSA-UB)

Les glicoproteines tenen un paper crucial en molts processos
biologics, en els quals solen estar implicats els oligosacarids
units a la cadena peptidica. Aquestes estructures, també
conegudes com a glicans, es poden alterar en preséencia de
moltes malalties. Per aquest motiu, la seva correcta
caracteritzacié en mostres biologiques ha esdevingut de gran
interés en molts camps de recerca [1]. La transferrina
humana (Tf) és la glicoproteina responsable del transport de
ferro a través del plasma sanguini, i la seva glicosilacio es pot
veure alterada en algunes malalties inflamatories com ara
I'artritis reumatoide (AR) [2]. En aquest estudi es va
desenvolupar un meétode de cromatografia de liquids
capil-lar acoblada a l'espectrometria de masses (capLC-MS)
per a la correcta separacié i deteccid d’isomers de glicans
mitjangant una columna Penta-HILIC emprant |Ia
glicoproteina alfa-1-acida humana (AGP) com a model. Un
cop establert el metode, es va aplicar a I'analisi de glicans de
Tf en patrons i mostres de serum de controls sans i pacients
amb artritis reumatoide.
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Referéncies
[1] E. Giménez, V. Sanz-Nebot, A. Rizzi, Anal. Bioanal. Chem., 2013, 405, 7307.
[2] S. Albrecht, L. Unwin, M. Muniyappa, P. Rudd, Cancer Biomarkers, 2014, 14, 17.

= Gradient d’elucid




Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

Produccié d’acetat propionat de cel-lulosa
sota diferents temperatures

Joel Martin Morales; Joan Dosta; Rodrigo Soto
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié d’Enginyeria Quimica
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Facultat de Quimica

Dins el context d’economia circular, I'acetat propionat de

ceI-Iu.Iosa (CAP, de I’anglés cellu{ose acetalfe .propionate) SINTESI D’ACETAT PROPIONAT
podria ser una alternativa sostenible als plastics de base - DE CEL-LULOSA

petroquimica, gracies als reactius que el formen. D’una Acid acatic B

banda, la cel-lulosa és un material natural relativament facil ‘ Cel-lulosa Acid propidnic

d’obtenir o recuperar, i els acids grassos volatils (AGV), com

I’acid acetic o 'acid propionic, es poden generar mitjancant

processos de fermentacid acidogénica de residus organics. Amberlyst-15 , Afhidrid acetic

En aquest treball s’ha estudiat la sintesi de CAP en forma de ‘ Anhidrid propidnic
pel-licula polimérica a partir de l'esterificacid de la cel-lulosa amb £ >

AGV a diferents temperatures (35, 45 i 55 °C). El catalitzador Variables estudiades: fORMAClé .
emprat ha estat 'Amberlyst-15 i el temps de reaccid per generar - Temperatura de reaccié DE PEL-LICULA POLIMERICA
el polimer ha estat com a maxim de 6 hores. Igualment, per - Temps de reaccié ‘ ’ /1\
cadascuna de les temperatures assajades, s’ha avaluat I'impacte - Dosi de catalitzador

caracteristiques del polimer generat.

de la dosi de catalitzador i el temps de reaccid sobre les POSTTRACTAMENT » l
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biomedic mitjancant reaccions multicomponents
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El projecte desenvolupa sondes fluorescents BODIPY amb
potencial biomedic per a la deteccido en temps real. Aquestes
sondes permeten una supervisid precisa de targets
especifics i superen el limit de difraccid de la microscopia
convencional  (superresolucid) mitjancant I'ds de
photoswitches, que canvien la seva geometria i les seves
propietats en resposta a la llum.

OH

+ —_—
Cr
o7

Biomolécula
IPrincipi actiu

Es van sintetitzar i caracteritzar compostos azo-BODIPY, i es
van explorar noves rutes sintetiques per obtenir mostres
pures i suficients per al testatge biologic i fisicoquimic. Es van
aconseguir sintetitzar i purificar dos compostos (B.1 i B.2), a
més de dos conjugats amb dietilestilbestrol (E.1 i E.2).
Tanmateix, alguns compostos van presentar dificultats de
purificacid. Aquests resultats destaguen el potencial de les
sondes fluorescents en aplicacions mediques i diagnostiques
avancades.

Sonda fluorescent
(BODIPY)

+ O=N-R"

Biomolécula
IPrincipi actiu

Sondes amb potencial per ser
Fotoswitchable amb Super Resolucio

H,N-R™

Biomolécula
[Principi actiu
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Compostos de valencia mixta Co(lll)/Fe(ll)
amb pont cianur i fragments fotodinamics

Jordi Martinez Moratd; Manuel Martinez; Montserrat Ferrer
Departament de Quimica Organica i Inorganica. Seccié de Quimica Inorganica

Els compostos de valencia mixta son especies amb més o
d’un centre metal-lic que pot assolir més d’un estat (_\

d’oxidacio. Generalment, presenten transferencies de N H/j/u\o'*
carrega metall-metall (MMCT) que poden produir-se en
la regié de la llum visible, i donar lloc a la possibilitat

d’un fenomen d’electrocromisme reversible en oxidar o \
reduir un dels centres metal-lics [1]. D’altra banda, la
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N—CO 'lllN

H

presencia de derivats de I'azobenzé en els complexos els

. _ . Sintesi de Coordinacio
pot atorgar activitat com a fotointerruptors, ja que lligands a metalls
poden presentar reaccions d’isomeritzacid reversibles

Fe'((CN
Compostos X (e
OIII/FeII ¢
N

que, a més, podran resultar afectades per la presencia e

Il
de la MMCT [2]. NZC » Fe”(CN>5 ©
2
LU'abast del projecte compren inicialment la sintesi dels N /©/ N Ney
. T . >N
lligands macrociclics encapsulants pentadentats i /©/ NSy
I'obtencié dels seus complexos de Co", aixi com la R /©/
s ) - ” — R
prepa_racu.),d a:zoderlvats connecjcats a centres de Fe'. La \ R=H.CN J\0 J U R/
combinacié d’aquestes dues unitats ha de donar lloc a
compostos de valéencia mixta Co'"!/Fe' dels quals es Referéncies
podran estudiar les propietats redox i fotoquimiques. [1] B. Macpherson, B. Alzoubi, P. Bernhardt, M. Martinez, P. Tregloan. Dalton Trans., 2005, 1459-1467.

[2] M. Bardaji, M. Font-Badia, A. Gallen, B. Garcia-Cirera, M. Ferrer, M. Martinez. Dalton Trans., 2023, 52, 1720-1730.
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Determinacié estructural i simulacié computacional
d’un enzim dissenyat per a la quimica bioortogonal
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L'estrategia del bony-forat consisteix a modificar geneticament
certs residus voluminosos d’'un enzim perque contingui un
«forat» en la seva estructura, complementari a un «bony» que
presentara el seu substrat. Aquest bony permet aplicar la
quimica bioortogonal a través del seguiment del producte al
llarg de la seva via metabolica [1]. Un estudi previ va revelar que
guan es fan les mutacions F458V i F517L a [l'enzim
glicosiltransferasa MGATS5, aquest mostra una clara selectivitat
pel lligand UDP-GIcNButAz, que conté un grup azida com a bony
[2]. En aquest projecte s’ha estudiat I'estabilitat del grup azida
en el forat de l'enzim mutat, mitjancant simulacions de
dinamica classica.

També s’ha determinat experimentalment [I'estructura de
I’enzim mutat sense substrat, a fi de poder dur a terme més
estudis computacionals en el futur.

Master Erasmus Mundus en Quimica Teorica i Modelitzacié Computacional —

Estrategia
Hm o o\

c bony-forat

Marcatge Bony Forat
Esquema del bony-forat aplicat a I'enzim MGATS5.11

@ MGAT5 mutat

© MGATS natiu

Superposicié de I'enzim mutat amb la seva estructura nativa.

Referencies
[1] Ben Schumann, Stacy A. Malaker, et al., Molecular cell, 2020, 78(5), 824-834.e15

[2] Yu Liu, Ganka Bineva-Todd, Richard Meek, et al., ChemRxiv, (article en procés de publicacié), 2024
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Hidroformilacié catalitica supramolecular

d’al-lens amb complexos de rodi
David Mir; Anton Vidal-Ferran
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La hidroformilacié d’al-lens amb catalitzadors de rodi regulables
supramolecularment [1] representa una transformacié sintética
altament interessant. Aquest procés transforma al-lens en
aldehids insaturats mitjancant I'addicié de monoxid de carboni
i hidrogen, utilitzant complexos de rodi organitzats
supramolecularment. Aquests sistemes supramoleculars [2]
superen els metodes tradicionals i ofereixen un control precis
i una major selectivitat en les reaccions d’hidroformilacio.

La investigacid demostra que els catalitzadors regulables
supramolecularment milloren l’eficiencia de Ila reaccid
i redueixen subproductes. Aquest enfocament innovador té
potencial per a aplicacions industrials perque permet Ia
produccié de compostos d’alt valor afegit de manera més
sostenible. Els resultats obtinguts obren noves perspectives en
el camp de la catalisi i presenten una alternativa prometedora
per a la sintesi de productes quimics, entre els quals destaquen
valuosos intermedis sintetics.

fco

R/\(\C o

Catalitzador Rh

5-Ox-tBu
BArF
Lligand . -
Canvi en Selectivitat
o
o O
tBu [O cj ‘Bu
Q;R' \P,o O FsC CF3
By O 2 ° Bu FsC \@/ CFs
O *Bu tgy O BArF = ® ¢
tBy Bu
».+ < L,
o
FsC CF;
Y \‘(
% o, ° Agent de Regulacié
Rh (RA)
o// \\o

Complexacié i

Precursor Coordinacié

Referéncies

Analisi (CG)

[1] Gregorio, G.; Montrasi, G.; Tampieri, M.; Cavalieri d'Oro, P.; Pagani, G.; Andreetta, A. Chim. Ind.

(Milan) 1980, 62, 389.

[2] Llorente, N.; Fernandez-Pérez, H.; Nunez-Rico, J. L.; Carreras, L.; Martinez-Carrién, A.; Iniesta, E.;
Romero-Navarro, A.; Martinez-Bascuiana, A.; Vidal-Ferran, A. Pure Appl. Chem. 2019, 91, 3-15.
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Caracteritzacid i classificacié de mels mitjancant

empremtes LC-LRMS i quimiometria

Danica Mostoles:! Oscar Nunezl2:3

! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica
2 Institut de Recerca en Nutricid i Seguretat Alimentaria (INSA-UB) 3 Professor Serra Hunter, Generalitat de Catalunya

Una de les preocupacions de la nostra societat avui dia és la
qualitat dels aliments. La diversitat en regions de produccié
d’un aliment origina productes de diferent qualitat i valor,
cosa que dona lloc a accions fraudulentes per aconseguir un
benefici economic il-licit. La mel és produida de forma
natural per les abelles a partir del néctar de flors i altres
secrecions i, degut a la seva gran diversitat en varietats
botaniques i en regions de produccio, és un aliment molt
susceptible a fraus [1].

En aquest treball s’avalua la viabilitat d’utilitzar les
empremtes obtingudes per cromatografia de liquids
acoblada a l'espectrometria de masses de baixa resolucié
per classificar mels produides a diferents paisos, i de
diverses  varietats  botaniques,  mitjancant  eines
guimiometriques [2].

Referéncies

[1] Vijan, L.E.; Matzilu, I.C.; Enache, C.; Enache, S.; Topald, C.M. Foods 2023, 12, 2134.
[2] Garcia-Seval, V.; Saurina, J.; Sentellas, S.; Nufiez, O. Molecules 2022, 27, 7812.
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1gmel+ 3500 rpm

10 mL H,0 5 minuts

Analisi de les empremtes per:

© PCA (analisi per components principals)

© PLS-DA (analisi discriminant per minims quadrats
parcials)

15

=
(@)
-

Xina

Costa Rica
Franca

Italia

Japo

Paisos Baixos
Serbia
Espanya

— Nivell de confianga

o a1
T
i
I
T
|
|
|
I
|
-
i
\..
LS
|
!
|t
i
%4 <
i
|
i
.3
i
I
I
I
|
|
I
I
|
|
|

Scores on LV 2 (2.02%)
&
RS -
13
BE]
5%
ot

| m 9O %< pnme

=
o

L
'
AR
1

]

E08 [UNIVERSITATo:
i BARCELONA

Facultat de Quimica

Dil-lucié 1:1

amb MeOH Analisi per LC-LRMS

)

5.5e8

Intensitat (cps)

Mel de Nova Zelanda

/

0.0

2 4 6 8 10 12 14 16 18
Temps (min)

Empremta LC-LRMS (full scan,
cromatograma d’ions totals)

34




Sintesi de diades de porfirines per a la utilitzacié L r—
en transport electronic fotoinduit en liposomes e

A. Oliveras; A. Vanrell; B. Limburg

Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccido de Quimica Organica

Molts organismes han desenvolupat mecanismes moleculars
per recollir, conservar i transduir I'energia a través de les
seves membranes. Un procés ben conegut és la fotosintesi,
on la llum es converteix en energia quimica. Especificament,
I"absorcio de llum per part de molecules fotosensibles en el
cloroplast condueix a wuna transferencia d’electrons
unidireccional.

En aquest projecte es pretén crear un sistema artificial que
imiti aquests processos mitjancant la fotoinduccié d’electrons
entre un grup donador d’electrons i un d’acceptor a través
d’'una membrana lipidica. Per aquest motiu, volem sintetitzar
porfirines de zinc substituides amb grups donadors
i acceptors, enllagar-los entre ells mitjancant un enlla¢ butadii
per donar dimers porfirinics de zinc. Un cop sintetitzats,
s'introduiran a una bicapa lipidica d’un liposoma artificial.

Master en Quimica Organica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona

Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

ik BARCELONA

THS THS

» <)
» <
LOOOOON

35




Multianalisi d’alt rendiment dels compostos PR seARam ek gl
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2 Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

Aqguest treball té com a objectiu el desenvolupament d’un
metode analitic per a la determinacié dels 26 compostos de
la darrera llista d’observacié (2022/1307/CE) en aigles
superficials i efluents de depuradora mitjancant
cromatografia liquida acoblada a espectrometria de masses
d’alta resoluciéo en tandem (LC-HRMS/MS"). La llista inclou
compostos molt heterogenis, entre els quals farmacs,
pesticides i filtres UV [1]. Per minimitzar la manipulacio de la
mostra, obtenir una sensibilitat adequada i facilitar-ne
I'automatitzacid, el metode consta d’'una extraccid en fase
solida (SPE) en linia. La identificaci6 s’ha fet amb un
espectrometre de masses Tribrid Orbitrap amb quadrupol i
trampa d’ions, que permet obtenir espectres MS" utilitzant
diferents modes de fragmentacié (HCD i CID) i energies de
col-lisid.
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Recuperacid i purificacio de polifenols en residus S
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. N . , Facultat de Quimica
Manal Ouchen Lamaiz; Merce Granados; Jose Luis Beltran
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica

La recuperacié de compostos bioactius a partir de residus agroalimentaris
és una area de recerca molt activa en el marc de I'economia circular.
Recentment s’han desenvolupat moltes metodologies d’extraccid
utilitzant ecosolvents, i els solvents euteéctics profunds naturals (NaDES)
en son un exemple.

] ] ) Extraccié dels compostos fenolics
Hi ha nombrosos estudis sobre |I'Us de NaDES per a l|’extraccié de amb NaDES

polifenols, pero la informacio sobre la purificacié dels extractes obtinguts
és molt escassa [1,2].

)\!\/V A

I A mm

En aquest treball s’ha utilitzat la resina macroporosa Lewatit S7968 (un e Wi
LI

polimer de poliestire-divinilbenze) per a la purificacié d’extractes NaDES
procedents de fulles d’olivera mitjancant metodologia en columna. Els
polifenols s’elueixen posteriorment amb mescles etanol/aigua.

Les fraccions eluides s’han analitzat per cromatografia de liquids d’alta
resoluciéo amb detecciéo UV (HPLC-UV) per a la determinacid de polifenols.
En aquestes fraccions també s’ha determinat el contingut en sucres, Referéncies

emprant el metode de I'acid 3,5-dinitrosa|ici|ic (DNS) [3] i 13 capacitat [1] A. Mir-Cerca, et al. TrAC Trends in Analytical Chemistry, 2023, 161, 116994.

L , ) ) ) o [2] P. Tapia-Quirds, et al. Foods, 2022, 11, 362.
antioxidant amb I'assaig FRAP (ferric reducing antioxidant power). [3] R. Yildiz, et al. Int. J. Food Sci,, 2022, 30, 100597.

Analisi de polifenols per HPLC Analisi de sucres amb assaig DNS
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Estudi de I'adsorcid de filtres solars UV
sobre microplastics mitjancant HPLC-MS/MS
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Els microplastics (MP) i els filtres solars UV (UVF) son
contaminants que provoquen una preocupacio global. Els
MP poden actuar com a vector de transport i acumulacio
de contaminants en el medi. Una exposicié conjunta entre
MP i UVF esdevé un motiu de preocupacié encara més
gran. En aquest treball es vol coneixer la capacitat

d’adsorci6 del polietile (PE) quan s’exposa a la

benzofenona-3 (BP3) i a l'octocrile (OC), considerant PE

diferents parametres com ara el pH, la temperatura i el e O

temps d’exposicid, utilitzant un disseny compost central °e % Bp3 (AT D

(CCD). Per avaluar el grau d’adsorcio dels UVF mitjancant - % - s

la determinacid dels perfils de concentracio, sutilitza la Efecte estandarditza’”  ° : -

metodologia d’HPLC-MS/MS. Els experiments indiquen oo B :

que el temps d’exposicié és un factor clau en l'adsorcio, s 9 0c w " — e

mentre que el pH i la temperatura tenen un efecte limitat o E =5 u/ e (i) ‘!_/

en el procés.

oH QO BP3
O

5 CHs
[
Il Hy

Efecte estandarditzat
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d’emmagatzematge d’alta energia i

Andrés Rodriguez Gallego; Xavier Vendrell Villafruela; Lourdes Mestres Vila
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Inorganica

Els condensadors electrics son part fonamental dels
dispositius electronics que emprem diariament. Els més
utilitzats habitualment estan formats per un material
ferroelectric basat en plom (PbTiO;). A causa de la toxicitat i
I'impacte mediambiental, és crucial trobar alternatives que
no facin Us d’aquest element, pero que alhora en mantinguin
la capacitat d’emmagatzematge d’energia, o fins i tot la
millorin. En aquest context, s’Tha demostrat la utilitat de
formar multicapes de materials ferroelectrics lliures de plom,
com el BaTiO; (BTO) o els seus derivats, en substituir
parcialment el titani per zirconi (BaTi, Zr,0;, BZTX).

Aquest treball estudia com es comporta la interficie quan
diferents materials s’apilen en dues capes. Els materials
preparats s’han caracteritzat per difraccié de raigs X i se
nhan avaluat les propietats electriques mitjancant
espectroscopia d’'impedancies.
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Mariona Roura Bosch; Pol Barcelona Pons; Elena Xuriguera Martin
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La manufactura additiva o impressié 3D és una tecnica de

fabricacié destacada per la llibertat en el disseny de les peces. @

La técnica DIW (escriptura directa de tinta) consisteix a A+ B

extrudir una tinta viscosa. Avencos recents en aquesta tecnica EI T =) <> o
N . ., - \_9 ~— 9 o

han permes la impressio de silicones. ¥®’ ) \-9 . ﬁﬁ

. , , . — " 1)
Les silicones son pollmers que consisteixen en cadenes E‘ @
\/

reticulades de monomers [(CH;),-SiO]. Presenten molta
estabilitat (quimica i termica) i sén altament biocompatibles.
Aguestes propietats generen un gran interes en el sector =
medic per a la fabricacio de dispositius medics. !H
Per al desenvolupament de peces a partir de la tecnica DIW, és
de gran importancia fer un estudi previ de les propietats
reologiques i termiques de les tintes, aixi com un estudi de les
propietats mecaniques de les peces finals. Coneixer les
propietats del material permet definir correctament els

parametres d’impressid i les condicions del tractament termic.
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Exposicid a pesticides neurotoxics en dones UM R
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Paula Ruiz;*? Ferran Campillo i Lépez;® Mercé Gari!

1 Departament de Quimica Ambiental, Institut de Diagnostic Ambiental i Investigacid de I'Aigua (IDAEA-CSIC)

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

3 Unitat de Salut Mediambiental Pediatrica (PEHSU), Equip Pediatric Territorial de la Garrotxa, Fundacié Hospital d’Olot i Comarcal de la Garrotxa

Els infants son particularment susceptibles a les toxines
ambientals, com ara organofosfats (OP), piretroides (PYR) i
fungicides (FUNG), els quals afecten el desenvolupament
neuronal i causen dificultats respiratories. En el cos huma
aguests compostos son tipicament metabolitzats i excretats
en l'orina en 4-48 hores després de |'exposicid, depenent del
compost. La deteccid daquests pesticides en el fluid
amniotic suggereix |'exposicidé dels fetus a aquests
compostos quimics durant I'embaras. Per aquest motiu,
I'estudi de dones embarassades permet avaluar I'impacte de
I’exposicid prenatal a productes quimics ambientals. Aquest
estudi té com a objectiu determinar les concentracions
d’organofosfats, piretroides i fungicides en mostres d’orina
de dones embarassades de la Garrotxa (Catalunya).
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Reaccions directes, catalitiques i asimetriques B LN 1VERSITAT..
per a la construccié d’enllacos C—

Es ben conegut que els enantidmers tenen diferents activitats
biologiques al nostre organisme. Per aix0, la construccio
estereoselectiva d’enllacos C—C és un dels grans reptes de la
sintesi organica [1]. En les aproximacions més classiques, el
control estereoquimic s’ha aconseguit amb el control del
substrat o la utilitzacié d’auxiliars quirals [2,3]. Ara bé, en els
darrers anys i per complir els principis de I'economia atomica,
els catalitzadors quirals han comencgat a substituir els auxiliars
quirals i s’estan desenvolupant reaccions catalitiques i
enantioselectives. En el cas de la quimica dels enolats, aix0 ha
implicat |a recerca de reaccions directes en les quals I’enolat es
genera de forma catalitica en presencia de |'electrofil [4].

En aquest context, el nostre grup de recerca esta
desenvolupant una reaccié d’a-alquilacid directa, catalitica i
asimetrica d’N-aciltiomides amb acetals propargilics cobaltats
emprant [(R)-DTBM-SEGPHOS]NiCl, com a catalitzador,
lutidina com a base i TMSOTf com a acid de Lewis. La reaccid
permet obtenir estructures de tipus aldolic d’estereoquimica
sin [5].
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[1] McConathy, M. J.; Owens, J., Stereochemistry in Drug Action, J. Clin. Psychiatry, 2003, 5, 70-73.

[2] Evans, D. A.; Ennis, M. D.; Mathre, D. J., Asymmetric Alkylation Reactions of Chiral Imide Enolates. A Practical Approach to the Enantioselective Synthesis of a-Substituted
Carboxylic Acid Derivatives, J. Am. Chem. Soc., 1982, 104, 1737-1739.

[3] Heathcock, C. H.; Flippin, L. A., Acyclic Stereoselection. 16. High Diastereofacial Selectivity in Lewis Acid Mediated Additions of Enolsilanes to Chiral Aldehydes, J. Am. Chem.

Soc., 1983, 105, 1667-1668.

[4] Trost, B. M.; Brindle, C. S., The Direct Catalytic Asymmetric Aldol Reaction, Chem. Soc. Rev., 2010, 39, 1600-1632.

[5] Fernandez-Valpéris, J.; Romea, P.; Urpi, F.; Font-Bardia, M., Stereoselective and Catalytic Synthesis of anti-p-Alkoxy-o-azido Carboxylic Derivatives, Org. Lett., 2017, 19, 6400- 6403.
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Alquilacié descarboxilativa activada amb MHAT:
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. (a) MHAT: accés a compostos amb selectivitat Markovnikov
En aquest treball demostrem per primera vegada que els

radicals primaris poden ser utilitzats en reaccions MHAT. Aix0 R~ R3 M R1\°)H\ s X X\)H\ s

és possible utilitzant esters redox actius derivats de I'N- RZK'\ FonidH R2 i R'R2 i

hidroxiftalimida que descarboxilen per MHAT, generant [HsM(ligand),] [MI=Fe CooMn

especies radicalaries primaries, secundaries i terciaries. W Font d'H = PhSIH,, E1;SiH o NaBHs

Aquestes especies posteriorment poden ser atrapades amb (b) Aquest treball: Acoblament descarboxilatiu amb ésters de N-hidroxiftalimida

una gamma de diferents acceptors, cosa que permet 'accés R2 R2

a nous productes sota condicions suaus i amb gran eficiéncia. R1_<O \ MHAT Rb—&g) . . Acceptor

Aix0 constitueix el primer accés a productes d’acoblament no O-N —— "o I\0 T’[Fv] — R'—Acceptor
ramificats en condicions de MHAT [1] i obre les portes als o) o] CO,

acids carboxilics com a nova font de precursors radicalaris en
aquests processos.

[1] (a) Shenvi, R. et al. Chem. Rev. 2016, 116, 8912—-9000. (b) Shenvi, R. et al. Acc. Chem
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Albert Sicre Conesa;! Adrian Godmez-Sanchez;! Anna de Juan;! Maria Marsal;? José-Javier Ruiz;? Facultat de Quimica

Pablo Loza-Alvarez?
1 Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica
2 |CFO-Institut de Ciéncies Fotoniques, Institut de Ciencia i Tecnologia de Barcelona, Castelldefels

La utilitzacio de tecniques d’imatgeria hiperespectral, com PREPARACIO DE LA MOSTRA
ara la microscopia de Raman o de fluorescencia, és habitual
en lambit de l'estudi de mostres cel-lulars ja que

proporcionen informacid quimica i morfologica. Tanmateix, /

la fusié d’imatges obtingudes amb les técniques esmentades E— O ey S

s’ha descartat quan la mostra no conté molécules — o

fluorescents de manera natural. Com a novetat, en aquest = ==t
estudi es proposa la fusid d'imatges de fluorescencia 1o 2 Freparacio e eraapectate

obtingudes gracies a I'us de fluorofors externs, que marquen
estructures d’interes quimic i biologic, i d’'imatges Raman. En
sotmetre les imatges fusionades al metode d’analisi de
resolucido multivariant de corbes (MCR-ALS), s’obtenen
mapes de concentracié d’elements cel-lulars amb molt bona
resolucio espacial donada pel marcatge fluorescent,
associats a signatures espectrals amb informacié quimica de
gran valor procedent de la tecnica de Raman, que permet la
identificacid inequivoca dels components de la mostra
estudiada.

INTERPRETACIO DE LA MESURA

Desplegament

Mapes de concentracio
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Hidrogenacid asimetrica de quinolines
i isoquinolines amb catalitzadors d’iridi

Rubén Torres;*? Yisong Wen;1? Xavier Verdaguer;!? Antoni Rieral-?
1 Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccié de Quimica Organica
2 Unitat de Recerca en Sintesi Asimetrica, Institut de Recerca Biomeédica de Barcelona (IRB Barcelona)

Les amines quirals sén clau en molts compostos bioactius i
medicaments; per tant, la sintesi estereoselectiva d’aquestes
és un tema de gran interes [1]. Per aconseguir sintetitzar-les,
la hidrogenacié asimeétrica (AH) d’imines catalitzada per
metalls segueix sent un metode notable.

El nostre equip va introduir un catalitzador d’iridi(lll) que
permetia la hidrogenacié asimetrica d’N-metil i N-alquil
imines amb selectivitats del 95 %-99 % ee [2]. Aixi doncs,
hem incorporat de manera innovadora un grup acceptor
d’enllagos H en dos catalitzadors d’iridi (diferenciant-se en el
contraanié que porten), els quals utilitzem en Ia
hidrogenacié asimetrica d’imines heterocicliques, com sén
les quinolines i les isoquinolines.

En aquest projecte s’han sintetitzat aquests catalitzadors
d’iridi i s’han seguit provant per la hidrogenacié asimetrica
de compostos com quinolines i isoquinolines.

Master en Quimica Organica — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona 45

Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

% UNIVERSITATox
il BARCELONA

Facultat de Quimica

1. H,, THF, ta., 15-30 min

Xe . P P X ©
1. Pirrolidina, 90 °C, 16 h X /Il\ 90°C, 16 h 0 :
2. [Ir{cod)Cl],, CH,Cl,, ta., 40 min h I NH
_————
3. X" (NaBArF o AgOTf), ta. 1 h tlp, 2. CH,CN, ta., 15 min |
'Me

\@/ ""Me o lr \IB

BAIF~ 42,3% / \ By BArF™: 33%
THO™ 74,2% TIO" 83% N «

©\/j Cat. I, Solvent, ta., 24 h ©\/\/L
= R: Me, Ph
N~ R © N
H
AN

Cat. Ir, Solvent, t.a., 24 h
N NH

R: Me, Ph
R R

<j/\

Referéncies
[1] Nugent, T. C.; Wiley-VCH, Weinheim; 2010.
[2] Wen, Y.; Riera, A.; Verdaguer, X.; et al.; Wiley-VCH, Weinheim; 2024.




Comissié de Dinamitzacid Lingtistica
Metalls de la primera serie de transicio i fases MAX suportats UNIVERSITATex
sobre feltre de carboni com a catalitzadors en quimica sostenible & DARCELONA

Facultat de Quimica
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Durant les ultimes tres decades, la quimica verda ha aportat un
marc adequat per estudiar les problematiques que suposen un
obstacle en el cami cap a la sostenibilitat global. Tant els M(NO,), Pipeta Pasteur mmp. Dissolucié

sistemes de captura de CO, com la produccié sostenible MAXTi
d’hidrogen sén dues eines indispensables per disminuir les

*[E OH
emissions fossils. . D Deposicio
. . , Dissolucio quimica-humida O °
En aquest context, hi ha dues reaccions que han cridat O

I'atencid dels investigadors: a) reaccid inversa de
desplacament de vapor d’aigua (RIDVA), i b) reaccié d’evolucio
d’hidrogen (REH).

Placa de Petri
Feltre de fibra

| de carboni
Els millors catalitzadors per a aquestes dues reaccions, pero, sén
metalls nobles, cosa que en dificulta i en limita I'aplicacié en
'ambit industrial. Es per aixd que en aquesta investigacié s’han
preparat diferents materials catalitics emprant combinacions de
metalls com ara Cu, Ni o Co i un carbur bidimensional de Ti
conegut com a fase MAX de Ti;AlC,, sobre un material carbonds
mesopords anomenat feltre de carboni (carbon felt), i se n’ha

avaluat el comportament catalitic. o . . . _
Master en Quimica de Materials Aplicada — Curs 2023-24 — Universitat de Barcelona
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David Vera-Rivera; Jessica Giro-Paloma
Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Ciencia i Enginyeria dels Materials

Durant les darreres decades s’ha detectat un augment del
consum energetic degut al condicionament termic a les llars.
Lemmagatzematge d’energia térmica (TES) és un metode
eficac per afrontar aquesta problematica i s’hi empren
materials anomenats de canvi de fase (PCM), que poden ser
inorganics o organics.

Els PCM organics s’han de microencapsular per evitar fugues
en incorporar-se a materials de construccid i per preservar-ne
la integritat. Aquestes microcapsules de PCM (MPCM)
presenten dues parts: una paret externa polimeérica (carcassa)
i un nucli (PCM organic).

En aquest estudi la microencapsulaciéo es fa amb polimers
reciclats perque el procés sigui més sostenible. En el nucli de
la microcapsula, el PCM que es fa servir esta compost de
materials renovables. Les MPCM es formen mitjancant la
tecnica d’evaporacio de dissolvent, on es dissol el polimer
d’una emulsié formada amb H,0 amb el PCM organic.
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Els compostos polihidroxilats tenen un paper crucial ) .
en sistemes biologics, i son els protagonistes de >< K >< K
diverses vies cel-lulars que els atorguen propietats on oS0 o~ o on

atractives. Per exemple, podem trobar 1,2-diols als )\(v)/\/\ )\M/\/\ W — H
. . . R i R — | R i R~ R n Rl — = R n
sucres i 1,3-diols com a subestructures derivades de !
n=0,1 Activacié C-H al‘lilica

poliacetats i polipropionats naturals. \ J

En aquest treball proposem un nou metode de
reaccid de ciclacido d’hemisilacetals mitjancant una Preparaci6 Ciclacio

., , . ., . jane . hemisilacetals >( )4 >< )4
reaccio d’activacio C—-H al-lilica que hauria de o-S~on

0
. ’ A . _ 1. Imidazole, (‘Bu);SiHCI [RhCp*Cl,], cat, AgSbFg cat
permetre accedir a subestructures d’1,2-diols i 1,3 RWR, 5 NBromosicsimida RWR, roorc 2oa R)\MJ\/\R,

diols. oo 3. NaOH (aq)
Aixi, doncs, s'ha obert una nova via estereoselectiva

d’accés a sin-1,2- i 1,3-diols protegits en forma de Estereoselectivitat >< )<
silacetals de 5 i 6 baules. Aquesta metodologia es n=0 O/S"___Q

basa en una activacié allilica amb catalisi de Rh N W S
Si
0" “OH

seguida de I'addicié de silanols. L’activacioé al-lilica no ]
funciona amb olefines terminals, pero és possible Ph/\)\(\MPh
amb olefines conjugades amb un grup fenil. n=01 n=1 . A~
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Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

Sintesi i avaluacid de lligands solubles en aigua e
selectius per lantanids i BARCELONA

Facultat de Quimica
Pol Vilarifio;! Jordi Garcia;! Xavier Arizal
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccid de Quimica Organica
o (0]
Aquest treball se centra en la sintesi de lligands solubles en I Ho,lpl\OH
. . . . 7 \ . HO’ \OH
aigua (L1, L2) dissenyats per a la coordinacié amb lantanids, 4 O ® O " 5 e
. . \ . N
amb l'objectiu de formar complexos metal-lics per a S T g oH 0 b | b
. . D M W M WM
aplicacions de computacié quantica. La computacié quantica M M
amb lantanids utilitza els seus spins nuclears com a qubits, i Ruta sintética
requereix lligands especifics per coordinar i manipular PEry Br s P(oEY,
| ol P G
aquests spins. HOOCJ\)\/LCOOHZ“ 0 e NP com WC%MG : wcozm
s .. . .7 . e e g7 e OBnO O HéEOEt OBhnO O
La sintesi implica la formacio de lligands amb anells piridinics MeOH ‘ CHCIs, 16
H; cat
B-dicarboxilics per a la complexacid selectiva amb lantanids. 1§ KOBU!, THF, 70 C \ o
S’intenta sintetitzar el lligand simétric i asimétric, a partir de Mo0,C” N7 “CoMe o
|
3N . N . . L1 Br Pz
I'acid caledamic, posteriorment bromat amb pentabromur Lo, Y N come
\ 7 ’ . . P>
de fosfor. Després, s’han provat diverses reaccions per (] ® C1 g e YT Y VUYL o
N . . . N 86% " "
obtenir esters i la posterior fosfonacié o acoblament amb oo o 0 o on -
. . - . B e 0
hidroxiacetofenona utilitzant agents com ara EDC i DCC. Les TM% 0 : " o™ L2 Fon,
« e e . . \ P(OEt)z P(OEt)z
proves inicials no han funcionat, i s’esta provant una o) O WCOOH
condensacio de Claisen entre dues molecules. oo
OH O o OBn O [¢] (0] (0] OBn
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Optimitzacid de I'extraccio en fase solida dispersiva S
per a I'aillament d’arsenosucres en algues s ELEE

Facultat de Quimica
Berta Vilarrubies i Palomeras;! Angels Sahuquillo;! Dolores Barrén?
! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica
2 Departament de Nutricid, Ciéncies de I'’Alimentacio i Gastronomia. Facultat de Farmacia i Ciéncies de I'Alimentacio

Extracte
Els arsenosucres son espéecies forca abundants identificades o

en algues que s’han de controlar des del punt de vista \ 65 - /\q
IT—Ag

ambiental i també alimentari. El consum d’algues s’ha anat
incrementant per les seves propietats i per la font de

nutrients que aporten a I'ésser huma. Es per aquest motiu Etapa 1. Retegﬁlgentm.: eEtapa 2. Desorcié
gue, atesa la manca d’estandards comercials, 'aillament i la > - ail
. .z . Extracte — E. I- Agi'tar __'_" I} r
caracteritzacié dels arsenosucres han esdevingut de gran N = T L BOH | Centrifugar == JE S
H S ’ . ] Centgr:;ta:lrgar — Tampé | Decantar -i
interes per a I'estudi de la seva toxicitat. Fm HPLCACP M VooV v
Adsorbent amb els -sucres recuperats
. . . e i . s-sucres retinguts de la desorcié HPLC-ICP-MS
En aquest treball es van estudiar estrategies per a 'aillament * adsorben n Desorcio A et °
i la caracteritzacio dels arsenosucres en lalga Fucus ;g;;;r;;ﬁ:ﬁ:ﬁmnﬁg
Vesiculosus L. mitjancant I'extraccié en fase solida dispersiva HPLC-ICP-MS g e Recuperact e cada e
combinada amb la tecnica analitica HPLC-ICP-MS per a I'analisi 2 . swo | T ™
dels compostos d’interes. En aquest projecte, els adsorbents 20000 Il b % 60,0
- . . . . 2 15000 Al 3. As-Sug-SO, £
s'utilitzen amb I'objectiu de retenir els arsenosucres i, en una 2 0\ g 400
. . : g Sawoo | A g 2,
etapa posterior de desorcid, obtenir una solucié concentrada sl 1|\ 3 0
. . p- . M A J N “\x}: ~ 0,0
i purificada d’aquests compostos. 0 . 0 s 0 As-POA AS-SO3 AS-SO4

Temps (min)

2 "
— Extracte —M1 M2 M3 @ Retencid d'As-sucres O Recuperacié d'As-sucres
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Termes a fons

Aquest apartat recull algunes aportacions que han
sorgit en materia de terminologia de l'ambit de la

guimica en l'edicio de 2024 del Masterquimica:

explicacié de la formacid o procedencia d’'un terme
(sintd, bolaamfifil i bolaamfifilic, photoswitch,
aminoxilar);

precisions morfologiques per a formes llatines en un
text en catala (article masculi per al plural de
dolium: els dolia);

publicacio d’entrades noves als vocabularis de
I"'UBTERM (per exemple, feltre de carboni);

possible ampliacié d’informacié a les fitxes del
Cercaterm (quimioteca, en fase d’estudi).

El Sens Dubte (ub.edu/sens-dubte), el gestor

de consultes linglistiques i terminologiques dels
Serveis Linguistics de la Universitat de Barcelona,
conté tota aquesta informacio nova. Es pot
consultar des del cercador, restringint la cerca
seleccionant la tematica Masterquimica perque
apareguin les entrades vinculades especificament
a aguestes jornades, o Quimica, si es vol consultar
el conjunt d’entrades corresponents a aquest
ambit.
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https://www.ub.edu/ubterm/terme/feltre-de-carboni/
https://www.ub.edu/sens-dubte
https://www.ub.edu/sens-dubte/?fwp_select_thematic_areas=masterquimica
https://www.ub.edu/sens-dubte/?fwp_select_thematic_areas=quimica

sens o te CERCADOR  FES UNA CONSULTA

CERCADOR

Cercar consultes 1(_"," fl'ipus de consulta v} [Masterquimica (10} v} H

Qualsevol A & E M PQRS
els dolia o les dolia? + aminoxilar? +
caracter bolaamfifilic? + photoswitch? +
sinton o sint6? + mesogen? +
elastomers cristall liquids? + skyrmio? +
coformer? [formacié de cocristalls] + qguimica del clic, quimica clic, quimica de clic? +

CC BY-SA Sens Dubte | Universitat de Barcelona. Serveis Linglistics | Disseny d'Omitsis | Avis legal
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Enllagos d’interes

Multicercadors

UBTERM:

Diccionari de materials: ciéncia i techologia

Vocabulari d’enginyeria quimica

Vocabulari de quimica

TERMCAT:

Cercaterm

Diccionari de quimica
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https://www.ub.edu/multicercadors/
https://www.ub.edu/ubterm/obra/materials-2/
https://www.ub.edu/ubterm/obra/enginyeria-quimica/
https://www.ub.edu/ubterm/obra/quimica/
https://www.termcat.cat/ca/cercaterm
https://www.termcat.cat/ca/diccionaris-en-linia/212
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