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Presentacio

El 19 de novembre de 2024 va tenir lloc la setena edicié de la Tesimaratdo de Quimica, una
jornada anual de divulgacio cientifica organitzada per la Comissié de Dinamitzacié Lingiiistica
(CDL) de la Facultat de Quimica. Aquesta activitat t¢ com a objectiu principal promoure la
comunicaci6 cientifica en catala entre els doctorands dels diferents programes de doctorat de la
Facultat, impulsant-los a compartir de manera clara i concisa els objectius i avengos de les seves
tesis doctorals.

Des de la seva primera edicio el 2018, la Tesimaratd ha estat un espai en que els doctorands
presenten les seves recerques a un public ampli, no especialitzat, i ho fan d’una manera
atractiva, rigorosa i comprensible. Aquest format breu i dinamic de presentacions, que no supera
els quatre minuts, posa a prova la capacitat dels investigadors per comunicar de manera efectiva
els elements essencials del seu treball, i converteix la jornada en una oportunitat d’aprenentatge
compartit per a tots els assistents.

Amb aquest recull de resums, publiquem les aportacions de la setena edicio de la Tesimarato.
Aquestes contribucions representen linies de recerca punteres en el camp de la quimica, amb un
gran potencial per generar avencos significatius en diverses arees, com ara els materials
avangats, la seguretat alimentaria, la quimica sostenible o la quimica verda, entre d’altres. A
més, aquest llibre de resums té com a principal objectiu divulgar la recerca que es fa a la
Facultat i retornar a la societat els coneixements generats en els programes de doctorat. Aquesta
jornada ha de servir, per tant, perque la divulgacid cientifica i la curiositat col-lectiva continuin
creixent, promovent el coneixement i I’interes per la ciéncia a tots els nivells.

Comissié de Dinamitzaci6 Lingiiistica

de la Facultat de Quimica




%8S UNIVERSITAT s
=+l BARCELONA
[]|jg>

* Omnia ek

Sistemes luminescents supramoleculars per aplicacions
a Pinfraroig proper (NIR)

Mar Garcia Del Amo, Andrea Pinto Martinez i Laura Rodriguez Raurell
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccio de Quimica Inorganica

mgarcidel 62@alumnes.ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Organica

ESTRUCTURES SUPRAMOLECULARS

La luminescéncia és un procés en el qual una molécula absorbeix i emet llum com a resposta
quan s’hi fa incidir un feix de llum. Aquest fenomen es produeix en una scrie de materials
naturals 1 artificials, 1 esta associat al moviment d’electrons dins els atoms o molécules. Per tal
de millorar aquesta emissio, es poden fer algunes modificacions internes (dins les molécules) i
externes (interaccions entre les molécules). Tot aix0 es veu afavorit gracies a la quimica
supramolecular, una area de recerca d’interés cientific creixent que permet modular les
propietats dels compostos. També permet dissenyar estructures basades en les interaccions entre
molécules que tinguin diferents grups funcionals, com ara el plati, el qual dona lloc a
interaccions febles intermoleculars. Aquestes interaccions, anomenades supramoleculars, son la
base de les propietats resultants. En particular, es coneix que el plati produeix un augment de la
luminescéncia i també pot produir un desplagament de I’emissio cap a la zona de 1’espectre
anomenada infraroig proper (NIR). Aquest tipus de compostos emissors han guanyat
importancia en diferents tipus d’aplicacions practiques com ara la bioimatge, la terapia
fotodinamica i les aplicacions tecnologiques. En aquesta tesi doctoral s’estan estudiant diferents
compostos de plati per trobar diferents condicions que permetin obtenir un augment de la
luminescéncia, aixi com un desplagament de 1’emissio cap a la zona de 1’infraroig proper (NIR).

PARAULES CLAU: luminesceéncia, quimica supramolecular, infraroig proper, Pt(II)
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Col-loides actius controlats per camps magnetics

Joel Torres Andrés i Jordi Ignés Mullol
Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica, Seccio de Quimica Fisica
i Institut de Nanociéncia i Nanotecnologia de la Universitat de Barcelona

Jjoel.torres@ub.edu
Programa de doctorat en Nanociéncies

’ = S
/ - -~ COL-LOlDES ACTlUS CONTROLATS PER CAMPS MAGNETlCS /
[ (o )| y¢  1s TOYO, -~ S
\ PARTICULES DE POLIESTRE
) +~‘\ :'—__’_ ________ \: . ¢ o= \; 77777777
) I TE= - REALS ==\ M-
1 \\ ______ ) ) 5 — f{‘/ L B
- \ ( | @ ey~
SKYRMIONS /_ " (. " / ) RADIAL B
X
W in |
L VIRTUALS —
\ \ 4
A ~o--7

Els cristalls liquids son materials que poden presentar una metafase entre 1’estat solid i el liquid.
Es un estat descrit com a fluid ordenat o anisotropic, en qué trobem un material que flueix, perd
que preserva algun tipus d’ordre en la seva estructura. En el fascinant mon d’aquests fluids
complexos, I’estudi del desplacament de particules col-loidals disperses que hi ha en aquests
fluids permet explorar nous mecanismes de propulsié i nous comportaments que van més enlla
de fenomens classics com, per exemple, I’electroforesi. A la meva tesi s’estudia, en un primer
bloc, el moviment de particules solides de poliestire sota 1’aplicacié6 d’un camp eléctric al
sistema. Es mouen a causa de les pertorbacions que fan a I’estructura ordenada del liquid.
Especificament la meva tesi es basa a trobar métodes simples per controlar-ne el desplagament,
tant de manera individual com col-lectiva, a través de 1’0s de diferents tipologies de camp
magnetic. També, anant un pas més enlla, s’hi explora el camp de les quasiparticules, entenent-
les com a pertorbacions que apareixen dins de cristalls liquids quirals, les quals tenen un
comportament similar a com si fossin solides, a causa de la seva metaestabilitat. Aquestes
particules, anomenades baby skyrmions, es poden propulsar a través de 1’aplicacié d’un camp
eleéctric modulat. La meva tesi, doncs, pretén demostrar el control de la direccionalitat del seu
moviment a través de 1'ds de camps magnétics, i trobar, gracies a la seva natura «virtualy,
aplicacions basades en el transport de microparticules dins de dispositius de microfluidica.

PARAULES CLAU: cristalls liquids, sistemes col-loidals, matéria activa, quasiparticules, skyrmions

6




F8E] UNIVERSITAT e
=+l BARCELONA
][>

* Omnia ek

Electrosintesi de catalitzadors per a la transformacio
de residus forestals

Pol Vilariiio Casaus, Albert Serra 1 Ramos, 1 Elvira Gomez Valentin
Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica, Seccio de Quimica Fisica
i Institut de Nanociéncia i Nanotecnologia de la Universitat de Barcelona

polvilacasaus@gmail.com
Programa de doctorat en Electroquimica. Cieéncia i Tecnologia
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Aquesta tesi doctoral es dedica al desenvolupament de materials innovadors per a la produccio
de gamma-valerolactona (GVL) a partir de biomassa lignocel-lulosica, tot aprofitant 1’energia
solar. La GVL té un gran interés com a biocombustible i dissolvent verd, a més de tenir diverses
aplicacions industrials sostenibles.

El tractament de la biomassa amb acid genera acid levulinic i isopropanol. Mitjancant reaccions
redox entre aquests dos compostos, es pot obtenir el producte desitjat: la gamma-valerolactona.
L’objectiu central de la investigacido €s desenvolupar catalitzadors heterogenis eficients que
impulsin aquesta reacci6 utilitzant diverses fonts d’energia, com ara la llum solar, la calor i el
magnetisme.

La fabricacio dels catalitzadors es basa en 1’electrosintesi i es duu a terme dipositant metalls
com ara el niquel, el coure, el ruteni i els seus respectius aliatges sobre nanotubs de carboni, la
qual cosa potencia la conversié de ’acid levulinic en GVL. Aquests catalitzadors també es
poden crear amb técniques avangades com |’electroless, un métode sense necessitat d’energia
eléctrica.

Aquest projecte suposa un aveng cap a 1’obtencié de productes quimics sostenibles a partir de
fonts renovables, de manera que contribueix a la transicio cap a una economia més verda i cap a
la reducci6 de I’impacte ambiental de la indstria.

PARAULES CLAU: electrosintesi, electroless, biocombustible, gamma-valerolactona, catalisi
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Relaxacio lenta de 1a magnetitzacio en complexos de coordinacio
amb §=1/2

Joan Serra, Julia Mayans i Albert Escuer
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccio de Quimica Inorganica
i Institut de Nanociencia i Nanotecnologia de la Universitat de Barcelona

Jserracast@ub.edu
Programa de doctorat en Nanociéncies
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Durant les darreres décades, les molécules magnétiques han estat proposades per a un ampli
ventall d’aplicacions com, per exemple, I’emmagatzematge d’informacié en discos durs, la
computacié quantica i I’espintronica. Concretament, en el camp de la computacidé quantica,
s’esta estudiant el rendiment que podrien tenir els complexos de coordinacié que presenten una
relaxacio lenta de la magnetitzacioé com a bits quantics, aprofitant diferents fenomens com ara la
superposicié d’estats energétics i I’entrellacament quantic. Els parametres més rellevants a
I’hora de caracteritzar els complexos de coordinacid per al seu us potencial com a bits quantics
son: el temps de relaxacio espin-xarxa (T1), que defineix el temps que tarda un espin excitat a
tornar al seu estat fonamental, i el temps de coheréncia (T2), que defineix el temps durant el qual
dos estats estan superposats. Concretament, T1 marca el limit superior de T2; per tant, una
estratégia per poder incrementar el temps de superposicié dels estats seria optimitzar T1. En
aquesta linia, els complexos de coordinacié aporten una alta versatilitat, ja que una seleccid
apropiada de lligands i cations de metalls dels blocs d o f permet, d’una banda, augmentar els
temps de relaxacio T1 i T2 i, de l’altra, 1’acoblament amb altres bits quantics, cosa que
n’afavoreix 1’escalabilitat. Darrerament, s’ha aprofundit en 1’estudi de les propietats
magnetiques dels complexos de coordinacio amb S = 1/2 que presentin una relaxacio lenta de la
magnetitzacid, perqué ofereixen un control precis de les propietats electroniques i magnétiques
del sistema i son capacos de formar estats purs gracies a la seva naturalesa estructural.

PARAULES CLAU: coordinacio, magnetisme, computacio, bit quantic
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Materials piezoelectrics en conformacio multicapa

Andrés Rodriguez Gallego,! Xavier Vendrell Villafruela! i José Eduardo Garcia Garcia?
'Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccié de Quimica Inorganica
? Departament de Fisica (Universitat Politécnica de Catalunya)

andres.rodriguez@ub.edu
Programa de doctorat en Nanociencies
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El titanat zirconat de plom (PbTii«xZrxO;, PZT) és el material ferroeléctric més utilitzat a la
industria per les seves excel-lents propietats piezoeléctriques, mecaniques i eléctriques, i €s
especialment util en aplicacions com ara sensors, actuadors i transductors. Les seves propietats
eléctriques es poden modificar a través del dopatge amb diversos elements quimics.

El rendiment dels materials ferroeléctrics es pot optimitzar quan es disposen en una conformacio
multicapa. D’aquesta manera, s’incorporen tensions residuals a la interficie que poden
incrementar les propietats eléctriques i funcionals del material. Totil’amplia recerca sobre 1’ts de
multicapes, aquesta se centra principalment en materials en forma de pel-licules primes i hi
manca informacié sobre materials multicapa en forma massica o bulk, cosa que ofereix
oportunitats per aprofundir en I’estudi i per desenvolupar nous materials, en conformacid
multicapa, amb millores significatives en les propietats i aplicacions.

Aquesta tesi t¢ com a objectiu millorar les propietats piezoeléctriques del PZT comercial
mitjancant la conformacié multicapa. Per tal d’augmentar la capacitat d’emmagatzematge
d’energia, reforgar la resisténcia mecanica i incrementar 1’eficiéncia piezoeléctrica del material,
es prepararan materials basats en PZT en conformacié multicapa emprant composicions
diferents. També s’avaluara 1’efecte del gruix de les diferents capes i els mecanismes que
contribueixen o dificulten la millora de les propietats electromecaniques en les interficies. Es
pretén obrir noves possibilitats en el desenvolupament de dispositius més eficients i duradors.

PARAULES CLAU: materials, multicapa, piezoeléctrics, PZT
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Metodologies asimétriques en reaccions pericicliques
catalitzades per niquel

Jiawei Gao, Pedro Romea i Félix Urpi
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccio de Quimica Organica

Jjgaogaog12@alumnes.ub.edu
Programa de doctorat en Quimica Organica
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La quiralitat fa referéncia a la capacitat d’algunes molécules d’existir en dues formes que son
imatges especulars 1’'una de ’altra, com ara les mans. Aquesta propietat ¢s fonamental en
farmacologia, perque els enantiomers poden tenir efectes molt diferents en 1’organisme. Un
exemple conegut €és I’ibuprofeén, en que un dels enantiomers té activitat analgesica mentre que
I’altre és inactiu. Per aixo el control de la quiralitat en la produccié de farmacs és crucial.

La meva recerca se centra en metodologies per a reaccions pericicliques catalitzades per
complexos de niquel, com ara les cicloaddicions. Aquests catalitzadors faciliten la sintesi de
molécules quirals amb activitat biologica, i en milloren la selectivitat i sostenibilitat. Aixi, es
poden obtenir enantiomers especifics amb menys residus i menor consum energétic, i es pot
oferir una alternativa més ecologica. Aquesta recerca proporciona eines d’alta precisio per a la
sintesi de compostos d’interées en la industria quimica i biomedica, amb potencial per contribuir
al desenvolupament de nous farmacs 1 altres productes innovadors en el camp cientific.

PARAULES CLAU: asimetria, reaccions pericicliques, catalisi, niquel, sostenibilitat
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Quimica de coordinacio per a sistemes de processament
d’informacié quantica

Sergio Caballero Gutiérrez, Julia Mayans Ayats i Albert Escuer Fité
Departament de Quimica Inorganica i Organica, Seccio de Quimica Inorganica

scaballerogutierrez@ub.edu
Programa de doctorat en Nanociéncies
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La computaci6 quantica és un dels temes més candents de la literatura cientifica del segle XXI.
Els sistemes que poden tenir dos estats energetics diferenciats poden actuar com a bits quantics
(gbits). La superposicié d’aquests dos estats ens permet tenir multiples estats simultaniament, de
manera que amplia la capacitat de computacié del sistema. El tractament de la informacio
quantica i el seu emmagatzematge constitueixen un dels grans reptes que tenim al davant. Els
sistemes basats en molécules individuals son candidats a ser utilitzats com a gbits, ja que tenen
temps de coheréncia llargs i estats d’espin controlables i adrecables. L’objectiu de la tesi és
dissenyar i sintetitzar sistemes quimics basats en complexos de coordinacié amb metalls que
posseeixin espin nuclear i/o espin electronic, ja que la seva interaccid pot ser modificada
mitjancant pertorbacions externes (camps magnétics, radiofreqiiencies i radiacié de microones).
A més, ens podem beneficiar del fet que els espins nuclears es troben més aillats de 1’entorn que
els espins electronics i, per aixo, els seus temps de coheréncia son majors. Per a la sintesi
d’aquests sistemes es fan servir lligands organics que permeten coordinar diferents metalls (de
transicid i/o lantanids), que posseeixen (0 no) espin nuclear, per al seu estudi posterior
mitjancant técniques espectroscopiques, com ara la ressonancia magnetica nuclear o la
ressonancia d’espin electronic.

PARAULES CLAU: computacio quantica, gbit, espin, quimica de coordinacio, ressonancia
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Autenticacio de productes alimentaris mitjancant métodes
cromatografics

Josep Pagés Rebull,! Clara Pérez Rafols'? i Nuria Serrano Plana'+?
'Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Seccié de Quimica Analitica
2 Institut de Recerca de I’Aigua (IdRA)

Jjosep.pages@ub.edu
Programa de doctorat de Quimica Analitica i Medi Ambient

Deteccio UV-Vis

B i &R -
O . o4 Y J L
2 : Analisi ) | ‘ L A L vk o\
@ cromatografica ¥ - . O
@ ) de mostres Deteccio  cromatografics = JL | j_|quimiométrica .. P / %, o
y P} RS A s I
@ & — =="" amperométrica 3 Ao ik 12
’ (HPLC) o — B Crra g
258 —— -, | Nee o /N
&% — .7 B
d 5 r 0 10 20 30 o

Temps(min)

El frau alimentari consisteix en la manipulaci6 deliberada dels productes alimentaris, tot
incomplint les normatives vigents i augmentant el benefici economic en detriment de la qualitat
dels productes. Aquestes practiques fraudulentes engloben, entre d’altres, la dilucio, la
substitucioé o I’etiquetatge erroni. L’augment de la demanda de productes alimentaris derivat del
creixement demografic, juntament amb un increment de la preocupacié dels consumidors per la
qualitat d’aquests productes, han obert la porta a fraus alimentaris i adulteracions que soén cada
vegada més dificils de detectar i que presenten un risc alimentari per a la poblacio. Per aquest
motiu calen més controls rigorosos que garanteixin la integritat i 1’autenticitat dels diferents
productes alimentaris. Una manera d’estudiar les adulteracions alimentaries és a partir de
I’analisi de compostos rellevants i caracteristics de cada aliment. S’utilitzen estrategies d’analisi
dirigida, que es basen en l’estudi de biomarcadors caracteristics del producte a analitzar, i
d’analisi no dirigida, que se centren a registrar perfils instrumentals o empremtes dactilars,
sense coneixer previament la composicio de 1’aliment.

Aixi, en aquesta tesi es pretén desenvolupar diferents meétodes d’autenticacié d’aliments
emprant estratégies dirigides 1 no dirigides mitjangant cromatografia de liquids acoblada a
deteccio UV/VIS (HPLC-UV) o detecci6 amperométrica (HPLC-ED). Els perfils
cromatografics o les concentracions dels compostos rellevants es tractaran per diferents metodes
quimiométrics per classificar o quantificar les mostres analitzades. Entre els principals métodes
de classificacié trobem 1’analisi de components principals (PCA) i I’analisi discriminant per
minims quadrats parcials (PLS-DA), mentre que la quantificacié de parametres rellevants es duu
a terme per regressio per minims quadrats parcials (PLS).

PARAULES CLAU: frau alimentari, autenticacid, productes alimentaris, cromatografia de liquids,
quimiometria
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Integracio de qbits d’espin molecular en sistemes multidimensionals
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Programa de doctorat en Nanociéncies
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La primera revoluci6 quantica va derivar en tecnologies com ara el semiconductor, el laser o la
ressonancia magnética nuclear. Totes elles han estat una peca integral del progrés tecnologic en
els darrers anys. Actualment, ens trobem immersos en la segona revolucié quantica,
fonamentada en el concepte del gbit, que esta impulsant noves tecnologies com ara la deteccid
quantica o la computacié quantica. Un gbit és qualsevol sistema amb dos estats, 1 i 0 en
analogia al bit classic, que poden estar en superposicié arbitraria i controlable. Conjuntament
amb D’entrellagament quantic, la superposicié deriva en increments exponencials de les
capacitats de deteccid i de processament d’informacio. Entre les moltes realitzacions fisiques
d’un gbit, la tesi se centra en I’espin molecular.

Sota un embolcall organic apropiat, un catid6 paramagnetic pot presentar les propietats
requerides per comportar-se com a gbit. Cal destacar avantatges d’aquests compostos de
coordinacié com ara els seus temps de coheréncia quantica competitius, la seva versatilitat
sintética, i la facil modulacio de les interaccions entre gbits. La darrera €s la base de les portes
logiques que conformen el processament d’informaci6. Aquest projecte tracta d’aconseguir la
integracido de cations, preferentment metalls de la primera série de transicid i lantanids, en
xarxes multidimensionals, com ara polimers de coordinacid o xarxes metal-loorganiques.
D’aquesta manera s’aconsegueix un control espacial de la posicio d’aquests cations, que
comporta un control de les seves interaccions gbit-gbit. La caracteritzacié del comportament
gbit es duu a terme mitjangant la ressonancia paramagnética electronica (EPR) polsada. Aquests
compostos multidimensionals es troben en conjuncié amb aplicacions com [’electronica
molecular, la captura i detecci6 de gasos, o la catalisi.

PARAULES CLAU: computacié quantica, gbit, complex de coordinaci6, xarxa multidimensional
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Optimitzacio de rendiments quantics amb nous fotocatalitzadors
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Un dels objectius essencials de la quimica sintética €s el desenvolupament de meétodes catalitics
versatils i eficients. En 1’ultima década, la catalisi fotoredox ha esdevingut un camp tan
prometedor que és una prioritat per a la comunitat cientifica. Com funciona? Quan una molecula
de fotocatalitzador s’irradia amb [lum absorbeix energia i s’excita, i accedeix a un estat de major
energia, anomenat singlet (S1). En aquest estat el fotocatalitzador pot recorrer diferents camins
que el poden fer retornar a ’estat fonamental; també pot produir-se un entrecreuament cap a
I’estat triplet (T1), o bé seguir el cami desitjat i aprofitar I’energia per dur a terme reaccions
fotocatalitiques. Aquestes reaccions tenen grans avantatges, ja que utilitzen la llum com a font
d’energia, s’eviten temperatures elevades que poden descompondre els reactius i, a més, s’obre
la porta a rutes sintétiques més curtes. Un dels reptes que cal superar, i que s’abordara a la tesi,
¢és el baix rendiment quantic, és a dir, la baixa quantitat de producte generat per fot6 de llum
absorbit.

La proposta de la tesi consisteix a dissenyar diferents fotocatalitzadors units mitjangant enllagos
d’hidrogen a un quencher, que ¢s una molécula dissenyada per absorbir 1’energia d’excitacio i
evitar pérdues energetiques. Primer se sintetitzara un «grup de reconeixement» amb afinitat pel
quencher, que es trobara enllacat covalentment al fotocatalitzador i fara enllagcos d’hidrogen
amb aquest quencher. Després s’utilitzaran aquests sistemes en reaccions fotocatalitiques i
s’estudiara si augmenta el rendiment quantic de les reaccions.

PARAULES CLAU: fotocatalisi, quenching, estat excitat, rendiment quantic, fotocatalitzador
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Coordinaciéo multifuncional i arquitectures supramoleculars
per a aplicacions espintroniques

Jordi Martinez Morat6, Guillem Aromi Bedmar i Leoni Alejandra Barrios Moreno
Departament de Quimica Inorganica, Seccio de Quimica Inorganica
i Institut de Nanociéncia i Nanotecnologia de la Universitat de Barcelona

Jjordimartinez@ub.edu
Programa de doctorat en Nanociéncies

Les tendéncies actuals de recerca a tot el mon se centren en I’explotacio de la versatilitat de la
quimica sintética per a I’enginyeria de molecules funcionals. Aquestes molecules es poden
utilitzar com a components de dispositius nanoscopics per a aplicacions tecnologiques reals a
nanoescala. Aix0 obre noves oportunitats tecnologiques, amb un exemple paradigmatic: la
capacitat de manipulacid de la informacié quantica. L’estratégia implica el disseny quimic i la
preparacid d’objectes nanoscopics discrets funcionals amb control atomic de 1’estructura i amb
perfecta reproductibilitat.

La proposta per a aquest doctorat se centra en el disseny i la preparacié de molécules funcionals
(o conjunts supramoleculars) amb interés per desenvolupar dispositius per a nanotecnologia,
espintronica i, sobretot, tecnologies quantiques. Amb aquest objectiu, es treballara per obtenir
arquitectures que incorporin diferents lligands coordinats a diversos metalls, per tal d’estudiar-
ne les propietats magnetiques com les propietats de transicio d’espin, entre d’altres. Gracies als
grups funcionals i la forma dels lligands utilitzats, es formen compostos helicoidals que tenen la
capacitat d’encapsular convidats de diferent mida mitjangant ponts d’hidrogen. A més, es poden
establir interaccions supramoleculars que poden afectar les propietats magneétiques dels ions
metal-lics del conjunt. Aquestes interaccions podrien generar la sinergia perfecta per a 1’estudi
de I’espin d’aquests ions metal-lics amb 1’objectiu d’estudiar les seves propietats com a spin
qubits. En funcid dels lligands utilitzats, es pot explorar la versatilitat d’aquests sistemes
combinant-los amb diferents centres metal-lics, cosa que obre la possibilitat de manipular de
manera independent més d’un espin diferent i amplia les aplicacions en tecnologies quantiques i
altres camps.

PARAULES CLAU: quimica supramolecular, quimica de coordinacid, computacié quantica, spin qubits,
transicioé d’espin
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Condensadors d’alt rendiment energétic
basats en materials ferroelectrics
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Els materials dieléctrics son essencials en dispositius electronics com els condensadors. Tot i
que tradicionalment s’utilitzen materials dieléctrics basats en el titanat de plom (PbTiOs),
s’investiguen alternatives sense plom, a causa de la seva elevada toxicitat i el seu perill
mediambiental. Entre els possibles substituts, els materials ferroeléctrics basats en el titanat de
bari (BaTiOs o BTO) sén prometedors per les seves propietats electriques. No obstant aixo, no
son ideals per emmagatzemar energia, ja que es requereix un baix camp coercitiu (Ec), i el BTO
presenta un E. alt. Per millorar aquest parametre, es proposa substituir el bari per I’estronci, i
aixi se’n redueix el camp coercitiu 1 se’n millora I’eficiéncia en emmagatzematge d’energia.

El titanat de bari substituit parcialment per estronci (Bai.«Sr«TiO3) es pot sintetitzar per mitja del
metode ceramic convencional, el qual requereix altes temperatures en periodes llargs de temps 1,
per tant, un cost energetic elevat. Recentment, s’ha desenvolupat una técnica innovadora
anomenada sinteritzacio flash, que empra un camp eléctric en tractaments de temperatura i
temps menor, de manera que hi ha un estalvi d’energia.

L’objectiu d’aquesta tesi ¢s avaluar 1’efecte de la substitucid del bari per I’estronci, tant en el

comportament dielectric com en la capacitat d’emmagatzemar energia, sintetitzant els materials pel
metode ceramic i per sinteritzacio flash, 1 variant-ne la composicio dins de I’interval x = 0,30-0,60.

PARAULES CLAU: emmagatzematge energgtic, ferroeléctric, métode ceramic, sinteritzacio flash
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Circularitat de residus: cap a nous sistemes sostenibles
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i Enginyeria de Materials
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de ciments Analisi del cicle de vida (ACV)

d'incineradores

Bona part dels esforcos en 1’estudi de la reutilitzacid de residus se centren en I’avaluacio de la
seva viabilitat técnica. Un enfocament diferent, i cada cop més rellevant, és 1’analisi de
I’impacte ambiental amb [’objectiu de comparar solucions competitives en termes de
sostenibilitat. L ’analisi del cicle de vida (ACV) és una metodologia per avaluar la sostenibilitat
d’un procés o producte mitjangant 1’avaluacié dels impactes ambientals que genera. En relacio
amb la gestié de residus, I’analisi del cicle de vida permet 1’analisi integral del residu des de
I’origen, durant el transport, el tractament i els intercanvis de materials i energia.

Aquesta tesi aborda I’'impacte ambiental de diferents processos i productes en sistemes en queé els
residus s’implementen per a noves aplicacions industrials. Actualment s’estan avaluant residus com
ara escories de la mineria i de la indistria metal-lurgica, cendres d’incineradores, plastics, deixalles
del sector de I’automocio, entre d’altres. La major part d’aquests residus provenen de sectors
associats a una demanda important de materials i energia, i amb una petjada de carboni alta.

Amb 1’objectiu final de determinar, de manera quantitativa i comparable, I’impacte ambiental
d’aquests materials, es facilita la presa de decisions en cada etapa del cicle de vida per
incrementar la sostenibilitat ambiental en sectors estratégics com poden ser el sector energeétic,
el sector de la construccio i I’edificacio, la mineria i la indastria metal-lurgica, i el reciclatge de
plastics. Aquesta investigacio s’alinea amb diversos objectius de desenvolupament sostenible
(ODS), que s’enfoquen a desenvolupar energies més netes, impulsar tecnologies renovables
innovadores, gestionar els recursos de manera responsable i contribuir a la mitigacio del canvi
climatic.

PARAULES CLAU: circularitat de residus, analisi del cicle de vida (ACV), impacte ambiental, sostenibilitat
industrial
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Estudi i confinament de matéria activa
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La mateéria activa descriu sistemes que es mantenen fora de 1’equilibri mitjangant una injecciod
d’energia en els seus components. Inclou tant entitats vives, com ara ocells i bacteris, com
estructures artificials, com ara particules col-loidals autopropulsades. Aquest camp ofereix
noves perspectives per entendre 1’autoorganitzacié dels processos vius i dissenyar entitats
autonomes per a aplicacions de laboratori. Un dels sistemes actius més estudiats mundialment és
el format per microtubuls de tubulina propulsats per cinesina que formen una capa compacta de
filaments autopropulsats anomenada nematic actiu, amb fluxos que generen una «turbuléncia
activa». Recentment, s’ha investigat el confinament de la matéria activa en microcanals, pero
presenta diverses limitacions, com ara la rigidesa dels canals i les dificultats en I’estudi de la
interfase. Aquest projecte de tesi proposa resoldre aquestes barreres mitjancant 1'as de
monomers biocompatibles i llum UV per crear estructures d’hidrogel flexibles i adaptables in
situ, cosa que ofereix noves possibilitats experimentals en el camp.

PARAULES CLAU: cinesina, microtubuls, nematic actiu, matéria activa, hidrogel
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Receptors de membrana sintétics per a la transduccio
de senyal artificial a través de capes lipidiques
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Les c¢l-lules estan aillades del seu entorn per membranes formades per una bicapa lipidica. En
la membrana també hi trobem receptors de membrana que son un dels encarregats del
funcionament i la supervivéncia de les c¢l-lules, ja que tenen I’habilitat de detectar i donar
resposta a canvis en I’entorn cel-lular. Els receptors reconeixen selectivament estimuls externs
(anomenats missatgers primaris), s’enllacen a aquests i transmeten informacié mitjancant
I’alliberacié de missatgers secundaris que arriben al nucli de la cel-lula, on es produeixen canvis
en I’ambit cel-lular.

En aquest projecte, es pretén crear un sistema artificial que imiti aquesta comunicacid
intracel-lular mitjancant la dimeritzaci6 de dos receptors introduits en liposomes. El sistema
reconeixera especificament molécules i amb el procés de FRET (transferéncia d’energia per
ressonancia de Forster) monitorarem la dimeritzacio, ja que és un procés altament dependent de
la distancia. Aixi, el senyal registrat abans de la dimeritzacié sera més feble que el que
s’obtindra posteriorment.

PARAULES CLAU: transducci6 de senyal, receptors, liposoma, FRET
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Desenvolupament de microcapsules amb residus plastics
per contenir PCM
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Durant les darreres décades, s’ha detectat un augment del consum energétic a causa del
condicionament térmic a les llars. Una proposta eficag per afrontar aquesta problematica és
I’emmagatzematge d’energia térmica (TES, de 1’anglés thermal energy storage). Entre els
diferents tipus de materials utilitzats en el TES, hi ha els anomenats materials de canvi de fase
(PCM, de ’anglés phase change materials), que poden ser tant organics com inorganics. Per
preservar-los, una técnica comuna ¢€s la microencapsulacio. Les microcapsules (MPCM, de
I’angleés microencapsulated phase change materials) presenten dues parts: un nucli (PCM
organic) i una paret externa polimerica (carcassa).

La petjada de carboni i els problemes associats a la produccio de plastics es deuen al fet que,
en acabar la seva vida util, molts d’aquests plastics, especialment els d’un sol us, no es
reciclen i acaben als abocadors o a la natura, de manera que causen greus problemes
mediambientals.

Una possible soluci6 innovadora és la microencapsulacio de PCM usant carcasses polimeriques
a partir de residus plastics, cosa que contribueix a una economia circular. L’estudi se centra en
la microencapsulacié mitjangant el métode d’evaporacio de dissolvent. A partir d’una emulsid
—composta per una fase aquosa amb un emulgent i una fase organica que conté una soluci6 de
PCM 1 polimer—, el dissolvent organic, en augmentar la temperatura, s’evapora i aixi es
formen les microcapsules. També es vol avaluar 1’as de diferents plastics i estudiar-ne
I’aplicacio per a la seva incorporacié en materials de construccio.

PARAULES CLAU: emmagatzematge d’energia térmica (TES), materials de canvi de fase (PCM),
materials de canvi de fase microencapsulats (MPCM), economia circular, residus plastics
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