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Presentacio

El Masterquimica va néixer I’any 2005 com a iniciativa de la
Comissié de Dinamitzacidé Linguistica de la Facultat —que en
aquell moment tenia com a president el Dr. Antoni Roca
Vallmajor— amb la idea de reconeixer la qualitat del
contingut cientific i la motivaci6 amb que estan fets els
treballs de recerca dels masters oficials de la Facultat de
Quimica, que son els primers treballs de recerca de molts
guimics i enginyers novells.

Des de l'inici, doncs, el Masterquimica, a part de representar
aguest reconeixement i una via per encoratjar els estudiants
a emprendre aquesta mena de projectes, dona a I'alumnat
de master I"ocasié de practicar les seves capacitats de sintesi
i de presentacid i, alhora, de difondre i fer visible els seus
treballs i la seva recerca. Tot aix0 des d’una doble
perspectiva, ja que es demana als participants que elaborin
un poster, que s’exposa durant uns dies al vestibul de la
Facultat, i un resum, que publiquem ara en aquest recull.

El Masterquimica, per tant, representa una ocasid
interessant de comunicacié cientifica dins de la Facultat,
en aquest cas amb el catala com a eina de comunicacié
especialitzada, cosa poc habitual en I'ambit de la recerca, ja
qgue la llengua de comunicacid internacional de la ciéncia,
emprada amb aquesta funcidé i finalitat, és I’angles.

Cada disciplina té un llenguatge i unes convencions
especials i en aquest sentit es pot dir que en el
Masterquimica es posa de manifest una vegada més com el
llenguatge de la quimica s’expressa d’'una manera vivag i
amb forca, amb tota la terminologia que conté, i dins d’un
lloc privilegiat de generacidé i transmissié de coneixement
com és la universitat.

La setzena edicid del Masterquimica ha tingut lloc del 26 al
31 de maig de 2021 i, sens dubte, manté i consolida un
triple objectiu:

= Cientific, perque mostra l'estat actual de la recerca
liderada pels grups de recerca de la Facultat.

= Docent, perque ensenya i prepara els estudiants de
master en els estandards reals dels congressos de
quimica, és a dir, en 'elaboracié de resums, resums grafics
i posters, eines fonamentals de comunicacio cientifica.

= Divulgatiu, perque, d’'una banda, el fet de situar-lo dins els
espais de la facultat ajuda a divulgar entre els estudiants
dels diferents masters i de grau les possibilitats de master
que ofereix la Facultat de Quimica. D’altra banda, perque
com a espai de trobada i d’intercanvi —gracies al format de
congrés que ha anat adoptant— permet compartir el
coneixement entre companys de master, entre alumnes de

diferents masters i entre alumnat i professorat. -
i




Finalment, les jornades del Masterquimica acaben amb tres
comunicacions orals, que corresponen als tres posters escollits
per un jurat que n’ha valorat la capacitat comunicativa,
I'estructura propia d’un treball de recerca i la qualitat
lingliistica, de manera que també es treballa la comunicacio
cientifica oral davant d’un public ampli i especialista.

Aquesta és la primera edicio en que el llibre de resums pren
la qualitat de reconeixement public ja que, per primera vegada,
els resums de totes les contribucions presentades es publiquen
en format digital i obert en el Diposit Digital de la UB i la
publicacié disposa d’un identificador digital per poder
referenciar-la en el curriculum o en futurs treballs de recerca.

Amb l'organitzacié de les activitats anuals que té programades,
la Comissid de Dinamitzacié Linglistica de la Facultat
de Quimica es referma en la idea de contribuir amb iniciatives
com el Masterguimica en la construccié d'un espai de
comunicacio cientifica en catala de qualitat.

Volem aprofitar aquesta ocasié per agrair la participacié
i implicacié al llarg d’aquests setze anys de tots els estudiants
de master, del professorat i de I'equip deganal de la Facultat,
gue, amb el suport del Vicerectorat de Politica Linguistica, han
fet possible que el Masterquimica s’hagi consolidat a la Facultat

de Quimica de la Universitat de Barcelona com una
activitat academica d’un interes cientific i docent
indubtable, i amb el catala com a llengua d’expressio
cientifica, cosa que any rere any ens permet adonar-nos que,
com va escriure el doctor Enric Casassas en alguna ocasio,
«el llenguatge cientific és tan viu com la ciéncia que s’hi
vehicula».

Comissidé de Dinamitzacid Linguistica
Facultat de Quimica
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lker Alburquergue-Alvarez; Anna de Juan
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica 01

Les imatges hiperespectrals sdn una teécnica analitica molt
interessant per obtenir informacid espacial i espectral en
una gran varietat de mostres. En aquest cas, la imatgeria
de fluorescencia 3D i 4D s’usa per estudiar seccions molt
fines de larrel de la planta d’arros (Oryza sativa) a fi
d’obtenir informacidé estructural i quimica dels seus
components [1].
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Les imatges hiperespectrals 3D s’obtenen recollint tot
I'espectre d’emissié a una longitud d’ona d’excitacid fixada
de cada pixel de la superficie de la mostra, mentre que en D C SIGNATURES
el cas de les imatges 4D, una mesura 2D d’excitacié-emissié | . ESPECTRALS
esta associada a cada pixel de la imatge, cosa que afegeix a
una dimensidé més al conjunt de dades.
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S'utilitzen eines quimiometriques per a la interpretacié
d’aquestes imatges, en aquest cas lalgoritme MCR-ALS
(multivariate curve resolution — alternating least squares) [2],
gue permetra obtenir les signatures espectrals i els mapes de Referéncies

distribucié dels components de la mostra. [1] A. Gomez-Sanchez, M. Marro, M. Marsal, Anal. Chem., 2020, 92, 9591-9602.
[2] S. Pigueras, L. Duponchel, R. Tauler, A. de Juan, Anal. Chim. Acta, 2011, 705, 182-192.
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Estudi preliminar d’un derivat de 2-aminopiridina
com a precursor de lligands termolabils

Marcos Alvarez Crespo: Julia Riba Solé; Patrick Gdmez; Ernesto Nicolas Galindo
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccido de Quimica Organica

La manca de selectivitat dels medicaments actualment
disponibles en el mercat és el principal problema en
malalties no transmissibles com el cancer o I'Alzheimer. Per
aquest motiu el desenvolupament d’un sistema que
permeti l'alliberament de farmacs de forma controlada és
indispensable per assolir aquest objectiu.

En aquest sentit, les nanoparticules superparamagnetiques
(Fe;0, o y-Fe,0;) han esdevingut sistemes prometedors pel
fet d’alliberar calor en aplicar-hi un camp magnetic extern.
Aquest comportament es podria aprofitar per alliberar un
farmac a voluntat si esta unit a la nanoparticula amb un
lligand termolabil.

El present treball s’ha desenvolupat en el marc d’una
col-laboraci6 amb el Grup de Recerca de Quimica
Bioinorganica de la Facultat de Quimica, liderat pel Dr. Patrick
Gamez. Concretament, s’ha portat a terme un estudi
preliminar sobre el derivat piridinic que es mostra en el
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resum grafic com a precursor de carbamats i carbonats Referéncies

potencialment termolabils.
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[1] L. H. Reddy, J. L. Arias, J. Nicolas, P. Couvreur, Chem. Rev., 2012, 112, 5818-5878.
[2] M. K. Chmielewski, E. Tykarska, W. Markiewicz, New J. Chem., 2012, 36, 603-612.
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Sintesi total de la umuravumbolida i+ BARCELONA
Eduard Balaguer-Garcia; Marina Pérez-Palau; Pedro Romea i Félix Urpi i
Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccido de Quimica Organica 03

La umuravumbolida és una lactona insaturada que s’extreu de

. . . . . O
les fulles de la Tetradenia riparia, una planta original de )J\ Jvoms ) TICla, EGN, CICH,CH,Cl, ta_ oras 1 LiBH: )J\/\/\
Rwanda que s’utilitza per al tractament de la malaria i que 2) Swern 2
P _ - ﬁ—J i) o ) OTBS
mostra una potent activitat anticancerigena [1]. A causa de les Bn \/\)J\ 92%
. \ . . \ . . O
seves propietats farmacologiques, linterés a sintetitzar 179 2 dr: >97:3

aquesta molecula ha anat en augment al llarg de I'dltima

G G

O
. . 7 . . L4 . \ . 2
'objectiu d’aquest grup és dissenyar una aproximacio sintética o (R10), _P__CO,R? @i/\ CH,CF; Et -60°C 87:13
estereoselectiva a la umuravumbolida, apta per treballar a HJ\;/\/\ o : Ph Me -78°C 96:4 79
escala multigram, tot minimitzant el nombre de purificacions O?TBOSG OTBS Ph Et -78°C 964 81
N e -0,09
cromatografiques.
Concretament, en aquest treball es volen aconseguir els [Ir(cod)Cllz, Cs,CO5  OH o
objectius segiients: CO,E (R-CLMeO-BIPHER AN
J g . | DIBAL-H C\/\ m-nitrobenzoic acid ] 4 Etapes QAC Q |
> Escalar l'etapa d’alquilacié desenvolupada en el : “100% A~ Ohc : —
OTBS OTBS THE. 100 °C OTBS Umuravumbolida
nostre grup [2]. 029 ' dr: >97:3

79%

» Construir estereoselectivament 'olefina Z. ..
Referéncies

» Dur aterme l'al-lilacié de Krische a escala multigram. [1] G. Sabitha, D. V. Reddy, S. S. S. Reddy, J. S. Yadav et al., RSC Adv., 2012, 2, 7241-7247.
[2] A. Gémez-Palomino, M. Pérez-Palau, P. Romea, F. Urpi et al., Org. Lett., 2020, 22, 199-203.
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. . . . . . . Facultat de Quimica
Mireia Belil;! Xavier Just-Baringo;? Antoni Riera?

L Institut de Recerca Biomédica (IRB Barcelona), Barcelona Institut de Ciéncia i Tecnologia 04
2 Departament de Farmacologia, Toxicologia i Quimica Terapéutica. Facultat de Farmacia i Ciencies de I'Alimentacio

Les reaccions bioortogonals sén aquelles que tenen lloc en

medis biologics de forma selectiva. Entre les més rapides i RUTA SINTETICA: HN. OBt
eficients es troba la cicloaddici6 de Diels-Alder amb S 1-iodododeca 1© S

demanda electronica inversa (iEDDA) entre un anell de NH?\NJLH’NH"’ EtOH, 80°C NHz\N)'\N,NHz * N
tetrazina i un alquée o alqui en tensid. Desenvolupar reactius " HoH =
que permetin incorporar fragments de tetrazina a sHhe HN < 28r
biomolécules és, per tant, objecte de gran interes. En el )§ J§N NJ§N
present treball hem desenvolupat un nou reactiu, la 3- DEGNEOR N NeHarTHE B N__N
bromo-6-(piridin-2-il)-1,2,4,5-tetrazina (1), que creiem que 2) [o] EtOH

pot resultar molt reactiva davant de nucleofils i en reaccions =~ N = N i N
bioortogonals. La sintesi es fonamenta en la desenvolupada X X >
previament en el grup de treball per E. Ros per a la

preparacio de la 3-bromo-1,2,4,5-tetrazina [1]. No obstant APLICACIONS EN REACCIONS BIOORTOGONALS:

aixo, s’hi han hagut d’introduir diverses modificacions. Hem B e @ o ,;i'- "
hagut de modificar el reactiu de la bromacié i hem trobat NN _poena ' AR Y T
qgue els imidats (2) poden ser millors precursors que els é\l b°‘°'°;ﬁg;$§r;§2{”+ e &
ortoesters emprats previament, cosa que obre una nova >

porta en la sintesi de tetrazines. Referéncies
[1] E. Ros, M. Bellido, X. Verdaguer, L. Ribas de Pouplana, A. Riera. Bioconjugate Chem., 2020, 31, 933-938.
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Complexos de rodi amb difosfines P-estereogeniques

amb pont de metile
Javier Eusamio; Arnald Grabulosa

Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccio de Quimica Inorganica

Des que el 1964 Wilkinson va obtenir el seu famos
catalitzador, [RhCI(PPh,);], les fosfines han estat els Iligands
més importants en catalisi homogenia [1]. Per altra banda,
I'estabilitat configuracional del fosfor ha permes la sintesi de
fosfines P-estereogeniques opticament pures, les quals,
coordinades a centres metal-lics, han donat lloc a
catalitzadors enantioselectius molt eficients. En aquest
context, destaquen els complexos de rodi(l) amb difosfines
quirals, que sdn catalitzadors excel-lents per a la hidrogenacio
d’olefines funcionalitzades [2].

Recentment, el grup de Catalisi Homogénia ha desenvolupat
un nou tipus de difosfines P-estereogeniques amb un pont de
metilé i n’ha estudiat la coordinacié a pal-ladi(ll) [3].

En aquesta contribucié es descriu la coordinacié d’aquestes
difosfines a rodi(l). S’ha observat que és possible obtenir i
aillar sistemes monoquelats i bisquelats. A més, experiments
d’RMN han permes descartar la formacido d’especies on la
fosfina actua de pont entre dos atoms metal-lics.
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RMN 31p

[1] J. G. de Vries, C. J. Elsevier, Handbook of Homogeneous Hydrogenation. Wiley-VCH: Weinheim, 2007.
[2] A. Grabulosa, P-Stereogenic Ligands in Enantioselective Catalysis. Royal Society of Chemistry: Cambridge, 2011.
[3] ). C. Cordoba, A. Vidal-Ferran, M. Font-Bardia, A. Grabulosa, Organometallics, 2020, 39, 2511-2525.
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Optimitzacio sintetica de la proteina Sonic hedgehog (ShhN) itk BARCELONA
Oscar Gutiérrez;1-2 Juan Bautista Blanco? Facultat de Quimica
Y Institut de Quimica Avangada de Catalunya (IQAC-CSIC) 06

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

Els estudis que s’han fet en el camp de les rutes de

senyalitzacio cel-lular demostren la influencia de la proteina 0 0

; : . BocHN SPPS —
Sonic hedgehog (ShhN) en malalties com el cancer. Amb HszLOH g OH ——3 H-U OH
I'objectiu de desenvolupar estrategies que en permetin q Se
evitar el creixement de tumors, és necessari poder O O
sintetizar aquesta proteina, que conté una molecula de
colesterol en l'extrem C-terminal. El meu TFM tracta NCL

— N, - (epnap— U —(FEREEY—oH

diferents aspectes de la sintesi quimica de ShhN, com és
I’4s de I'aminoacid no canonic selenocisteina (Secys) en la
reaccid de lligacié quimica nativa (NCL), més reactiu que el
seu analeg cisteina. La NCL permet unir diferents fragments
peptidics. Per aquest motiu sera important l'optimitzacid
del metode de preparaciéo del compost. A més, s’estudiara
I’ds de les molecules detergents que faciliten la solubilitat
del colesterol en el medi de la reaccid i, per tant, permeten Proves bioldgiques
la reaccid de NCL que conté el fragment.

Proteina ShhN

Master de Quimica Organica — Curs 2020-21 — Universitat de Barcelona
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Estudi sobre I'efecte de la porositat en I’analisi de radionuclids o Yniversimar.
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Nereida Gutiérrez-Pérez; A. Tarancon; J. F. Garcia; H. Bagan
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica
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El seguiment de radionuclids en el medi és necessari per
monitoritzar I'abocament controlat de material radioactiu,
per part d’hospitals i industries nuclears entre d’altres, o la 1:0

Proporcio poliestiré:hepta

1:0,25 1:0,5

deteccid de fuites o actes il-licits o il-legals. /\

Un dels metodes de deteccid6 emprats és mitjancant PSm:

microesferes d’escintil-lacid plastica (PSm) sintetitzades pel /~

metode d’evaporacid-extraccio. Aquestes PSm recobertes + extractant G FHaCHs
per un extractant (PSresin) es col-loquen en una columna per 1 +PL,fECH23?CH3
on es passa la mostra i aix0 permet separar els radionuclids @ MOSTRA -\v PSresin CH;” TN(CH,),CH,
de la matriu i poder mesurar la seva activitat directament

des de la columna. Eficiéncia de deteccié (*Tc): _ Capacitat (Sn):

En aquest estudi, s’han desenvolupat PSresins a partir de ! O

- =

PSm poroses (mitjancant I'addicié d’hepta com a porogen),
que fins ara han estat llises, i s’Tha observat com la porositat
no afecta l'eficiencia de deteccid, pero, en canvi, fa
augmentar la capacitat maxima de retencié d’aquests
radionuclids pel fet d’haver augmentat la seva superficie.

Count Rate (cpm}
Sn retingut (mg)

Energy Channel INTERFERENCIES Sn afegit (mg)
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Sintesi i caracteritzacio de nous derivats de la crisina dissenyats
com a potencials farmacs per al tractament de l'obesitat

Anna de Juan Cavaller; Jordi Garcia; Marc Reina

En les darreres decades l'obesitat i el sobrepés s’han
convertit, a causa del gran impacte que tenen en els paisos
desenvolupats, en un problema mundial. Arreu del modn
grups d’investigacido busquen nous medicaments per
combatre-les. Recentment, els flavonoides s’han convertit
en un tema popular, perque tenen activitat terapeutica en
diversos camps, com ara activitat antiinflamatoria,
anticarcinogena o antibacteriana, entre d’altres. A més a
més, s’ha demostrat que un flavonoide en concret, la crisina,
activa el metabolisme lipidic i promou els fenotips de teixit
adipés marrd en adipocits blancs, transformant-los en
adipocits beix. Aquesta caracteristica pot ser explotada per
produir un nou medicament per tractar l'obesitat i el
sobrepes; tanmateix, la baixa biodisponibilitat deguda a Ia
poca solubilitat dels flavonoides es presenta com un
obstacle. Aquest treball pretén sintetitzar derivats de la
crisina que n‘augmentin la solubilitat i estudiar el seu efecte
in vitro en cultius de teixit adipds de cel-lules 3T3-L1.

Departament de Quimica Inorganica i Organica. Seccid de Quimica Organica
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Tecnologies i oportunitats per a la recuperacio del fosfor

mitjancant precipitacio de struvita a les EDAR W L R CELONA
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2 Departament de Ciéncia de Materials i Fisica Quimica. Seccié de Ciéncia de Materials

Es preveu que les reserves de fosfor s’esgotin en 400 anys.
Aixo és degut a I'extraccid que se’n fa per crear fertilitzants i
al fet que una gran part d’aquests s’acaben malgastant i ECONOMIA LINEAL
perdent. Aquest fosfor acaba al mar, perd es pot recuperar

en forma de struvita (MgNH,PO, - 6H,0), un mineral que 5 c 0%6% %—Q > |=
funciona com a fertilitzant d’alliberacié lenta que aporta = ]_ :> ‘-- Lgﬁ

fosfor al sol, aixi com magnesi i amoni.

Les condicions necessaries per cristal-litzar struvita a les
estacions depuradores d’aigiies residuals (EDAR) s’han -
obtingut mitjancant eines de modelatge. S’ha trobat que és % E

necessari un pH basic i unes concentracions de fosfor,

magnesi i amoni en una proporcid molar 1:1:1. Altres —
elements, com ara el calci, I'alumini i el ferro, n’inhibeixen la (( o }
formacid i s’han d’evitar. ma

Recuperar el fosfor a les EDAR és un projecte d’economia ECONOMIA CIRCULAR
circular. Evita que es perdi, disminueix la necessitat de
minar i tanca el cicle, de manera que valoritza el que avui es
considera residu.

Icones fetes per Pixel perfect i Eucalyp, de www.flaticon.com
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radicals en el medi aquatic W DA RCELONA
Judit Lloreda Rodes;! Alberto Cruz Alcalde;2 Carme Sans Mazén? Facultat de Quimica

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

2 Institut de Diagnostic Ambiental i Estudis de I'Aigua, IDAEA-CSIC -

La presencia de pesticides organofosforats en aigles
naturals suposa un perjudici per a I'ecosistema aquatic, on
I'acumulacié n’és el principal problema. D’altra banda,
I’exposicid continuada a la radiacid solar pot desencadenar
processos fotoquimics [1], els quals poden generar radicals.

La fotodegradacié natural del malation, el paration-metil i el
monocrotofos ha estat avaluada en un simulador solar, sota
diferents condicions experimentals. S’"han fet simulacions
amb i sense segrestants de radicals per confirmar o
descartar la seva implicacio en el procés.

Els resultats indiquen que dos dels pesticides no es
degraden per efecte de la radiacié solar. Daltra banda,
confirmen la implicacié d’especies radicalaries, com ara

I’hidroxil i l'anié superoxid, en el mecanisme de

fotodegradacié del malation. Certament, la via radicalaria,

gens selectiva, també pot resultar perjudicial per al medi Referencies

aquétic. [1] N. Bustos, A. Cruz-Alcalde, A. Iriel, A. Fernandez Cirelli, C. Sans, Sci. Total Environ., 2019, 649,

592-600.
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Analisi de glicopeptids per PBA-SPE-CE-MS ii+ BARCELONA
Anna Lopez; Estela Giménez; Fernando Benavente; Victoria Sanz i s
Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica 11
En aquest estudi es descriu un metode d’extraccido en fase Capil-lar de

separacio

]
00000

solida acoblada en linia a [lelectroforesi capil-lar
i l'espectrometria de masses (SPE-CE-MS), utilitzant un
sorbent d’acid fenilboronic (PBA) per aconseguir la purificacié

i preconcentracio selectiva dels glicopeptids d’eritropoetina 1 T
humana recombinant (rhEPO) obtinguts com a resultat d’'una hle = Q g g %g g i
digestié enzimatica amb tripsina. En la metodologia PBA-SPE- mbre B |

CE-MS, a l'entrada del capil-lar de separacid s’integra un TOF-MS . Espectre de masses
microcartutx empaquetat amb particules de sorbent. Aixi, erticules de . 3. [M+H]*
s'aconsegueix la retencido dels glicopeptids i la separacid i sorbent (PBA) j Frites 5 I h
deteccié de les seves glicoformes pel sistema CE-MS. Per GLICOPEPTIDS Glicoformes principals | § JUUL
optimitzar la metodologia s’han escollit els glicopéptids O, i / HICROCRRT T O =
Ng; de la rhEPO amb l'objectiu d’augmentar la sensibilitat del INTERACCIO COVALENT REVERSIBLE 3 Osze/INeuhe

metode i minimitzar la retencid no especifica dels péeptids de o -

la digestid. \/O\E ot { S L :

Finalment, per tal de millorar la deteccié dels glicopeptids N,, PBA OHG;:g;:;z't:;'s F O

i N3g i la caracteritzacio de diferents biofarmacs de rhEPO, el e (minuts)

metode optimitzat s’ha aplicat a Ianalisi dels glicopeptids ¢ <. ancies

obtinguts en digestions amb diferents enzims proteolitics. [1] L. Pont, R. Pero-Gascén, E. Giménez, V. Sanz-Nebot, F. Benavente, Anal. Chim. Acta, 2019, 1079, 1-19.

[2] M. Mancera-Arteu, N. Lleshi, V. Sanz-Nebot, E. Giménez, F. Benavente, Talanta, 2020, 209, 120563.
Master de Quimica Analitica — Curs 2020-21 — Universitat de Barcelona



Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

Formacio d’acetals i silacetals mitjancant processos B UNivERSITAT.,
d’activacié C—H iic? BARCELONA
Victor Maestre Martin; Xavier Ariza Piquer; Jordi Garcia e iy
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El desenvolupament de noves metodologies per a la sintesi
de cadenes polihidroxi i aminopolihidroxilades és una de les
arees meés interessants de la quimica organica sintetica.
L'obtencié simultania de 1,2- i 1,3-diols juntament amb la B B
formacié d'un enllag C—C, en presencia de quantitats oH R'><R" R. R
catalitiques de metall, és una forma prometedora d’obtenir R)\% . fj\ | © OH Pd(l) cat. o><o L
aquestes cadenes polihidroxilades. Aquest treball se centra & RTR R)\% Agent oxidant >—(‘Qn;
en l'obtencido de 1,2- i 1,3-diols a partir de reaccions de L H _ R ‘
ciclaci® mitjancant l'activaci6 d’un enllac C—H entre - Diols
heml'acetals o silanols i una especie al-lilica activada per un OH Feforoncia oS on pall) cat Rfs(R
catalitzador de Pd(ll). R)\m:\ - R% moontodae 3 o) —
H H R L

Malgrat les diverses proves dutes a terme per obtenir els
diols esmentats a partir de la formacio d’acetals mitjancant
una reaccid de ciclacio, no s’han obtingut resultats
favorables. No obstant aix0, s’ha aconseguit aillar silanols i
s‘estan fent proves per trobar un meétode que permeti
obtenir 1,2-i 1,3-diols de manera satisfactoria.

Referéncies
[1] M. Petit, G. Chouraqui, C. Aubert, M. Malacria, Org. Lett., 2003, 5, 2037-2040.
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en fluids intestinals simulats ii- BARCELONA
Maria Malé Iscla; Elisabet Fuguet Jorda; Clara Rafols Llach i
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Per obtenir un farmac, en l'etapa inicial del procés de DESCOBRIMENT DE FARMACS
dese!wolupament .d(? . farmacs s’estudie_n diferents s e e R
propietats farmacocinetiques, com les propietats ADME. basica ’ clinica
'absorcid dels farmacs en el cos huma administrats per via 33: & H 8%@@6—*6@88 é
oral depen del grau d’ionitzacid d’aquests. Per aix0 és | , )
important coneixer-ne la constant d’acidesa. _
. . . PrOpletatS ADME Plasma. ELECTROFEROGRAMA <
Per entendre el comportament in vivo dels farmacs en el (Absorcié, Distribuci6, Metabolisme, g o lecaamit | 1

cos huma i les interaccions amb els fluids biologics, també kareao)

Cdl (te)
\ i X ‘
s'utilitzen els medis intestinals simulats d’abans i després L/(\/? J |
d’haver ingerit menjar, el FaSSIF i el FeSSIF, respectivament. - {-* —

En aquest treball s’Than determinat els valors de la constant {{

. . \ . . . —— { Intestiprim
d’acidesa per a un conjunt de farmacs en aigua i medis \,‘”?’f“ ) pH:7.2.7.5 — Ty
. . . oy e \ . . iile e €. V. “tw  lteor
intestinals simulats mitjancant la tecnica d’electroforesi HAy == HAw = Hw + Aw \

concentracio de tensioactius en els medis intestinals, hi ha

capil-lar.  S’ha observat que, a causa de [lelevada “ " \\

un desplagament del valor de la constant d’acidesa respecte \Q\’/,, .
al que té en aigua i aquest és més notable en farmacs de :;HA\%
naturalesa acida que de naturalesa basica. 0/‘\. i
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El consum d’algues ha augmentat considerablement durant Mostra Digesti6 acida cpms @ Caracteritzacié de la mostra
els Ultims anys a causa de lalt contingut en nutrients el assistida per > s ]
essencials i de les propietats terapeutiques que presenten. microones o
Aquestes algues contenen espécies d’arsénic, principalment P
en forma d’arsenosucres. Per aquest motiu, sorgeix la
necessitat de tenir dades sobre la composicid, la toxicitat i el

1. As (lll} i cations
2.DMA

3. AsSug-P0s
4.A3(v)

5. AsSug-S03

6. AsSug-504

AS

1000

Comptes

en
=
=

. . . , . Extraccio HPLC-ICP-MS 0 -5uu ) 000 1500 2000 200 3000
metabolisme d’aquests aliments per tal d’establir-ne els limits e Temos
de consum. El principal problema en aguest ambit de recerca —Blnc — M —M2 — M3 —M¢
és la manca de patrons d’arsenosucres, fet que dificulta la
quantificacio i la caracteritzacié d’aquestes especies.
Uobjectiu principal és l'optimitzacié de les condicions de @ Seleccié sistema dissolvents © Separacid per CCC

treball d’una tecnica cromatografica preparativa, la
cromatografia en contracorrent (CCC), per a l'obtencid i la
caracteritzacio dels patrons d’arsenosucres de I'especie d’alga
Fucus vesiculosus. Aquesta modalitat de la cromatografia de
liquids, on la fase mobil i I'estacionaria sén liquides, ofereix
una major reproductibilitat i permet injectar un major volum
gue la cromatografia de liquids d’alta eficacia (HPLC).

Columna CCC

i §
Col-lector de
fraccions

ik i
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aplicacié com a dispositius moleculars g s

Emma Peregrin Garcia; Paul Lloyd-Williams; Jordi Garcia i
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LUobjectiu d’aquesta tesi és fer un estudi i sintesi de nous BrII/NELMe
lligands  policiclics heteroaromatics funcionalitzats i B R
dissenyats especificament per formar complexos amb | |N/ T |N/ SnBug l'
diferents metalls de transicid i/o lantanids. Per fer-ho, es ilpd] 'ﬁ . (\j\ U . @\
tracten diferents rutes sintetiques, duent a terme VRN N
principalment reaccions tipus click-chemistry i acoblaments ~ ~ l[ca” ~ e
com el de Stille, per al desenvolupament dels dos lligands NN N N/N N %N S
policiclics heteroaromatics proposats. B~ e |N l?auFL'X " QMG
Els complexos moleculars resultants de la complexacié poden \nj?’#°py“"98r P
mostrar diferents propietats com ara SMM (single-molecule C/QZ - Em
magnet) o SCO (spin-crossover). Aquestes propietats ® & (Nj\\\
comporten multiples aplicacions en tecnologia, D > [cat]
concretament com a dispositius moleculars. Es per aixd que ' “ | m
aquests complexos estan generant un interes creixent per la 'N/ < e ZL/ !
possibilitat de desenvolupar ordinadors que siguin encara [cat] Tij"‘”"PV"MQB“
rT].éS répid.s: [ eficier?ts, re?specte\ .a I'e\mrr.magatzematge ~ m
d’informacié computacional i informatica quantica. N A Br Br

Base, x

THF

o

Referéncies
[1] O. Clop, Synthetic studies on polyheterocyclic ligands for complexation with metal ions: | _N N”
potential applications in molecular devices, treball de fi de master, Universitat de Barcelona, 2020.
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Prediccio de l'estructura i I'estat d’oxidacio
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Jon E. Quinlivan Dominguez;* Konstantin M. Neyman; 2 Albert Bruix Fecultat de Quistien
! Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica. Seccié de Quimica Fisica 16
2 Institucié Catalana de Recerca i Estudis Avancats (ICREA)

L'objectiu d’aquest projecte és I'estudi de les propietats quimiques
de materials catalitics en condicions de reaccid. Els catalitzadors
moderns soén sistemes nanoestructurats molt complexos.
Juntament amb les elevades pressions i temperatures que es fan
servir en processos catalitics, aix0 dificulta I'adequada
caracteritzacid experimental d’aquests materials.

Aquest treball combina calculs mecanoquantics basats en la teoria
del funcional de la densitat, conceptes de termodinamica
estadistica, aprenentatge automatic (machine-learning) i algoritmes
d’optimitzacio global per predir els diagrames de fase dels materials
estudiats.

Aquest accés sense precedents als detalls estructurals i I'estabilitat )

de diferents fases ha permés identificar les estructures i estats (. € .. “)

d’oxidacio rellevants de particules de PtO, en contacte amb .

superficies d’oxid de ceri. Aix0 ha revelat que aquestes particules . ‘ . ‘ ’ . ’ ’ ’
estan molt més oxidades del que s’esperaria, cosa que té
implicacions importants per a l'estudi i el disseny de catalitzadors Particules de Pt,O, sobre oxid de ceri, superposades
basats en aquests materials per a la conversié de contaminants. sobre el corresponent diagrama de fase
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Qualitat del tractament
La utilitzacio de reactors biologics anaerobics de membrana o . Disminucié de leliminacic

AnMBR (de I'anglés, anaerobic membrane bioreactors) per al e de DQO

tractament d’aiglies residuals ofereix una série d’avantatges *  Afectacio sobre 'activitat
mediambientals, com ara la possibilitat de generar una aigua metanogenica
tractada d’alta qualitat juntament amb Ila producciéo de
bioenergia (en forma de meta). No obstant aixo, el rendiment
del tractament es pot veure afectat per una serie de factors
que en limiten un major grau d’implementacié a escala
industrial.

7| aigua tractada

Canvis en l'estructura i composicié
microbiana

3 membrana

L’'index de Efectes no
significatius
sobre la
diversitat
microbiana

Shannon
disminueix

concentracio =20 g Na*/L

7 7 \ . ) . 7
Un d’aquests factors és la presencia d’'una alta concentracié Al rTAieTS deta atectaciode: | desintearaciode
de sodi, que pot induir una desintegracié dels flocs biologics solubilitat del productes flocs i granuls

, B . .. substrat cel - lulars interns biologics

que conté el reactor a causa de l'estres osmotic. Aquesta
revisid bibliografica ha permes corroborar que I'eliminacio de
mateéria  organica, l'activitat metanogenica i les
caracteristiques de la biomassa desenvolupada en els AnMBR
es troben parcialment afectades per concentracions de sodi
inferiors a 10 g Na*/L, mentre que concentracions superiors a
20 g Na*/L comporten efectes negatius sobre el rendiment .
del reactor.

7/+BN B 0= orBRURIUOD

Embrutiment de la membrana

solucid hipertonica ‘
3

L membrana
lar ia
paret cel - lular

Concentraci6 de ions sodi superiors a 20 g Na*/L

rapidesa

L5

embrutiment de
membrana

membrana
plasmatica céltula
plasmolitzada
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L’4s d’enolats metal-lics és un dels metodes més estudiats i emprats

. s , . . N Ar

per a la formacio estereocontrolada d’enllagos carboni-carboni, ates <° O I A

que els fragments carbonilics a-funcionalitzats sén ubics en un gran ° :NiCIz

nombre de molécules de gran importancia biologica [1]. (O O A

. . ., S O o AP S O OMm

Davant la necessitat de controlar la configuracié dels nous centres Iy )K/ . OR At 3.5-48Up4-MeOPh il )K/_\ e

quirals, s’han desenvolupat noves estrategies basades en el control O" N Ro)\Ar TMSOT! - O N A

de substrat o en I"Gs d’auxiliars quirals [2], que, posteriorment amb v 2,6-Lutidina v )

aproximacions com ara la d’atom economy [3], han permés la CH,Cl syn

creacid de processos directes i catalitics.

En aquest sentit, en el nostre grup s’ha aconseguit optimitzar una OMe OMe OMe

nova metodologia que permet la formacié estereocontrolada i
simultania de dos estereocentres via reaccions d’enolats metal-lics
amb acetals aromatics, gracies a la formacié d’un intermedi
oxocarbenic [4, 5].

Meo)\©\ MeO

OMe X0 OBn OMe
MeO)\©\ \/\O)\©\ Bno)\©\ Meo)\©:0>
Cl OMe OMe O

[3]B. M. Trost, Science, 1991, 254, 1471-1477.
[4] S. C. D. Kennington, Tesi doctoral, Universitat de Barcelona, 2020.
[5]S. C. D. Kennington, A. J. Taylor, P. Romea, F. Urpi et al., Org. Lett., 2019, 21, 305-309.

L'objectiu d’aquest projecte és ampliar I'abast de la metodologia
sintetica emprant diferents acetals aromatics, tot establint la
influencia del substituent en la relacié diastereomeérica i
enantiomerica en cada cas.

Referéncies

[1]E. M. Carreira et al., Classics in Stereoselective Synthesis. Willey-VCH: Weinheim, 2009.
[2] a) A. H. Hoveyda, D. A. Evans, G. C. Fu, Chem. Rev., 1993, 93, 1307-1370.

b) Y. Gnas, F. Glorius, Synthesis, 2006, 12, 1899-1930.
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Jordi Rotger; Joana Tent; Hector Bagan; Anna Rigol; Alex Tarancon RN ——

Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica 19

El 2190 és un radioisotop d’origen natural generat a la cadena
del 238U. A causa de la seva elevada radiotoxicitat, I'RD
140/2003, pel qual s’estableixen els criteris sanitaris de la

210
qualitat de l'aigua de consum huma, disposa que totes les @ >/’ m |
aiglies que excedeixen determinats valors parametrics de 3 Ef"‘{;?i;pgggm
radioactivitat total requereixin una mesura especifica de yMostraenmed.HmM
210pg, entre altres radionuclids. Davant de la necessitat de - [Exmcon A
mesurar 219Po en aigua, aquest estudi pretén desenvolupar " Soelecomna ’ -0 @1 & " ol {2’;;@31
un meétode d’analisi d’aquest radioniclid basat en ! )@ BN CH:/NCH :
escintil-lacio  plastica, utilitzant una resina selectiva (%‘ S~
anomenada PSresin, formada per microesferes de 60 pm &l [ pstesn | f"“““’aje"°"““j'
de poliestire recobertes amb Aliquat 336 com a extractant ' rkﬁ?j[ TL
selectiu. Dita resina permet unificar les etapes de separacio

T8 Elucié d’interferéncies

i mesura, aixi com evitar la generacié de residus mixtos. A (2P, 2053, e1c)
més, es dura a terme una comparativa amb alguns dels 3 P

meétodes ja utilitzats com ara UNE-EN ISO 13161 o L AN

IAEA/AQ/12, basats en espectrometria alfa. B

Master de Quimica Analitica — Curs 2020-21 — Universitat de Barcelona



Comissié de Dinamitzacid Lingtistica

ﬁ UNIVERSITAT os
m+ BARCELONA

Facultat de Quimica

Cap a la sintesi total enantioselectiva de la (+)-eburnamonina
Albert Ruiz; Sergi Ordeix; Nuria Llor; Mercedes Amat
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Els alcaloides indolics monoterpéenics sén un conjunt
. . (0]
important de productes naturals d’'origen vegetal. Entre ells Y Ciclacié de
trobem l'eburnamonina, obtinguda de plantes del genere Pictet-Spengler
. . —
Hunteria eburnean [1], interessant per la seva destacada N \ N
activitat farmacologica, especialment per al tractament de 4 H}
malalties cerebrovasculars [2]. - %
[2] (+)-Eburnamonina Incorporacio de la
En l'dltima decada s’han descrit 4 sintesis totals ... .. , unitat de triptamina
enantioselectives de l'eburnamonina, cosa que posa de | Phs i Ph Doble apertura
manifest el gran interes d’aquest alcaloide. La formacié de |0 _N. .0 | Dialquilacio estereoselectiva Iraegt‘;f:;’abi?c'ﬁca o \-Boe
I'estereocentre quaternari amb una configuracié ben | U ; de fenolat de la lactama PR— /\§\/\H
definida representa un dels reptes principals des d’un punt | Precursor 5 AN (Eliminacio de />
de vista sintéetic. Utilitzant la metodologia desenvolupada . enantiopur Formamodel linductor quiral)
previament en el nostre grup de recerca per generar centre quaternari

estereocentres quaternaris de forma diastereoselectiva [3],
s'esta duent a terme la sintesi total enantioselectiva de la

(+)—erburnamonina. o
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La gestio de les aiglies residuals generades a les granges de
porcs comporta un problema de contaminacié per I'elevada
carrega de nitrogen amoniacal [1]. D’altra banda, el nitrogen
és un element essencial per al desenvolupament de la vida.
Tanmateix, el seu cicle natural no és prou rapid per satisfer
aguesta necessitat i s’Tha de cobrir amb la seva sintesi pel
procés de Haber-Bosch, que suposa el 2 % de les emissions
mundials de CO, [2].

El tractament d’aquest efluent mitjancant la tecnologia de
membranes permet recuperar el nitrogen i aconseguir un
efluent natural menys perjudicial per al medi ambient i un
producte altament concentrat en nitrogen adequat per
utilitzar com a fertilitzant inorganic. Aquest estudi pretén
avaluar i determinar les condicions d’operacio optimes per a
la recuperacié de nitrogen del puri usant una membrana
selectiva desenvolupada a la UB, aixi com proposar un
model fisicoquimic capag¢ d’explicar la seva transferencia a
través de la membrana.

Menjari farratge

Proges Haber-Bsgch  pyri tractat amb menor

Productes del porc

Fracci6secai
— |iquida

-

ontamindgid

Dissolucié concentrada de

contingut en N-NH,*
(menor contaminacid)

(NH,),SO, (fertilitzant inorganic)

Parametres que ofereixen
una major eficiéncia:

N pH del puri
J pH de la solucié captadora
/I\ relacio Vcaptadora/vpuri

H,SO, 0,1M
Solucio

captadora .. .
o Recuperacio de nitrogen

(assaigs a 25 hores):
* Sintetic> 78 %

Operaci6 per etapes

* Purireal 2 59%

Membrana selectiva

(desenvolupada a la UB)
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d’analisi en continu i sense reactius e i
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El fosfor, generalment en forma d’ortofosfat o pirofosfat, és N S
un dels principals contaminants en aigues residuals, Afgua Eoritariibada "
especialment en zones d’alta densitat de poblacio. Un excés o [ Especies organiques de fosfor . < =
d’aquest element afecta els ecosistemes i provoca o ‘ / \é = - =
) . .z ’_ . . N . {) Espécies inorganiques de fosfor  ’ = o v =
I'eutrofitzacio de l'aigua. Hi ha metodes consolidats per a ] = POe) =
I'analisi de fosfats, si bé generen residus i requereixen un alt () Ortofosfat N Diatestor

consum de reactius. El metode alternatiu investigat inclou, / | = f([PO,*])
primerament, un pretractament d’irradiacié amb llum UV i FETT—T,
per a la transformacié del contingut de fosfor total en UV 172 nm

ortofosfat. D’aquesta manera s’assoleix una degradacié
gairebé completa de les especies de fosfor organic. =)
Paral-lelament, s’ha estudiat un sistema de quantificacio
basat en I'Us de polimers impresos fluorescents i selectius

_ mp
= S/
\ = - Q) =>
\E/ —> ft\/\,ﬁ“ )\

\—:\” @ oy ¥ ;\)
/J\ﬁ Detector

, e . o ., <) Polimer impres fluorescent (PIF) ~ g \ I
per a I'anid ortofosfat que experimentin I'atenuacié del seu :
\ . . \ . N\ i
senyal de fluorescéncia proporcionalment a la preséncia Al N retoncic
L n Polimeritzacio xtraccio de N etencid
! i6. S i i Te 0 0 oty laplantila defosfat |
d’aquest anid. S’ha assolit una capacitat de retencié del 72 % - :

P H—y

per al polimer d’etilenglicol dimetacrilat i continua la recerca "
sobre la interferencia del fosfat en el procés de
fluorescencia.

/
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En el grup de recerca s’havia descrit previament un sistema
catalitic  basat en lligands de 2,2’-bipiridina-5-
monofuncionals [1]. En aquest treball s’ha continuat aquesta
linia de recerca estudiant sistemes catalitics basats en

lligands de 2,2’-bipiridina-5,5’-bifuncionals. Aquests lligands ch)\ | \N

s‘autoassemblen amb zinc(ll) per generar complexos O N Z

catalitics supramoleculars que actuen simultaniament NH

mitjancant interaccions covalents (per enamina) i no

covalents (per pont d’hidrogen) a través de l'esfera de

coordinacid. Lobjectiu del treball és generar un catalitzador

més eficient, que redueixi la carrega catalitica i en millori P

I'estereoselectivitat. Aixd s’ha aconseguit amb aquest nou 0 |§i:‘;’(';/fpzr2§:’,2°°F3)i QO  OH

disseny ja que s’ha reduit d’'un 10 a un 2 mol% la carrega CHO '\ bipy(CONHNH,), ! ~

catalitica amb excel-lents resultats d’excés enantiomeric i é +o N/©/ 3 equiv. 1,0, THF anh. é/\@m
conversio. A més a més, s’ha fet substituint el lligand i e 979% conv. ’
generador de pont d’hidrogen original amb un grup tiourea 51933/10 ;2 (anti:sin)

per un de molt més senzill (Bipy(CONHNH2)2).

Referéncies
[1] A. Serra-Pont, I. Alfonso, J. Sola, C. Jimeno, Chem. Commun., 2019, 55, 7970-7973.

Master de Quimica Organica — Curs 2020-21 — Universitat de Barcelona



Estudi dels efectes de la matéria particulada Comissio de Dinamitzacio Linguistica

de I'aire en cultius cel-lulars pulmonars W DA RCELONA
Paula Villasclaras Calvo;* Roma Tauler Ferré;? Carmen Bedia Girbés? T
! Departament d’Enginyeria Quimica i Quimica Analitica. Seccié de Quimica Analitica
2 Institut de Diagnosi Ambiental i Estudis de I'Aigua - Consell Superior d’Investigacions Cientifiques (IDAEA-CSIC) 24
Multiples estudis relacionen la contaminacié per materia 1Y everdecerdanatol, T
particulada (PM) amb efectes adversos sobre la salut. No o _

|
[l
8
&
N

Manlleu (M) _ ‘\\ ‘ Extraccid
obstant aix0, els mecanismes biologics que hi ha al darrere Y8 V:@z _ v >
4 - Eixample (E)

encara no s’han pogut desxifrar [1]. e > 1O rndopoids

L'objectiu del treball ha estat estudiar els efectes fenotipics i
metabolics de la PM, en cél-lules de pulma. Per fer-ho, es van
exposar cultius cel-lulars 3D de la linia epitelial de pulmdé A549

I
-> Assaig de citotoxicitat

Estudi dirigit ! o
a extractes de PM,, provinents de tres regions catalanes gl
. . . L. - 4 |9:100
diferents (Eixample, Manlleu i Bellver de Cerdanya), de lpids — T G N pnalisi E Alamarglue™
L. .. .. . Ctraccié quimiosnétrica% :‘@ ig
composicio organica previament analitzada. Passades 72 hores, - [ R ] " ||| IlI || |I|
UPLC-Orbitrap estadistica [+ o | II

A
Metabolits —————p \f\

Estudi no dirigité

M1 M2 M3 M4 M5 Blanc

es van fer diversos assajos biologics (estudi del fenotip) aixi
com l'extraccio de lipids i metabolits i I'analisi per LC-MS

800

1
1
1
1
| > Assaig de produccié d’espécies reactives de I'oxigen (ROS)
1
1
1

(estudi metabolic). b o o 5w i I Ginitica (£ 7260 9
Tota la informacié quimica i bioldgica obtinguda s’ha tractat - Avaluci conjuntadels resultats = i i
. N . . \ . . .« s :Composicié 1 > Assai ZI; danM;I DN'23 M Vs
amb diverses eines quimiometriques per esbrinar la relacio ! quimica |1 > psaledo dany
. e s . . . ’ . . I PMy, Resposta bioldgica X :
entre la composicié quimica de la PM,, i els canvis fenotipics i . ! o N
metabolics més importants que experimenten les cel-lules. organics wetaboits tpids  Fenotip | MRALSIA ! Relacio entre forts e |
! ! biologica A549 L
Referencies . ST oot s ___
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