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A NOVEL YTTRIUM-BASED METAL-ORGANIC FRAMEWORK FOR
EFFICIENT SOLVENT-FREE CYANOSILYLATION OF CARBONYL
COMPOUNDS WITH TRIMETHYLSILYL CYANIDE

E. Echenique-Errandonea!, J. M. Pérez?, S. Rojas®, J. Cepeda', J.M. Seco', 1. Fernandez?, A.
Rodriguez-Diéguez’
! Departamento de Quimica Aplicada, Facultad de Quimica, Universidad del Pais Vasco UPV/EHU, Paseo Manuel
Lardizabal, N° 3, 20018, Donostia-San Sebastian, Spain.
2 Department of Chemistry and Physics, Research Centre CIAIMBITAL, University of Almeria, Ctra. Sacramento,
s/n, 04120, Almeria, Spain. Email: ifernan@ual.es
3 Departamento de Quimica Inorgdnica, Facultad de Ciencias, Universidad de Granada, Av. Fuentenueva S/N,
18071 Granada, Spain

email: estitxu.echenique@ehu.eus

Metal-organic frameworks (MOFs) have emerged as a new class of materials with remarkable and
exceptional features provided by their ultrahigh porosity, active sites configuration and tailorable chemical
structure. Because of these reasons MOFs has become suitable candidates for many applications that go
from gas storage, separation, catalysis, to sensing.!

In this work we present the synthesis and characterisation of a new porous metal-organic framework with
the chemical formula [YsLs(OH)3;(DMF)3]-5H,O (1) (where L = 3-amino-4-hydroxybenzoate) and its
catalytic performance in the solvent free cyanosilylation of a broad scope of aldehydes and ketones. In fact,
cyanosilylation reaction is a powerful synthetic tool for the C—C bond formation in organic chemistry and
provides access to versatile cyanohydrins that can be easily transformed to plenty of useful compounds in
the chemical industry, such as o-hydroxy acids, a-amino acids, B-amino alcohols, and other valuable
intermediates.>*

-2
Jf\i ? B e e The results obtained demonstrated that the Y_MOF (1)
N QA QR (N0 R ~pex act as catalysts in the solvent-free cyanosilylation of

#= aldehydes and of ketones showing an outstanding
R“on catalytic activity in the addition of trimethylsilyl
cyanide to aldehydes with short reaction times and
excellent yields. The exceptional recyclability and
catalysis performed at solvent-free medium, enables
reducing one order of magnitude of catalyst loading

Yitrium MOF
0.5 mol%
solvent-free
room temperature

" Rai” PR d compared to all related lanthanide-based MOFs
T described so far in the literature.
8 ketones

References:
[1] Lee, J.; Farha, O. K.; Roberts, J.; Scheidt, K. A.; Nguyen, S. T.; Hupp, J. T. Chem. Soc. Rev. 2009, 38 (5),
1450-1459.
[2] Kikukawa, Y.; Suzuki, K.; Sugawa, M.; Hirano, T.; Kamata, K.; Yamaguchi, K.; Mizuno, N. Angew. Chemie
- Int. Ed. 2012, 51 (15), 3686-3690.
[3] Sarkar, A.; Santra, S.; Kundu, S. K.; Hajra, A.; Zyryanov, G. V.; Chupakhin, O. N.; Charushin, V. N.; Majee,

A. Green Chem. 2016, 18 (16), 4475-4525.
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EL ROL DE LA SUERTE EN LA INVESTIGACION: TRATANDO DE
EXPLOTAR TODO EL POTENCIAL DE UNA MOLECULA

A. Zabala-Lekuona!, J. Cepedal, E. San Sebastian!, A. Rodriguez-Diéguez?, J.M. Seco',
E. Colacio®
leto. de Quimica Aplicada, Facultad de Quimica, UPV/EHU, Paseo Manuel de Lardizabal n° 3, Donostia-San
Sebastian, Esparia
2 Dpto. de Quimica Inorgdnica, Universidad de Granada, Av. Fuentenueva s/n, Granada, Espaiia
andoni.zabala@ehu.eus

Normalmente, las reacciones no salen como uno espera. Lo habitual es hacer decenas o cientos de intentos
para conseguir unos pocos resultados, pero a veces ni eso es suficiente. Sin lugar a dudas, el proceso puede
ser desmotivador y frustrante para el investigador que necesita resultados desesperadamente. No obstante,
un golpe de suerte puede cambiar el panorama de un dia para otro y puede hacer que recuperes la ilusion.

En esta comunicacion hablaremos de compuestos de coordinaciéon basados en metales 3d y 4f con
propiedades de molécula iman (SMM, Single Molecule Magnet) [1]. En concreto, mostraremos el
planteamiento progresivo realizado de cara a pasar de moléculas discretas a materiales 1D donde, un golpe
de suerte, dio lugar a un complejo tetranuclear con gran potencial.

Aparte de tener propiedades magnéticas interesantes, dicho sistema ofrece la posibilidad de trabajar la
quiralidad, luminiscencia, cambios en el entorno de coordinacion, incorporacion en superficies, etc. En
definitiva, un resultado inesperado puede abrir infinidad de nuevas vias de investigacion que, a su vez,
entusiasma y anima al investigador a seguir estudiando nuevos materiales, fendmenos y técnicas.

Figura 1.- Complejo tetranuclear de gran potencial. Las distintas flechas simbolizan los aspectos
trabajados.

Referencias
[1] A. Zabala-Lekuona, J.M. Seco, E. Colacio, Coord. Chem. Rev. 441 (2021) 213984.
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MOFs quirales con efecto CISS como filtros de espin

Uxua Huizi-Rayo!, Eider San Sebastian?, Javier Cepeda?, Jesus M. Ugalde'.
! Kimika Fakultatea, Euskal Herriko Unibertsitatea (UPV/EHU) and Donostia International Physics Center (DIPC),
P. K. 1072, 20080 Donostia, Euskadi, Spain)
2 Departamento de Quimica Aplicada, Facultad de Quimica, Universidad del Pais Vasco (UPV/EHU), 20018
Donostia, Spain
uxua.huizi@ehu.eus

En un campo eléctrico tradicional, el espin de los electrones se orienta arbitrariamente sin que esta influya
en la corriente eléctrica generando una "corriente electronica no polarizada". Sin embargo, dentro de un
campo espintronico, los espines de los electrones optan inicamente por una de las configuraciones posibles
(espin up o down) generando una "corriente electronica polarizada por espin". Estas corrientes polarizadas
poseen una gran parte de sus electrones con un estado de espin definido y se generan a través de materiales
capaces de actuar como filtros de espin, los cuales permiten el paso de los electrones con espin “adecuado”
mientras que dispersan o bloquean los electrones con el espin contrario. La primera referencia al fendémeno
de este tipo de corrientes y al campo que las estudia, la espintronica, es de hace apenas 30 afios, y aunque
el nimero y tipo de aplicaciones basadas en las corrientes de espin ha aumentado exponencialmente desde
entonces, la variedad en el tipo de materiales capaces de generar estas corrientes es alarmantemente escasa.!
Con el descubrimiento del efecto CISS en 2012 (del inglés Chiral-Induced Spin Selectivity)* se abrid
camino al estudio de nuevos filtros de espin basados en materiales quirales y/o helicoidales conductores,
que son capaces de acoplar el espin electronico del electron con su momento lineal, favoreciendo, asi
mismo, la circulacion de uno de los espines e impidiendo la del otro.

A dia de hoy, la literatura cientifica recoge algunos tipos de materiales quirales (algunos con estructura
secundaria helicoidal) con distinto grado de efecto CISS, siendo un MOF tridimensional de disprosio el
unico material descrito con una capacidad del 100% para ejercer como filtro de espin a temperatura
ambiente.’ Ante este hecho, y dada su conocida versatilidad y facilidad de sintesis, asi como su naturaleza
solida, los MOFs son considerados materiales idoneos para el estudio y desarrollo de nuevos filtros de espin
para su posterior implementacion en dispositivos sélidos con aplicaciones industriales.

Electron conductive helicoidal 30 MOF

CISS EFFECT
Electron Spin-polarized Spin filtering chiral material Maximum performance
current electron current L enantiomer 100% SPIN SELlECTIl\ﬂT'I'
S L
AFMTD & 8 0 8 LT e
YA HO m,= +1i2 8T Y masin
i N S lads
vy & 5 oy
ey vy o
H=0 i m,= 112

Figura 1. Generacion de corrientes polarizadas de espin mediante efecto CISS en un material quiral y/o helicoidal.

Referencias
! Cornia, A.; Seneor, P. “Spintronics: the molecular way”, Nature Materials (2017), 16, 505-506.
2 (a) Naaman, R.; Waldeck, D. H. “Chiral-induced spin selectivity effect”, J. Phys. Chem. Lett. (2012), 3, 2178-2187.

3 (a) Waldeck, D. H.; Naaman, R.; Paltiel, Y. "The spin selectivity effect in chiral materials", APL Materials (2021), 9,
040902. (b) Huizi-Rayo, U.; Gutierrez, J.; Seco, J. M.; Mujica, V.; Diez-Perez, 1.; Ugalde, J. M.; Tercjak, A.; Cepeda,
J.; San Sebastian, E. “An Ideal Spin Filter: Long-Range, High-Spin Selectivity in Chiral Helicoidal 3-Dimensional
Metal Organic Frameworks”, Nano Lett. (2020), 20, 8476-8482.
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DIVERSIDAD ESTRUCTURAL DE NUEVOS COMPUESTOS DE
COORDINACION FORMADOS POR METALES DE LA PRIMERA SERIE DE
TRANSICION Y EL LIGANDO ACIDO 2-HIDROXI-6-METILNICOTINICO

L. Razquin-Bobillo!, J. M. Seco!, A. Rodriguez-Diéguez?, E. San Sebastian' y J. Cepeda!
I Departamento de Quimica Aplicada, Facultad de Quimica, Universidad del Pais Vasco, 20018 Donostia.
2 Departamento de Quimica Inorgénica, Facultad de Ciencias, Universidad de Granada, 18071 Granada.
e-mail: Irazquin002@ikasle.ehu.eus

Los materiales metal-organicos conocidos como compuestos de coordinacion constituyen uno de los tipos
de materiales mas estudiados y versatiles [1]. En lo relativo a la construccion de los complejos y polimeros
de coordinacion, las estructuras cristalinas resultan de la interaccion entre los dos componentes basicos:
ligando organico e ion metalico (o en ocasiones clusteres de los mismos) [2]. En relacion con los iones
metalicos, se suelen emplear frecuentemente los iones de transicion, principalmente los de la primera serie,
por su abundancia y facilidad de formar enlaces de coordinacion. Existen numerosas combinaciones de
metales y ligandos organicos, lo que puede mostrar diferentes caracteristicas fisico-quimicas y proporcionar
materiales con una diversidad estructural muy amplia [3].

En el presente trabajo se han conseguido seis compuestos de diferentes estructuras cristalinas formados por
diferentes iones metalicos de la primera serie de transicion y el ligando &cido 2-hidroxi-6-metilnicotinico:
dos compuestos basados en entidades aisladas, [Mn(u-2h6mnic);]-2H,O (1) y 2[Cux(Zhémnic)s(p-
2h6mnic)3;(MeOH)]-[Cuz(2h6mnic),(p-2h6mnic);]-2[Cu(2hémnic),(MeOH)]

32H,0 (2), un compuesto basado en cadenas, {{MnNa(3-2h6mnic);(MeOH)]-H>O-MeOH}, (3), y dos
redes metal-organicas isoestructurales de naturaleza idnica,{{M:Nas(ps-2h6émnic),(pu-2h6mnic),(pu-H>O)
(H20)6]J(NO3)2ty M = Co (4) y Ni (5), respectivamente). En el caso del compuesto
[ZnNa(2h6mnic),;J(NO3)(H20)1.2 (6) no se ha podido resolver su estructura cristalina. Entre los compuestos
anteriores, el compuesto formado por Zn(II) ha mostrado tener propiedades luminiscentes, ya que presenta
fluorescencia y fosforescencia. El espectro de emision en continuo muestra la presencia de dos bandas
anchas situadas en Aem = 385 y 480 nm, que son responsables del color azul-verdoso observado bajo el
microscopio para esta muestra (Figura 1).
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Figura 1. Espectro de emision (izquierda) e imagenes de fotoluminiscencia (derecha) para el compuesto 6.

Referencias:

[1] Batten, S. R. et al. ChemPlusChem. 2016, 81, 669.

[2] Lu, W. et al. Chem.Soc. Rev. 2014, 43 (16), 5561-5593.
[3] Kitagawa, S. et al. Chem. Int. Ed. 2004, 43, 2334-2375.
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SOLVENT-FREE CYANOSILYLATION REACTIONS USING NEW
COMPOUNDS BASED ON 2,2'-BIQUINOLINE-4,4-DICARBOXYLIC ACID

S. Morales-Ciamara', N. Ruiz-Cuevas', J. M. Pérez?, D. Choquesillo-Lazarte’, A. Rodriguez-
Diéguez!, I. Fernandez’, and S. Rojas .

lDepartamento de Quimica Inorganica, Universidad de Granada, Av. Fuentenueva s/n, Granada.
2 Departamento de Quimica y Fisica, Universidad de Almeria, Ctra. Sacramento s/n, Almeria.
3 Laboratorio de Estudios Cristalogrdficos IACT, CSIC-Universidad de Granada, Avda. de las Palmeras 4, Armilla,
Granada.

samuelmc@ugr.es

Cyanosilylation is a type of reaction quite used to obtain cyanohydrins, intermediate products of many
organic compounds (Scheme 1). Normally, trimethylsilyl cyanide (TMSCN) is used as reagent for the
formation of C—C bonds. However, to improve the yield and enantioselectivity of the reaction, different
catalysts have been used (1). In this study, we want to develop novel Metal-Organic Frameworks (MOFs)
as a catalyst to be used in cyanosilylation reactions.

MOFs are a class of crystalline hybrid materials resulting from the assembly of metal centers or clusters
and organic linkers to form a porous accessible framework. Among their possible applications, MOFs have
been studied as catalyst as these porous materials posses high surface areas, providing an exceptional
environment to facilitate catalytic reactions.

To obtain new MOFs structure, we have used the 2,2'-biquinoline-4,4'-dicarboxylic acid (BCA) as linker
due to its high capacity to establish coordination bonds (2) and its photoluminescence properties (3). Four
MOFs have been obtained based on BCA and different metals (Sr(Il), Y(III), Ba(II) and Cd(II)) using
solvothermal conditions. In their structural characterization by single-crystal X-ray diffraction, we
appreciate that some of the compounds have a 3D distribution with a potential accessible porosity. The
thermal stability of the compounds was tested by thermogravimetric analysis, the compounds show being
stable until above 400 °C.

Finally, the catalytic activity of the synthetized compounds were tested. We performed cyanosilylation
reactions of various aldehydes and ketones in solvent-free conditions, therefore, following an
environmentally safe process. The preliminary results show a high rate of conversion for the Sr and Y
compounds.

S'/
I—
Ve
0 o
Il N\ Catalyst I
R—CX + —Si— C=N » R— C—CN

/

Scheme 1. Cyanosililation of aldehydes (X=H) and ketones (X=R’) to obtain silylated cyanohydrins.
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En la naturaleza se puede encontrar al sulfato de calcio en distintas fases cristalinas en funcion de
su grado de hidratacion (CaSO4 nH>0), siendo estas la anhidrita (a-, B- o y-CaSQy), la bassanita (a- o B-
CaS04-0.5H,0) y el yeso (CaSO4-2H>0). De ellas, las fases hemihidratadas presentan un especial interés
a nivel socio-econémico, dada su capacidad de hidratacion, su elevada biocompatibilidad y a las
propiedades fisico-mecénicas 6ptimas del material obtenido como resultado de su hidratacién.? Asi, el
sulfato de calcio hemihidratado presenta una gran versatilidad como material multipropésito, encontrando
aplicacion directa en campos como la biotecnologia, la industria farmacéutica o en la conservacion y
restauracion del patrimonio cultural y arquitectonico.

En este trabajo se presenta una ruta de sintesis solvotermal sencilla, con alta selectividad y de elevado
rendimiento neto (R% > 99%) para la produccion de nanoparticulas de CaSO4-0.5H,O (~120 nm) con el
mayor valor de area superficial hasta el momento (~54.2 m?%'g) usando etéxido de calcio como precursor.
Esta via de sintesis puede ser resumida segun el siguiente mecanismo:

Ca® + 2C2Hs0H — Ca(OC2Hs)2 + HoT @)
Ca(OC:Hs) + 2H20 2 Ca(OH), + 2C2HsOH )
Ca(OH), + H2SO4 —> CaSO04-0.5H20 + 1.5H20 3)

En primer lugar, la reaccién de oxidacion-reduccion irreversible del calcio metalico en un exceso de etanol
absoluto (1) origina una suspension alcohdlica de etdoxido de calcio, que funciona como precursor del
producto final, que precipitara tras afiadir una disolucién concentrada de H>SO, en presencia de tolueno,
momento en el cual ocurre la hidrolisis acida del etdxido de calcio (2), dando lugar a hidréxido de calcio,
que reacciona posteriormente con acido sulfurico (3) para dar lugar a las nanoparticulas de CaSO4-0.5H>0.

Actualmente se esta trabajando en la elaboracion de suspensiones alcohdlicas de estas nanoparticulas (de
manera similar a las actuales “nanolimes™)* para su aplicacién en substrato deteriorado de elevado valor
cultural, como lo son las yeserias y los mocarabes de la Alhambra (entre otros).

Referencias:
1 Burgos-Ruiz, M., Pelayo-Punzano, G., Ruiz-Agudo, E., Elert, K., Rodriguez-Navarro, C. (2021): Synthesis
of high Surface area CaSO4-0.5H20 nanorods using calcium ethoxide as precursor. — Chem. Commun.
2 Van Driessche, A. E. S., Stawski, T., Kellermeier, M. (2019): Calcium sulfate precipitation pathways in
natural and engineering environments. — Chemical Geology, 530, 119274.
3 Rodriguez-Navarro, C., Ruiz-Agudo, E. (2018): Nanolimes: from synthesis to application. — Pure Appl.
Chem., 90(3), 523-550.
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SiNTESIS Y CARACTERIZACION DE UN POLIMERO DE
COORDINACION BASADO EN COBRE Y GLUFOSINATO COMO
HERBICIDA MEJORADO

S. Rojas!, A. Rodriguez-Diéguez!, A. Garcia-Garcia', B. Sierral.
'Biochemistry and Electronics as Sensing Technologies research group. Department of Inorganic Chemistry,
University of Granada, Av. Fuentenueva s/n, 18071, Granada, Spain.

bmsierraserrano@gmail.com

El uso de pesticidas tiene un papel clave en la agricultura ya que contribuyen a controlar plagas y a aumentar
el rendimiento de los cultivos. Sin embargo, existe una alta ineficiencia en el uso de estos ya que se utilizan
de forma masiva. Se ha estimado que alrededor del 90% de los pesticidas aplicados se pierden antes de
cumplir su funcioén por diversos procesos naturales como la dispersion en el aire, arrastrados por lluvia u
otros fenomenos meteorologicos o por su degradacion prematura, acumulandose en el medio y afectando a
la salud de los seres vivos.

Las redes metal-organicas (metal-organic frameworks, MOFs) son polimeros de coordinacion porosos con
propiedades que los hacen buenos candidatos para su uso en la agricultura: i) son porosos, ii) son lo
suficientemente estables para llevar a cabo su funcion pero se degradan con el tiempo, evitando su
acumulacion, iii) algunos no son toxicos, iv) se pueden sintetizar a diferentes tamafios de particula (nano o
micrémetro), v) permiten el escalado de la sintesis, vi) algunos son comerciales.

En este trabajo se ha conseguido sintetizar un nuevo MOF (MOF-CuGlufo) compuesto por Cu?*
(antibacteriano) como ion metalico y glufosinato (herbicida) actuando como ligando organico, del que se
espera una doble accion contra diferentes elementos patdgenos que afectan a los cultivos, consiguiendo que
toda la estructura sea activa. E1l MOF-CuGlufo se sintetizé a reflujo y utilizando disolventes no toxicos.
Seguin los resultados obtenidos, el material es capaz de inhibir completamente la germinacion de semillas
de rabano (considerada mala hierba en cultivos como bayas o vides) y de envenenar a la planta una vez
crecida en un periodo de 8 dias utilizando la misma cantidad que del pesticida comercial (glufosinato de
amonio). Estos resultados mejoran el efecto que posee la misma concentracion de herbicida en su forma
comercial, habiendo conseguido sintetizar un herbicida mas eficiente. El MOF también es estable en
disolucién acuosa durante al menos 8 dias y no se degrada hasta los 260 °C, evitando que su estructura se
se pierda antes de llevar a cabo su funcion.

Estructura del MOF-CuGlufo

Referencias

[1] S. Rojas, P. Horcajada, Chem. Rev. (2020) 120, 16, 1681 (2020) 1049.
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siNTEsls Y APLICACIONES DE NUEVOS POLIMEROS DE
COORDINACION BASADOS EN LOS NUEVOS LIGANDOS DERIVADOS
DEL PIRENO

Pablo GUERRERO-GARCIA!, Mariano ORTEGA-MUNOZ2, Duane CHOQUESILLO-
LAZARTE?, Sara ROJAS-MACIAS!, Antonio RODRIGUEZ-DIEGUEZ!

! Departamento de Quimica Inorgdnica, Universidad de Granada, Av. Fuentenueva s/n, 18071, Granada, Espaiia.
2 Departamento de Quimica Orgdnica, Universidad de Granada, Av. Fuentenueva s/n, 18071, Granada, Espaiia.
3Laboratorio de Estudios Cristalogrdficos, IACT, CSIC-Universidad de Granada, Avda. de las Palmeras 4, 18100
Armilla, Espaiia. Email: guerrerogarcia@correo.ugr.es

Los materiales porosos son de gran interés, ya que poseen una estructura interna con una gran
cantidad de cavidades. Gracias a esas aberturas, otras sustancias pueden alojarse en ellas ofreciendo
diversas aplicaciones gracias al disefio y funcionalizacion de los poros. Actualmente, los MOFs (Metal-
Organic Framework) son compuestos de coordinacion formados por un centro metalico coordinado con
ligandos organicos generando estructuras bi- o tridimensionales. En la actualidad, los MOFs tienen
multiples aplicaciones en diversos campos como por ejemplo la adsorcion, catalisis, magnetismo,
biomedicina, [1] luminiscencia, [2] sensores, etc.

El objetivo de este estudio es la sintesis de nuevos MOFs a partir de ligandos derivados del pireno.
Estos ligandos poseen una alta competencia para establecer enlaces coordinados con los metales gracias a
sus atomos de nitrégeno. Por tanto, se forman compuestos de coordinacion muy interesantes por sus
potenciales aplicaciones y propiedades como sensor quimico. La sintesis de estos MOFs estan basados en
los novedosos ligandos 1,3-dioxo-2-(2H-tetrazol-5-yl)-2,3-dihydro-1H-benzo[de] isoquinoline-6,7-
dicarboxylic acid (TBA) y 1,4,5,8-naphthalenetetracarboxylic acid dianhydride (NTCDA). Se han
sintetizado dos compuestos mediante una sintesis solvotermal suave de alto rendimiento donde cada
reaccion ha tenido lugar en un mismo vial de vidrio. Los disolventes empleados han sido agua y DMF
(N,N’-dimetilformamida) en proporcion (ImL:1mL) para el compuesto con el ligando TBA y 2 mL de
DMF para el compuesto con NTCDA. Asimismo, a ambos compuestos se les han afiadido cantidades
estequiométricas (1:1) del respectivo ligando y nitrato de zinc. De este modo, se han obtenido dos polimeros
bidimensionales con interesantes propiedades luminiscentes.

Compuesto con ligando TBA Compuesto con ligando con NTCDA

Referencias:
[1] Sara Rojas y Patricia Horcajada. Chem. Rev. (2020), 120, 8378—8415.
[2] Javier Cepeda y Antonio Rodriguez-Diéguez. CrystEngComm. (2016), 18, 8556-8573.
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SINTESIS DE NUEVOS COMPUESTOS DE COORDINACION ACTIVOS FRENTE A
LA ENFERMEDAD DEL CHANGAS
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! Biochemistry and Electronics as Sensing Technologies research group. Department of Inorganic
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Muchas enfermedades tropicales son causadas por pardsitos que prosperan en condiciones calidades y
himedas. Aunque representan una tremenda carga para la sociedad, historicamente muchas de estas
enfermedades infecciosas han recibido poca atencion de la industria farmacéutica debido a las pocas
perspectivas de generar ganancias financieras. La Organizacion Mundial de la Salud (OMS) las considera
Enfermedades Tropicales Desatendidas (ETD) debido al desarrollo restringido de métodos de diagndstico,
tratamientos terapéuticos y/o estrategias de control.

La enfermedad del Chagas en producida por el parasito protozoario flagelado Trypanosoma cruzi (T. cruzi).
La enfermedad es endémica en las regiones rurales de América Latina. Sin embargo, , debido
principalmente a la mayor movilidad de la poblacion en los Ultimos, estan apareciendo casos por todo el
mundo. El tratamiento de la enfermedad de Chagas se basa en farmacos nitroaromaticos (Benznidazol y
Nifurtimox) antiguos y bastante inespecificos que tienen una actividad significativa solo en la fase aguda
de la enfermedad y, cuando se asocian con tratamientos a largo plazo, dan lugar a efectos secundarios
graves.

En este trabajo, se pretende sintetizar nuevos compuestos organometalicos que presenten una mejor
efectividad frente al parasito con una menor citotoxicidad. Por lo que se han sintetizado cinco nuevos
compuestos de coordinacion empleando el ligando 4-hridoxipirimidina-5-carbonitrilo(hypymca) con
diferentes metales de transicion (Mn, Co, Ni, Cu, Zn). Los cuales han sido caracterizado por infrarrojo y
disfraccion de rayos X en monocristal. Ademas, se han medido la actividad antiparasitaria in vitro en T.
cruzi en la forma epimastigote y la citotoxicidad en células Vero de cuatro de ellos.

(1) Salas, J. M.; B. Caballero, A.; Esteban-Parra, G. M.; Méndez-Arriaga, J. M. Leishmanicidal and
Trypanocidal Activity of Metal Complexes with 1,2,4-Triazolo[1,5-a]Pyrimidines: Insights on Their
Therapeutic Potential against Leishmaniasis and Chagas Disease. Curr. Med. Chem. 2017, 24 (25), 2796—
2806. https://doi.org/10.2174/0929867324666170516122024.

2) Garcia-Valdivia, A. A.; Romero, F. J.; Cepeda, J.; Morales, D. P.; Casati, N.; Mota, A. J.; Zotti, L. A,;
Palacios, J. J.; Choquesillo-Lazarte, D.; F. Salmeron, J.; Rivadeneyra, A.; Rodriguez-Diéguez, A.
Rational Design of an Unusual 2D-MOF Based on Cu(i) and 4-Hydroxypyrimidine-5-Carbonitrile as
Linker with Conductive Capabilities: A Theoretical Approach Based on High-Pressure XRD. Chem.
Commun. 2020, 56 (66), 9473-9476. https://doi.org/10.1039/d0cc03564e.

3) (1) Esteban-Parra, G. M.; Méndez-Arriaga, J. M.; Rodriguez-Diéguez, A.; Quirds, M.; Salas, J. M.;
Sanchez-Moreno, M. High Antiparasitic Activity of Silver Complexes of 5,7-Dimethyl-1,2,4-
Triazolo[1,5 a]Pyrimidine. J. Inorg. Biochem. 2019, 201 (May), 110810.

4 https://doi.org/10.1016/j.jinorgbio.2019.110810.
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SINTESIS DE POLIURETANOS REFORZADOS CON Fe;04 PARA SU
POTENCIAL USO COMO BIOMATERIALES

Paulina Garnica Chavez'*, Rodrigo Navarro?, José Rivas®, Lucia Téllez-Jurado!
!Instituto Politécnico Nacional, México; *Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros, Espaiia; 3Universidad de

Santiago de Compostela, Esparia
*paulina_garnica@outlook.com

Durante décadas, el dafio en diferentes tejidos en el cuerpo humano (tales como el 6seo,
cardiovascular y epitelial), ha sido tratado principalmente mediante trasplantes autdlogos y autonomos.
Dichos procedimientos resultan dolorosos, costosos y desafortunadamente con un alto indice de fracaso
[1].

Es por esto que la ingenieria de materiales ha centrado su atencion en los biomateriales. El término
se refiere a aquellos materiales extracelulares que son implantados en un organismo vivo con la finalidad
de reparar la morfologia o funcionalidad del tejido u 6rgano dafiado por fisura fractura, malformacion o
alguna enfermedad degenerativa [2].

Entre los biomateriales, los polimeros se presentan como una solucién prometedora gracias a sus
adecuadas propiedades mecanicas. Dentro de los polimeros, se encuentran los poliuretanos segmentados,
los cuales tienen tres componentes basicos: Un poliol de cadena larga y flexible (segmento blando), un
isocianato aromatico o alifatico y un mondmero de cadena corta, denominado extendedor de cadena (ambos
formando el segmento duro). Las propiedades mecanicas de los poliuretanos vienen marcadas por el
balance entre ambos segmentos, lo que demuestra la versatilidad de este tipo de materiales.

Adicionalmente, la incorporacion de nanoparticulas magnéticas proporciona materiales finales con
propiedades mecanicas reforzadas que exhiben una multifuncionalidad adicional. Esto debido a su caracter
magnético, el cual favorece la adhesion/proliferacion celular, sirve como guia de los factores de crecimiento
cargados de nanotransportadores magnéticos y promueve la hipertermia magnética. Entre ellas destaca el
uso de Fe3O4 en aplicaciones bioldgicas [3].

En este trabajo se presenta la sintesis de poliuretanos segmentados a partir de Poli(e-caprolactona)
PCL (como segmento blando), 1,6-Hexametilen diisocianato (HDI) y 3-aminopropil-trietoxisilano
(APTES) (como segmento duro) en proporciones de segmento blando: segmento duro 50:50, 60:40, 70:30
y 80:20 respectivamente. Posteriormente se incorpora un 0.5% W de nanoparticulas de Fe;O4 previamente
caracterizadas por DLS, potencial Z y TEM, recubiertas con acido oleico. Todos los polimeros fueron
caracterizados mediante diversas espectroscopicas (FTIR, RMN soélidos) que confirmaron la estructura
quimica. Adicionalmente, se evalud el comportamiento térmico de estos materiales, mediante DSC y
estabilidad térmica con TGA. Adicionalmente, se abordé el estudio del comportamiento mecéanico de los
poliuretanos, corroborandolo con su estructura quimica. Finalmente, la caracterizacion se vio completada
con el estudio de la superficie de los materiales, mediante d&ngulo de contacto y microscopia electronica de
barrido (SEM). En una segunda etapa, se evaluo el efecto de la adicién de nanoparticulas magnéticas y asi
evaluar su uso como posible biomaterial.

Los autores agradecen el apoyo del Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia por la financiacion
del proyecto, asi como al Consejo Superior de Investigaciones Cientificas y a la Universidad de Santiago
de Compostela por su colaboracion para la realizacion del mismo.

[1] Ehsan Jabbarzadeh et al. «Induction of angiogenesis in tissue-engineered scaffolds designed for bone repair:
A combined gene therapy—cell transplantation approach,» PNAS, pp. 11099-11104, 23 Dec 2008.

[2] Catalina Estrada et al., «Ingenieria de tejido 6seo: consideraciones basicas,» EIA, pp. 93-100, 2006..

[3] Manuel Bafiobre-Lopez et al., «Hyperthermia Induced in Magnetic Scaffolds for Bone Tissue Engineering,»

IEEE Transactions on Magnetics, vol. 50, 02 Dec 2014.

V Jornada de Promocién de la Investigacion Basica para estudiantes de Ciencias e Ingenierias — 2021
14


about:blank

Universidad

Rey Juan Carlos -

—

FLASH 11

CONDUCTING POLYMER NANOSTRUCTURATION IN MOFS
THROUGH TEMPLATE EFFECT

G. Armani Calligaris!, F. Salles?, P. Bordet’, C. Martineau-Corcos®, P. Atienzar®, S. Navalon®,
P. Horcajada'
YUMPA, IMDEA Energy Institute, Méstoles (Spain),
2 Institut Charles Gerhardt Montpellier, Montpellier (France);
3 CNRS, Grenoble (France);
4 Institut Lavoisier - UVSQ, Versailles (France);
5 Universidad Politécnica de Valencia, Valencia (Spain), 4
giacomo.armani@imdea.org

Due to its optoelectrochemical properties, polypyrene (pPyr) has been used as fluorescent probe, and for
electrochemical devices. Although it is known that these properties could be enhanced by controlling the
degree and configuration of the polymer, the established synthetic methods often led to oligomers with
random configuration'.

In this work, we propose to tune pyrene polymerization via its nanostructuration within porous crystalline
hybrid materials?, also known as Metal-Organic Frameworks (MOFs), in order to obtain a stereospecific
polymerisation and enhanced electrical properties. In particular, the zirconium carboxylate MIL-140D?
with monodimensional pores (11 A) comparable with the molecular size of pyrene was selected as template.
By a two-step strategy (monomer encapsulation followed by its in-sifu polymerisation), the resulting
pPyr@MIL-140D composite seems to allow blocked geometry and configuration of the growing polymer,
while increasing its stability and properties.

References

1 S. C. Han, E. G. Bae, H. Lim and M. Pyo, J. Power Sources, 2014, 254, 73-79.

2 P. Salcedo-Abraira, A. Santiago-Portillo, P. Atienzar, P. Bordet, F. Salles, N. Guillou, E. Elkaim,
H. Garcia, S. Navalon and P. Horcajada, Dalt. Trans., 2019, 48, 9807-9817.

3 V. Guillerm, F. Ragon, M. Dan-Hardi, T. Devic, M. Vishnuvarthan, B. Campo, A. Vimont, G. Clet,

Q. Yang, G. Maurin, G. Férey, A. Vittadini, S. Gross and C. Serre, Angew. Chemie Int. Ed., 2012,
51, 9267-9271.
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NOVEL USE OF METAL-ORGANIC FRAMEWORKS IN THE ELIMINATION
OF DRINKING WATER DISINFECTION BY-PRODUCTS
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Water disinfection is a common process to treat drinkable and wastewater to eliminate or inactivate
pathogenic microorganisms capable of transmitting waterborne diseases. Among the different methods
applied in water disinfection (e.g. ozone, UV-vis light), chlorination is the most frequently used due to its
high effectiveness and low cost. It involves the addition of chlorine or chlorine-based derivatives to oxidize
organic matter. Some advantages of chlorine
dioxide include its greater oxidizing power than
chlorine and its use does not generate
halogenated derivatives (i.e. trihalomethanes).
Despite its. outs'tanding properties, a rapid Chlorite &b

decomposition is favored wunder alkaline =
conditions, leading to the formation of inorganic ~ Chlorate O @ @
by-products (ClOz™ and ClO5).[1] Further, the pu _wal s
continuous exposure to these by-products could —
negatively impact on human health (e.g. chlorite
could produce oxidative stress in red blood cells,
resulting in methemoglobln .for.mat.lon; Wheregs Figure 1. Schematic approach of the ClO> and ClOs adsorption
chlorate could compete with iodine in the thyI'Old process into metal-organic frameworks

gland, causing illness such as

hypothyroidism).[2] European Council Directive 2020/2184 has regulated a maximum concentration of
0.250 mg-L! of Cl10, and ClO5".[3] Thus, water treatment plants are trying to develop efficient procedures
to remove ClO;™ and ClOs™ after water disinfection. Above all, ClO, and ClOs adsorption is highlighted
due to its easy implementation in the actual installations, low cost, and mild working conditions (pressure
and temperature).Although activated carbon is the most widely used adsorbent, it has poor performances in
the ClOs™ abatement. Significant progress has been made into the discovery and use of other porous
materials, such as Metal-Organic Frameworks (MOFs, Figure 1). Compared to classical adsorbents, MOFs
present several advantages (e.g. versatile composition, large structural variability, important porosity, easy
modulation) that make them excellent candidates for the selective removal of ClO,  and ClOs". In this
regard, we propose here the application of highly water stable and porous MOFs in the elimination of C1O,
and ClOs". The results show that these porous solids can incorporate both ClO,” and ClO;3™ achieving
different adsorption efficiencies depending on the structure and composition. Among the tested materials,
the flexible porous MIL-88B(Fe)-NH,; shows very good performances, reaching 100% of ClO,™ and 30%
of ClO;™ removal from drinking water in only 15 min.

References

[1] S. Sorlini, F. Gialdini, M. Biasibetti and C. Collivignarelli, Water Res., 2014, 54, 44-52.

[2] USEPA, U.S. Epa, Off. Water, 2016, 110.

[3] The European Parliament and the Council of the European Union, Off. J. Eur. Communities, 2020,
2019, 35.
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Introduction

MOFs are highly porous crystalline materials built from inorganic units connected by organic polydentate
ligands. Due to their great structural and compositional variety, along with their high and well-defined
porosity, these materials are excellent candidates in relevant societal and industrial applications (e.g.:
energy, catalysis, biomedicine, environment, etc.)!. In the energy field, MOFs have been used as precursor
for the preparation of nanostructured porous conducting carbons, promising for energy storage (e.g.
electrochemical devices).? However, the carbonization of MOFs is generally accompanied by a partial or
complete collapse of their original morphology®. In this communication, we propose the chlorination of
MOFs as a synthetic tool to prepare carbons retaining the structure of the precursor.

Results and Discussion

Several MOF precursor materials have been selected according to the following criteria: their high surface
area, low metal:linker ratio, the presence of heteroatoms, and constitutive metals able to form volatile halides
(e.g.: Ti, Zr, Zn, Fe). MOFs were successfully synthetized and fully characterized. Then, MOFs were heated
in a tubular furnace at 500 or 900°C (50 °C/min) under a continuous flow of chlorine gas. At the end of the
reaction, chlorine flow was cut and replaced by argon to remove the chlorine excess and metal halides
during the reactor cooling to room temperature. After the chlorination reaction, some of the resulting carbon
materials exhibit a similar morphology than the MOF precursors, as it has been demonstrated by electron
microscopy. The shape retention in the MOF-derived carbon materials could indicate that the porous structure
could also be retained. The resulting carbons will be tested as electrodes in electrochemical storage devices,
mainly in supercapacitors and Na-ion batteries.

Conclusions

The chlorination of MOFs has been proved to be a facile method to produce carbons with morphology
retention. This method can be exploited in the preparation of materials with high area and a predetermined
pore size distribution for a particular application such as electrodes in electrochemical devices.

References
1. Wang, C. et al. (2013). J. Am. Chem. Soc.135,13222—-13234.

2. Xia, W. et al. (2015). Energy Environ. Sci. 8, 183-1866.
3. Pachfule, P. et al. (2016). Nature Chem. 8, 718-724
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Metal-organic frameworks (MOFs) are constituted by metal centres or clusters that are bonded to
polydentate ligands. Their easy design, as well as the organized porous structures they form, make them
very promising materials for a multitude of applications[1].

In order to address today's energy and environmental challenges, such materials can be used by
exploiting their electro/photoactive properties. MOFs, thanks to their uniform crystalline structures, are
able to provide the necessary conditions to carry out catalytic processes such as H, production, CO,
reduction and even water purification[2]. In addition, not only they can be exploited as catalysts, but also
can be useful in other application such as electrolytes in proton conduction in proton exchange fuel cells
(PEMFCs).

In the present work, we show two isostructural materials consisting of Cu and Ni metal clusters
linked to pyrene phosphate ligands. The high electron density, the ability to absorb radiation, the capacity
to establish a charge balance and coordination with metals, make this ligand a very interesting candidate to
create MOFs with electro/photoactive properties. These characteristics make them very interesting in
above-mentioned applications: H, production through Hydrogen Evolution Reaction (HER) or over-all
water splitting, and even as membrane electrolytes in PEMFCs[3]. Hence, in order to take advantage of the
benefits of this ligand, our research group has synthesised two MOFs using this ligand and two metals, Cu
and Ni. The synthesis was carried out by simple and scalable solvo/hydrothermal method, obtaining good
yields and reproducibility. The synthesis materials were exhaustive characterised using techniques such as
P-XRD, SC-XRD, TGA, FTIR, UV-Vis. It has been discovered that the MOF consisting of Cu and pyrene,
named IEF-8 (Cu), presented promising features as photocatalysts. In this sense, this material shown
catalytic activity in water splitting and cyclable at least for 4 cycles. Considering the isostructural similarity
of the Ni based MOF with IEF-8 (Cu), it is envisioned that it will also have interesting properties for
photocatalyst. Currently, the water splitting studies with this material are under investigation.

[1] Q. L. Zhu and Q. Xu, “Metal-organic framework composites,” Chem. Soc. Rev., vol. 43, no. 16, pp. 5468—
5512, 2014, doi: 10.1039/c3cs60472a.

[2] J. Cao et al., “Ultrafine metal species confined in metal-organic frameworks: Fabrication, characterization
and photocatalytic applications,” Coordination Chemistry Reviews, vol. 439. Elsevier B.V., p. 213924, Jul.
15,2021, doi: 10.1016/j.ccr.2021.213924.

[3] P. Salcedo-Abraira et al., “Nickel phosphonate MOF as efficient water splitting photocatalyst,” Nano Res.,
vol. 14, no. 2, pp. 450—457, 2021, doi: 10.1007/s12274-020-3056-6.
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Halide perovskites are being considered one of the most important materials in photovoltaic applications.
In the last decade, the number of publications concerning perovskites materials has risen exponentially.
This fact is due to their excellent optoelectronic properties such as high quantum yields, tunable bandgap,
or easy and eco-friendly processability '.

Lead-based perovskites have shown the most promising optoelectronic properties reaching Power
Conversion Efficiency (PCE) of 23.7% and being the most studied until date 2. However, the use of lead is
associated with great problems, one is related to the toxicity associated with this metal for human health
and the environment and the second one is related to the low moisture resistance under adverse ambient
conditions which results in a shorter life cycle of the final device.

Bismuth-based perovskites have emerged as a promising alternative to lead-based perovskites. These
materials have shown a lower toxicity, a higher chemical stability in comparison with lead-based
perovskites and optimal photoresponsive properties °.

In this work, we have prepared two new hybrid perovskites IEF-15 and IEF-16 (IEF IMDEA Energy
Framework) using the organic ligand 3,5-diamino-1,2,4-triazole. Both structures were solved by single
crystal x-ray diffraction revealing 1D iodobismuthate structures based on polymeric chains. Further
characterization revealed direct bandgap values of 1.93 eV and 2.04 eV for IEF-15 and IEF-16 respectively,
which are optimal values for optoelectronic and photovoltaic applications.

Referencias — Maximo 3 referencias
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3. Shestimerova, T. A. et al. (2020), Molecules, (2765).
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Plastic pollution is one of the main current environmental concerns. Nowadays, the society lifestyle
involves a persistent plastic consumption, aggravating the low efficiency of Wastewater Treatment Plants
(WWTP) in the removal of microplastics from water!!. These pollutants can be accumulated in human
bodies which make necessary to identify new strategies for water decontamination. Enzymes (e.g., Candida
Rugosa-CrL) are known to act as natural plastic degraders, acting as catalysts in the depolymerization
reaction 2. However, their stability, recyclability and economical costs are the main drawback for their
potential application. Here, for the first time a new plastic degradation approach is presented: enzyme
immobilization in Metal-Organic Frameworks (MOFs; CrL@MOF composites) to achieve the degradation
of bis-(hydroxyethyl) terephthalate (BHET), main degradation product of polyethylene terephthalate
(PET), in aquatic systems. The immobilization of CrL in MOFs will a priori enable its reusability, improve
its stability and reduce its economic cost, which will favor the potential real application of these systems.
Results shows BHET degradation capacities up to 50 % for CrL@MOF composites and, in some cases,
reach degradation efficiencies reached by the enzyme in its free form. This, added to the recyclability of
the composites make them a promising alternative in future decontamination processes.

_ -ﬁ

Metal-Organic Candida Rugosa Lipase CrL@MOF composite
Framework (MOF) (CrL) Enzyme

-.A

Metal cluster / ion QOrganic linker

Figure 1: scheme of CrL@MOF composites formation

[1] Lyare, P.U., Ouki, S.K. & Bond, T. (2020). Microplastics removal in wastewater treatment plants: a critical review.
Environmental Science: Water Research & Technology, 6(10): 2664-2675.

[2] Carniel, A., Valoni, E, Junior, JN., da Concei¢do Gomes, A. & de Castro, A.M. (2017). Lipase from Candida
antarctica (CALB) and cutinase from Humicola insolens act synergistically for PET hydrolysis to terephthalic acid.
Process Biochemistry, 59: 84-90.
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Synthesis of photoactive nano-composites:
nanoMOF@GNP
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The search for new and efficient materials is a never-ending endeavour, even more so for biocompatible
materials. In order to specifically tailor the property of materials several approaches exist. One of which
isthe synthesis of composites; by combining at least two different materials it is possible to achieve
higher efficiency and precise tailoring. Although composites made up of MOF (Metal Organic
Framework) and GNP (Gold nanoparticles), have been largely reported in the field of catalysis much
less examples can be found in biomedical applications, as they have only recently emerged as promising
drug delivery systems

I, Indeed, by combining nanosized biocompatible MOFs with high drug loading capacities® and different
surface-engineered plasmonic GNP, one could achieve space-time controlled, light-triggered drug
release (and additional properties such as optoacoustic imaging and/or photodynamic therapy).

Thus two Zr-based MOFs;PCN-224(Zr) and PCN-222(Zr), based on a photoactive porphyrin ligand (5,
10, 15, 20-tetrakis (4-carboxyphenyl)porphyrin (TCPP)), were selected to produce GNP@MOF
nanocomposites as efficient theragnostic agents. Furthermore, their high porosities (2600 and 2476 m?/g
BET surface; and pore size 1.9 nm and, 1.2 & 3.2 nm, respectively) is suitable for efficient drug
encapsulation. Additionally, their photoactive character might allow a fine tuning of the drug release
insideliving entities. PCN-224(Zr) is a kinetic phase and PCN-224(Zr) is the thermodynamically favoured
phase.The figure below shows electron microscopy images, of a sample with a low loading in GNP.
Through microwave assisted synthesis, PCN-222(Zr), stick shaped crystals, and PCN-224(Zr), ball
shaped crystals,associated to GNP as core-shell composites were obtained. Further optimization of the
purity, particle sizeand yield is in progress.

- 100nm JEOL-IME 6/24/2021 — 100nm JEOL-IME 3/30/2021
x30,000 15.0kV BED-C SEM WD 10.2mm 11:28:30 10.0kV LED SEM WD 10.lmm 12:52:09

Figure 1(A-B): Electron microscopy images of composite sample (PCN-224 (Zr) on the left and PCN-
222(Zr) on the right)
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COMPUESTOS OXIMATO DE POTASIO: CATALIZADORES ACTIVOS
EN LA POLIMERIZACION CONTROLADA DE LACTIDA
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Actualmente la industria produce millones de toneladas de plastico por afio, estos plasticos proceden de
recursos fosiles no renovables y su ciclo de vida es muy extenso, causando gran contaminacioén e impacto
en el medio ambiente. Como resultado, se ha potenciado la busqueda de posibles alternativas que se basen
en procesos mas sostenibles y respetuosos con el medio ambiente, adquiriendo gran importancia los
bioplésticos, por su origen renovable y porque en algunos casos son biodegradables. [!]

En este trabajo se busca
obtener  bioplasticos con

\-OK

propiedades avanzadas. En |

este sentido, los polimeros de

poli-Z-lactida (PLA), O
adquieren importancia como -~ h@\)& o

‘4,, O O
. . n
precursores de bioplasticos /I/i :/|/
o~ ~0~ "«

porque en las condiciones
adecuadas pueden presentar

respuesta piezoeléctrica.?! Figura 1. Sintesis de PLLA

Es posible lograr la formacion de poli-L-lactida a partir del mondémero ciclico lactida mediante una
polimerizacion de apertura de anillo (ROP). Este tipo de polimerizacion permite un alto control de la
microestructura del polimero obtenido lo cual es esencial para lograr polimeros con propiedades avanzadas.
En las reacciones ROP estudiadas hemos empleado como catalizador un compuesto oximato de potasio,
que result6é ser muy activo, logrando la polimerizacion de la lactida en pocos minutos. Ademas, el uso de
potasio posee un gran interés ya que es barato, abundante y no toxico para el cuerpo humano.B! En los
estudios de polimerizacion realizados se han optimizado diversos factores, como el disolvente, el uso de
alcohol bencilico a modo de iniciador y la estequiometria catalizador: iniciador: monémero. Ademas, se
han caracterizado los polimeros obtenidos por Resonancia Magnética Nuclear, Cromatografia de
Permeacion en Gel, Analisis Termogravimétrico y Calorimetria Diferencial de Barrido.
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BIOPLASTICOS CON PROPIEDADES PIEZOELECTRICAS
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El interés en reemplazar los plasticos derivados del petroleo estd aumentando debido a la contaminacion
causada por los grandes vertidos de residuos plasticos. Los bioplasticos aparecen como una opcion mas
respetuosa con el medio ambiente debido a que proceden de fuentes renovables y/o son biodegradables.[1]

La poli-L-lactida (PLLA) es uno de los bioplasticos mas utilizados. Es posible sintetizar PLLA mediante la
polimerizacion catalitica de L-lactida, un éster ciclico que puede obtenerse de fuentes renovables.
Asimismo, los polimeros de PLLA pueden presentar piezoelectricidad mediante una sintesis y un procesado
mecanico adecuados.[2] Para la polimerizacion catalitica de lactida, generalmente se emplean complejos
metalicos que puedan controlar la estereoquimica del proceso de polimerizacion por apertura de anillo
(ROP: Ring-Opening Polymerization) y se puedan dar lugar a polimeros con altos pesos moleculares y
buena polidispersidad. Recientemente, en nuestro grupo se ha desarrollado un catalizador de potasio muy
activo en la ROP de ésteres ciclicos.[3] Ademas, el potasio es un metal abundante y no toxico que presenta
buena biocompatibilidad, lo cual es de gran interés para posibles aplicaciones biomédicas.

En este trabajo, se utilizd6 un complejo de potasio, cuyo entorno fue disefiado para poder controlar la
polimerizacion y dar lugar polimeros isotacticos de PLLA. Para producir polimeros con propiedades
piezoeléctricas, se procesaron polimeros de PLLA mediante la técnica de electrospinning. Finalmente, tanto
los polimeros sintetizados como las nanofibras orientadas fueron caracterizadas.
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INTRODUCCION DE FOTOCATALIZADORES EN NANOTUBOS DE
CARBONO PARA LA MEJORA DE SU ESTABALIDAD Y ACTIVIDAD
CATALICA
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El cambio climatico es el problema mas importante al que nos vamos a enfrentar los préximos afios, y el
desarrollo de procesos quimicos menos contaminantes es de vital importancia para la sociedad. En la
naturaleza las plantas utilizan la luz solar para llevar a cabo reacciones quimicas en su interior de tal forma
que puedan almacenar energia. Asi nace la fotocatalisis, la rama de la ciencia que intenta imitar
artificialmente el proceso de fotosintesis de las plantas. La fotocatalisis tiene aplicaciones en multiples
campos como la sintesis de farmacos, el tratamiento de aguas, la descontaminacion del aire o la produccion
de nuevos combustibles como el hidrogeno.!

En este trabajo se han utilizado nanotubos de carbono de pared sencilla (SWCNTs) para
funcionalizarlos con fenilfenotiazina (PTH), un conocido fotocatalizador organico, y poder mejorar sus
propiedades fotocataliticas en diferentes reacciones quimicas de interés (véase esquema)®. En primer lugar,
se llevo a cabo la funcionalizacion endohédrica de SWCNTs con PTH mediante impregnacion humeda en
caliente usando nanotubos cuyas puntas estaban previamente abiertas mediante digestion acida. Al
funcionalizar la cavidad interna de los SWCNTs, se mejoran las propiedades electronicas del
fotocatalizador hibrido resultante, ya que los nanotubos de carbono son conductores, lo que potencia la
transferencia de electrones notablemente desde la PTH al sistema electronico del nanotubo en los procesos
de excitacion usando luz visible. El nanomaterial hibrido PTH@SWCNT resultd ser un excelente
fotocatalizador heterogéneo capaz de llevar a cabo la deshalogenacion de haluros de arilo, la sintesis de
tetrahidroquinolinas a partir de la ciclacion de iodoanilinas y la a-alquilacién de aldehidos. Ademas,
PTH@SWCNT resultd ser muy robusto y reciclable, llegando a mantener su actividad fotocatalitica
después de 8 ciclos de reaccion.
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En este trabajo de investigacion se ha desarrollado una nueva estrategia para modificar electrodos
serigrafiados de grafeno (SPGrE), basada en la formacion de un complejo ternario compuesto por ADN
bicatenario (dsADN), ion aluminio y el colorante histoquimico hemateina (Hm). Para ello, en primer lugar,
se ha demostrado la formacion del complejo [Al(Hm):]", determinandose su estequiometria y constante de
formacion mediante espectrofotometria UV-Vis. La modificacion de los electrodos se llevd a cabo en dos
etapas: en primer lugar, se deposité directamente dsADN e ion aluminio sobre la superficie de grafeno y,
en segundo lugar, se electrodeposito hemateina sobre ellos. El electrodo modificado resultante se
caracterizd mediante voltamperometria ciclica, confirmando la presencia de los grupos caracteristicos
quinona/hidroquinona presentes en la estructura de la hemateina. La microscopia electronica de barrido
reveld que la superficie del electrodo estd cubierta por estructuras esponjosas, que corresponden a
nanoparticulas esféricas que se unen formando ramificaciones debido a la formacion del complejo antes
mencionado sobre la superficie del electrodo. Esta novedosa plataforma nanoestructurada presenta una
buena estabilidad y fuerte actividad electrocatalitica frente a la oxidacion de la hidracina (Figura 1). La
corriente catalitica aumenta linealmente al aumentar la concentracion de hidracina hasta 1,00 mM. Los
limites de deteccion (0,600 pM) y cuantificacion (1,97 puM) calculados indican que los electrodos
modificados pueden usarse como sensores amperomeétricos para la determinacion de hidracina.
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Figura 1. Voltamperogramas ciclicos de un electrodo SPGrE modificado con dsADN-AI**-Hm en ausencia (a) y en
presencia (b) de 0,500 mM hidracina en tampén fosfato 0,1 M (pH 7,0). Velocidad de barrido: 5 mVs!
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INMUNOSENSOR ELECTROQUIMIOLUMINISCENTE PARA LA
DETECCION DE GLIFOSATO EN MUESTRAS ALIMENTARIAS

Tamara Guerrero-Esteban?, Cristina Gutiérrez-Sanchez?, Emiliano Martinez-Periiian?,
Moénica Revenga-Parra®"<, Félix Pariente®”, Encarnacién Lorenzo®"¢

“Departamento de Quimica Analitica y Andlisis Instrumental and YInstitute for Advanced Research in Chemical
Sciences (IAdChem) Universidad Autonoma de Madrid, 28049 Madrid, Spain.
¢Instituto Madrileiio de Estudios Avanzados (IMDEA) Nanociencia, Faraday, 9, Campus de Cantoblanco, 28049
Madrid, Spain.

E-mail: tamara.guerrero@uam.es

La electroquimioluminiscencia (ECL) se ha convertido en una poderosa herramienta analitica en el disefio
de biosensores para la deteccion de diferentes biomoléculas relacionadas con el diagnostico clinico,
monitoreo ambiental y de alimentos debido a su capacidad de proporcionar una respuesta sensible y rapida.
Ademas, el uso de nanoestructuras puede mejorar la intensidad de la sefial ECL y, por tanto, el rendimiento
del biosensor. Por esta razon, en el presente trabajo se han unido covalentemente nanopuntos de carbono
(CND) ricos en nitrégeno a electrodos serigrafiados de carbono mediante un proceso de electroinjerto. Las
plataformas resultantes mostraron una mayor superficie relativa y mejores propiedades en la transferencia
de electrones. Los CND se sintetizaron mediante radiacion microondas partiendo de los precursores L-
arginina y 3,3'-diamino-N-metildipropilamina y se caracterizaron mediante diferentes técnicas. Las
plataformas desarrolladas también mostraron un comportamiento electrocatalitico, mejorando la sefial ECL
del [Ru(bpy)s]*" y por ello, se emplearon para el desarrollo de un inmunosensor ECL basado en el uso de
nanoparticulas magnéticas modificadas con anticuerpos anti-glifosato para la determinacion de glifosato.
El glifosato es el herbicida mas utilizado en todo el mundo y actualmente, su uso esta permitido en
actividades agricolas, urbanas y domésticas. Su uso intensivo en agricultura ha provocado una
contaminacion global que puede afectar a muestras de agua, suelo o alimentos. Por lo tanto, el desarrollo
de nuevos métodos para la determinacion de glifosato es de gran interés. La utilidad del dispositivo se ha
demostrado mediante la determinacion del contenido de glifosato en muestras de leche de soja y té. Los
resultados se validaron comparandolos con los obtenidos mediante un kit ELISA comercial, lo que
demostré que la plataforma de deteccion inmunomagnética ECL desarrollada es un dispositivo rapido,
selectivo y sensible que se puede utilizar para la monitorizacion in situ de glifosato.

CND/ NaNO, /HCl d
R Reduceién

electroquimica
_
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SELENIUM NANOPARTICLES FOR THE TREATMENT OF
ALZHEIMER DISEASE: INTERACTION WITH AMINO ACID
ENANTIOMERS

Vicente-Zurdo, D., Rodriguez-Blazquez, S., Rosales-Conrado, N., Leén-Gonzalez, M.E.,
Madrid, Y.
Departamento de Quimica Analitica, Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad Complutense de Madrid, Avenida
Complutense s/n, 28040, Madrid
davidvic@ucm.es

Alzheimer’s Disease (AD) is a neurodegenerative disorder that represents the most common type of
dementia in the world, being therefore of great importance and impact, since more than 40% of the
population over 85 years of age suffers from this disease [1]. It has been estimated that 150 million people
will suffer from AD by 2050 [2]. AD pathology is characterized by aggregation of amyloid B-protein 1-42
(APa42). While L-amino acids are considered essential in the humans, there is a direct relationship between
D-amino acid content and protein ageing, triggering the development of numerous diseases, such as AD.
Selenium nanoparticles stabilized with chitosan (Ch-SeNPs) have shown great potential reducing the
aggregation of amyloid fibers [3] and can also have enantiomeric selectivity properties due to the chitosan.

In this work, Ch-SeNPs were characterized by several techniques. Reproducibility test of the synthesis and
storage stability were carried out by UV-Vis. Interaction between Ch-SeNPs and D-Phe or L-Phe was
studied by UV-Vis and fluorescence, by a derivatization reaction of the Phe enantiomers. For D-Phe,
interaction was maximum at 1:4 stoichiometry (Ch-SeNPs : D-Phe), while for L-Phe no interaction was
found, thus confirming the enantioselectivity of selenium nanoparticles. Regarding AP, experiments by
TEM, L-Phe did not interact with the protein, whereas D-Phe showed an increase of amyloid aggregation,
thus triggering AD. Thereby, incubation in the presence of Ch-SeNPs was carried out, achieving a complete
disaggregation of A, fibers which were previously aggregated due to D-Phe effect. Amyloid fibers under
presence of L-Phe were not modified under Ch-SeNPs addition.

In conclusion, this study provided insight into the enantioselective behaviour of selenium nanoparticles in
AD, which will support the development of new way of pharmacological research to combat AD.

oo, o e B, W i ‘9"
Figure 1. Incubation of APz at 37 °C during 48 h. a) Alone; b) D-Phe; ¢) L-Phe; d) D-Phe + Ch-SeNPs; e) L-Phe
+ Ch-SeNPs

References

[1] Lewczuk, P., et al. Advances in Medical Sciences. 76 (2015) 60.

[2] Alzheimer’s Association. Alzheimers Dement. 2015 11(3):332.

[3] Vicente-Zurdo, D., et al. Analytical and Bioanalytical Chemistry. 412 (2020) 6485.

Acknowledgements

This work was supported by PB2018/BAA-4393- AVANSECAL II-CM, CTQ2017-83569-C2-1-R, PR26/16-16B-3.
D. Vicente-Zurdo acknowledges the Spanish Ministry of Science, Innovation and Universities for funding
(FPU18/00573).

V Jornada de Promocién de la Investigacion Basica para estudiantes de Ciencias e Ingenierias — 2021
27



eoe B
Universidad

Rey Juan Carlos -

—

FLASH 24

ALTERNATIVE METHOD TO STUDY THE BIOACCUMULATION AND
BIOTRANSFORMATION OF EMERGING POLLUTANTS USING
ZEBRAFISH LARVAE

P. de Oro-Carretero!, J. Sanz-Landaluze'
! Departamento de Quimica Analitica, Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad Complutense de Madrid,
Av. Complutense, s/n, 28040, Madrid
pdeoro@ucm.es

Emerging pollutants are a wide group of substances that, although their presence in the environment is not
necessarily recent, their effects and the concern about them are new.

In recent years, several international agencies and institutions have been calling for a transformation in
toxicity testing, seeking greater efficiency and a decrease in the use of animals by transitioning from the
current lengthy in vivo tests to alternative and in vitro tests on cell line [1].

In this sense, an alternative method based on the official OECD guideline 305 [2], previously developed in
the research group [3], is used to evaluate bioaccumulation with zebrafish larvae (Danio rerio), drastically
reducing the time, the reagents and the suffering of the animals.
This method is based on the exposure of the larvae (72 hpf) to the contaminant for 48 h and a depuration
phase up to 72 h, so that the concentration ratio between the larvae and the exposure medium over time
(Bioconcentration Factor, BCF) is estimated using toxicokinetic models.
This method, within the research group, has been used to study a wide variety of pollutants, including
polybrominated diphenyl ethers (PBDEs), due to their high resistance to environmental degradation,
tendency to bioaccumulate and concerns about their mutagenic, carcinogenic and endocrine disrupting
effects (EDCs). In addition, they produce hydroxylated and methoxylated derivatives (OH-BDEs and MeO-
BDEs) with similar toxic properties.

The profiles found for BDE-47, one of the most abundant congeners, show a rapid uptake in the first hours
of larval development and a high bioaccumulative power (BCF > 5000), BCF 8000 and 43000 at 10 and 1
pg-L! (< 1% LC50), respectively. In addition, increasing concentrations of the metabolites BDE-28, 2'-
OH-BDE-28 and 3-OH-BDE-47 were observed over the exposure time. These results show the feasibility
of the method for bioaccumulative studies and open the possibility for metabolic studies with zebrafish
larvae, which is a very wunderdeveloped field with no official tests or regulation.
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NANOPUNTOS CUANTICOS DE CARBONO

A. Ribeiro Gonzalez!, C. Agudo Blanco!, D. Garcia Fresnadillo', N. Martin'2.
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Los nanopuntos cuanticos de carbono (carbon quantum dots, CQDs) son estructuras de carbono en forma
de nanoparticulas (10~ m) que suscitan creciente interés cientifico-tecnologico debido al confinamiento
cuantico de sus electrones, lo que las dota de caracter semiconductor y de propiedades optoelectronicas
interesantes y distintivas en comparacion con otros nanomateriales como el grafeno. Por otro lado, los
nanopuntos de carbono suelen presentar baja toxicidad si se comparan con otras nanoparticulas inorganicas.
Ademas, poseen absorcion de luz en la region UV-Visible del espectro electromagnético y emision de
fluorescencia dependiente de la longitud de onda de excitacion.' Debido a estas propiedades, se pueden
desarrollar aplicaciones de los CQDs en distintos campos como la iluminacién LED, bioimagen, terapias
fotodinamicas o (bio)sensores, en la conversion y almacenamiento de energia, y en nuevos materiales
optoelectronicos y magnéticos.?

La sintesis de CQDs se ha realizado mediante un reactor fotoquimico, empleando un laser pulsado Nd:YAG
a 532 nm, como se representa en la Figura 1, siguiendo una aproximacion de abajo-arriba a partir de
precursores organicos sencillos y sales inorganicas.* Los CQDs obtenidos estdn siendo caracterizados
mediante técnicas de microscopia, espectroscopia y medidas de magnetizacion, previamente al desarrollo
de aplicaciones en los campos citados. En la Figura 2 se muestra una de las caracteristicas de los CQDs, la
dependencia existente entre la emision de fluorescencia y la longitud de onda de excitacion.

Figura 1. Sintesis de bQD mediante laser pulsado.
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Figura 2. Espectros de emision UV-Visible en 2-propanol de CQDs obtenidos a partir de 4cido benzoico (6,6 pg/mL).
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NEW SUSTAINABLE STRATEGIES FOR THE VALORISATION OF
AGRI-FOOD BIORESIDUES

E. Gomez-Mejia!, N. Rosales-Conrado!, M.E. de Leén-Gonzalez', Y. Madrid'
! Analytical Chemistry Department, Chemistry Faculty, Complutense University de Madrid
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Significant amounts of industrial bioresidues are generated worldwide, causing serious environmental
issues, to be land occupation, emission of carbon dioxide or resource expenditure to name but a few.
Accordingly, sustainable approaches, such as circular economy, are increasingly seen as a crucial way to
reduce food residues and obtain valuable raw materials. Furthermore, there is a growing demand for
industrial products with clean labels and biological benefits, where natural bioactive compounds replace
artificial ones. Among these natural bioactives, polyphenols stand out for their fully reported health benefits
against cancer, diabetes or neurodegenerative diseases. Therefore, the valorisation of agro-industrial
bioresidues as rich sources of polyphenol, for the development of new natural preservatives, bioactive dyes
and nutraceutical is in the spotlight [1].

Based on these premises, the present work aims to report the development and optimization of cost-effective
and sustainable extraction procedures for the recovery of polyphenols from different agri-food biowastes
using hydroethanolic mixtures, considered as environmentally friendly, food compatible and low toxic
solvents. Widely produced food wastes were selected for their higher economic and environmental impact,
so post-fermentation brewer's yeast, citrus peels, spent coffee grounds, and grape and mulberry residues
were studied as sources of polyphenols. The phenolic extracts were then determined by liquid
chromatography (LC) coupled to a UV-Vis detector and/or a mass analyser (MS).

Thereupon, polyphenols have been isolated using two extraction strategies: conventional solid-liquid
extraction (SLE) assisted by magnetic stirring and matrix solid-phase dispersion extraction (MSPD)
assisted by dioxide titanium nanoparticles. In a further effort to establish the optimal extraction conditions
to maximise the amount of extracted polyphenols, either target phenolics or in total, it was necessary to
resort to chemometric tools such as experimental design and response surface methodology.
Bioactive compounds such as gallic acid, chlorogenic acid, narangin, hesperidin or catechin were recovered
at concentration levels from 15 mg-g™!, up to 650 mg-g™! [2, 3]. In addition, spectrophotometric and in vitro
analyses were performed complementarily to evaluate the antioxidant, antimicrobial and cytotoxic activity
of the phenolic extracts. An effective antimicrobial activity against multirresistant Staphylococcus aureus
or Escherichia coli (Minimal Inhibitory Concentration = 5 mg-mL™! for grape and mulberry seeds) and
antioxidant activity against free radicals (ICso = 13 + 3 mg-g’!' for lemon peels) or against lipid peroxidation
(ICsp = 5.0 + 0.4 pg-g’! for wine pomace) were obtained. Hence, these results show the potential of these
bioresidues extracts as natural ingredients to be used in the industrial, cosmetic or agri-food industries [1-
of antioxidant-rich ingredients to minimise the
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Green synthesis for the preparation of metal-metal bonded compounds
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The use of greener alternative activation methods such as microwave-assisted synthesis to obtain metal-
metal bonded compounds has been gaining interest in recent years.! In particular, it has been used
successfully to prepare diruthenium derivatives. However, that method was focused mainly on the synthesis
of full substituted species, [Ru,Cl(L)s] (L = 0,0 -donor, N,N’-donor or N,O-donor ligands) from
[Ru,Cl(O,CMe)s], and it does not generally allow to obtain intermediate substitution compounds,
[RuCI(L)«(O2CMe)s] (x = 1, 2, 3). The monosubstituted complexes, [Ru,CI(L)(O.CMe);], have been
especially elusive with any synthetic procedure. Moreover, when the compound is obtained, a laborious
purification processes are necessary.?

In this study, we report a novel, easy, efficient and general synthetic method for the preparation of
monosubstituted Ruy>" derivatives based on ultrasound assisted synthesis (UAS) as activation method and
using N,N -donor (DArylF-) or N,0-donor (p-TolA") molecules as substitution bridging ligands. This is the
first time that UAS has been used to carry out ligand substitution reactions in metal-metal bonded
compounds. The isolated compounds were characterized by a multi-technique approach including single-
crystal X-ray diffraction studies and magnetic properties measurements.

+/ Lower reaction times
+/ Better yields

+/ Atom economy
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ANALISIS DE MICOTOXINAS FUNGICAS EN DISTINTAS VARIEDADES
DE ARROZ
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Las micotoxinas son metabolitos secundarios toxicos producidos por una amplia variedad de
hongos, mayoritariamente del género Aspergillus, Penicilium y Fusarium. Estos hongos se hallan presentes
en todo tipo de cultivos y, bajo determinadas condiciones, pueden sintetizar micotoxinas. Actualmente se
estima que al menos el 25% de los cultivos mundiales de cereales estan contaminados por micotoxinas.
Entre los cientos de micotoxinas que se conocen son de especial interés aquellas que generan toxicidades
de relevancia en el organismo, como es el caso de las aflatoxinas, las fumonisinas, las ocratoxinas, la
zearalenona o los tricotecenos, entre otras. Las toxicidades generadas por estas familias de micotoxinas son
muy variadas y pueden actuar tanto de forma aguda como crénica. De entre todas las anteriormente
mencionadas, son de especial interés las aflatoxinas B1, B2, G1 y G2, que presentan una estructura derivada
de bis-dihidro-furanocumarinas y se hallan fuertemente implicadas en la hepatitis aguda y en el desarrollo
de hepatocarcinomas, entre otras toxicidades. La aflatoxina B1 es la mas toxica, considerandose uno de los
principales factores de riesgo del cancer hepatico a nivel mundial). Estas cuatro aflatoxinas generan
toxicidad a partir de los intermediarios metabolicos que se generan en su metabolizacion hepatica, que da
lugar otros metabolitos también toxicos, que acaban presentes en sangre, orina y en la leche materna (Turner
et al., 2012), como las aflatoxinas M1 y M2; y a la formacion de aductos fuertemente oxidantes que son
capaces de alterar la estructura del ADN celular, provocando mutaciones cancerosas en las células.

En este estudio, se ha evaluado la presencia de las aflatoxinas B1l, B2, Gl y G2 en distintas

variedades de arroz (considerado un alimento basico de la dieta comun a nivel mundial). Para ello, se ha
optimizado un método para la adecuada extraccion y purificacion de los analitos presentes en el arroz
mediante el uso de columnas de inmunoafinidad; estas columnas permiten la retencion selectiva de las
aflatoxinas mediante su unién con anticuerpos especificos presentes en la matriz de la columna. Para ello
se han optimizados las variables mas importantes del método del método de extraccion y purificacion, tales
como los solventes de extraccion, el tipo de agitacion, el tiempo de agitacion y de centrifugacion, los tipos
de filtros usados, etc. Con las condiciones optimizadas se ha logrado una recuperacion del 86% para la
AFBI1, del 90% para la AFB2, del 87% para la AFG1 y del 92% para la AFG2. El analisis de los compuestos
se ha llevado a cabo mediante cromatografia liquida acoplada a detector de matriz de diodos y a un detector
de espectrometria de masas (LC-DAD-MS).
El método optimizado se ha aplicado a una amplia variedad de arroces seleccionados en base a su diversa
procedencia, variedad, técnicas de cultivo del mismo en cuanto a los tratamientos industriales efectuados
en el cereal previo a su consumo. De este modo se ha podido comprobar si los arroces seleccionados
exceden o no los limites establecidos por la normativa CE 1881/2006, que establece el contenido maximo
de AFB1 en cereales en 2 ug/kg y el de la suma de las cuatro aflatoxinas en 4 ug/kg.
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ESTABILIDAD DE HIDRATOS DE METANO EN CONDICIONES
MARINAS
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Los hidratos de metano son sélidos no estequiométricos formados a bajas temperaturas y presiones
moderadas en el fondo marino en los que el agua forma una red cristalina que atrapa en su interior moléculas
de metano. Estos hidratos generan gran interés debido a su potencial uso como fuente de energia y su
presencia natural en el fondo marino [1].

En este trabajo se han realizado simulaciones utilizando la técnica de la dindmica molecular para calcular
el descenso en la temperatura de triple coexistencia hidrato de metano-disolucion acuosa de NaCl-metano
gaseoso, para diferentes concentraciones de sal. Se ha utilizado el método de la coexistencia directa para
determinar las temperaturas y presiones a las que los hidratos de metano son estables en condiciones
marinas y a mayores concentraciones de cloruro sddico. El uso de simulaciones moleculares implica la
necesitad de elegir correctamente modelos que describan todos los componentes presentes en el sistema.
Para el agua se ha utilizado el modelo TIP4P/2005 [2], el cloruro sédico se ha descrito con un novedoso
modelo [3] que utiliza el concepto de cargas escaladas para los iones (sodio y cloro tienen cargas +0,85 y -
0,85 con este modelo) basandose en el hecho de que en una disolucién acuosa se produce cierta
transferencia de carga entre los iones y las moléculas de agua. Por tltimo, el metano se ha descrito como
un sitio de interaccion simple Lennard-Jones. Finalmente se concluye que el desplazamiento de las
temperaturas del punto de triple coexistencia (T3) obtenido a diferentes concentraciones se encuentra en
concordancia con los resultados experimentales y que el uso de cargas escaladas describe correctamente la
disolucién acuosa de cloruro sodico.

Figura 1. Vista frontal de la configuracion inicial de la coexistencia directa solido-liquido-gas formada por
una fase so6lida de hidrato de metano, una fase liquida de disolucion salina y otra fase gas de metano.
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DETERMINACION DE SELENIO Y MERCURIO EN LAS PROTEINAS
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Resumen

Los pescados son alimentos de gran consumo, por lo que conocer con profundidad qué elementos esenciales
aporta o si se ven afectados por la presencia de algiin compuesto toxico es de gran relevancia para preservar
la salud del consumidor. El selenio (Se) es un elemento traza considerado esencial, ya que participa en
numerosas reacciones metabolicas en los seres vivos [1]. Ademas, puede provocar efectos beneficiosos por
sus propiedades antioxidantes, asignandosele incluso un papel preventivo frente a ciertos canceres o a
enfermedades de caracter inmunoldgico, como el VIH. La principal fuente de obtencion de selenio en
humanos es a través de la dieta, sobre todo a través de la ingesta de pescado. De forma general, el selenio
en los alimentos se puede encontrar en distintas formas quimicas: Se(IV), Se(VI) o en forma de
selenoaminoacidos como la  selenometionina  (SeMet), selenocisteina (SeCys) y |la
selenometilselenocisteina (SeMeSeCys), que dan lugar a las selenoproteinas. Su concentracion y la forma
quimica en la que se encuentre pueden afectar a su biodisponibilidad, acumulacion y toxicidad, siendo las
especies inorganicas mas toxicas que las especies organicas [2]. Ademas de sus propiedades antioxidantes,
el selenio puede tener una accion protectora frente a la toxicidad del mercurio. El mercurio (Hg) es un
elemento con presencia medioambiental que es facilmente bioacumulable por los peces, pudiendo estar
presente en cantidades no deseadas en ciertos pescados, especialmente en los que se encuentran en el nivel
mas alto de la cadena trofica.

La matriz objeto de estudio es el musculo de pescado, que es la parte comestible del mismo. En concreto,
se analizaron pescados de consumo habitual: atiun, pez espada, salmoén de piscifactoria, salmoén salvaje. ..
La determinacion de Se mediante espectrometria de masas con plasma de acoplamiento inductivo (ICP-
MS) y de Hg mediante el Analizador Directo de Mercurio (DMA) constataron que el atin y el pez espada
son los pescados que presentan mayores concentraciones de ambos analitos, debido a procesos de
bioacumulacion. Por otra parte, una vez extraidas las proteinas solubles en Tris-HCl procedentes del
musculo de los pescados, se llevo a cabo la especiacion de selenio mediante cromatografia de intercambio
anidnico acoplada a ICP-MS (HPLC-ICP-MS), previa hidrolisis enzimatica utilizando la Proteasa XIV
(aislada de Streptomyces griseus). Los resultados obtenidos evidenciaron la presencia de SeMeSeCys en
todos los pescados, ademas de SeMet en el caso del atan.

HPLC-ICP-MS S‘/\ﬁ
HiG ok
S — Ha
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CARACTERIZACION AVANZADA DE MATERIALES
ELASTOMERICOS A TRAVES DE DIFERENTES METODOS
EXPERIMENTALES
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La elasticidad en los materiales compuestos de caucho depende de los parametros moleculares que definen
la estructura de red. Los entrecruzamientos y los entrelazamientos tienen un efecto que ya se tiene en cuenta
de diferentes formas en las diversas teorias de elasticidad. Las diferentes aproximaciones experimentales
utilizadas para caracterizar estos parametros son el ensayo de traccion uniaxial, los experimentos de
hinchamiento y mas recientemente los experimentos de doble coherencia cuantica en resonancia magnética
nuclear de protones ('"H DQ-NMR, ver Figura 1) [1]. El analisis de cada uno de estos experimentos se basa
en unas asunciones diferentes y aproximaciones experimentales unicas, haciendo dificil la combinacion de
los resultados de los diferentes experimentos.

El principal objetivo de este trabajo es unificar por primera vez estas aproximaciones experimentales bajo
un unico marco fisico tedrico tan independiente como sea posible de cada uno de los experimentos. Esto
permitira desarrollar una nueva metodologia de analisis que posibilitard la combinacion de estos
experimentos para una cuantificacion de los parametros estructurales, tales como la densidad de
entrecruzamientos y la densidad de entrelazamientos. Es mas, esta nueva metodologia permitiré estudiar el
efecto de otros parametros importantes como los defectos de red y la distribucién espacial de los
entrecruzamientos [2] (que no se han considerado en las actuales teorias de elasticidad) en las propiedades
de los cauchos.
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Figura 2. Distribuciones de acoplamiento dipolar residual entre protones.
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ELECTROLITOS SOLIDOS POLIMERICOS PARA BATERIAS DE Li, Na,
Al 0 Zn PROCESADOS SIN DISOLVENTES.
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En la sociedad actual, donde cada dia aumenta la demanda energética, la obtencion de esta a través de
fuentes de energia renovables y no contaminantes se ha convertido en una prioridad en la lucha contra el
cambio climatico. La creciente explotacion de las fuentes de energia renovable conlleva la necesidad de
desarrollar sistemas de almacenamiento energético mas potentes, seguros y eficientes. De entre los
dispositivos de almacenamiento energéticos mas empleados, destacan las baterias electroquimicas.

Los electrolitos solidos, nacen con el propdsito de eliminar los problemas de seguridad de las baterias
electroquimicas, a la vez que permiten el desarrollo de baterias mas ligeras y flexibles. Existen diferentes
tipos de electrolitos solidos; ceramicos, poliméricos, geles y compuestos[1]. Los electrolitos poliméricos
son, de entre todos, los que presentan una mayor versatilidad, ya que, ademas de presentar una gran
tenacidad, pueden ser baratos, faciles de procesar y de escalar. El tipo mejor conocido es el basado en
polimeros capaces de complejar los iones metalicos y de permitir su transporte a lo largo de la cadena. El
polimero mas estudiado y empleado es el poli(6xido de etileno) (PEO). El gran handicap de los electrolitos
preparados con este polimero y sales (de Li o Na) es su baja conductividad idnica debida a la (relativamente)
baja movilidad de las cadenas de PEO (Tg=-40°C) y a la elevada fraccion de PEO cristalino. Por ello,
ademas de una sal del cation metalico correspondiente, se afiaden diferentes disolventes, con el objetivo de
disminuir la cristalinidad y aumentarla fase movil en el electrolito final.

Generalmente los electrolitos poliméricos se procesan por colada, procedimiento en el cual es necesario el
empleo de disolventes auxiliares, lo que presenta muchos inconvenientes, principalmente el sobrecoste que
esto conlleva, ademas de que muchos de los disolventes empleados son contaminantes. En el grupo
HEMPOL, se lleva tiempo trabajando para eliminar el uso de disolventes del procesado de polimeros[2],
empleando procesos en fundido tipicos de la industria de los plasticos, permitiendo fabricar electrolitos a
escala industrial de forma sencilla. Por otro lado, en el disefio de electrolitos solidos poliméricos el empleo
de disolventes organicos, inflamables y poco estables electroquimicamente, ha dado paso a distintos
liquidos idnicos, mas seguros, aunque caros, y, mas recientemente, a liquidos iénicos que son liquidos
eutécticos profundos preparados a partir de componentes de bajo precio.

En este trabajo se lleva a cabo la gelificacion en fundido, sin el empleo de disolventes auxiliares, de
diferentes electrolitos liquidos basados en cationes de Li, Na, Al y Zn con pequefias cantidades de
poli(6xido de etileno). El resultado es la obtencion de geles poliméricos elasticos y autorreparables, como
se observa en la Figura 1, con propiedades mecanicas propias de un pseudo-solido y conductividades
ionicas en el mismo orden de magnitud que el electrolito liquido analogo.

ELASTICO |

[ AUTORREPARABLE

Figura 1: Propiedades elasticas y de autor reparacion de los electrolitos poliméricos preparados.
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SINTESIS DE POLIURETANOS A PARTIR DERECICLADO QUIMICO DE
PET
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Actualmente, la implementacion de un modelo de Economia Circular en lugar de un modelo de produccion
lineal parece ser la solucion ideal para el problema del tratamiento y gestion de residuos plasticos!!l. Una
posible via de actuacion seria el reciclado de estos residuos, como en el caso del poli(etilentereftalato)
(PET), el cual destaca por sus excelentes propiedades térmicas y mecanicas y su bajo coste de produccion.
El reciclaje mecanico de PET esta bastante desarrollado en la industria, pero su procedimiento implica la
pérdida de propiedades del producto final en comparacién con el PET obtenido mediante materia prima
virgen; por otro lado, sus propiedades disminuyen notablemente después del segundo ciclo mecénico!?!. Por
el contrario, el reciclado quimico presenta procedimientos versatiles y la posibilidad de obtener productos
de alto valor afiadido. Sin embargo, normalmente requiere condiciones drasticas de reaccion (altas
temperaturas, altas presiones, etc.) que aumentan el precio de produccion, lo que conlleva a la pérdida de
valor del producto y a su exclusion del ciclo de reciclado®.

Por estos motivos, el objetivo de este trabajo fue el reciclado quimico del PET para la obtencion de polioles,
en condiciones suaves de reaccion y con una alta versatilidad. Para ello, se emplearon diferentes
catalizadores basicos y residuos de PET de diferente origen y pigmentacion (mondémero Bis (2-hidroxietil)
tereftalato (BHET) procedente de la glicdlisis del PET o PET molido de distinto origen). Ademas, el peso
molecular y la composicién quimica de cada poliol resultante se determind mediante 'H-RMN utilizando
un procedimiento desarrollado por este grupol®). La finalidad de estos polioles sera la obtencion de nuevos
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Figura: A) Esquema de sintesis de los polioles obtenidos a partir del BHET procedente de la glicdlisis de PET; B) Composicion
quimica y peso molecular de los polioles obtenidos mediante el Reciclado Quimico del BHET aplicando distintos catalizadores
basicos; C) Estructura quimica de los catalizadores bdsicos empleados en la sintesis de polioles.

materiales de alto valor anadido mediante la sintesis de poliuretanos.
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Elastomeros termoplasticos para deposicion por material fundido
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La fabricacion aditiva es una tecnologia que se encuentra atin en desarrollo, y supone una gran oportunidad
para la generacion de disefios alternativos. Desde el punto de vista de los materiales, los polimeros se han
convertido en un centro de interés para una amplia gama de aplicaciones. Sin embargo, dentro de los
polimeros los desarrollos han ido encaminados al uso de termoplasticos con altas propiedades mecanicas,
dejando de lado las propiedades elastoméricas [1].

Los TPEs (thermoplastic elastomers) son una mezcla de polimeros (termoplasticos o gomras) o copolimeros
que consisten en segmentos duros y blandos lo que le proporcionan las propiedades elasticas que los
caracterizan. Se pueden distinguir seis categorias de elastomeros termoplasticos (TPE-U, TPE-S, TPE-O,
TPE-V, TPE-A y TPE-E) caracterizadas por su composiciéon quimica y, por lo tanto, propiedades que
ofrecen. Por otro lado, en funcion de la estructura quimica, los TPEs pueden clasificarse en dos grandes
grupos dependiendo de la estrategia utilizada para la combinacién de segmentos duros (termopléstico) y
blandos (gomas). Son los conocidos como elastomeric blends y copolimeros de bloque. En el primer caso,
las mezclas son aleaciones de matriz plastica y un material elastomérico. En el caso de los copolimeros de
bloque, se forman cadenas de moléculas de varios segmentos (X-Y o X-Y-X), que mediante el enfriamiento
se organizan en segmentos duros (X) y blandos (Y). Los ejemplos para X son PS, PE o PP; mientras que
para Y son PDMS, PB, PI o PEP. La principal ventaja de estas estructuras es que el componente
termoplastico puede romperse mediante el calentamiento (fundicion) o disolventes, permitiendo que fluya.
Una vez enfriado el material, se vuelven a formar enlaces fisicos entre el componente termoplastico y
elastomero, y el material se endurece. Esto proporciona grandes ventajas para la fabricacion aditiva, donde
mediante la fundicion del material se le da una nueva forma final y adaptada a la aplicacion.

Existen diversas tecnologias de fabricacion aditiva para la obtencion de piezas con propiedades
elastoméricas. En este comunicado se busca dar una vision global de los materiales elastobmeros comerciales
disponibles para fabricacion mediante deposicion de filamento y granza.

Filamento

Ademas, se destacaran los beneficios que puede aportar cada proceso y los problemas encontrados para su
fabricacion; asi como las diversas aplicaciones [2-3] en funcion de la composicion y aditivos, tales como
fibras de refuerzo o conductivas.
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MODIFICACION DE GELES DE FIBRINA DERIVADOS DE PLASMA
SANGUINEO HUMANO
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Durante los tltimos afios, se ha incrementado la demanda de 6rganos o tejidos tanto para injertos como trasplantes u
otras intervenciones de indole quirtrgica. En concreto, ha habido un incremento en la demanda del desarrollo de
sustitutos que imiten la piel humana, ya sea para las intervenciones mencionadas anteriormente por ejemplo, en el caso
de intervenciones en unidades de grandes quemados, pero también en el testeo de nuevos farmacos y cosméticos.

En nuestro caso se estan desarrollando equivalentes dermo-epidérmicos bicapa que contienen fibroblastos primarios
humanos en la primera capa, y queratinocitos en la segunda capa mas superficial, obtenidos a partir de biopsias. Para
el desarrollo y sintesis de estos equivalentes dermo-epidérmicos, se hace uso de hidrogeles basados en materiales de
origen natural como es el caso de la fibrina. El hidrogel de fibrina se obtiene a partir de plasma sanguineo humano de
donantes, el cual gelifica mediante la adicion de CaCl2 que desencadena la polimerizacion de la fibrina a partir de
moléculas de fibrindgeno.

A pesar de las buenas propiedades a nivel biologico que presentan los hidrogeles de fibrina para el cultivo y desarrollo
de las células en su interior, las bajas propiedades mecanicas, su rapida degradacion y su tendencia a la contraccion
presentan dificultades en el desarrollo de los cultivos celulares a largo plazo y durante la manipulacion en el laboratorio.

Es por ello, que en este trabajo se han sintetizado copolimeros funcionalizados para producir matrices mixtas que daran
lugar a reacciones suaves con el fibrindgeno y demas proteinas presentes en el plasma, para formar a redes
interpenetradas (IPNs). El objetivo de estas redes interpenetradas es dotar de una mayor estabilidad a los hidrogeles
naturales de fibrina durante el cultivo aumentando sus propiedades mecanicas y disminuyendo su contraccion, sin
suprimir las propiedades biologicas aportadas por la fibrina.
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Figura 1. Esquema de la estructura de un hidrogel de fibrina derivado de plasma (A) y de una red interpenetrada (B).
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Vinyl-caprolactam (VCL) based thermosentive tubular hydrogels with a volume phase transition
temperature, VPTT, around 35 °C, being at hydrophobic state at 37 °C and at hydrophilic state below the
VPTT, have been prepared by combining two different crosslinkers, a di-methacrylate and a di-vinyl urea.
The molar ratio between the two crosslinkers (for a global crosslinker molar percentage of 1.9) has shown
to have a controversial influence on the properties of the hydrogel. The higher the amount of di-vinyl urea,
the higher the transparency and the fragility of the material and the lower the extent of the thermosensitivity,
that is, the swelling variation upon temperature decrease. Tubes prepared with a selected crosslinker ratio
providing a compromise between transparency, thermosensitivity and maneuverability, have been
evaluated as cell supports, supporting premyoblastic cell culture in their lumen. The cell growth has been
monitorized during nine days and eventually the cell sheet was detached with a controlled temperature
decrease to a 3D-printed polylactic acid (PLA) collector, showing a new method to obtain tissue constructs
with potential applications in vascular grafting field.
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METODOS DE DESVULCANIZACION DE CAUCHO OBTENIDO A PARTIR
DE NEUMATICOS AL FINAL DE SU VIDA UTIL

Zenen Zepeda-Rodriguez, J.L. Valentin, F.M. Salamanca, R. Navarro, A. Fernandez-Torres, R.
Herrero.

Grupo Elastomeros, Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (CSIC), Juan de la Cierva, 3, 28006-Madrid
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En este estudio se realizé la desvulcanizacion y posterior caracterizacion de caucho reciclado de neumaticos
al final de su vida util, esto se hizo mediante dos métodos: i) Desvulcanizacion selectiva mediante
tratamiento quimico con tioles aplicado en caucho natural (NR-S) y a caucho natural cargado con negro de
carbono (NR-S-CB) y ii) Desvulcanizacion aleatoria mediante tratamiento termo-mecanico de polvo de
neumatico fuera de uso (NFVU) y NFVU con betin como aditivo (RAR-X), en el que, el betin funcion6
como un agente facilitador para el reciclado y procesamiento del NFVU.

El método de desvulcanizacion i) consistio en la inmersion a diferentes tiempos de muestras de NR-S y
NR-S-CB en soluciones de propanotiol/hexilamina y hexanotiol/hexilamina y su posterior lavado en
tolueno, recuperacion y secado. Para el método de desvulcanizacion ii) el polvo de NFVU y el de RAR-X
fueron sometidos a una desvulcanizacion termo-mecanica en un mezclador interno a alta temperatura y
tiempo suficientes para garantizar la rotura de entrecruzamientos y cadenas poliméricas. Posteriormente a
dicho polvo desvulcanizado se le incorpord un sistema de vulcanizacion basado en azufre para reprocesarlo
y fabricar probetas para ensayos.

A través de la caracterizacion estructural de los compuestos de caucho natural, se pudieron establecer los
limites de la desvulcanizacion selectiva, permitiendo establecer la correlacion con la teoria de Horickx [1].
Dicha caracterizacion se realizd a todas las muestras mediante experimentos de resonancia magnética
nuclear de doble coherencia cuantica (DQ-RMN) de protones, de esta técnica se obtuvo informacion de la
red elastomérica, asi como la cantidad y naturaleza de defectos, entrelazamientos y densidad de
entrecruzamientos [2]. De este modo, fue posible determinar el efecto del tratamiento de desvulcanizacion
sobre las muestras estudiadas, el cual fue mayormente selectivo para las probetas de NR-S y aleatorio para
el polvo de NFVU. Por otra parte, en las muestras de NFVU desvulcanizado por métodos termo-mecanicos
se determiné que presentan un grado menor de entrecruzamiento dado por la rotura de estos y de las cadenas
elastoméricas [3]. Ademas, fue posible cuantificar el contenido de red elastomérica, cantidad de enlaces de
polisulfuros y disulfuros y cantidad de defectos (parte extraible, terminales de cadena, bucles, etc.)
estableciendo la selectividad de estos procesos y el efecto del betin sobre la calidad de los compuestos.

Los autores agradecen la financiacion del proyecto al Ministerio de Ciencia e Innovacion (PID2020-
119047RB-100) y al consejo nacional de ciencia y tecnologia (CONACY T-México) por la beca posdoctoral
otorgada a ZZR para la realizacién de este trabajo.

[1] S. Seghar, L. Asaro, N. Ait Hocine, Experimental Validation of the Horikx Theory to be Used in the Rubber
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DIFERENTES ESTRATEGIAS BASADAS EN NANOMATERIALES
MULTIFUNCIONALES DE SILICE PARA EL TRATAMIENTO DEL CANCER
DE MAMA

Victoria Garcia-Almodovar!, Diana Diaz-Garcia', Karina Ovejero Paredes 2, Sanjiv Prashar!,
Marco Filice**, Santiago Gémez-Ruiz'-*
! Grupo COMET-NANO. Departamento de Biologia y Geologia, Fisica y Quimica inorgdnica, ESCET, Universidad
Rey Juan Carlos.
2 Grupo Nanobiotechnology for Life Sciences, Departamento de Quimica en Ciencias Farmacéuticas, Universidad
Complutense de Madrid.

victoria.galmodovar@urjc.es

Actualmente el cancer de mama es el mas comin en las mujeres a nivel global, con una incidencia del
11.6%. Concretamente, el cancer de mama triple negativo (TNBC) supone entre el 15-20%, con una gran
tasa de mortalidad ya que presenta serias dificultades en su tratamiento al carecer de las dianas comunes
que tienen las terapias hormonales actuales !. Por ello, la busqueda de un nuevo tratamiento para este tipo
de cancer supone uno de los principales retos de la comunidad cientifica.

En este contexto, el uso de nanomateriales teranodsticos en el campo de la biomedicina, en concreto, los
basados en 6xido de silicio estd en auge, ya que suponen una buena alternativa a los tratamientos
convencionales porque poseen propiedades fisico-quimicas ventajosas como su amplia posibilidad de
funcionalizacion, gran capacidad de carga, tamafio de particula y poro modificable, biocompatibilidad, etc.?

El objetivo principal de nuestra investigacion esta centrado en el disefio de diferentes nanoparticulas de
silice como: nanoparticulas de silice mesoporosa (MSN), Santa Barbara Amorphous-15 (SBA-15) o
particulas fibrosas de silice (FSP). Y su posterior modificaciéon multifuncional con diferentes compuestos
de interés biologico contra este tipo de cancer. Estos novedosos sistemas, pueden estar funcionalizados con
derivados organometalicos basados en estafio o rutenio, como alternativa al cisplatino en la lucha contra el
cancer. Del mismo modo, pueden incorporarse farmacos aprobados por la FDA como el clorambucil o
similares, para estudiar la capacidad sinérgica en los nanosistemas. Para aportar la capacidad de diagndstico
al material nanoestructurado, éste se funcionaliza ademas con un fluoréforo adecuado para su estudio tanto
en in vitro como in vivo. De forma adicional, se incorporan moléculas farget, como el acido folico, para
aumentar la selectividad y acumulacién tumoral.> Esta comunicacién presentard los resultados mas
recientes de nuestro grupo en este campo.
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! Bray F, et al. CA Cancer J Clin. 2018; 394:424-68. 2 Llinas MC, et al. Afinidad LXXI. 2014; 20:31-565. 3 Ovejero
Paredes K, et al. Cancers. 2020; 12: 187.
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BIOMASS-DERIVED SORBITOL PRODUCTION: ALTERNATIVES
COMPARISON AND IMPROVEMENT VIA LIFE CYCLE ASSESSMENT

Authors. J. Blanco!, J. Moreno!, M. Linares!, J. Iglesias!
' Chemical & Environmental Engineering Group, Universidad Rey Juan Carlos, Tulipan st., 28933 Mostoles, Madrid
jorge.blanco@urjc.es

In 2004, the National Renewable Energy Laboratory (NREL) published a document listing the top value-
added chemicals from biomass [1]. This list included sorbitol as a promising molecule in this context.
Sorbitol is a sugar polyol produced by the hydrogenation of glucose, which can be used for multiple
applications in different commercial sectors. Besides, it is a precursor of several interesting molecules (e.g.,
isosorbide, lower alcohols, etc.). Although biomass-based processes represent an alternative to their fossil-
based counterparts, improvements in overall sustainability are not easily achieved since these technologies
might rely on energy-expensive procedures or resource-consuming raw materials. Life cycle assessment
(LCA) is an effective tool to ensure environmental benefits and identify hotspots. Basic science results
essential to precisely model process design from the beginning, thus permitting an iterative framework
based on empirically guided decisions. This can be done by scale-up of laboratory results. Another common
practice is to build a simulation using literature data (e.g., patent).

In this work, sorbitol production starting from corn starch has been evaluated using a cradle-to-gate LCA
approach. The objective is to figure out the most impacting operations from an energy and environmental
point of view and proposing ways for improving them. Two different alternatives to produce the starting
glucose, enzymatic and acid hydrolysis of corn starch, were studied for the first step. In a second stage, a
plant for glucose hydrogenation based on a continuous fixed-bed reactor loaded with Raney nickel has also
been considered. Finally, the different stages were integrated into a global process to quantify total
environmental impacts.

As shown in Figure 1, the analysis evidence that glucose involves an important relative contribution, higher
than 60%, to all the environmental impact categories. Interestingly, including biogenic carbon for
calculations makes that CO; fixed during corn cultivation almost compensates the emissions of the rest of
the process steps, highlighting the importance of using autotrophic biomass as raw materials.
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Figure 1. Relative contribution of process stages to environmental impact categories.

Finally, based on these LCA results, technological alternatives for improving sorbitol environmental
performance have been proposed and detailed.
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COPPER-MOFs FOR EFFICIENT C-C AND C-O COUPLING REACTIONS

Elena Garcia-Rojas', Pedro Leo?, Gisela Orcajo', Carmen Martos'

Department of Chemical, Energy and Mechanical Technology, *Department of Chemical and Environmental
Technology. University Rey Juan Carlos, Tulipan s/n, Mostoles, 28933, Spain

elena.garcia.rojas@urjc.es

Homogeneous copper-based catalysts have emerged as cheaper alternative for coupling reactions over
noble metal-contained catalysts. Copper-mediated coupling reactions for C-C and C-O bonds in complex
organic molecules have elicited a great deal of interest from the pharmaceutical industry and present
versatile possibilities in organic chemistry. A considerable number of publications reporting impressive
applications in coupling reactions, such as Ullmann coupling, has been published and reviewed'. In
addition, Glaser coupling products are useful in areas of non-linear optics and organic conductors to build
up polymers with biological activities®.In any case, these processes could improve their sustainability and
efficiency with the use of heterogeneous catalysts since they would provide several advantages like easy-
handling, reusability and facile separation from the organic products’. Therefore, the development of
efficient heterogeneous copper catalysts undoubtedly represents a niche of opportunity.
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Metal Organic Frameworks (MOFs) are porous materials with a great diversity in chemical and physical
properties that make them interesting for heterogeneous catalysis in organic chemistry and can be
implemented in multigram scale and industrial processes. These materials provide a widespread platform
of tunable hybrid inorganic-organic frameworks for the inclusion of specific metals with different
coordination environments and functional groups in the organic linkers.

The aim of this work is to assess the catalytic activity of different copper-based MOF, including some
developed in our research group for the first time, like Cu-MOF-74 and URJC-1. These MOFs have been
carefully selected to study the effect of their organic functionalities on the yield of the reactions, so the best
physicochemical MOFs characteristics for these catalytic systems were found out. They have been also
compared to homogeneous copper catalysts in terms of conversion and selectivity to desired products. In
addition, catalyst stability and reusability were studied over several reaction cycles.

Usa esta plantilla para mandar el resumen de investigacion escrito en castellano o inglés.
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DETERMINACION DE DIAGRAMAS DE FASE SOLIDO-LIOQUIDO
COMBINANDO CALORIMETRIA DIFERENCIAL DE BARRIDO E
INTEGRACION NUMERICA
Autores. Igor de las Heras! B. Coto!, J. Dufour!?

! Departamento de Tecnologia Quimica, Energética y Mecdnica, Universidad Rey Juan Carlos, Madrid, Espaiia
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Los equilibrios s6lido-liquido (S-L) son datos de ciencia basica de compuestos puros y mezclas, necesarios
en diversas aplicaciones industriales [1-3] como las aleaciones metalicas, el almacenamiento térmico de
energia, el aseguramiento de flujo en fracciones petroliferas, etc. Los diagramas de fase S-L son la manera
de representar estos equilibrios y poder asi, observar el comportamiento de fase. Estos, son tradicionalmente
determinados mediante calorimetria diferencial de barrido (CDB).

La CDB es una técnica termoanalitica que mide la cantidad de energia que una muestra absorbe o expulsa.
En una mezcla binaria de comportamiento eutéctico, en la que ocurre un cambio de fase de fusion, el
termograma muestra dos picos, a partir de los cuales se obtienen dos temperaturas de transicion de fase, la
de la mezcla a composicion eutéctica y la de uno de los compuestos puro. En la figura 1.a) se puede observar
un termograma en el que ocurre la fusién de una mezcla binaria.

Temperatura (°C)

Eutéctico

Puro

-8 -6-4-20 2 4 6 8 1012 14 16 18 20 °C Xocas

Figura 1. a) Termograma de CDB en calentamiento de una mezcla binaria. b) Diagrama S-L determinado
por método experimental y por el propuesto.

Para poder obtener un diagrama S-L de calidad, hay que realizar entre 5 y 20 andlisis de CDB, lo que
requiere de una inversion de tiempo, energia, reactivos y dinero.

Este trabajo muestra el desarrollo de un método de determinacion de los diagramas de equilibrio S-L, que
auna, la técnica de CDB y la integracion numérica. La relacion directa entre la cantidad de energia absorbida
por una muestra y, la masa fundida de ella, teniendo en cuenta otros parametros, permite calcular la masa
fundida en cada punto del analisis, asi como la composicion de la fase liquida de la muestra, obteniendo la
curva que representa el diagrama de equilibrio S-L. En la figura 1.b) se puede observar un diagrama de fase
S-L del sistema Naftaleno/Tetracosano, obtenido por el método convencional y, el propuesto en el presente
trabajo. Este método puede determinar, de manera rigurosa, el diagrama de equilibrio S-L utilizando dos
analisis de CDB. Por lo tanto, este método permite disminuir el uso de recursos y reducir el tiempo dedicado
a la experimentacion, como minimo, en un 50%
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EFECTO DE LA INCORPORACION DE CeO2 EN EL REFORMADO OXIDATIVO

DE ACIDO ACETICO
A. Morales*, A. Carrero, A.J. Vizcaino, J.A. Calles, P.J. Megia
Universidad Rey Juan Carlos (Departamento de Tecnologia Quimica y Energética), Mostoles (Madrid), Esparia
(*) anabel.morales@urjc.es

En las ultimas décadas, el uso masivo de combustibles fosiles ha provocado graves problemas
medioambientales debido a los productos que se generan en su combustion. Para solventarlos se trabaja en
la busqueda de alternativas sostenibles como es el caso del hidrogeno, que se trata de un vector energético
limpio que solo genera agua y calor en su combustion. Una de las vias mas atractivas para la produccion de
Hzverde es la pirolisis de biomasa que produce bioaceite cuya fraccion acuosa puede revalorizarse mediante
un proceso de reformado catalitico. En ese sentido, el reformado oxidativo con vapor ofrece la ventaja
frente al reformado con vapor de reducir las necesidades energéticas del proceso debido al caracter
exotérmico de la oxidacion parcial de hidrocarburos y compuestos oxigenados [1]. La ecuacion general que
representa este proceso es la siguiente: CnHmOk + p02 + (2n — k — 2p)H20 -» nCO2+ (2n+ m2— k — 2p) H2

En el reformado oxidativo, es crucial el empleo de catalizadores que minimicen los procesos de
desactivacion siendo el CeO2 un buen soporte ya que mejora la movilidad de oxigeno [2]. Debido a la
complejidad que presenta la fase acuosa del bioaceite, muchos autores escogen como alimento compuestos
modelo presentes en alta concentracion. Entre ellos, se encuentra el acido acético que suele suponer en
torno al 20% p/p en dichas fracciones acuosas. Por todo lo mencionado, el objeto de este trabajo es la
sintesis de nuevos catalizadores soportados o modificados con Ce (Ni/CeO2, Ni/CeO2-mesoporoso y
Ni/CeO2-SBA15) para el reformado oxidativo de acido acético.

Los soportes empleados para la sintesis de catalizadores fueron (i) CeO2 comercial; (ii) SBA-15 modificado
con Ce (10% p/p) mediante impregnacion a humedad incipiente; y (iii) CeO2 mesoporoso obtenido por el
método de nanocasting [3]. La fase activa Ni (7% p/p) se incorporé mediante el método de impregnacion a
humedad incipiente. Los catalizadores se caracterizaron por TGA, ICP-AES, DRX, H2-TPR y adsorcion de
No. Las reacciones fueron realizadas en un lecho fijo en una unidad Microactivity-Pro a 500°C y presion
atmosférica. Previo a la reaccion, los catalizadores se redujeron en corriente de H2 acorde a los resultados
obtenidos en el analisis H2-TPR. Las condiciones de reaccion fueron las siguientes: GHSV ~ 1000 h-1;
WHSV = 30,1 h-1, relacion molar H2O/C = 2 y relacién molar O2/AcOH = 0,075.

El catalizador Ni/CeO2-SBA-15 exhibi6 los mayores valores de propiedades texturales (SBET =430 m2/g
y Dp = 7,3 nm), seguido del catalizador Ni/CeO2-m (SBET = 110 m2/g y Dp = 7,3 nm). En DRX, los
catalizadores Ni/CeO2-SBA-15 y Ni/CeO2-m revelaron una mayor dispersion de las particulas de niquel
con tamafios de cristales de NiO alrededor de los 12 nm.

Respecto a los ensayos cataliticos, como se muestra en la figura, el catalizador
Ni/CeO2-m fue el mas prometedor al presentar una mayor actividad catalitica.
Ademas, este catalizador revel6 una mayor estabilidad que el Ni/CeO2-SBA-
15 debido al mayor contenido en Ce que presenta permitiendo una mayor
movilidad del oxigeno. El catalizador no estructurado Ni/CeO2 mostr6 los
peores resultados cataliticos dada la mala dispersion de la fase activa en el
catalizador.
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FOTODEGRADACION DE CONTAMINANTES EMERGENTES EN
AGUAS
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La elevada demanda de recursos hidricos se ha convertido en un problema en la actualidad, por ello el
tratamiento de las aguas residuales es una necesidad crucial para la sociedad. Los contaminantes emergentes
son contaminantes desconocidos cuya presencia en el medio ambiente puede no ser reciente, pero si la
preocupacion por el efecto que su presencia puede tener en el medio ambiente y la salud publica. Son
especialmente problematicos ya que las técnicas de eliminacion convencionales no son capaces de retirarlos
de las aguas. Por ello se han desarrollado nuevas técnicas de descontaminacion entre la que destaca la
fotocatalisis heterogénea, basada en la presencia de un material semiconductor permite degradar y eliminar
compuestos de diferente naturaleza en presencia de la luz (ultravioleta y visible).

En este trabajo se han disefiado y sintetizado diversos fotocatalizadores basados en la fase tetragonal del
oxido de bismuto (B-Bi203), que es la fase activa, con la presencia del carbonato de bismuto (Bi,0,CO3)
con el que forma un composite. También se ha estudiado el efecto de la adicion del hidroxido de cholina
en los materiales y su actividad como fotocatalizadores. Los materiales sintetizados se han caracterizado
usando diversas técnicas fisicoquimicas. Ademas, se ha evaluado su actividad fotocatalitica para la
degradacion de dos farmacos sulfametoxazol y ciprofloxacina.
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SEMICONDUCTORES ORGANICOS BASADOS EN 1,8-NAFTALIMIDA.
DE MOLECULAS A MATERIALES.

Matias-Jesus Alonso Navarro', M. Mar Ramos?, José L. Segura'.

"Department of Organic Chemistry, Faculty of Chemistry, Complutense University of Madrid,
Madrid 28040, Spain.
2Chemical and Environmental Technology Department, Rey Juan Carlos University, Mdstoles,
Madrid 28933, Spain.
E-mail: matiasjesus.alonso@urjc.es

En esta comunicacion se describe el disefio, sintesis y caracterizacion de una nueva familia de
semiconductores orgdnicos basados en ensamblajes moleculares derivados de unidades electroactivas de
tipo 1,8-naftalimida.

Estos derivados electroactivos han sido combinados con diferentes unidades de tipo dador o de tipo aceptor
para la formacion de estructuras planas y conjugadas mediante anillos conectores, en todos los casos, con
una gran rigidez. Estos nuevos materiales © conjugados, debido al control preciso de la estructura quimica
y de su topologia de orbitales moleculares, poseen unas grandes propiedades de absorcion, incluso llegando
al infrarrojo cercano para algunos derivados, asi como unos valores de potenciales adecuados para su uso
como capa activa en la formacion de dispositivos (opto)electronicos. [1,2]

Ademas, estos sistemas dador-aceptor basado en unidades de oligotiofeno-naftalimida se han utilizado, por
primera vez, en la formacion de nuevos sistemas poliméricos con una conjugacion extendida, actuando
como fotocatalizador heterogéneo en la degradacion de contaminantes emergentes en agua. [3]
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TRANSPORTADORES DE FARMACOS BASADOS EN COMPUESTOS DE
DIRRUTENIO

L. Coloma', M. Cortijo', B. Desvoyes?, C. Gutiérrez?, A. Teran'y S. Herrero'
1Departamem‘o de Quimica Inorganica, Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad Complutense de Madrid,
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En un trabajo reciente del grupo de investigacién, se han preparado  distintos
carboxilatotris(formamidinato)dirrutenio complejos con estructura tipo paddlewheel, que incluyen en su
estructura una hormona vegetal (auxina), a modo de carboxilato puente (ver figura 1). Se han realizado
estudios de liberacion in vivo de estas fitohormonas de los complejos en plantas transgénicas de Arabidopsis
thaliana en distintas condiciones de pH. Estos estudios han demostrado que los complejos son
practicamente inertes a pH fisioldgico, sin embargo, en un medio ligeramente acido si se liberan las auxinas
[1]. Con estos resultados se ha concluido que este tipo de complejos podrian emplearse como
transportadores de farmacos anticancerigenos funcionalizados con un grupo carboxilato, ya que los tumores
solidos presentan una ligera acidosis extracelular, pudiendo liberar el farmaco de manera selectiva en el
tejido tumoral.
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Figura 1. Esquema de liberacion de las auxinas de los complejos de dirrutenio (izquierda); estructura de
las auxinas empleadas en este trabajo (derecha).

Una vez realizada con éxito la prueba de concepto, se ha seleccionado el 5-fluorouracilo como farmaco
para coordinar a los complejos de dirrutenio. Esta especie presenta una gran actividad anticancerigena, pero
una elevada toxicidad, por lo que es crucial la selectividad a la hora de liberar el farmaco para no daiar los
tejidos sanos. Para poder llevar a cabo la estrategia planteada ha sido necesario funcionalizar el 5-
fluorouracilo con un acido carboxilico antes de proceder a la sintesis del complejo (ver figura 2). Los
estudios de liberacion del farmaco y su selectividad se realizaran proximamente en células de mamiferos.
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Figura 2. Sintesis del acido 5-fluorouracilo-1-acético (izquierda); simplificacion de la estructura
cristalina del complejo de dirrutenio con el 5-fluorouracilo-1-acetato (derecha).
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DISENO DE MATERIALES HiBRIDOS CERAMICOS-POLIMERICOS EN

ALEACIONES DE MAGNESIO PARA IMPLANTES ORTOPEDICOS
L. Moreno', M. Mohedano!, R. Arrabal', J. Rodriguez-Hernandez?, E. Matykina'

! Departamento de Ingenieria Quimica y de Materiales, Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad Complutense
de Madrid, 28040, Madrid, Spain
2 Funcionalizacién de Polimeros FUPOL. Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros.*

Laramo01@ucm.es

En las ultimas décadas los implantes ortopédicos biodegradables han tenido un gran interés debido a que
se puede evitar una segunda intervencion tras el proceso de reconstruccion del hueso. Dentro de los
materiales mas empleados en este campo, las aleaciones de magnesio son de gran interés debido a que
interviene en numerosas reacciones del metabolismo, es ligero, y presenta propiedades mecanicas muy
parecidas a las del hueso, pero su alta velocidad de degradacion dirige al implante a su prematuro fallo. En
este proyecto de tesis, fueron disefiados materiales hibridos jerarquicos con el objetivo de reducir la
velocidad de degradacion de las aleaciones de magnesio. Los recubrimientos estan constituidos por un
recubrimiento interno poroso ceramico ~10 pm de MgO, el cual estd constituido por los principales
componentes del hueso, como es el calcio, fésforo y silicio, fabricado por el método de la oxidacion
electrolitica por plasma (OEP). A su vez, hay una capa externa porosa polimérica de ~40 pm de acido
polilactico (PLA) o policaprolactona (PCL), fabricados por la combinacion de dos métodos, Breath Figures
y Dip Coating. Ambos materiales poliméricos facilitan la adhesion celular y la vascularizacion del tejido
durante el proceso de regeneracion 6sea, ademas de proporcionar una proteccion adicional contra la
corrosion. La morfologia/composicion superficial, la rugosidad, la microestructura y la porosidad del
recubrimiento hibrido desarrollado se evaluaron mediante SEM/EDS, XRD, perfilometria dptica y analisis
de imagenes. El comportamiento frente a la corrosion del material base y de los recubrimientos se evaluaron
mediante mediciones de evolucion de hidrogeno durante 2 semanas de inmersion en a-MEM inorgénico a
37°C y pH 7,4 bajo un flujo de CO, regulado. Los recubrimientos desarrollados se consideran candidatos
adecuados para su posterior funcionalizacion mediante la incorporacion de farmacos antiinflamatorios y/o

antibioticos.
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Figura 2. Esquema de las etapas llevadas a cabo para obtener los materiales hibridos en aleaciones de Mg para implantes.

Agradecimientos

Agradezco a mis directores de tesis, Endzhe Matykina y Juan Rodriguez Hernandez por darme la
oportunidad de poder llevar a cabo este proyecto en un campo tan multidisciplinar como son los materiales.
También agradezco a Aditimat por financiar este proyecto.

V Jornada de Promocién de la Investigacion Basica para estudiantes de Ciencias e Ingenierias — 2021
50



eoe B
Universidad

Rey Juan Carlos -

—

FLASH 47

DEVELOPMENT OF A SPE-GC-MS METHOD FOR DETERMINING THE
MOST CONSUMED NSAIDs IN WASTEWATER

Rodrigo de Miguel-Salado, Emma Gracia-Lor, Jon Sanz-Landaluze
Analytical Chemistry department of Chemical Sciences Faculty in Complutense University of Madrid.
rodemi0l@ucm.es

The aim of work is to analyze the impact and the daily intake of new emergent pollutants,
specifically NSAIDs in wastewaters via GC-MS technique. Due to its increasing consumption', ibuprofen,
clofibric acid, salicylic acid, acetylsalicylic acid, paracetamol, naproxen, and diclofenac were chosen to be
potential analytes.

Chromatographic analysis was carried out by using an Agilent GC instrument Mod. 7890A Series
(Agilent Technologies, Madrid, Spain) equipped with a HP 7683B Series autoinjector and a mass
spectrometry HP 5975C VL MSD detector (Agilent Technologies S.A., Madrid, Spain) operated by a
ChemStation computer software (Agilent Technologies SA, Madrid, Spain). The GC system was equipped
with a polydimethylsiloxan (95 %) cross-linked ZB-5 capillary column (30 m x 0.25 mm I.D., 0.25-pum film
thickness) from Phenomenex (Madrid, Spain), using Helium as carrier gas. The oven temperature was held
at 70 °C for 1 min, and then, a temperature gradient was applied at a rate of 17 °C/min to 120 °C and
increased at a rate of 5 °C/min to 200 °C and a third increasement to 280 °C at 20 °C/min maintaining up
to 3 min at 280 °C temperature. Each chromatogram required 26.94 min. For the mass spectrometer
conditions, ion source temperatures were of 230 and 150 °C, for the quadrupole and 290 °C for the transfer
line; the scan range was from 50 to 550 m/z and the solvent delay time was 10 min.

Given that the selected analytes are not volatile enough, derivatization needed to be carried out by
comparing several derivatization reagents as possible candidates for our analysis, including trifluoroacetic
anhydride (TFAA), heptafluorobutyrylimidazole (HFBI), Bis(trimethylsilyl)acetamide (BSA), N,O-Bis
(trimethylsilyl)trifluoroacetamide (BSTFA) and N-(tert-butyldimethylsilyl)-N-methyltrifluoro-acetamide
(MTBSTFA) in 1 mg/L concentrations, concluding that MTBSTFA is the most suitable candidate for our
analysis with an optimized volume of 20 pL for the derivatization reagent in acetone up to a volume of 100
pL. The reaction required 30 minutes in a temperature of 80°C. LODs ranged from 5.3 to 8.5 ng/mL.
Calibration curves were linear in a wide range from 1 to 500 ng/mL with an R?>>0.99, except paracetamol,
which due to a keto-enol tautomerisation in its amide group, several drawbacks were found in its
quantification and linearity studies.

As pharmaceuticals are found in wastewater at levels ranging from pg/L to ng/L, a pre-
concentration step is needed. A detailed study of the most relevant parameters which affect the solid-phase
extraction (SPE) -such as type of adsorbent, pH value of the sample and elution condition- that could affect
the recovery of the compounds selected, has been carried out. After optimization, best recoveries have been
achieved using Extrabond EB2 (Scharlau) with a pH of conditioning stage of 7 and eluting our analytes
with methanol. After elution, the evaporation step was optimized by heating our methanol extracts in a
temperature of 30°C with a gentle flow of N, until dryness. Before injecting the samples, a reconstitution
step was achieved by adding acetone, which resuspended our analytes, and derivatizing the resuspended
extracts following the aforementioned conditions of derivatization. This method has been verified on
wastewater samples using the optimized conditions.
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SINTESIS DE PUNTOS CUANTICOS DE CARBONO POR LASER PULSADO

C. Agudo!, A. Ribeiro Gonzalez!, D. Garcia-Fresnadillo', N. Martin'2,

! Departamento Quimica Organica, Facultad de CC. Quimicas, Universidad Complutense de Madrid, 28040 Madrid
2 IMDEA-Nanociencia, C/ Faraday 9, Campus de Cantoblanco, 28049 Madrid
caragudo@ucm.es
Los puntos cuanticos de carbono (carbon quantum dots, CQDs) son nanomateriales de forma cuasi-esférica
constituidos principalmente por carbono, ademas de otros elementos de la tabla periddica que pueden
introducirse en su estructura.! Sus extraordinarias propiedades Opticas, con una intensa absorcion en la
region UV-Visible del espectro electromagnético y una emision de fluorescencia dependiente de la longitud
de onda de excitacion, unidas a su baja toxicidad, biocompatiblidad y facilidad de sintesis, han generado
recientemente un enorme interés en los investigadores.?> Debido a estas propiedades, es posible desarrollar
aplicaciones en diferentes areas cientifico-tecnologicas, como son la optoelectronica, formando parte de
dispositivos LEDs; la biomedicina, como agentes de contraste en bioimagen; o como sensores para la

deteccion de determinados cationes, aniones y pequefias moléculas, entre otras aplicaciones posibles.?

Para la sintesis de estas nanoparticulas se ha empleado un laser Nd:YAG que se pulsa a una frecuencia de
10 Hz, irradiando a 532 nm un reactor fotoquimico en el que se encuentra un precursor organico molecular
sencillo. Se trata de un novedoso método de sintesis bottom-up (de abajo a arriba), realizado en un Unico
paso sintético y que permite obtener CQDs funcionalizados quimicamente en su superficie. Ademas, este
método permite la incorporacion de metales y otros elementos quimicos que mejoran las prestaciones y
modifican las caracteristicas finales de los CQDs, al afiadir nuevas propiedades como son la quiralidad y el
magnetismo a sus ya interesantes propiedades opticas.

lsa&of

Las nanoparticulas obtenidas pueden ser caracterizadas por diferentes técnicas microscopicas y
espectroscopicas para comprender las caracteristicas tanto estructurales como Opticas. Una vez
caracterizados los namomateriales se comenzara el desarrollo de aplicaciones especificas en los campos
anteriormente mencionados.
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Figura 4. Caracterizacion de CQDs obtenidos a partir de 2-naftol y FeCl,-4H,0: izquierda, espectros de absorcion, excitacion y

emision en 2-propanol (0,05 mg/mL); centro, espectros de emision a diferentes longitudes de onda de excitacion en 2-propanol (0,05

mg/mL); derecha, imagen AFM junto a su distribucién de tamafio.
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SILICA-BASED FIBROUS NANOPARTICLES AS MULTIFUNCTIONAL
PLATFORM FOR ADVANCED THERANOSIS OF TRIPLE NEGATIVE
BREAST CANCER.
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nanomedicine, nanobiotechnology, metallodrugs.

Breast cancer is the leading diagnosed cancer and the most common cancer-related death in women
worldwide.! Several chemotherapeutic drugs are used in the treatment of breast cancer to reduce or suppress
the growth of cancerous cells although some of them also show different side effects, thus, hampering their
usefulness. Toward this scope, the simultaneous administration of different drugs in a combined therapy
expecting the use of a less toxic anticancer drug could represent an interesting strategy able to promote the
synergistic antitumoral activity of selected drugs while reducing their intrinsic unwanted side effects. In
order to achieve this simultaneous administration, to improve their bioavailability at the human body and
to reduce side effects -possibly enhancing also diagnostic activity meanwhile (theranosis concept)- a proper
drug carrier must be used and the nanosized materials as silica nanoparticles represent the most proper
candidates.’

Thus, in this work, a novel multifunctional silica material based on fibrous nanoparticles has been
synthesized and decorated with i) two different representative drugs (with two different action mechanisms
and toxicity profiles), ii) a targeting molecule (to selectively target triple negative breast cancer) and a iii)
molecular imaging agent (to enable their tracking both in vitro and in vivo). The theranostic nanodrugs
showed promising results both in vitro (with MDA-MB-231 triple negative breast cancer cells) and in vivo
in murine models, permitting their in vivo follow up (diagnostic ability), the tumoral mass reduction
together with an antiangiogenic activity (therapeutic activity) and a reduced side toxicity in comparison
with the same drugs administered alone. In sum, this novel silica based nanoplatform showed a highly
promising applicability as theranostic drug-delivery systems against triple negative breast cancer.
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HYBRID CHITOSAN BASED NANOPARTICLES FOR WOUND TREATMENT
AND SKIN REGENERATION
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The skin, the largest organ of human body, is highly exposed to the external environment and so vulnerable
to a variety of damages and lesions, such as chronic wounds and deep burns of difficult healing. In order to
treat these lesions, it is necessary to achieve wound closure and skin regeneration while avoiding bacterial
infections. In this context, nanomedicine provides interesting and effective new tools to achieve this
purpose (1). Specifically, chitosan (CS) based nanoparticles (NPs) are promising candidates for skin
damage treatment. CS is a natural polymer that shows interesting intrinsic properties such as
biocompatibility, biodegradability, no antigenicity, mucoadhesive behaviour, anti-inflammatory and
antibacterial abilities, becoming an attractive material for wound healing applications, in addition to
promoting and accelerating tissue repair and regeneration processes (2). Furthermore, its combination with
inorganic NPs, such as silver (Ag), gold (Au) or iron oxide (Fe3O4) NPs, showing intrinsic therapeutic
properties and the possibility of surface functionalization, could be an interesting approach to increase
antibacterial and regeneration properties. Besides, the encapsulation of these inorganic NPs inside the CS,
decreases eventual toxic side effects related to their nature (3). Thus, this study is focused on the preparation
of different hybrid CS-inorganic NPs in order to evaluate their antibacterial and skin regeneration
properties. In more details, after a deep physical chemical characterization, these nanohybrids have been
assessed in vitro to evaluate their toxicity, antibacterial and wound healing properties in comparison with
CS and inorganic NPs alone.
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SINTESIS FOTOQUIMICA DE 3-(ARILSULFONIL)BUT-3-ENALES A
PARTIR DE o-ALENOLES, SALES DE DIAZONIO Y DIOXIDO DE AZUFRE
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El grupo SO, se puede encontrar en sulfonas y sulfonamidas, compuestos que presentan una elevada
actividad bioldgica y farmacoldgica!. El dioxido de azufre es un gas muy toxico con un caracteristico olor
irritante, resultando dificil de manejar. Debido a ello, recientemente se han investigado varias fuentes
alternativas de este compuesto mas faciles de manejar como el DABSO, que puede ser utilizado como una
fuente de SO, estable. Por su parte, la catalisis foto-redox es un tipo de catalisis fotoquimica en la que estan
involucrados procesos de transferencia de un electron (SET, single-electron transfer), cuya investigacion
ha experimentado un auge en los ultimos afnos. Todo ello ha permitido llevar a cabo reacciones que
resultaban complejas o no eran factibles mediante métodos convencionales.?

En el presente trabajo, se ha investigado la reactividad de a-alenoles en presencia de sales de diazonio y el
compuesto organico DABCO.(SO,), como fuente de diéxido de azufre. La reaccion tiene lugar en
condiciones foto-redox y el proceso implica un mecanismo radicalario con inserciéon de SO,Ar y una
migracion 1,2 de arilo. Este acoplamiento es el primer ejemplo descrito en la bibliografia que utiliza
alcoholes a-alénicos como materiales de partida para la preparacion de sulfonas por métodos fotoquimicos.?

(£ equiv.)

OH N2BF4  DABCO.(S0,),

(2 mol%) O
Ar)\u/Me . Ru(bpy3)(PFs)2 ° OHC g@
A e § R

MeCN, luz visible

I 1 Ar, ta.
R1™ H, alquilo, halégeno
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N-GLYCOSYLATION PATTERN OF RECOMBINANT GAS1 ANALYZED
BY NMR
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GAS1 (Growth Arrest-Specific protein 1) is a monomeric GPI (glycosylphosphatidylinositol)-anchored
plasma membrane protein which carries out different functions, highlighting among them its role as
coreceptor of Sonic Hedgehog ligand!. In animal cells, this signaling pathway plays an essential role in
embryogenesis and stem cells homeostasis in adult tissues. The alteration or absence of GAS1 has been
related to the appearance and severity of a disease called holoprosencephaly, which is characterized by an
incomplete division of the forebrain’. Nowadays, there is not a high-resolution three-dimensional structure
available for GAS1. With this purpose, we have cloned and produced the soluble domain of GASI1 in the
yeast recombinant expression system Pichia pastoris and purified it. The purified protein was characterized
through SDS-PAGE, Western blot, glycosylation analysis by concanavalin A binding, circular dichroism,
mass spectrometry, and N-terminal sequencing. This characterization revealed the existence of two
different species: The complete form of the soluble domain and a proteolytic processed variant, composed
of residues 103-278, and lacking the glycosylation site of this protein, located in Asn 78. The purified
protein was also subjected to an analysis of the glycosylation pattern by NMR. Monodimensional 'H and
bidimensional homonuclear TOCSY and NOESY spectra were acquired. Based on the spectra obtained®
we concluded that the main N-oligosaccharide attached to GAS1 is a high-mannose composed of nine
mannoses. More experiments are required for a better structural characterization of the N-oligosaccharide
and for resolving the protein soluble structure. For that purpose, in future experiments we aim to produce
the soluble domain labeled with stable isotopes ('*C and °N).
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Debido al crecimiento de la poblacion y al incremento en la demanda de energia, es crucial
encontrar sustitutos para la fuente de energia mas usada: los combustibles fosiles. Las baterias
recargablesde ion litio son buenas candidatas. Sin embargo, debido a su alta demanda en el mercado y
al limitado acceso del litio, se enfrentan a problemas de sostenibilidad. Las baterias de ion potasio (KIBs)
parecen buenos sustitutos. Con toda la informacion que se puede extraer de las baterias de ion litio (LIBs)
y las baterias de ion sodio (NIBs), el reto actual de las KIBs es conseguir un anodo adecuado que inserte
iones K' de forma reversible sin una gran expansion volumétrica y con buena ciclabilidad.!?

Este trabajo se centra en la busqueda de anodos con estructuras rigidas en 3D que presentan
taneleso cavidades suficientemente grandes como para alojar los iones K*. En base a este requisito, y
algunos otrosenumerados en la Fig./, se han estudiado tres materiales: el o6xido (Cs,K)AITiO4 con
estructura tipo tridimita y los NASICONES K,VTi(PO4); y NbTi(POs4)s. Todos ellos tienen en comun el
uso del par redox Ti*"/Ti*" para la insercién y desinsercion de potasio a bajos potenciales. Los
NASICONES, adicionalmente, cuentan con otros dos pares redox (V3'/VZ' y Nb**/Nb*,
respectivamente) capaces de insertar iones K* incluso a mas bajos potenciales.

La tridimita KAITiO4se ha intentado sintetizar por rutas directas (método ceramico y citratos)
Y por rutas indirectas (intercambio idnico quimico y electroquimico que usan CsAITiO4 como material
de partida. Por otro lado, el nuevo material K;VTi(PO4); se ha obtenido mediante el método de los

citratos con un recubrimiento de carbono. La fase de este compuesto resulto ser cabica (P213) en vez de
tipo NASICON (R-3c) como su analogo de sodio. En cuanto al NASICON NbTi(PO4); se consigue

sintetizar con éxito mediante el método ceramico convencional, confirmando su estructura mediante
refinamiento Rietveld. La electroquimica de estos compuestos se ha estudiado mediante
cronopotenciometria ciclica paraevaluar su potencial como anodos. En esta comunicacion se discutira la
sintesis, caracterizacion estructuraly comportamiento electroquimico de estos candidatos a anodos para
KIBs.

01 Potencial redox bajo tDensidad E
- 02 Estructuras rigidas en 3D tVolumen K*
Anodo
para KIBs
03 | Cavidades o tuneles grandes tVolumen K*

Parejas redox como Ti¢*/Ti* —{ |Potencial )

Fig. 1. Esquema de los requisitos necesarios para encontrar un buen candidato a anodo para baterias de ion
potasio(KIBs).
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Growth arrest-specific 6 (GAS6) is a vitamin K-dependent protein which acts as ligand of the tyrosine
kinase receptors Axl, Tyro3 and MerTK, whose signaling is involved in cell adhesion, migration, growth
and survival. Thus, GAS6 plays a key role in processes related to proliferation, inflammation, angiogenesis
and atherosclerotic plaque formation. In the last few years, it has been found that serum levels of GAS6 are
related to cancer prognosis and to other serious pathologies, such as heart failure (HF) or sepsis. For this
reason, we propose the development of an electrochemical immunoplatform capable of quantitatively
determining the GAS6 protein in serum samples of patients with severe diseases.

The developed biosensor is based on the selective capture of the target protein (GAS6) by micromagnetic
immunoconjugates, and its subsequent sandwiching with a biotinylated secondary antibody further labelled
with a streptavidin-horseradish peroxidase (Strep-HRP) conjugate. The electrochemical detection is carried
out by amperometry at screen-printed carbon electrodes (SPCEs) using the hydroquinone (HQ)/HRP/H,0,
system [1].

Once the effect of key experimental variables was evaluated, the analytical and operational characteristics
were established, reaching a linear concentration range from 0.09 to 7.50 ng mL ™! and a detection limit as
low as 27 pg mL!, well below the serum levels found for the target protein in healthy subjects (13 — 28 ng
mL ™) and in patients with acute coronary syndrome (5.7 —27.5 ng mL ') and oral squamous cell carcinoma
(28 £ 7 ng mL ). Moreover, the immunosensor presented high fabrication and operational reproducibility
(CV =39 %, n = 10) and a reduced time of analysis of 75 min. The excellent characteristics of the
developed biotool made possible its application to the analysis of plasma samples from patients with HF
and pancreatic cancer, providing results in good agreement with those achieved with the conventional
ELISA methodology but at lower cost and in less time. The simplicity of the protocol along with the
possibility of building a portable and multiplexed system allow the developed biosensor to be implemented
as a Point-of-Care (POC) device in order to improve the diagnosis and subsequent monitoring of different
diseases even in ambulatory settings.
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ESTUDIO DEL ELECTRURO DE MAYENITA COMO MATERIAL
TERMOELECTRICO
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La generacion de energia de forma eficiente y sostenible es esencial debido a la crisis climatica y al
incremento mundial en la demanda de energia. Tanto en los procesos de generacion de energia como en
multitud de procesos industriales se producen grandes cantidades de calor residual. Los materiales
termoeléctricos, que transforman un gradiente de temperatura en electricidad, ofrecen una gran oportunidad
para convertir este calor residual en electricidad aumentando la eficiencia energética del proceso.

Actualmente, los materiales termoeléctricos se emplean en misiones espaciales. Sin embargo, su
implementacion en otros ambitos se ve limitada por la baja eficiencia de conversion, en torno a un 6 %. [1]
Ademas, la mayor parte de los materiales termoeléctricos actualmente comerciales son toxicos, caros, estan
compuestos por elementos escasos y tienen baja estabilidad al aire.

Este trabajo se centra en el estudio del electruro de mayenita (representacion esquematica en la figura
la) como oxido termoeléctrico, por su caracter no toxico, su bajo coste, estar compuesto por elementos
abundantes y presentar elevada estabilidad al aire. Se investiga la posible reduccion de la mayenita al
sinterizarse por SPS mediante espectroscopia Raman, difraccion de neutrones y medidas de resistividad
eléctrica y coeficiente Seebeck. Asimismo, se estudian distintos composites grafeno-mayenita por la gran
conductividad eléctrica del grafeno. Algunas de las muestras preparadas se muestran en la figura 1b.

Se observa que la sinterizacion por SPS y la incorporacion de grafeno permiten aumentar en unos 12
ordenes de magnitud la conductividad eléctrica del material a 320 K, mientras que la conductividad térmica
no se ve notablemente afectada, como se observa en la figura 1c. Se logra, asi, desacoplar las propiedades
eléctricas y térmicas, haciendo que el electruro de mayenita sea un material con propiedades termoeléctricas
prometedoras.
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Figura 1. (a) Representacion esquematica de una cavidad de la estructura cristalina de la mayenita con el ion
oxigeno libre y un electron (electruro), a izquierda y derecha, respectivamente. [2] (b) Imagenes de algunas de
las muestras preparadas. (c) Variacion de la conductividad térmica y eléctrica en las distintas muestras.
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Actualmente, existe un gran interés en el desarrollo y mejora de sistemas de almacenamiento y
conversion de energia respetuosos con el medio ambiente y capaces de alcanzar altos rendimientos. Los
calcogenuros metalicos, especialmente SnQ (Q =S, Se), presentan ciertas caracteristicas que los hacen
atractivos como componentes de dichos sistemas. Ambos son materiales semiconductores que exhiben una
estructura dispuesta en capas constituidas por enlaces covalentes a lo largo de las dos dimensiones, e
interacciones débiles de tipo Van de Waals a lo largo de la tercera dimension (Figura 1). Esta estructura
facilita la intercalacion, convirtiéndolos en buenos candidatos para aplicaciones destinadas al
almacenamiento de energia, como las baterias de ion litio o ion potasio [1]. Asimismo, la fuerte
anarmonicidad de sus enlaces junto con su baja conductividad térmica, hacen que estas fases tengan gran
interés como materiales termoeléctricos, capaces de convertir el calor residual en energia eléctrica. En 2014,
un extraordinario valor de figura de mérito (ZT=2.6 a lo largo del eje b a 923 K) fue reportado para SnSe
en forma de monocristal, sin embargo, ain no se han logrado valores similares para los materiales en forma
policristalina [2].

Figura 5. Estructura cristalina de SnQ (Q = S,Se). Atomos de Sn representados por
esferas violetas y S/Se por esferas amarillas.

En este trabajo, se han preparado las fases SnS;xSex (x =0, 0.1, 0.2, 1) mediante el método hidrotermal
asistido por microondas. Este método alternativo de sintesis ha permitido la preparacion ultrarrapida de
fases cristalinas puras (1 minuto de reaccion) mediante la irradiacion de microondas. Ademas, esta ruta
sintética provoca la generacion de vacantes de estafio distribuidas aleatoriamente en la estructura cristalina,
tal y como se ha determinado mediante difraccion de rayos X. Este fenomeno produce una influencia
significativa en las propiedades fisicas de los compuestos, puesto que modifica la concentracion y
movilidad de los portadores de carga.

En esta comunicacion, se comentaran los detalles del procedimiento sintético y de la caracterizacion
tanto estructural como microestructural. Ademads, se analizardn las propiedades electroquimicas y
termoeléctricas de los materiales sintetizados para su empleo en baterias y dispositivos termoeléctricos.
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ELECTROCHEMICAL IMMUNOSENSOR FOR DIAGNOSIS OF
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The immune system protects the organism from potentially harmful substances by attacking them with
antibodies. Unfortunately, some of these biomolecules (auto-antibodies, AAbs) sometimes recognise self-
proteins becoming harmful to the organism and leading to autoimmune diseases. Neurodegenerative
processes, such as Alzheimer's disease, characterised by a progression of neuronal degeneration and death,
affecting human capacities and leading to loss of autonomy have an important autoimmune component that
exacerbates the disease. Although this autoimmune response is not well understood, there are autoantibody
targets disease-specific, such as the specific association of anti-AQP4 autoantibodies (AAbs-AQP4) to
Alzheimer’s disease, and in a minor extent to neuromyelitis optica and aggressive cancers. AQP4 is a water-
selective transport protein with relatively high single-channel permeability, able to exclude ions and small
solutes. It is expressed in astrocytes in contact with microvessels and synapses of the central nervous
system. It facilitates cell migration, neuronal signal transduction and also exerts a neuroinflammatory role,
being the main water transporter. One of the causes of Alzheimer's derives from amyloid aggregation in the
brain when this protein is overexpressed. This overexpression leads to the production of anti-AQP4
autoantibodies, which circulate in the blood, becoming Alzheimer’s disease potential biomarkers.

This communication describes the development of the first immunosensing platform based on the use of
Streptavidin-modified magnetic microbeads functionalized with biotinylated-AQP4 for the selective
capture of the specific AAbs, which were detected using a HRP-labeled secondary anti-human antibody
(IgG-HRP). The electrochemical measurements were performed by amperometry at — 200 mV (vs. Ag
pseudo-reference electrode) upon magnetic capture of the modified-MBs on the working electrode surface
of the SPCE:s in the presence of the hydroquinone/H»O, system.

The developed immunosensor demonstrated attractive analytical characteristics, highlighting its high
selectivity and sensitivity, with a LOD value of 8.8 pg mL! and a linear calibration range between 29 and
2500 pg mL!' for AAbs-AQP4 standards. The obtained results confirm the suitability of the developed
bioplatform for the accurate determination of endogenous AAbs-AQP4 levels in sera from AD patients.
The promising analytical performance, affordable cost, simple operation, disposable SPCE format and
feasibility to be transferred to the determination of other disease-relevant autoantibodies, together with the
feasibility to be implemented onto multiplexed biotools usable by non-specialized personnel, make the
developed bioplatform a very attractive alternative for developing POCT-devices to assist autoimmune
prediction, diagnosis and prognosis.
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La leche es un alimento esencial en la dieta, y rica en componentes bioactivos, por lo que es considerado
un alimento completo para los recién nacidos. Ademas, gracias a su composicion, es un factor importante
a la hora de prevenir enfermedades, como la osteoporosis o la caries dental.

En los paises en desarrollo o subdesarrollados, la falta de controles de calidad permite que la leche sea
facilmente adulterada. Algunos de los adulterantes con los que se lleva a cabo esta practica fraudulenta, son
compuestos como el 2,4,6-triamino-1,3,5-triazina (melanina), entre otros. Este compuesto puede provocar
graves problemas de salud, o incluso la muerte [2]. Un ejemplo de ello ocurrié en China en el afio 2008,
donde la adulteracion de leche en polvo, destinada a lactantes, con melamina provocoé la muerte de 8 nifios
de corta edad. Tras este suceso, la Comision Europea y la Administracion de Alimentos y Medicamentos
de Estados Unidos decidieron establecer un limite de 2.5 mg/kg a la presencia de melamina en alimentos
para adultos, y de 1.0 mg/kg en alimentos destinados a lactantes [3].

En este trabajo, se presenta un método basado en algoritmos inteligentes para detectar la presencia de
melamina en muestras de leche en polvo. Se decidié emplear 3 tipos de leche, leche entera (Asturiana),
leche desnatada para nifios mayores de 6 meses (Nestl¢) y leche desnatada para nifios menores de un mes
(Nestlé Sveltesse). En base a la legislacion establecida, se fotografiaron concentraciones de 0.5, a 10 mg/kg.
Las condiciones de toma de fotografias se mantuvieron constantes a lo largo de todo el trabajo.

El modelo inteligente se disefid por medio de 3100 imagenes. Posteriormente, este modelo se valido con
un conjunto de muestras ciegas. Clasificandose correctamente 321 imagenes de las 331 fotografias totales.
Consiguiéndose un porcentaje de acierto de 97.0%. Estos prometedores resultados abren la puerta a
sistemas sencillos y rapidos de deteccion de adulteraciones que atentan contra la vida de los mas
desprotegidos.

Melamina Leche Entera

Leche Desnatada Leche Lactantes
(> 6 meses) (<1 mes)

Figura 1. Imagenes de las muestras de las distintas leches en polvo y de melamina empleadas en la realizacion del
estudio.
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Las cervezas sin gluten, un placer seguro también para los celiacos
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La cerveza es una de las bebidas mas consumidas en el mundo, solo por detras del agua, té y café. Debido
a este hecho, las empresas cerveceras se han visto en la obligacion de crear cervezas sin gluten para aquellos
potenciales consumidores que sufren celiaquia, enfermedad que en Espaiia sufren el 1°5% de la poblacion.
La elaboracion de esta cerveza se basa en el uso de cereales que no contenga gluten. Pero esta materia prima
redunda en caracteristicas organolépticas que no agradan a los consumidores, ya que se consigue una
cerveza con sabores distintos de las cervezas convencionales. Ademas, no se podria considerar cerveza por
la legislacion?. Por ello, las empresas optan por degradar los epitopos alergénicos del gluten mediante una
enzima o una hidrolisis, hasta llegar a una concentracion minima de 20 ppm a la cual se puede etiquetar un
alimento como libre de gluten®. Sin embargo, a pesar de todas las medidas, es posible que ocurra una
contaminacion cruzada en el proceso, poniendo en peligro la salud de los consumidores de estas cervezas.

En este trabajo, se presenta un método para poder detectar concentraciones de trazas de cerveza con gluten
en cerveza etiquetada como sin gluten en dos marcas de cerveza espafiolas. Las muestras adulteradas se
realizaron mediante diluciones. Para ello, se realizd conjuntamente la toma de fotografias junto con su
tratamiento con algoritmos inteligentes. Se realizaron instantaneas a dos velocidades de obturacion distintas
en un recipiente aislado e iluminado por un foco. Una a 1/30 para simular una situacion de luz, apta para el
consumidor, y la otra a 1/250 para simular condiciones de oscuridad para el productor. Se obtuvieron un
total de 2000 iméagenes para cada velocidad, analizandolas por separado. Durante el proceso de validacion
interna el modelo inteligente ofrece unos resultados prometedores. Por lo que se realiza una validacion
ciega. Los resultados del testeo a ciegas para las dos velocidades de obturacion empleadas fueron de 91°1%
y 87°1%, a 1/30 y 1/250 s, respectivamente. Estos resultados abren la puerta al desarrollo de este tipo de
tecnologia para el disefio de metodologias rapidas para la deteccion de gluten en cervezas etiquetadas como
sin gluten; ofreciendo una via de proteccion a los enfermos celiacos y de control de calidad de la cerveza
durante su elaboracion y en su cadena de distribucion.

1/30 1/250

Con gluten Sin gluten Con gluten Sin gluten

Figura 1. Representacion de las cervezas espafiolas etiquetadas como con y sin gluten para las dos velocidades de
obturacion, 1/30 (izquierda) y 1/250 (derecha).
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Liposomes as a cellular model to study of colloidal dynamics in confined
andcrowded environment
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The high complexity of cells arises in part from the fact that many biological relevant process, e.g.
biochemical reactions, signal transmission, gene expression or molecular recognition occurs under
conditions in which the accessible free space is strongly reduced due to the emergence of
macromolecularcrowding and confinement [1]. The combination of crowding and confinement leads to
anomalous motionsthat cannot be always easily rationalized in terms of the approaches used for
describing the dynamics of free colloids. This affects the understanding of different biophysical-
chemical aspects related to cellular processes, but also on the basis of many processes of scientific and
technological interest. Therefore, the importance of the understanding of the dynamic response in
biological systems has prompted the development of theoretical models and calculations that allow an
accurate description of the mechanistic aspects associated with the motion of colloids and proteins
within the cellular environment. This makes necessary a rational design of experimental tools to mimic
the intracellular environment for obtaining a support that allows deepening on the understanding of the
molecular bases governing the change of the dynamics of colloids within highly dense systems, that is,
the dynamics in conditions that combine confinement and macromolecular crowding. Therefore, the
study of diffusion in systems that mimic a cell can help to understand the diffusion of
biomacromolecules within the cell cytoplasm. This can be done byanalyzing the motion of spherical
colloidal microparticles within the internal cavity of giant vesicles obtained by the electroformation
method [2], which can be used as simplified cell models. Herein, the impact of three different aspects
on the diffusion of the particles will be analyzed:

6] the available free volume;
(ii) the chemical nature of the vesicle membrane, and
(ii1) the chemical nature of the encapsulated volume.

Figure 1 shows a sketch summarizing the main concepts of the here presented work.

Figure 1. Sketch summarizing the different aspects involved in the work presented in this
communication.
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INVESTIGACION DE SUSTANCIAS PSICODELICAS PARA LA SALUD
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Este proyecto gira en torno al estudio de sustancias psicoactivas y sus andlogos que han sido
prohibidas injustamente durante la guerra contra las drogas iniciada en los afios 80 en EE. UU. y se
extendidinternacionalmente por razones politicas, aparicion de la contracultura. Este miedo se debe a la
creencia generalizada de que dichas sustancias no tienen potencial terapéutico y eran empleadas por
personas de forma recreativa. A pesar de la fuerte represion se siguieron vendiendo en la calle. Causaron
muertes por falta de control en la calidad del producto y mentiras acerca de las sustancias vendidas tras
escapar de los laboratorios. Ganandose asi una , no merecida, mala reputacion.

El objetivo consiste en crear un dialogo abierto en la sociedad para el desarrollo de farmacos
del futuro y apertura hacia una nueva forma de tratar afecciones como la depresion, la ansiedad cronica,
trastorno de estrés postraumatico, entre otras. No solo legalizar las que mejor funcionan, también desarrollar
mejores drogas, con menos efectos secundarios, mas accesibles. En lugar de meter a todos en el mismo
saco como hace Gran Bretafia o Paises Bajos con su prohibicion general y listas negras, darle un enfoque
razonable. Por ejemplo, Amsterdam timidamente permite el uso de ciertos psicotropicos, Portugal no
criminaliza el uso de algunos o Harvard que tiene clubs universitarios dedicados a su estudio. Es absurdo
tener que ir a otro pais para experimentar, deberiamos poder disfrutarlo, incluso en el paisaje
metropolitanomoderno de Madrid.

También tienen potencial de ayudar con la dependencia a otras drogas como el alcohol y el
tabaco,ya que los psicodélicos, por lo general, no causan adiccion ni dependencia. En unas pocas sesiones,
inclusoen una sola, se podrian apreciar mejoras drasticas en la vida de las personas. Con el apoyo de un
terapeuta,psiquiatra, que serian las personas responsables con acceso a estas moléculas, se puede ayudar
a los pacientes a tener una recuperacion mas rapida. Muy importante para el estado de animo de las
personas tras el confinamiento, otros cientificos ya las proponen como solucion.

Ademas, debido a la toxicidad practicamente nula de algunas de ellas (LSD o psilocibina, por
ejemplo) se pueden emplear de forma recreativa, ayudando a disfrutar de experiencias nuevas en ciertos
lugares que podrian ser facilmente acondicionados para su uso seguro. Sin embargo, pueden ser abusadas
como cualquier otra sustancia, legal, ilegal o con prescripcion, pero debido a su naturaleza inofensiva,
es dificil o incluso imposible sufrir una sobredosis, como mucho un susto. La tolerancia y la profundidad
de los efectos limita su uso de forma natural.

Como estudiante de ingenieria de tecnologias industriales tengo cierta base cientifica. He
dedicadogran parte de mi tiempo libre durante el ultimo afio a la investigacion con cierto rigor y
profundidad de estas sustancias. Estoy escribiendo un trabajo mas extenso con los resultados obtenidos.
Se trata de sustancias sintéticas o semisintéticas que pueden ser producidas de forma sostenible, siendo
accesibles y seguras para la gran mayoria de personas.

Hoy en dia vivimos desconectados de los productos que compramos y consumimos a diario,
incluida la abundante informacién que recibimos, todo esta contenido detras de una cortina de humo y
es facil de manipular en detrimento del consumidor. Hay que democratizar la quimica.
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