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Presentación
Esta Xuntanza é un punto de encontro para promocionar a investigación entre a xente 
nova e en lingua galega en campos de coñecemento próximos á Química.
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Xoves 25 de novembro
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16:00	 Presentación da Xuntanza de Investigadores Novos no ámbito da Química

16:20	 Comunicación (O-1) – Marcos Rúa Sueiro 

	 Estudo dos modos de coordinación da difosfina dppm fronte a compostos 
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	 Arquitecturas metalosupramoleculares de tipo helicoidal derivadas dun ligan-

do bistiosemicarbazona

17:00	 Comunicación (O-3) – Lara Troncoso Afonso

	 Fotocatálisis bioortogonal catalizada pola luz visible
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	 Polímeros Helicoidais Fluorescentes: Propiedades e Aplicacións
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	 Determinación automatizada de pesticidas en mostras de viño mediante SPE 

on-line con LC-MS/MS 
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	 Desenvolvemento dunha nova metodoloxía analítica para a cuantificación de 

contaminantes emerxentes en augas

18:20	 Comunicación (O-7) – Catarina Pimentel 

	 Preparación de carbóns activados a partir de serrín de piñeiro para a adsorción 

de contaminantes de efluentes líquidos

18:40	 Comunicación (O-8) – Ángela Arnosa 

	 Síntese e caracterización de composites de poliuretano e magnetita para hi-

pertermia magnética

19:00	 Comunicación (O-9) – Cristina González Barreira 

	 Un complexo dinuclear de disprosio con ponte fluoruro como imán molecular
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Venres 26 de novembro

Segunda sesión

16:00	 Comunicación (O-10) – Lidia Domínguez Ramos 

	 Nanocarbóns microporosos funcionalizados para a eliminación de contami-

nantes industriais

16:20	 Comunicación (O-11) – María Moreno Pérez 

	 Preparación de óxidos semiconductores como soportes de clústeres cuánticos 

atómicos

16:40	 Comunicación (O-12) – Sara Bermúdez Fernández 

	 Síntese de paladaciclos mono e dinucleares derivados de ligandos TSC: Estudo 

de reactividade fronte a difosfinas de cadea curta

17:00	 Comunicación (O-13) – Basma Raad Shakir Aljanabi 

	 Paladaciclos como precursores de metaloligandos funcionalizados

17:20	 Comunicación (O-14) – Manuel Rodríguez Romero 

	 Novos metaloencimas artificiais unidos a microesferas proteicas como reac-

tores bioortogonais

17:40	 Comunicación (O-15) – Alexandre Blanco González 

	 As portas da célula ca dinámica molecular

18:00	 Comunicación (O-16) – Javier López Vázquez 

	 Bioaccesibilidade humana de plastificantes presentes nos microplásticos simu-

lando dixestións gastrointestinais 

18:20	 Comunicación (O-17) – Andrea Estévez Danta 

	 Desenvolvemento dunha metodoloxía analítica para a determinación da ex-

posición humana a bisfenois mediante análise de augas residuais con fins epi-

demiolóxicas

18:40	 Clausura da Xuntanza de Investigadores Novos no ámbito da Química
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Estudo dos modos de coordinación 
da difosfina dppm fronte a compostos 

ciclopaladados
M. Rúa-Sueiro

J. M. Vila

Departamento de Química Inorgánica, Facultade de Química, 
Universidade de Santiago de Compostela, Avda. das Ciencias s/n, 

15782, Santiago de Compostela, España;
marcos.rua.sueiro@usc.es

Palabras chave: ciclopaladación, tiosemicarbazona, difosfina

Os compostos ciclometalados de metais de transición, particularmente de paladio, son 
de grande interese debido ás interesantes aplicacións nas que poden ser utilizados. A 
máis salientable é a utilidade como catalizadores en reaccións de acoplamento cruza-
do, que favorece a formación de enlaces C-C [1] ou C-N [2]. Ademais, moitos presen�-
tan actividade anticanceríxena [3]; trátase dunha familia de compostos que obteñen 
resultados moi prometedores en ensaios biolóxicos.

No grupo de investigación química organometálica e macrocíclica (QUIMAOR, GI-
1581) temos ampla experiencia na síntese e caracterización de compostos ciclometa-
lados de paladio e platino con ligandos orgánicos coma tiosemicarbazonas [4], bases 
de Schiff [5] e iminofosforanos [6], e tamén nas aplicacións destes compostos tanto 
no campo catalítico [7] coma na avaliación da actividade biolóxica dos complexos 
ciclopaladados [8].

Neste traballo preséntase a síntese de compostos ciclometalados derivados de ligan-
dos tiosemicarbazona, que actúan como ligandos tridentados [C, N, S] tal e como se 
amosa no esquema 1. No seguinte paso estudarase a reactividade da difosfina bis(-
difenilfosfino)metano (dppm) fronte aos compostos ciclometalados, variando a este-
quiometría da reacción, para intentar obter así compostos mononucleares ou dinu-
cleares. Todos os compostos sintetizados neste traballo serán caracterizados mediante 
espectroscopia infravermella (IR), espectroscopia RMN de 1H, espectroscopia RMN de 
31P-{1H} no caso dos compostos coa difosfina dppm e mediante difracción de raios X 
de monocristal no caso do composto 4.

mailto:marcos.rua.sueiro@usc.es
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Esquema 1. (i) K2PdCl4, EtOH/H2O; (ii) 1:4 Ph2PCH2PPh2/MeCOMe;  
(iii) 1:2 Ph2PCH2PPh2/MeCOMe.

Agradecementos: Os autores agradecen o financiamento recibido pola Xunta 
de Galicia baixo o programa de Grupos de Referencia (GRC 2019/014).
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Arquitecturas metalosupramoleculares 
de tipo helicoidal derivadas dun ligando 

bistiosemicarbazona
Isabel Velo-Heleno1

Sandra Fernández-Fariña1

Miguel Martínez-Calvo1

Ana M. González-Noya1

Rosa Pedrido1

1Departamento de Química Inorgánica, Facultade de Química, Campus Vida
Universidade de Santiago de Compostela, Santiago de Compostela

15782, España
mariaisabel.velo.heleno@usc.es

Palabras chave: Bistiosemicarbazona, arquitecturas metalosupramoleculares, helicatos

As arquitecturas metalosupramoleculares obtéñense mediante un proceso de unión 
espontáneo entre ligandos e ións metálicos denominado autoensamblaxe espontánea 
dirixida por ións metálicos. Nestes procesos os ións actúan como centros aos que se 
coordinan os diferentes ligandos, que dan así lugar a un amplo abano de arquitecturas 
metalosupramoleculares coma son os helicatos [1].

As arquitecturas metalosupramoleculares de tipo helicoidal están formadas por un eixe 
central constituído polos centros metálicos e por un ou máis ligandos que os envolven, 
o que dá lugar a estruturas semellantes ás da dobre hélice do ADN [2]. Estas arquitec-
turas destacan polas súas numerosas aplicacións en áreas como a Química de Mate-
riais ou a Bioloxía Molecular [3].

En particular, os ligandos bistiosemicarbazona son de grande interese na preparación 
de helicatos debido á súa versatilidade como sistemas donantes e ás súas importantes 
propiedades biolóxicas, entre as que destaca a súa actividade antitumoral, antiviral ou 
antibacteriana [4].

Neste traballo descríbese a síntese e caracterización dun ligando bistiosemicarbazona 
H2L e a posterior obtención dos helicatos dinucleares de níquel e zinc mediante unha 
metodoloxía de síntese electroquímica (Esquema 1).
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Esquema 1. Obtención dos helicatos de Ni(II) e Zn(II) derivados do ligando 
bistiosemicarbazona H2L.

Agradecementos: Xunta de Galicia (GRC GI-1584-ED431C2018/13 Grupo 
de Investigación Suprabioin) e MINECO (RED2018-102471-T MultiMetDrugs, 
CTQ2015-71211 MetalBIO).
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Fotocatálise bioortogonal catalizada pola 
luz visible

L. Troncoso-Afonso1*

M. Tomás-Gamasa1

 J.L. Mascareñas1

1MetBioCat group, CiQUS (Research Centre in Biological Chemistry and Molecular Materials)
Universidade de Santiago de Compostela. Rúa Jenaro de la Fuente s/n

15705 Santiago de Compostela (Spain)
*lara.troncoso@rai.usc.es

Palabras chave: Fotocatálise, luz visible, química biolóxica. 

A química biolóxica consiste no estudo dos procesos químicos que acontecen no 
interior dos seres vivas dende o punto de vista molecular. Entender os mecanismos ce-
lulares e moleculares relativos ás funcións biolóxicas é fundamental para o tratamento 
de moitas enfermidades. É máis, ser capaz de manipular, monitorizar e transformar o 
comportamento celular é clave para o desenvolvemento da medicina moderna.

Non obstante, interferir nas funcións celulares non é unha tarefa trivial e require o des-
envolvemento de novas ferramentas para levar a cabo as transformacións deseñadas 
baixo o complexo ambiente dos sistemas biolóxicos. As transformacións químicas de 
substancias exóxenas e endóxenas no interior dos seres vivos require bioortogonali-
dade e selectividade. Un modo de levalas a cabo pode basearse no uso de transfor-
macións inducidas fotoquímicamente, promovidas pola luz visible. A combinación 
da fotoquímica e os métodos bioortogonais abre paso á química fotobioortogonal, un 
novidoso campo de investigación que se atopa aínda na súa infancia. 

O traballo experimental neste proxecto consistiu no estudo de diferentes reaccións fo-
toinducidas en medio acuoso e en presenza de disolventes biolóxicos. Os procesos in-
termoleculares estudados incluíron a formación de enlaces C-C e C-heteroátomo para 
a obtención de estruturas interesantes, como fenantrenos, benzotiofenos e cumarinas. 

En primeiro lugar, estudouse a síntese de fenantrenos [1] baixo as condicións que se 
recollen na figura 1. O traballo experimental consistiu na optimización das condicións 
de reacción, empregando o complexo de rutenio en PBS e diferentes técnicas como os 
métodos de adición lenta. Así mesmo, a reacción levouse a cabo en diferentes medios 
biolóxicos como DEMEM, solución de BSA, lisados celulares e incluso en presenza de 
células HeLa. 

mailto:lara.troncoso@rai.usc.es
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Figura 1. Esquema de reacción para a síntese de fenantrenos.

Por outra banda, explorouse a síntese fotocatalizada de benzotiofenos [2], como se re-
colle na figura 2. Neste caso, os estudos consistiron en comparar diferentes condicións 
de reacción para explorar a viabilidade do proceso en medios acuosos, o que supón 
un primeiro paso para alcanzar a bioortogonalidade. 
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S S
+

MeO MeO
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LED 530 nm
reaction media

inhert atm.,14 h, r.t.

Figura 2. Esquema de reacción para a síntese de benzotiofenos.

Finalmente, en relación a síntese de cumarinas [3], na figura 3 recóllense as condi-
cións de reacción empregadas. Neste caso, explorouse o uso de diferentes condicións 
de reacción (distintos fotocatalizadores en diferentes medios de reacción). Desafortu-
nadamente, ningunha das combinacións permitiu o illamento do produto. 

O O

Ph

+ 5 mol% photocatalyst

K2CO3, deox. solvent,
irradiation

atm. Ar, 24 h, r.t. O O

Ph
N2BF4

OMe

OMe
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Figura 3. Esquema de reacción para a síntese de cumarinas.
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Polímeros helicoidais fluorescentes: 
propiedades e aplicacións

Juan José Tarrío
Emilio Quiñoá

Félix Freire

Departamento de Química Orgánica/CIQUS, Santiago de Compostela, España;
juanjose.tarrio@usc.es

Palabras chave: Polímeros, fluorescentes, aplicacións

A enxeñería molecular permite o deseño e creación de novos materiais cunha determi-
nada estrutura e propiedades específicas interrelacionadas entre si. Con isto en mente, 
tratando de emular as hélices presentes na natureza e as súas propiedades, xorden os 
polímeros helicoidais sintéticos [1]. 

As potenciais aplicacións deste tipo de polímeros é moi ampla e abranguen o uso 
como sensores, como recheo de columnas cromatográficas para separación de subs-
tancias quirais ou mesmo en catálise. Todo isto grazas ao control que se pode exercer 
sobre a hélice (lonxitude, sentido de xiro...) mediante a aplicación de estímulos exter-
nos como adición de metais, disolventes, cambios de pH ou temperatura [2]. 

Neste traballo farase unha breve revisión das condicións para a obtención de poli(-
difenilacetileno)s, así como das súas propiedades e posibles aplicacións. Estes polí-
meros helicoidais presentan unha estrutura ríxida que os fai termo e foto-resistentes. 
Ademais, posúen a capacidade de emitiren luz, o que os fai aptos para o seu uso en 
pantallas ou dispositivos fotoeléctricos [3,4]. 

Agradecementos: Agradecemos ao Servizo de Microscopia Electrónica (RIAI-
DT, USC). Tamén, o financiamento por parte de AEI (PID2019-109733GB-I00), 
Ministerio de Ciencia e Innovación (PID2019-107307RB-100 e PID2020-
117605GB-100). Xunta de Galicia (ED431C 2018/30, ED431C 2021/40, Cen-
tro Singular de Investigación de Galicia acreditación 2019-2022, ED431G 
2019/03, Beca Leonardo a Investigadores y Creadores Culturales 2020 da Fun-
dación BBVA e ao European Regional Development Fund (ERDF). J. J. T. agrade-
ce ao MICINN por un contrato FPU. 
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A presenza de residuos de pesticidas (insecticidas e funxicidas) en viño é un tema moi 
estudado, e que preocupa a nivel mundial. Porén, non existe unha regulación europea 
dos límites máximos de residuos (MRLs) para pesticidas en viños. De todos os xeitos, 
estase a traballar no control destas substancias e algúns países xa estableceron límites a 
nivel nacional para pesticidas nesta matriz. Ademais, a crecente produción e demanda 
de viños ecolóxicos tamén fai necesario levar a cabo unha análise en profundidade do 
produto antes de proceder á súa venda.

A cromatografía líquida acoplada a espectrometría de masas en tándem (LC-MSMS) é 
o protocolo por excelencia para a determinación de funxicidas e insecticidas en viño. 
Tamén existen outros métodos de extracción, como QuEChERS, extracción en fase 
sólida (SPE) e extracción líquido-líquido (LLE). Estas preparacións de mostra supoñen 
un uso moderado de disolventes orgánicos, o uso de adsorbentes cun custo elevado e 
limitacións á hora de automatizar o proceso.

Por todo isto, neste traballo preséntase un método automatizado de extracción SPE 
on-line e determinación mediante LC-MS/MS, que permite determinar 48 pesticidas 
(37 funxicidas e 11 insecticidas) en mostras de viño. Unha vez optimizado o proce-
so, fíxose unha comparación entre o método automatizado proposto e o equivalente 
off-line desenvolto previamente no laboratorio [1]. Para iso, comparáronse diferentes 
parámetros que afectan á extracción e determinación, como son os efectos de matriz 
durante a ionización por electro-spray (ESI) (figura 1), a exactitude e a sensibilidade. 
Tamén se tiveron en conta os custos do protocolo, a vida útil dos adsorbentes, o efecto 
do volume de inxección e os límites de cuantificación (LOQs).
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Figura 1. Efectos de matriz para viño branco e tinto, levando a cabo SPE on-line ou off-line.

Finalmente, establecéronse dous protocolos de determinación logo da extracción 
on-line, utilizando 25 ou 3 µL como volume de inxección para viños ecolóxicos ou 
convencionais, respectivamente. Analizáronse un total de 30 mostras de viño branco 
e tinto segundo a metodoloxía optimizada, coa presenza por debaixo de 5 ng mL-1 de 
17 dos analitos, outros 17 compostos por enriba desta concentración e 14 pesticidas 
non detectados. No referente ás cinco mostras de viño ecolóxico analizadas, dúas de-
las contiñan residuos de pesticidas en concentracións entre 0.5 e 6 ng mL-1 (táboa 1).

Táboa 1. Concentracións dos compostos detectados en mostras de viño tinto coa etiqueta de 
produción ecolóxica.

Compostos
Códigos dos viños tintos; conc(ng mL-1)

27 28 29 30

Ametoctradin 0.14

Benalaxyl 0.28

Boscalid 6.03 0.26

Carbendazim 0.45 2.50 0.64

Cyprodinil 2.23 0.15

Dimethomorph 1.75

Fenhexamid 0.86

Fludioxonil 1.23

Fluopicolid 0.32
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Compostos
Códigos dos viños tintos; conc(ng mL-1)

27 28 29 30

Imidacloprid 0.72

Iprovalicarb 0.10

Mandipropamid 0.12

Metalaxyl 0.10 5.75 0.56

Metrafenone 0.43

Myclobutanil 0.20 0.28 0.21

Pyrimethanil 1.00

Tebuconazole 1.00 0.10

Tebufenozide 0.13

Thiophanate-methyl 0.82 0.16

Triadimenol 0.16

En resumo, desenvolveuse unha metodoloxía de extracción on-line que permite redu-
cir a manipulación, o tempo de extracción e o uso de disolventes orgánicos, ademais 
de xerar menor cantidade de residuos. O efectos de matriz con esta metodoloxía son 
mínimos e permite acadar límites de cuantificación dende 2.5 ng mL-1 ata 0.1 ng mL-1, 
no caso do protocolo con 25 µL de volume de inxección [2].
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O desenvolvemento de novos métodos de análise cada vez máis sensibles nos últi-
mos anos permitiu detectar nas augas un elevado número de compostos, coñecidos 
globalmente como contaminantes emerxentes (CEs). Co obxecto de obter información 
sobre os potenciais efectos adversos para a saúde e o ambiente que causan estas 
substancias [1], é fundamental a detección e, sobre todo, a cuantificación destas en 
mostras de auga.

Con este fin algúns equipos científicos europeos centráronse en investigar algunhas 
clases de CEs, e desenvolveron métodos analíticos para determinalos en diferentes ma-
trices ambientais. Así, xorde o proxecto Nor-Water, un programa de cooperación entre 
España e Portugal que ten como finalidade identificar os principais CEs e as súas fontes 
nas bacías do norte de Portugal e Galicia, centrándose na presenza destas substancias 
en augas superficiais.

Neste estudo optimizouse e validouse un método baseado na extracción en fase sólida 
(SPE) e a determinación mediante cromatografía líquida de alta eficiencia acoplada a 
espectrometría de masas en tándem (HPLC-MS/MS) para a cuantificación de 52 com-
postos priorizados en mostras de auga.

Os compostos seleccionáronse, no marco do proxecto Nor-Water, mediante unha es-
tratexia de priorización baseada en criterios de persistencia, mobilidade e toxicidade 
(PMT) [2] e nos resultados obtidos en estudos de screening [3] realizados previamente 
en mostras de auga de Galicia e do norte de Portugal.
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Durante a optimización do método comparáronse diferentes columnas e programas 
cromatográficos e distintos tipos de adsorbentes para a etapa de preparación de mos-
tra. Como compromiso para poder determinar o maior número de compostos, selec-
cionáronse os cartuchos Oasis HLB para a SPE e a columna de modo mixto AcclaimTM 
Trinity P1 [4] para a separación cromatográfica.

O método cromatográfico optimizado presentou unha boa linearidade para todos os 
compostos (R2 > 0,99) no intervalo entre 0,1 e 100 ng/mL. Tamén presentou unha 
precisión aceptable (RSD < 20%), repetibilidade e reproducibilidade, estimada a dous 
niveis de concentración (1 ng/mL e 10 ng/mL).

O método completo de SPE seguido de HPLC-MS/MS validouse obtendo unha exacti-
tude aceptable para un método multi-residuo, con recuperacións superiores ao 60% e 
límites de detección (LOD) e cuantificación (LOQ) baixos (1,3x10-2-52 ng/L e 4,2x10-2-
173 ng/L, respectivamente) para a maioría dos compostos en mostras de auga ultra-pu-
ra, río, mar e residual (influente e efluente).
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Nas últimas décadas, co rápido desenvolvemento industrial, a contaminación das au-
gas resulta cada vez máis preocupante, pois as augas residuais procedentes de diversas 
industrias como a téxtil, a alimentaria, a cosmética, da madeira e dos plásticos conte-
ñen diferentes tipos de colorantes sintéticos, a maioría dos cales presentan toxicidade. 
Polo tanto, a súa eliminación dos efluentes faise absolutamente necesaria. 

Xa que logo, volveuse fundamental atopar unha solución eficiente tanto a nivel eco-
nómico como ambiental para purificar os efluentes líquidos. Documentáronse varios 
métodos para a eliminación de contaminantes do ambiente, maioritariamente trata-
mentos biolóxicos, químicos e físicos. Algúns dos métodos máis comúns para a pu-
rificación das augas son a filtración, a oxidación, a osmose inversa, a floculación, a 
separación magnética e a adsorción. [1] A adsorción destaca para a eliminación de 
contaminantes de efluentes líquidos porque é unha técnica económica, fácil de poñer 
en práctica, ecolóxica, de baixo risco para a saúde e por tratarse dun proceso non 
destrutivo. Ademais, se se engaden a esta técnica adsorbentes de fontes económicas e 
sostibles non se compromete o rendemento do sistema. [2]

Investigáronse moitos adsorbentes, entre os cales o carbón activado, que recibe espe-
cial atención en sistemas líquidos debido ás súas propiedades químicas e mecánicas. 
[1] Non obstante, presenta un custo asociado bastante elevado. Precisamente, este 
traballo céntrase na preparación de carbóns activados a partir de materiais naturais, 
amplamente dispoñibles, como é o caso de subprodutos da industria da madeira.

Neste traballo proponse a utilización de biomasa residual procedente da industria da 
madeira (serraduras de Pinus Radiata) para a produción de carbóns activados quimi-
camente, utilizando KOH ou ZnCl2, para eliminar colorantes de augas residuais. A 
activación química inclúe dúas etapas, unha inicial, que consiste na carbonización da 
biomasa en presenza dun gas inerte, seguida da activación do carbón resultante. Para 
a optimizar as condicións de operación na preparación do carbón activado, analíza-
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se o efecto da temperatura de activación, así coma o tipo e cantidade de axente de 
activación no proceso de adsorción indicado. O estudo da capacidade de adsorción 
realízase en descontinuo, analizando a influencia de diversas variables de operación 
como a relación sólido-liquido, o tempo de equilibrio, o pH, a concentración inicial 
etc., para a súa posterior aplicación en operación continua. Ademais estes resulta-
dos son comparados cos obtidos coa biomasa orixinal. Para caracterizar estrutural e 
morfoloxicamente os materiais utilízanse técnicas como SEM-EDX, determinación da 
superficie especifica aplicando o modelo BET e TGA. 

Como pode observarse nos resultados da Táboa 1, as áreas superficiais dos carbóns 
preparados a partir de serraduras de piñeiro e activados con KOH, tanto a 600°C como 
a 850°C, determinadas por adsorción de N2 e de CO2, son claramente superiores ás do 
carbón activado comercial e ao das serraduras sen tratamento.

Táboa 1. Área superficial de carbóns activados preparados a partir de serraduras de piñeiro e 
activados con KOH , dun carbón activado comercial e de serraduras de piñeiro orixinal

Mostra SBET N2 (m
2 g-1)

SBET CO2

(m2 g-1)

Carbón activado comercial 1059,9 350,9

Serraduras de piñeiro carbonizado e activado con KOH a 
850°C

2864,5 677,24

Serraduras de piñeiro carbonizado e activado con KOH a 
600°C

2437,2 1354,2

Serraduras de piñeiro 0,362 -

As imaxes SEM (Figura 1) tamén demostraron o aumento tanto no número como no 
tamaño dos poros cando as serraduras son carbonizadas e activadas quimicamente 
con KOH.

Con respecto á eliminación de colorantes de augas residuais, as probas cun coloran-
te azul empregado industrialmente para o tinguido de madeira, demostraron que as 
serraduras de piñeiro natural só son eficientes (100% de eliminación) para concentra-
cións iniciais baixas (5 mg L-1) a pH ácido e doses de adsorbente relativamente altas 
(2 g L-1). A eficiencia redúcese aproximadamente ao 60% cando a dose de adsorbente 
baixa a 0,5 g L-1. Para concentracións elevadas (300 mg L-1) non é posible obter a eli-
minación completa aínda cunha dose de adsorbente de 10 g L-1. Polo que respecta aos 
carbóns activados, encontrouse que co carbón activado con KOH 1:4 (p/p) a 850°C é 
posible obter unha porcentaxe de eliminación do 100% a pH natural (5,1) e concen-
tracións iniciais de colorante de 5 a 500 mg L-1 con doses de adsorbente de 0,1 a 0,4 g 
L-1, o cal demostra a significativa mellora do proceso de adsorción coa carbonización/
activación da biomasa.
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Figura 1. Imaxes SEM de serraduras de piñeiro natural (esquerda) e de carbón activado con 
KOH 1:4 a 850ºC (dereita).

A partir dos estudos de adsorción en descontinuo seleccionaranse aqueles carbóns que 
presenten as maiores porcentaxes de adsorción para a súa aplicación en operación 
continua. Ademais, a través de estudos de desorción, estudarase a rexeneración dos 
carbóns para a súa posterior reutilización. Tamén se prevé o estudo da eliminación de 
contaminantes de efluentes gasosos como o N2 e o CO2 e a eliminación de catións 
metálicos de augas residuais.
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A hipertermia magnética fundaméntase no incremento da temperatura que experimen-
tan as nanopartículas magnéticas (MNPs) cando se someten a un campo magnético 
alterno, e  utilízase como un método de terapia antitumoral que provoca a morte das 
células tumorais por quencemento [1]. Neste caso, fanse chegar as nanopartículas en 
disolución ó interior do tumor; porén, existen posibilidades terapéuticas diferentes nas 
que se pode aproveitar a hipertermia magnética producida por dispositivos implanta-
bles constituídos por materiais sólidos dopados con MNPs.

Neste traballo desenvólvese compósitos superparamagnéticos constituídos por unha 
matriz de poliuretano como materiais biomédicos biocompatibles e implantables con 
hipertermia magnética. Sintetizáronse varias esponxas de poliuretano con diferentes 
contidos de nanopartículas magnéticas (Figura 1) a través dun procedemento de quí-
mica húmida. O material resultante pode cortarse facilmente en anacos de tamaños 
diversos que se adapten á aplicación requirida.

Figura 1. Compósitos de poliuretano con diferentes nanopartículas magnéticas na súa 
composición.
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As propiedades fisicoquímicas dos compósitos caracterizáronse con diferentes técni-
cas: microscopía electrónica de varrido (SEM), ICP-OES, magnetometría e hipertermia 
magnética. O comportamento magnético das esponxas pode apreciarse a simple vista 
achegando un imán (Figura 2a) e estudouse por magnetometría de mostra vibrante 
(Figura 2b).

Figura 2. a) Compósito magnético atraído por un imán. 
b) Comportamento superparamagnético do compósito.
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O campo do magnetismo molecular é unha área en crecente expansión, cuxo obxec-
tivo principal é o deseño de imáns moleculares con propiedades melloradas. O funda-
mental motor no estudo destes imáns é a súa natureza cuántica, o que pode permitir 
que almacenen a información en cantidades e a velocidades sen precedentes. Dentro 
deste campo de traballo, a investigación no eido das moléculas imán (SMM) de lanta-
noides (Ln) incrementouse notablemente dende que Rinehart e Long publicaron o seu 
modelo electrostático [1], no que se establece que a xeometría arredor dos ións Ln3+ 
pode determinar a anisotropía do sistema, e con iso mellorar as propiedades magnéti-
cas dos SMM. Así, para ións prolato, como DyIII, a anisotropía será máxima cando os 
ligandos impoñan unha xeometría axial. Unha forma de asegurar a axialidade nestes 
complexos é o uso selectivo de ligandos aniónicos con dadores duros, como o fluoru-
ro. A idea non é nova, pero a síntese de fluoruro-complexos de lantanoides é unha 
ardua tarefa, debido á tendencia deste ligando a formar LnF3 [2], compostos estables 
e altamente insolubles. Polo tanto, o número de complexos metálicos de lantanoi-
des con ligando fluoruro caracterizados magneticamente é relativamente pequeno [3]. 
Nesta comunicación descríbese un complexo dinuclear de disprosio con ponte fluoru-
ro lineal, o cal se comporta como se fose un imán molecular en presenza dun campo 
magnético externo.

O novo composto [Bu4N]{[Dy(3NO2,5Br-H3L
1,1,4)]2(µ-F)}·5CH3C6H5 (1·5CH3C6H5) ob-

tense a partir do complexo [Dy(3NO2,5BrH3L
1,1,4)(H2O)], anteriormente descrito [4], 

tal e como se resume na figura 1. 1·5CH3C6H5, que perde o solvato ao ser secado, é 
un composto iónico, e a súa caracterización por difracción de raios X de monocris-
tal amosa que o anión {[Dy(3NO2,5Br-H3L

1,1,4)]2(µ-F)}- pode entenderse como dous 



30 Xuntanza Investigadores Novos no ámbito da Química
Santiago de Compostela, 25 e 26 de novembro de 2021

XINQ_2021

bloques mononucleares [Dy(3NO2,5Br-H3L
1,1,4)] unidos a través dun fluoruro ponte. 

Nestes bloques, o ligando 3NO2,5Br-H3L
1,1,4 compórtase como trianiónico e hepta-

dentado, o cal, unido ao dador fluoruro ponte, leva a que os ións Dy3+ acaden un 
índice de coordinación 8, cunha xeometría altamente distorsionada, entre dodecaedro 
triangular e prisma trigonal biaumentado, segundo o programa SHAPE [5]. Ademais, a 
completa caracterización magnética revela que o túnel cuántico evita a observación 
da relaxación lenta da magnetización en ausencia de campo magnético. Porén, baixo 
un campo magnético externo de 600 Oe, 1 amosa unha barreira enerxética efectiva 
para a inversión do espín de 27.5 K (19.1 cm-1).
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Figura 1. Esquema de obtención de [Bu4N]{[Dy(3NO2,5Br-H3L
1,1,4)]2(µ-F)}
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Os materiais de carbono son omnipresentes nas nosas vidas. Estes materiais presentan 
unha estabilidade química e térmica alta, ademais de posuíren unha superficie axus-
table e múltiples formas estruturais a escala atómica e nanoescala que definen unha 
gama ampla de propiedades fisicoquímicas e lles permiten satisfacer diversas aplica-
cións. Sen dúbida, a presenza de poros de diferentes formas e tamaños inflúe notable-
mente nas propiedades e funcións dos carbóns, reducindo a súa densidade aparente 
e expandindo a súa area superficial. O concepto de estruturación xerárquica, con 
tamaños de poro dende os microporos cun tamaño menores de 2 nm, aos mesoporos 
2-50 nm e aos macroporos maiores de 50 nm, móstrase de forma equilibrada nestes 
materiais. Os macroporos son literalmente unha estrada de transporte, mentres que 
os micro e mesoporos proporcionan unha gran superficie con sitios activos para reac-
cións heteroxéneas. Actualmente, os nanocarbóns porosos empréganse amplamente 
como adsorbentes, soportes e incluso catalizadores libres de metais para abordar de-
safíos globais urxentes, que inclúen, entre outros, problemas enerxéticos e ambientais. 
Ademais, grazas ás súas propiedades electrónicas, como a alta condutividade, esperta-
ron o interese en aplicacións como células solares, transistores, supercondensadores, 
electrodos e baterías [1].

Cómpre subliñar o efecto da dopaxe con heteroátomos, como por exemplo nitróxeno 
(N), fósforo (P), boro (B), xofre (S) e selenio (Se). Este tipo de átomos poden ser incorpo-
rados sós ou conxuntamente na estrutura interna do carbón mediante a carbonización 
dun precursor rico en heteroátomos ou cunha modificación química posterior dos car-
bóns porosos. A introdución destes elementos nos carbóns proporciónalles propieda-
des fisicoquímicas fascinantes grazas á súa electronegatividade, á densidade de carga 
e ao tamaño dos heteroátomos. Resulta de consideración o potencial dos materiais 
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carbonosos dopados con heteroátomos como catalizadores libres que poden substituír 
os custosos catalizadores formados por metais nobres ou de transición, debido á súa 
estabilidade en condicións extremas. Por outro lado, o uso de nanocarbóns porosos é 
interesante na eliminación ou separación de gases, como, por exemplo, no tratamento 
do biogás para obter biometano, onde hai que separar o metano (CH4) do dióxido de 
carbono (CO2) e do sulfuro de hidróxeno (H2S); os nanocarbóns porosos son moi se-
lectivos do CO2 en presenza do CH4 grazas aos microporos e aos grupos superficiais 
ricos en N [2].

Dentro deste proxecto de tese estúdase a fabricación de diversos nanocarbóns mi-
croporosos funcionalizados con grupos superficiais de nitróxeno e xofre derivados de 
copolímeros de bloque (CB). Os CB son un tipo de polímeros que consisten en dous 
ou máis fragmentos poliméricos homoxéneos (bloques) unidos por enlaces covalentes. 
Estes bloques son inmiscibles polo que xeran diferentes estruturas coa modificación 
do peso molecular e composición de cada un, como configuracións con fases esfé-
ricas, cilíndricas, xiroides descontinuas ou laminares. Neste traballo estase a fabricar 
carbóns que proveñen de copolímeros de bloque como o poliacrilonitrilo-b-polimetil-
metacrilato (PAN-b-PMMA) en diferentes proporcións. O PAN-b-PMMA constitúe un 
modelo para a fabricación do carbón con organización xerárquica, de forma que no 
proceso de carbonización a alta temperatura o PAN sofre un proceso de ciclación que 
permite conservar a estrutura do CB mentres o PMMA pérdese formando os poros do 
carbón. Desta maneira o ideal sería encontrar unha combinación onde o PAN se atope 
en maior proporción que o PMMA, conformando a matriz para que na carbonización 
se obteñan poros esféricos ou cilíndricos (figura 1). A caracterización destes carbóns 
de CB como precursor mediante unha análise BET de adsorción de gases (CO2 ou N2) 
amosa que estes materiais son moi microporosos e mesmo chegan á ultramicroporosi-
dade, o que é moi positivo de cara á adsorción de gases como o CO2.

Figura 1. Imaxe SEM dun carbón activado de PAN-b-PMMA.
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Figura 2. Adsorción de colorante vermello industrial por un carbón sintético de PAN, activado 
e dopado (PAN-S-ACT) e un carbón activado comercial.

En canto á súa aplicación en medios acuosos, realizouse un estudo previo onde se 
analizaron diferentes procesos de fabricación de carbóns a partir de poliacrilonitrilo 
e empregáronse na eliminación de colorantes industriais. Fabricáronse carbóns sen 
activar e activados empregando hidróxido potásico (KOH) como axente activante e 
observouse que esta activación aumenta considerablemente a superficie específica (≈ 
3000 m2 g-1) destes materiais, pero reduce os grupos funcionais que se atopan na súa 
superficie ademais de aumentaren o tamaño dos poros (meso e macroporos). Como se 
amosa na figura 2, o carbón PAN-S-ACT, despois de 24h de axitación cunha disolución 
de colorante vermello industrial con concentración inicial de 1500 ppm, ten unha ca-
pacidade de adsorción de case 900 mg g-1 (99% de eliminación), mentres que o carbón 
comercial satúrase a esta concentración cunha capacidade de adsorción de ≈ 500 mg 
g-1 (75%), o cal se debe á maior superficie específica do PAN-S-ACT en comparación 
co carbón comercial. 

Actualmente estase a estudar mediante un deseño experimental o efecto de diferentes 
variables que afectan á formación dos carbóns, como é a cantidade de axente acti-
vante, a temperatura de fabricación e a cantidade de xofre, sobre a capacidade de 
adsorción de gases e colorantes industriais. Por outro lado, debido á gran cantidade de 
artigos que evidencian as grandes calidades do carbón en aplicacións tecnolóxicas, 
comezouse a caracterizar electroquimicamente os carbóns sintetizados. Finalmente, 
de cara ao futuro, estudarase a introdución de metais na matriz dos nanocarbóns e a 
súa utilización na eliminación de catións metálicos de medios acuosos.
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No presente proxecto, sintetizáronse e caracterizáronse materiais híbridos SnO2/TiO2 
para utilizar en reaccións fotocatalíticas como substratos para os clústeres cuánticos 
atómicos (AQCs).

Os métodos de síntese baseáronse en aproximacións bottom-up en fase líquida, 
como o método sol-xel ou a precipitación química, os cales son fáciles de escalar [1]. 
Ademais, os materiais foron caracterizados fisico-quimicamente por técnicas como 
difracción de raios X en po (DRX), espectroscopias FTIR-ATR e Raman, análise ele-
mental (CHNS) e microscopia electrónica de transmisión (TEM), co fin de determinar 
a estrutura cristalina, a morfoloxía e a composición química destes materiais, é dicir, 
como están os elementos distribuídos nos materiais híbridos e que está adherido e 
protexendo a superficie das nanopartículas), así como co fin de predicir as súas pro-
piedades fotocatalíticas mediante espectroscopia de reflectancia difusa e isotermas 
de adsorción BET.

Un segundo obxectivo deste proxecto foi a utilización destas nanopartículas semicon-
dutoras como substrato para a deposición de AQCs mediante impregnación seca ou 
incipient wetness impregnation. Posteriormente, estudouse por espectroscopia UV-Vis 
como o proceso de deposición favorece as propiedades ópticas dos materiais, incre-
mentando a absorción de luz visible mediante a aparición de midgaps, o que fai estes 
materiais moi interesantes para reaccións fotocatalíticas [2]. Para isto, leváronse a cabo 
estudos preliminares de actividade fotocatalítica coa degradación dun colorante en 
auga, empregando un simulador solar.
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Os compostos organometálicos derivados de paladio posúen unha xeometría plano 
cadrada cando o centro metálico se atopa en estado de oxidación 2+. Esta peculiarida-
de propiciou o estudo da estrutura e reactividade dun amplo espectro de arquitecturas 
moleculares, co que se conseguiron resultados de impacto alto en distintas vertentes 
como son a química médica, na que se atopan exemplos de actualidade patentados 
con aplicación como fármacos en terapia contra o cancro[1], ou en síntese, como 
substancias con actividade catalítica, entre as que destacan as reaccións de axuste 
cruzado C-C.[2]

Os argumentos anteriores xustifican o interese do equipo no deseño e síntese de com-
postos ciclometalados derivados de metais do grupo 10 con ligandos ricos en átomos 
dadores como son as bases de Schiff [3], os iminofosforanos [4] e as tiosemicarbazonas 
[5]. Estas últimas, á súa vez, dependendo das condicións de traballo, poden xerar com-
postos que amosan distintos modos de coordinación do ligando co centro metálico. 

Anteriormente o grupo esclarecera a reactividade de tiosemicarbazonas para-substi-
tuídas fronte a diversas difosfinas en ausencia de axentes oxidantes [6]. Para ampliar o 
estudo nesta liña de investigación proponse a posibilidade de partir de compostos con 
maior impedimento estérico, co fin de coñecer as similitudes estruturais así como as 
diferenzas cos datos anteriormente colleitados.

Con este obxectivo proponse unha estratexia sintética baseada na reactividade descrita 
na bibliografía, que procura resultados similares para os compostos tetranucleares de 
paladio nos que o ligando tiosemicarbazona (TSC) amosa un alto grao de interacción 
cos centros metálicos de Pd (II) a través dos átomos de carbono, nitróxeno e xofre, 
caracterizándose, polo tanto, como un ligando tridentado. 
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Para obter estes compostos levase a cabo inicialmente a síntese dos ligandos mediante 
unha reacción de condensación entre unha cetona e unha tiosemicarbazida, coa que 
se obteñen os ligandos tiosemicarbazona 2,3,4-trimetoxi substituída correspondentes. 

En canto ó estudo dos compostos ciclopaladados tetranucleares fronte a distintas di-
fosfinas, abordamos os casos concretos da reactividade da dppm, bis(difenilfosfina)
metano e da dppma, bis(difenilfosfina)metilamina en relación 1:4, e obtemos distintos 
resultados estruturais en función da difosfina. Así, xérase o composto mononuclerar de 
paladio coa difosfina coordinada como coligando monodentado no caso dos produtos 
de reacción constituídos coa dppm, mentres que, para o caso da difosfina dppma, obti-
véronse os compostos dinucleares de paladio no que a difosfina actúa como bidentada 
ponte entre os distintos centros metálicos.

Todos os compostos son caracterizados mediante o emprego das técnicas de análise 
elemental, espectroscopia infravermella, espectroscopia de resonancia magnética nu-
clear (RMN) de protón e fósforo, e difracción de raios X, segundo sexa o caso.
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A síntese de compostos ciclometalados[1] é unha área de investigación química en 
constante expansión. Os seus continuos desenvolvementos, así como as súas aplica-
cións ao longo dos anos, rexistráronse en numerosos artigos e revisións; tal é o caso do 
seu uso como catalizadores activos[2], como intermedios na síntese de novos compos-
tos organometálicos e orgánicos[3] na resolución de mesturas racémicas nos corres-
pondentes compoñentes puros opticamente activos[4], no deseño de complexos con 
prometedoras propiedades fotoquímicas e electroquímicas[5] e actividade antitumoral 
específica fronte a varias formas de cancro. [6] 

Os compostos ciclometalados implican a formación de ligazóns s M- C e a coordina-
ción adicional do átomo metálico cun átomo doante do ligando adecuado. O átomo 
doante, así como o metal e o tamaño do anel do quelato, serven de base para a súa 
clasificación; os exemplos máis estudados son, con moito, os paladaciclos de cinco 
membros que conteñen ligazóns Pd- N e C( fenilo)- Pd.

As bases de Schiff potencialmente tetradentadas derivadas do 1,4-(COH)2C6H4 ( teref-
talaldehído) e do 1,3-(COH)2C6H4 (isoftaladehído) dan lugar a diferentes produtos. Así, 
a reacción de 1,4-(CyN=CH)2C6H4 con acetato de paladio(II) en ácido acético glacial 
proporciona o composto monociclometalado no que a natureza aceda do disolvente 
promove a hidrólise dunha das dobres ligazóns C= N. O segundo grupo C= N parece 
estar protexido contra a hidrólise debido á coordinación intramolecular co átomo de 
paladio. Tendo isto en conta, parece razoable pensar que a apertura do anel ciclome-
talado debería facer que o segundo grupo imina fose susceptible de hidrólise.

Consecuentemente, a reacción do complexo dinuclear de paladio con ligandos clo-
ruro ponte con fosfinas monodentadas en relación 1:4 orixina compostos cun grupo 
formilo libre e un grupo C= N non coordinado. Posteriormente a reacción con ácido 
nas condicións apropiadas conduce a especies con dous grupos formilo sobre o anel 
metalado.
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Todos os compostos que se preparen serán caracterizados mediante o emprego das 
técnicas de análise elemental, espectroscopia infravermella, espectroscopia de reso-
nancia magnética nuclear (RMN) de protón e fósforo, e difracción de raios X, segundo 
sexa o caso.
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Neste traballo adoptouse un enfoque transversal baseado nas liñas de traballo desen-
volvidas en cadanseu grupo de investigación: deste xeito, aplicouse a metodoloxía 
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IC-Tagging, evolucionada mediante enxeñaría xenética a partir do estudo dun virus 
aviar, para así desenvolver unha nova plataforma catalítica capaz de realizar transfor-
macións bioortogonais, cuestión na que se está a traballar intensamente no campo da 
química biolóxica.

A metodoloxía IC-Tagging permite a encapsulación de case calquera proteína de inte-
rese, o que permite simplificar a purificación destas ao tempo que estabiliza as súas 
propiedades [1]. Esta metodoloxía está baseada na proteína muNS-Mi, que por si soa 
forma estruturas esféricas nas células bacterianas (nanoesferas, NS) ou eucariotas (mi-
croesferas, MS) doadamente purificables, e na xeración de proteínas de fusión cunha 
etiqueta peptídica (denominada IC), que determina a inclusión nas devanditas esferas. 
Esta metodoloxía permitiu previamente a obtención de proteínas difíciles de expresar 
e incluso se aplicou na produción de vacinas [2] e encimas inmobilizados [3]. 

O enfoque bioortogonal na química biolóxica busca o deseño de reaccións in cellulo 
que non per-turben o metabolismo e a viabilidade celular, ao tempo que se aproveita 
o ambiente intracelular para obter produtos de valor [4]. Este enfoque foi xa utilizado 
no desenvolvemento de diversos tipos de catalizadores, desde complexos discretos [5] 
até mini-proteínas [6] e cápsulas/MOFs.

A sinerxía entre ambos os conceptos permite o deseño de catalizadores artificiais hí-
bridos —mediante o uso de técnicas de ADN recombinante— que constan de novos 
encimas (catalizadores biolóxicos) confinados ás esferas, en lugar de distribuírense 
libremente no interior celular como no caso dos catalizadores químicos clásicos. Esco-
lléronse dúas proteínas para esta fin: a metalotioneína, pola súa capacidade de unir e 
detoxificar metais esóxenos como o ouro [7], e a lacase, cuproencima de tipo oxidase 
de fungos e bacterias [8]. 

Após a construción dos correspondentes vectores de expresión eucariota, a selección 
e síntese de substratos, e a preparación de proteínas purificadas e células para ensaios 
químicos in vitro e in cellulo, respectivamente, puido establecerse que estes novos me-
taloencimas demostraron ser un sistema efectivo in vitro e in vivo (segundo os resulta-
dos preliminares) para a catálise. Concretamente, o encima artificial baseado en ouro 
(bis(metalotioneína)-IC) complexado a ouro e encapsulado en nanosferas de µNS-Mi 
foi válido para a catálise da reacción de anelación cumarínica por hidro-arilación de 
alquino, inicialmente desenvolvido en catalizadores discretos de ouro(I) bioortogo-
nais. Así mesmo, observouse en resultados preliminares in vitro que o cuproencima 
IC-lacase é outra plataforma catalítica válida, neste caso para o acoplamento oxidativo 
de substratos aromáticos que conteñen grupos hidroxilo e amina.
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De xeito clásico, o estudo da interacción entre moléculas centrouse en técnicas ex-
perimentais e empíricas que permitiron acadar un profundo nivel de coñecemento 
e detalle sobre a materia e a radiación nun amplo abano de escalas. Coa aparición 
da computación a mediados do século XX, abriuse unha nova porta para o estudo e 
caracterización físico-química dos materiais dende un punto de vista semi-empírico 
e teórico. Malia que a posibilidade de realizar estes cálculos fora xa predita con an-
terioridade á aparición do primeiro ordenador, foi a chegada destes a que permitiu 
realizalos con velocidade e precisión abondas como para converterse nunha técnica 
rendible e xeneralizada.

Así pois, no noso grupo de investigación aplicamos distintas técnicas de simulación 
centradas na dinámica molecular[1] para estudar materiais orgánicos dende distintas 
perspectivas e contextos. A dinámica molecular é unha técnica que permite simular 
un amplo rango de materiais valéndose da física clásica ou newtoniana, que fornece 
información a niveis de resolución atómica ou próxima a ela, e que resolve a evolu-
ción dos sistemas no tempo. Esta técnica permite obter datos moi valiosos que a día 
de hoxe non son facilmente accesibles con aproximacións empíricas, como informa-
ción detallada a nivel molecular da interacción dun fármaco cunha ciclodextrina[2], 
permeabilidade á auga dun nanotubo peptídico inserido nunha membrana celular[3] 
ou obtención de marcadores dinámicos dunha colección de membranas lipídicas en 
función da súa composición[4].

Uns dos últimos avances feitos no grupo radica no estudo do comportamento de 
membranas lipídicas de gran tamaño sen presenza de ningún axente externo máis 
aló da auga como disolvente. As membranas son unha potencial diana terapéutica 
moi atractiva que relaciona varias familias de enfermidades coma o cancro e diversos 
procesos infecciosos[5,6]. De feito, o sistema inmune innato dos seres vivos presenta 
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unha primeira liña de defensa que actúa sobre as membranas, os péptidos de defensa 
do anfitrión[7,8] (Host Defense Peptdies, HDPs, en inglés), en función de seren estas 
afectadas por diversos patóxenos[9]. Con todo, existe moi pouco coñecemento do me-
canismo de interacción a nivel molecular destes péptidos coas membranas[10], e mes-
mo temos un entendemento moi limitado da propia estrutura interna destas últimas. 
Xa que logo, é necesaria unha comprensión máis robusta destes obxectos en solitario 
para poder describir os mecanismos de acción doutros posibles axentes sobre eles. É, 
pois, neste marco no que obtemos predicións de estruturas de orde superior (análogas 
por exemplo á estrutura secundaria das proteínas), incluso nos modelos de membrana 
máis simples estudados, co que abrimos o camiño cara a unha mellor comprensión 
das membranas e as súas interaccións.
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Os plastificantes úsanse amplamente para aumentar a flexibilidade e suavidade dunha 
gran variedade de produtos plásticos. A exposición humana aos plastificantes a través 
de microplásticos pode producirse por inxestión, inhalación ou absorción dérmica. No 
primeiro caso, a bioaccesibilidade oral pódese definir como a porcentaxe dunha subs-
tancia extraíble no tracto gastrointestinal (GIT) e que se fai accesible para a absorción 
despois da inxestión [1], dependendo de factores bióticos e abióticos.

Os ensaios de extracción con base fisiolóxica in vitro (PBETs) como os propostos por 
Versantvoort et al [2] en 2004 para produtos alimenticios no GIT humano simulan 
tres compartimentos diferentes (boca, estómago e intestino superior), coa secreción 
de fluídos GIT. Ademais, o Unified Fasted BARGE Method (UBM) [3] lanzado en 2009 
converteuse nun PBET estandarizado, no que se simulan as condicións fisiolóxicas 
durante as dixestións humanas usando tres compartimentos en condicións de xaxún.

O obxectivo deste traballo é avaliar a bioaccesibilidade humana tanto nas fases gástri-
cas como nas gastrointestinais con modelos de dixestión in vitro, é dicir, ensaios Ver-
santvoort (estado alimentado) e UBM (estado en xaxún) para plastificantes presentes en 
polietileno de baixa densidade (LDPE) ) e microplásticos de cloruro de polivinilo (PVC) 
(tamaño de partícula ≤ 150 µm). Estes plastificantes analizáronse mediante cromato-
grafía de líquidos e gases combinados con espectrometría de masas.
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Os bisfenois son compostos químicos empregados a grande escala en moitos procesos 
industriais e produtos orientados ao consumidor, e relacionados cunha gran variedade 
de efectos adversos para o ser humano. O bisfenol A é un disruptor endócrino que 
pode causar efectos no sistema inmunolóxico e reprodutivo [1]. O bisfenol S e o bisfe-
nol F emerxen como alternativas ao bisfenol A, mostrando efectos menos daniños para 
o ser humano. Porén, existe pouca información sobre estas novas alternativas, polo 
que non se pode descartar que produzan efectos que non se recoñeceron ata agora. 
Por todo isto, cómpre desenvolver novos métodos que permitan determinar cuantitati-
vamente a exposición a estas substancias nunha poboación concreta da forma máis rá-
pida e efectiva. Neste contexto, a análise de augas residuais con fins epidemiolóxicos 
(WBE, do seu nome en inglés) é un método moi prometedor que pode complementar 
a clásica monitoraxe biolóxica (análises de sangue ou urina). A WBE baséase no feito 
de que os compostos químicos xenobióticos, como por exemplo os bisfenois, se ex-
cretan como metabolitos nos ouriños. Posteriormente, as mostras combinadas de urina 
dunha cidade acaban nas depuradoras de augas residuais. Finalmente, a análise desas 
augas residuais, como mostras compostas de urina diluídas, permítenos calcular a ex-
posición media dunha cidade dunha maneira rápida, barata e non invasiva para o ser 
humano, en comparación coa monitoraxe biolóxica [2]. Con esta finalidade, desenvol-
veuse unha metodoloxía analítica para a extracción e determinación de metabolitos de 
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bisfenois nas augas residuais. En primeiro lugar, optimizáronse a detección por espec-
trometría de masas en tándem e a separación cromatográfica mediante cromatografía 
líquida de ultra-alta resolución. Seguidamente, púxose a punto un protocolo de extrac-
ción en fase sólida empregando os cartuchos de modo mixto Oasis WAX, e estudouse 
a estabilidade dos metabolitos e dos bisfenois en auga residual. O método foi validado 
en termos de recuperación, repetibilidade e límites de detección e cuantificación, e 
aplicouse á análise de mostras compostas de 24 horas de auga residual de diferentes 
localizacións para a estimación de exposición humana a bisfenois mediante WBE.
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