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A XINQ é un espazo de encontro no que as investigadoras e investigadores
novos que desenvolven o seu traballo no @mbito da quimica poden dalo a
conecer ao resto da comunidade universitaria. A xuntanza esta pensada para
que @s nov@s investigador@s entendan que se pode explicar a ciencia, a
guimica no noso caso, en lingua galega ao mesmo tempo que desenvolven as
suas capacidades de comunicacién en publico.

A xuntanza desenvélvese a través dunha serie comunicaciéns orais de caracter
divulgativo onde, en galego, expoiien os aspectos mais significativos e xerais da
investigacion que realizan no seu master ou doutoramento.

Nesta cuarta edicion, o comité organizador considera que a XINQ consolidouse
Xa como un espazo para a difusién da investigacién no ambito da quimica na
nosa universidade en galego. Nesta xuntanza pdédense encontrar participantes
procedentes da maioria dos centros de investigacién e facultades da nosa
institucién, pero ten mais importancia, na nosa opinion, a participacion de
estudantes que non tefien o galego como lingua materna. EI@s ofrécenos o
exemplo da importancia que lle dan as persoas & lingua no proceso de
integraciéon e como ven nela un vinculo sentimental fundamental na nosa
sociedade.

Dende a Comision de Normalizaciéon Linglistica da Facultade de Quimica
débese reflexionar sobre a participacion do seu profesorado nesta actividade.
Seria positivo que en cada edicién unha parella de profesores puideran expofer
a investigacion realizada ou un tema cientifico de actualidade de xeito divulgativo
en lingua galega. Deste xeito, co tempo, poderian animarse a desenvolver a sua
actividade docente en galego utilizado en pouca medida na nosa facultade.
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Programa

IV Xuntanza de Invetigador@s Nov@s no ambito da Quimica

Luns 11 de novembro de 2024. Aula Magna. Facultade de Quimica.
09:30 Presentacion da IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da quimica
Jesus Sanmartin Matalobos (decano da Facultade de Quimica da USC), Gumersindo Feijoo
Costa (vicerreitor de Transformacion Dixital e Innovacién da USC) e Antonio Rumbo Gémez
(coordinador do Comité Cientifico da XINQ_4).

SESION de MANA

Sesion Doutoramento 1

Moderacion: Rosa Maria Montes Goyanes e Daniel Marcos Atanes

09:45 Comunicacion (C-1) — Laura Blanco Garcia

Determinacion de THC mediante microextraccion liquido-liquido dispersiva asistida por aire
(AALLME)

10:00 Comunicacion (C-2) — Sheila Gonzalez Barcia

Desenvolvemento dun método de determinacion de prata en fraccions proteicas de mostras de
algas expostas a nanoparticulas

10:15 Comunicacion (C-3) — Andrés Duque Villaverde

Determinacion de farmacos e outros contaminantes emerxentes empregados como indicadores
do tratamento cuaternario das augas residuais urbanas

10:30 Debate

Sesion Master 1

Moderacion: Carlos Vazquez Vazquez e Andrés Duque Villaverde

10:45 Comunicacion (C-4) — Laura Parada Pérez

Catalise de Rutenio en Quimica Bioortogonal: Viabilidade de novos métodos baseados en
intermedios vinilidénicos

11:00 Comunicacion (C-5) — -Ximena Sanchez Iglesias

Reaccidns en cascada promovidas por ouro en medios bioldxicos

11:15 Debate

11:30-12:00 Descanso para café
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Sesion Doutoramento 2

Moderacion: Antonio Rumbo Gémez e David Montoto Pintos

12:00 Comunicacion (C-6) — Maria Puente Calvo

Hidrocarbonacion Intermolecular de Alenos Rexioselectiva mediante Catalise de Ir(l): Acceso
Sinxelo a Estruturas con C-Cuaternarios

12:15 Comunicacion (C-7) — Alexandrina Druta

Sintese de composites de tipo Celulosa/MOF/Ftalocianinas: Procesamento por impresion 3D e
avaliacion como catalizadores heteroxéneos na sintese de farmacos

12:30 Comunicacion (C-8) — Inaki Beceiro Cillero

Estudo sobre o desenvolvemento de tecnoloxias antieutrofizantes a través da reducion abidtica
do nitrato mediante dxidos de Fe e acidos organicos.

12:45 Debate

13:00-16:00 Descanso para xantar

SESION de TARDE

Sesion Master 2

Moderacion: Antonio Rumbo e Andrés Duque Villaverde

16:00 Comunicacion (C-9) — Raul Fernandez Alvarez

Uso combinado de tecnosoles e especies de plantas con potencial fitorremediador como
estratexia cara a recuperacion ambiental da mina de Touro

16:15 Comunicacion (C-10) — David Montoto Pintos

Terapia fotodinamica dirixida contra células nai do cancro autofluorescentes

16:30 Debate

Sesion Doutoramento 3

Moderacion: Carlos Vazquez Vazquez e Andrés Duque Villaverde

16:45 Comunicacion (C-11) — Sandra Méndez Martinez

Deteccion de contaminantes persistentes, mobiles e téxicos en mostras de auga de rexions de
Espafia mediante cromatografia liquida de alta resolucion acoplada a espectrometria de masas
17:00 Comunicacion (C-12) — Cristina Cambeses Franco

Un proxecto educativo sustentable e Iludico que da visibilidade aos obxectivos de
Desenvolvemento Sustentables nas aulas de quimica.

17:15 Comunicacion (C-13) — Martin Dieste Places

Valorizacién de CO:: Unha nova alternativa a través da catalise de moléculas de Ag e Cu.
17:30 Debate

18:00 Fin da xornada
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Martes 11 de novembro de 2024. Aula Magna. Facultade de Quimica.
SESION de MANA

Sesion Doutoramento 4

Moderacion: Carlos Vazquez Vazquez e Paula Dominguez-Carbén

9:30 Comunicacion (C-14) — Ana Seijas Cerceda

Optimizacion da edicion xenética CRISPR/Cas9 mediante novas nanoparticulas lipidicas: un
enfoque fisicoquimico e funcional

9:45 Comunicacion (C-15) — Stella Hernandez Faria de Moraes

Efectos do sal en colorantes de deteccion de dsDNA

10:00 Comunicacion (C-16) — Roman Fernandez Lopez

Usando 6-aminoacidos para crear estruturas supramoleculares

10:15 Debate

Sesion Doutoramento 5

Moderacion: Antonio Rumbo Gémez e Stella Hernandez Faria de Moraes

10:30 Comunicacion (C-17) — Alvaro Maza Barén

Metalopéptidos para catalise en medios bioldxicos

10:45 Comunicacion (C-18) — Alejandra Vale Gomez

Creacidn de circuitos metabdlicos artificiais mediante a combinacion de catalise encimatica e
metalica

11:00 Comunicacion (C-19) — Adrian Rivas Saborido

Tranformacions bioortogonais promovidas por luz visible

11:15 Debate

11:30-12:00 Descanso para café

Sesion Doutoramento 6

Moderacion: Miguel Martinez Calvo e Daniel Marcos Atanes

12:00 Comunicacion (C-20) — Uxia Barreiro Sisto
Sintese dunha arquitectura meso-helicoidal de prata derivada dun ligando fosfino-azina

12:15 Comunicacion (C-21) — Paula Dominguez-Carbon

Obtencidns de compostos helicoidais con potencial actividade bioloxica

12:30 Comunicacion (C-22) — Irene Vazquez Carballo

Complexos bidentados derivados de carborano coma potenciais activos bioléxicos

12:45 Debate

13:00 Votacions finais

13:20 Acto de clausura da IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da quimica
Jesls Sanmartin Matalobos (decano da Facultade de Quimica da USC), Carlos Vazquez
Vazquez e Antonio Rumbo Gémez (membros do Comité Cientifico da XINQ_4).

14:00 Fin da xornada
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Comunicacion -C1

C1- Determinacion de THC mediante microextraccion liquido-liquido
dispersiva asistida por aire (AALLME).

L. Blanco', P. Cabarcos’, I. Alvarez', M. J. Tabernero' y A. M. Bermejo'
TInstituto de Ciencias Forenses Luis Concheiro, Facultade de Medicina, Universidade de Santiago de Compostela,
Santiago de Compostela, Espana.

Palabras chave: quimica analitica; THC; AALLME.

En toxicoloxia existen diferentes tipos de mostras que se diferencian principalmente
no tipo de informacion que se pode obter delas. O cabelo € unha mostra alternativa
cuxa principal vantaxe é a sta ampla venta de deteccion, polo que é util para a
realizaciéon de analises retrospectivas.

A preparacion de mostras de cabelo é un paso importante para illar os comporentes
desexados da matriz. Este proceso implica primeiro un procedemento de
descontaminacion, seguido dun paso de pretratamento para liberar e illar substancias
da matriz e, finalmente, o extracto resultante poédese analizar directamente ou
purificarse mais antes da andlise.

A quimica analitica verde fomentou o desenvolvemento de técnicas de microextraccién
como alternativa as extraccidns convencionais. Neste campo, o pretratamento de
mostras de cabelo tamén experimentou un desenvolvemento exponencial nos ultimos
anos, especialmente na fase de limpeza, destacando as técnicas de microextraccion
liquido-liquido dispersivo (DLLME) e microextraccién dispersiva en fase soélida (D-
MSPE).

Neste contexto, desenvolveuse un método para a determinaciéon de THC, unha droga
de abuso, en pelo coa intencion de estudar a aplicabilidade de novidosas técnicas de
microextraccion. A determinacién do THC realizouse mediante GC-MS e a validacion do
método realizouse seguindo as directrices de validacion da FDA.

Os resultados obtidos demostraron unha linearidade no intervalo de 0,01 a 4 pg/mg,
cun limite de deteccion (LOD) alcanzado de 0,008 pg/mg. Ademais, obtivéronse
resultados satisfactorios no resto dos parametros estudados de selectividade,
exactitude, precision e recuperacion. Por ultimo, o método utilizouse na anélise de 20
casos reais que demostraron a sua eficacia e capacidade de aplicacion.

Referencias

[1] Rosado, T., Barroso, M., Vieira, D. N., & Gallardo, E. Trends in microextraction approaches for handling human hair
extracts-A review. Analytica Chimica Acta, 2021, 1185, 338792. https://doi.org/10.1016/j.aca.2021.338792

[2] Rosado, T., Barroso, M., Vieira, D. N., & Gallardo, E. (). Determination of selected opiates in hair samples using
microextraction by packed sorbent: a new approach for sample clean-up. Journal of Analytical Toxicology, 2019, 43(6),
465476. https://doi.org/10.1093/jat/bkz029

[3] He, Y., & Concheiro-Guisan, M. Microextraction sample preparation techniques in forensic analytical toxicology.
Biomedical Chromatography, 2019, 33(1), 4444. https://doi.org/10.1002/bmc.4444
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Comunicacion -C2

C2- Desenvolvemento dun método de determinacién de prata en fraccions
proteicas de mostras de algas expostas a nanoparticulas.

S. Gonzalez-Barcia,' M.C. Barciela-Alonso,' E. Pefa-Vazquez,' J.J. Lopez-
Mayan'

" Grupo de Elementos Traza, Espectroscopia e Especiacion (GETEE), Instituto de Materiais (iIMATUS), Departamento
de Quimica Analitica, Nutricion e Bromatoloxia, Facultade de Quimica, Avenida das Ciencias, s/n, Universidade de
Santiago de Compostela, 15782, Santiago de Compostela, Espana., sheila.gonzalez.barcia@rai.usc.es

Palabras chave: Quimica analitica; nanoparticulas; proteinas

O emprego das nanoparticulas de Ag (AgNPs) como bactericida en distintos ambitos provocou
nestes Ultimos anos 0 aumento da sla presenza no medio ambiente e como consecuencia unha
maior exposicién dos seres vivos a este tipo de nanomateriais.

O obxectivo desta investigacion é cuantificar a cantidade de prata ligada as proteinas presentes
en mostras de algas vermellas (Palmaria palmata) e algas verdes (Ulva sp.), que foron expostas
a AgNPs de 15 nm recubertas con PVP. A extraccién das proteinas realizouse aplicando un
método de extraccion con fenol sobre as algas previamente homoxeneizadas con Nz liquido. As
fraccions proteicas nos pellets obtidos separaronse en funcion do seu punto isoeléctrico
mediante electroforese offgel. Cada fraccién obtida mediante a electroforese offgel foi analizada
outra vez mediante electroforese LOC (Lab On a Chip) para caracterizar as proteinas presentes
nas duas algas en canto a concentracién e peso molecular.

Por outra banda desenvolveuse un método para a determinacién da concentracién da prata total
presente nas fraccions proteicas obtidas na electroforese offgel empregando a Espectrometria
de Absorcion Atomica con Atomizacién Electrotérmica (ETAAS).

Para iso optimizouse o programa de temperaturas para a determinacién de Ag seleccionando as
temperaturas de mineralizacion e atomizacién de 1100° e 1800°C, respectivamente. Para
eliminar o efecto matriz empregouse a calibracién mediante o método de adicions estandar nun
rango de concentracions de 1 a 10 ug L. Avalidronse as caracteristicas analiticas para a
cuantificacién de Ag mediante ETAAS obtendo limites de deteccion e cuantificacion referidos a
mostra de 3,5 ug L' e 11,8 pug L, respectivamente. O método de cuantificacion de Ag presentou
unha boa repetibilidade (RSD<2,7%) e recuperacion analitica con valores medios préximos ao
100% (103%).

Tras a andlise das fracciéns offgel, solo se cuantificou Ag nas fracciéns proteicas con puntos
isoeléctricos basicos de 8,1 a 10, obténdose as maiores concentraciéns (163,5 e 186,5 ug L' de
Ag) para as fraccidons con puntos isoeléctricos de 8,98 e 9,28, respectivamente, na alga verde
Ulva sp.

Agradecementos: Os autores desexan agradecer ao Ministerio de Economia e
Competitividade (proxecto INNOVANANO, referencia RT2018-099222-B-100), a Union
Europea (INTERREG Atlantic Area, project NANOCULTURE, referencia
EAPA590/2018) e & Xunta de Galicia (Grupo de Referencia Competitiva, referencia
ED431C_2022/29).
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Comunicacion -C3

C3- Determinacion de farmacos e outros contaminantes emerxentes
empregados como indicadores do tratamento cuaternario das augas
residuais urbanas.

A. Duque-Villaverde,' S. Séiora'?, R. Antonelli®4, V.J.P. Vilar®4, T. Dagnac?, M.
Llompart’

" CRETUS, Departamento de Quimica Analitica, Nutricion e Bromatoloxia, Universidade de Santiago de Compostela, E-
15782, Santiago de Compostela, Espaha, andres.duque.villaverde@usc.es

2 Centro de Investigaciones Agrarias de Mabegondo (AGACAL-CIAM), Unidad de Contaminantes Organicos, Apartado
10, E-15080, A Corufia, Espana.

SLSRE-LCM — Laboratory of Separation and Reaction Engineering - Laboratory of Catalysis and Materials, Faculty of
Engineering, University of Porto, Rua Dr. Roberto Frias, 4200-465 Porto, Portugal

“ALICE — Associate Laboratory in Chemical Engineering, Faculty of Engineering, University of Porto, Rua Dr. Roberto
Frias, 4200-465 Porto, Portugal

Palabras chave: Quimica analitica; cromatografia liquida - espectrometria de masas; produtos
farmacéuticos

En 2022, a directiva UWWTD (2022/0345 (COD)) [1] estableceu normas sobre a recollida,
tratamento e vertido das augas residuais urbanas. Esta regulacion pretende abordar os
problemas medioambientais e sanitarios derivados da presenza de micro-contaminantes,
microplasticos e outros contaminantes (por exemplo, metais pesados ou PFAS) nas augas
europeas. Ademais, introduce novos procesos de tratamento das augas residuais, incluindo o
tratamento cuaternario para 0s micro-contaminantes. Esixese un porcentaxe minimo de
eliminacién do 80 % de seis substancias empregadas como indicadores do rendemento do
tratamento cuaternario, dun total de 13 sustancias enumeradas no Anexo | e divididas en duas
categorias: substancias que se poden tratar moi facilmente e substancias que se poden eliminar
moi facilmente. Entre os produtos farmacéuticos incluidos nesta lista, atépanse substancias
pertencentes a familia dos inhibidores selectivos da recaptacion de serotonina (SSRI), dos
antihipertensivos e dos antibiéticos.

O obxectivo deste traballo é o desenvolvemento dunha metodoloxia analitica para a
determinacion dos farmacos incluidos nesta directiva e outros contaminantes emerxentes en
mostras de auga residuais. O método baséase na extraccion en fase soélida (SPE) seguida de
cromatografia liquida acoplada a espectrometria de masas en tandem (LC-MS/MS) e acoplada
a espectrometria de alta resolucién de masas cuadrupolar de tempo de voo (LC-QTOF-HRMS).
Optimizanse varios pardmetros que poden influir na extraccion, como o tipo de cartucho ou o pH
da mostra. A metodoloxia validarase analiticamente e aplicarase a mostras de augas residuais,
incluindo mostras recollidas tras a centrifugacion de lodos procedentes da dixestion anaerobia
(centrate) e tras o tratamento terciario mediante un biorreactor de membrana (Membrane
BioReactor, MBR). A maioria das substancias enumeradas no Anexo |, como carbamazepina,
citalopram, diclofenaco, venlafaxina, benzotriazol, candesartan ou irbesartan, detectaronse nas
mostras.

Estes primeiros resultados son prometedores e deberian axudar a avaliar os riscos que o vertido
dos contaminantes analizados nas augas residuais urbanas supdn para o medio ambiente e a
saude publica.

Agradecementos: Esta investigacion foi financiada polos proxectos PID2022-1401480B-100 (TirePro) e
RED2022-134079-T (Ministerio de Ciencia e Innovacién, Espafa), ED431 2023/04 e IN607B 2022/15
(Programa de Grupos de Investigacion Consolidados, Xunta de Galicia). Este estudio baséase no traballo
e Rede de Estudo de Preparacion de Mostra respaldado pola Division de Quimica Analitica da Sociedade
Europea de Quimica. Todos estes programas estan cofinanciados por FEDER (UE). Este traballo tamén foi
financiado por FCT/MCTES (PIDDAC): LSRE-LCM, UIDB/50020/2020 (DOI: 10.54499/UIDB/50020/2020)
e UIDP/50020/2020 (DOI: 10.54499/UIDP/50020/2020); e ALICE, LA/P/0045/2020 (DOI:
10.54499/LA/P/0045/2020).
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O desenvolvemento de reacciéns bioortogonais e biocompatibles supuxo unha revolucién na
guimica sintética e bioloxica nos ultimos anos, dado o potencial que ofrecen para a biomedicina.

Neste sentido, a quimica bioortogonal estuda as reacciéons quimicas levadas a cabo no interior
dun organismo vivo sen interferir no seu funcionamento. Para que isto sexa posible, as reaccions
deben ser altamente eficientes, rapidas e selectivas, e os reactivos e produtos deben ser estables
e biocompatibles.[1] Tamén é necesario que as reaccions se leven a cabo en medios acuosos,
a un pH neutro e a temperatura ambiente.

Neste contexto, 0 uso de complexos de metais de transicion (como Ru, Cu e Au) como
catalizadores presenta vantaxes como unha grande versatilidade mecanistica. Entre eles, os
complexos de rutenio son altamente biocompatibles, sendo excelentes candidatos para o seu
uso en quimica bioortogonal.[2]. Asi, numerosas reacciéns catalizadas por complexos de rutenio
foron estudadas, como desproteccions, cicloadicions azida-alquino e [2+2+2] ou reaccions redox.

En concreto, a introducion de especies reactivas como os vinilidenos metalicos na quimica
bioortogonal é de gran interese para o desenvolvemento de novos tipos de reaccions. Ainda que
os vinilidenos son especies xeralmente reactivas e inestables, poden ser estabilizados ao
coordinarse a un metal. .[3] Asi, estes intermedios poden participar en reacciéns diversas, como
a adicion nucledfila, que € a opcién mais estudada. Porén, as reaccions involucrando vinilidenos
precisan xeralmente altas temperaturas; e sempre foron estudadas en disolventes organicos.

Deste xeito, 0 obxectivo desta investigacion foi a optimizacién da formacién de indois a partir de
orto-alquinil anilinas para o seu traslado a medios bioléxicos. A reaccion transcorre a través de
vinilidenos de rutenio (Figura 1), e permite a formacion de moléculas de alto interese bioldxico.

H
Z @ @
g N
NH
12 2
H

[Ru] /;(ll;'u]CB - [Ru]

NH,

Figura 1. Reaccion estudada e intermedio vinilidénico involucrado.

Tras unha optimizacién de disolventes, descubriuse que a reaccion pode ter lugar en medios
acuosos. Tamén se levou a cabo unha optimizacién de catalizadores, e foi necesario comprobar
se a reaccion era posible a temperaturas biocompatibles (37 °C) e a baixas concentraciéns.

Estas reaccions abren a porta a futuras investigacions na introducién de vinilidenos metalicos en
quimica bioortogonal, ampliando a versatilidade mecanistica de reacciéns levadas a cabo en
células e sintetizando moléculas de alto interese biol6xico.

Agradecementos: A todos os meus comparneiros do grupo de investigacién, por estar sempre
dispostos a axudar en todo o necesario e por manter a ilusién polo noso traballo dia a dia.
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Nos ultimos anos, o desenvolvemento da quimica bioortogonal abriu as portas a introducion de
reaccions abitticas dentro de sistemas vivos de maneira biocompatible.[1] A sUa alta
selectividade e cinética, xunto coa tolerancia destas reaccions as condicidns fisioléxicas de pH
e temperatura, formula o emprego deste tipo de estratexias & hora de desenvolver novas
terapias e tratamentos, con especial interese na quimica bioléxica e biomedicina.[2]

Dentro deste marco e ante o desafio que sup6n a complexidade dun medio vivo, formulase o
alcance da catalise metdlica artificial para promover este tipo de reacciéns, buscando mimetizar
o comportamento das metaloenzimas naturais mediante o emprego de metais de transicion.
Asi, describironse mudltiples transformacions bioortogonais baseadas en paladio, rutenio e
cobre, gafiando relevancia outras quimicas, coma a do ouro, nos ultimos anos.[3]

Tradicionalmente considerado inerte, as Ultimas aplicacidéns descritas para o ouro demostraron
a capacidade dos seus complexos de activar enlaces C-C mdultiples para ataques
nucleofilicos.[4] Deste xeito, describironse diversos biosensores, estratexias bioortogonais
sintéticas e aplicacions terapéuticas baseadas en complexos de ouro e a sua carbofilicidade.

Con isto en mente, nesta investigacion formulase o emprego da catalise de ouro para a
cicloisomerizacion de alquinos, levando a cabo unha reaccién no interior de medios biol6xicos
de dobre ciclacion a través dun mecanismo en cascada, capaz de xerar unha gran
complexidade de xeito sinxelo. Asi, desenvolveuse a sintese de carbazois, estruturas
tipicamente bioactivas.

cicloisomerizacion %
6-endo-dig O
20— O
S "
hidroaminacioén H
NH; 5-endo-dig

Figura 1. Sintese de carbozois a través dun mecanismo en cascada

Deste xeito, optimizouse a reaccion a partir dos parametros orixinais para alcanzar condiciéons
bioloxicas de alta dilucién e compatibilidade co aire e auga. Posteriormente, investigouse a
tolerancia da reaccion a presencia de diferentes biomoléculas e medios mais complexos,
obtendo bos resultados in vitro. Por ultimo, levouse a cabo un estudio preliminar in cellulo,
demostrando a viabilidade da transformacién en células vivas de mamifero.

Asi, esta estratexia constitie un novo e prometedor punto de vista para a construcién de
moléculas complexas a partir de estruturas sinxelas dunha maneira simple, elegante e
bioortogonal no interior de células de mamifero vivas.
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O desenvolvemento de métodos para a adiciéon directa de C(sp?)-H a través de sistemas
insaturados constitle un obxectivo importante na sintese organica moderna, debido & sua
economia atémica e ao seu gran poder de transformacion. [1]

O noso grupo logrou avances significativos nos protocolos de hidrocarbonatacion intramolecular
promovidos por iridio(l), utilizando alquinos ou alquenos como precursores insaturados. De
particular interese son 0s alquenos, que permiten a formacién de estereocentros cuaternarios de
forma enantioselectiva. [2,3,4]

Neste proxecto, presentamos unha innovadora hidrocarbonatacién intermolecular de alenos,
particularmente atractiva para construir heterociclos que contefien estereocentros alilicos
terciarios e cuaternarios, os cales adoitan estar presentes en moléculas bioloxicamente activas.

Ademais, o uso de alenos aborda certos desafios atopados na hidrocarbonatacién de alquenos.
No caso dos alquenos 1,1-dissubstituidos, os produtos presentan necesariamente un substituinte
metilo, unha limitacién eludida polos alenos xa que dan lugar a un algueno como produto final,
proporcionando deste xeito un novo punto de funcionalizacion versatil. Non obstante, a
complexidade do sistema introduce retos de rexioselectividade. Mediante a eleccién do ligando
axeitada, conseguimos superar estes problemas, posibilitando o acceso a estruturas interesantes
cunha selectividade notable, complementaria & que se recolle na literatura.

Estereocentro

DG modificable v 20 exemplos
H H || @ v" Boa tolerancia de grupos funcionais
T ' v' Estereocentros terciarios e

cuaternarios
v Aproximacioén enantioselectiva
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A. Druta,’?,D. G. Grandio 2, A. Coelho'23

! Departamento de Quimica Orgédnica. Quimica Farmacéutica, Facultade de Farmacia, USC;
alexandrinadruta@gmail.com

2 Grupo de Fisica de Coloides e Polimeros, GI-2055, Facultade de Fisica, USC;

3 Instituto de Materiais-USC (IMATUS).

Palabras chave: Quimica de polimeros; MOFs; Ftalocianinas.

O deseno de novos catalizadores heteroxéneos [1-5] para a aplicacion en sintese farmacéutica
€ un dos piares actuais da Quimica Sostible [6]. Principios como o emprego de materiais
reciclables, biodegradables ou de baixo custo son altamente demandados na actualidade, tanto
na industria como na academia.

A celulosa € un material moi abundante e de baixo custo. Presenta moitas vantaxes derivadas
do féacil procesamento, reactividade, reciclabilidade que a converte nun excelente soporte solido
para ancoraxe de diversos compoifientes cataliticos.

Neste traballo experimental presentamos a sintese e caracterizacion de composites baseados
en celulosa funcionalizada con MOF e o seu procesamento mediante impresién 3D. Ademais
presentamos a aplicacion destes materiais en reaccions catalizadas por cobre ou paladio, para
a sintese de biomoléculas de tipo isatina, as cales mostraron unha potente actividade
antiproliferativa en células tumorais Hela.

As estratexias baseadas no desefio de catalizadores duais empregando estes componentes
xunto con outros "building blocks" como as ftalocianinas [7], seran discutidas.

Agradecementos para a Dra. Silvia Barbosa, o Dr. Pablo Taboada Antelo e o Dr. Francisco
Guitian Rivera, do IMATUS.
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O N é un elemento esencial para a vida o cal limita o crecemento e o desenvolvemento vexetal
nos sistemas naturais e explotaciéns agricolas. Dende comezos do século pasado a slUa
incorporacion nas explotaciéns agrarias non parou de crecer, ao mesmo tempo que tamén se
incrementaron substancialmente a stias emisiéns & atmosfera e os vertidos de augas residuais
aos corpos de augas naturais, provocando a sua eutrofizacion.

A eutrofizacién provocada polo incremento do N nos sistemas superficiais (augas, solos,
sedimentos) € hoxe en dia, xunto coa perda da biodiversidade e o cambio climatico, un dos
principais problemas ambientais que estan a levar ao colapso a moitos sistemas acuaticos en
todo o planeta [1,2]. Adicionalmente, debe considerarse o efecto da presion demografica e do
incremento global da temperatura, os cales actlan sinerxicamente cos procesos de eutrofizacion
agravando significativamente a calidade das augas da meirande parte dos ecosistemas
acuaticos [3]. Informes recibidos polo Parlamento e Consello Europeo sinalan a un exceso global
das achegas de N que excede os limites planetarios seguros [1]. Ademais, diferentes estudos
amosan que un 50% dos lagos de Europa, América e Asia atépanse en estado de eutrofizacién
[4], sendo esta una situacién que se agarda que empeore no futuro. A pesar da importancia deste
tipo de contaminacion, as técnicas destinadas a remediala ou detela son altamente ineficientes
ou presentan grandes problemas ambientais, centrandose actualmente na reducion ou detencién
dos fluxos de nutrientes cara aos medios naturais.

Unha posible solucion a este problema poderia residir nos procesos naturais que controlan a
dispofibilidade destes nutrientes nos medios naturais, sendo o albo deste traballo o estudo dos
procesos bioxeoquimicos que controlan a dispofiibilidade do N co fin de desenvolver técnicas
alternativas mais sinxelas, econdémicas e ecoléxicas para remediar a contaminacién por N. Deste
xeito, neste traballo realizaronse experimentos para conseguir a eliminacion do N mediante
procesos de reducidn abiotica con Fe e materia organica a través do proceso cofiecido como
Roda Ferrosa que acontece naturalmente en solos [5]. No desenvolvemento desta pescuda
puxéronse a proba dous Oxidos de Fe(lll) (goetita e ferrihidrita) e unha forma de Fe(0) para
comprobar o seu efecto sobre a reducién do NOs, tanto en presenza coma en ausencia de Fe(ll)
en forma iénica. Do mesmo xeito, testouse o efecto de sete compostos orgénicos (4 acidos
organicos, 2 azucres e 1 alcohol), co fin de comprobar o efecto que tefian sobre o proceso de
reducion. Os resultados obtidos amosaron unha alta dependencia dos precursores empregados,
asi como da presencia de Fe(ll), na determinacién da eficiencia do proceso, sinalando alguns
dos posibles factores que poderian condicionar o desenvolvemento dunha tecnoloxia
descontaminante baseada neste proceso.
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A contaminacién dos solos por actividades mineiras € un problema ambiental que afecta tanto
aos ecosistemas como a saude humana. En particular, a mina de Touro en Galicia deixou solos
con altos niveis de metais, como o cobre, que requiren de estratexias efectivas de remediacion
[1-2]. Os tecnosoles, solos artificiais creados a partir de residuos organicos e inorganicos,
presentan unha potencial solucién para a recuperacion destes solos contaminados. Con todo, é
fundamental avaliar a sua efectividade e os posibles impactos sobre o crecemento de plantas
con potencial fitorremediador, como Lepidium sativum e Lolium perenne. Este estudo aborda a
necesidade de atopar métodos sostibles para a recuperacioén de solos mineiros, contribuindo ao
cofiecemento cientifico sobre a utilizacién de tecnosoles e plantas fitorremediadoras como
estratexia combinada de recuperacion de solos en areas mineiras.
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Palabras chave: cancro, terapia fotodinamica, bioquimica

O cancro é a segunda causa de morte no mundo, e estimase que o nimero de casos aumentara
nun 77% para 2050 (OMS), polo que cdmpre desenvolver novas terapias contra esta
enfermidade. Certos cancros estan impulsados por células nai do cancro, que se cree que son
responsables da heteroxeneidade do tumor, recorrencia do cancro, metéstase e resistencia a
tratamentos convencionais [1]. Moitas células nai do cancro presentan autofluorescencia,
causada pola acumulacién de riboflavina en vesiculas citoplasmaticas [2]. A riboflavina é un
fotosensibilizador que se pode empregar en terapia fotodinamica contra o cancro [3], polo que
neste traballo estudouse o emprego de riboflavina para unha nova estratexia de terapia
fotodinamica especifica contra células nai do cancro. Observouse que ao irradiar con luz azul
certos cultivos primarios celulares de cancro de pancreas, indlcese apoptose, xéranse especies
reactivas de osixeno (ROS) e decrece o nimero de células nai do cancro.

Unha limitacién potencial da terapia fotodindmica é a pouca penetrabilidade da luz nos tecidos
bioldxicos, polo que son necesarios métodos alternativos para excitar os fotosensibilizadores.
Polo tanto, estudouse un sistema bioluminiscente para xerar luz in situ, baseado en
nanosistemas de esfingomielina conxugados con luciferasa de Renilla. Malia que este sistema é
capaz de xerar luz dentro de células vivas, precisanse mais experimentos para determinar o seu
efecto en células nai do cancro e en células cancerixenas en xeral.
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Comunicacion -C11

C11- Deteccion de contaminantes persistentes, moébiles e téxicos en
mostras de auga de rexions de Espafha mediante cromatografia liquida de
alta resolucion acoplada a espectrometria de masas.
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Palabras chave: Quimica analitica; compostos persistentes, mobiles e téxicos (PMTs);
contaminacién da auga.

As substancias persistentes, moébiles e toxicas (PMT) representan unha preocupacién
importante no contexto do ciclo da auga debido &s propiedades inherentes destes
compostos [1]. Esta categoria de compostos chamou a atencion das autoridades
europeas, que determinaron que tefien un nivel de preocupacion similar ao dos
compostos persistentes, bioacumulativos e tdxicos (PBT) que estan suxeitos a
regulacion segundo a lexislacion REACH (Rexistro, Avaliacidn, Autorizacion e Restricion
de Substancias Quimicas). O proxecto NePMTune (www.nepmtune.webnode.es) ten
como obxectivo identificar e estudar o comportamento das PMT en matrices como a
auga e o po urbano, ademais de proponer estratexias para a sta mitigacion. Como parte
das actividades do proxecto, desenvolveuse unha estratexia de busca de sospeitosos
(‘suspect screening’) para analizar a orixe e presenza das PMT en diversas matrices
acuosas, incluindo auga de rio, augas residuais brutas e tratadas, escorrentia urbana e
lixiviados de vertedoiro. Construiuse unha base de datos con 1.100 compostos quimicos
co fin de realizar unha identificacion por sospeitosos, empregando unha estratexia de
priorizacion baseada nos criterios PBT [2].

En total, analizaronse 47 mostras dos tipos mencionados, recollidas en 2023 en varias
rexions de Espana (Catalufa, Comunidade Valenciana e Galicia). Tras o proceso de
liofilizacion como paso de preconcentracion, realizouse o cribado mediante
cromatografia liqguida de modo mixto acoplada a espectrometria de masas de alta
resolucion (MMLC-HRMS), complementada coa determinacién de mobilidade ionica
(IM-HRMS) como técnica suplementaria. Identificaronse un total de 98 PMT, distribuidas
nos tres niveis de confirmacion propostos na literatura [3], con 53 no nivel 1, 30 no nivel
2 e 15 no nivel 3. Ademais, das PMT identificadas nos niveis 2 e 3 nas mostras, 29 foron
confirmadas cun nivel adicional de confianza mediante a seccion transversal de colision
(CCS) obtida por IM-HRMS.

Os compostos identificados con maior frecuencia (representando mais do 70 % do total)
foron o acido p-cumenosulfénico e a 1,3-di-o-tolilguanidina, xunto cos farmacos N-
desmetilvenlafaxina, tapentadol e tramadol. Actualmente estdn a desenvolverse
métodos cuantitativos para os compostos mais prevalentes.
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(MCIN/AEI/10.13039/501100011033) e pola Unidbn Europea mediante o
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Comunicacion -C12

C12- Un proxecto educativo sustentable e ludico que da visibilidade aos
Obxectivos de Desenvolvemento Sustentables nas aulas de quimica.
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Palabras chave (quimica sostible, educacién para o desenvolvemento sostible,
obxecto dixital educativo)

O camifo cara & consecucion dos Obxectivos de Desenvolvemento Sustentable (ODS)
para o ano 2030 non sé se traza nos grandes foros internacionais, sendén que se
constrie dende as aulas, onde reside o verdadeiro potencial para transformar a
sociedade. A educacién debe asumir un rol protagonista como panca fundamental para
abordar os desafios que afronta a humanidade: a erradicacién da pobreza, a proteccién
do planeta e a construcién dun futuro proéspero para todos e todas [1].

O proxecto ExperimentaODS, e en particular os obxectos dixitais educativos (ODES)
creadas coa ferramenta Exelearning que componen esta iniciativa erixense como unha
ferramenta de utilidade para facilitar a aprendizaxe da quimica de maneira significativa
e contextualizada na educacion secundaria, en consonancia cos principios do ODS4
(Educacion de calidade) (ver Figura 1). Apo6stase asi por unha educacién de calidade
no marco do Desefio Universal da Aprendizaxe que integre a dimension ambiental no
curriculo de forma transversal, asegurando que os estudantes comprendan a profunda
aplicabilidade da quimica na aprendizaxe de cofiecementos cientificos e no
desenvolvemento de instrumentos conceptuais que lles axuden a entender os
elementos cientifico-tecnoléxicos da sociedade. O desefio das ODES permite lograr a
inclusién efectiva do alumnado a través dunha secuenciacion gradual e
contextualizada, recursos visuais e auditivos, estrutura clara e predicible, actividades
de profundizacién e reforzo e a interaccién e retroalimentacion.

Os obxectivos especificos deste recurso dixital interactivo e atractivo son:

- Fomentar a investigacion cientifica responsable e rigorosa alifada cos
principios do ODS9: Industria, innovacion e infraestrutura.

- Desenvolver o pensamento critico e a capacidade de comunicacion cientifica
efectiva, habilidades esenciais para contribuir ao avance do cofiecemento cientifico.

- Fomentar unha cultura de seguridade e responsabilidade no manexo de
materiais e equipos de laboratorio, promovendo a saude e o benestar individual
(ODS3) e a proteccion do ambiente (ODS13).

-Desenvolver unha comprension profunda dos procesos de cambio na materia e a sta
relacion coa enerxia, sentando as bases para o desenvolvemento de tecnoloxias
sustentables en lina co ODS7 (Enerxia accesible e non contaminante).

-Fomentar a aprendizaxe activa e cooperativa a través de proxectos cientificos que
exploren os cambios fisico-quimicos, promovendo a creatividade, a innovaciéon e a
responsabilidade social, en lifa cos ODS 4,9 e 17.

As ODES do proxecto son exemplos de actividades de aprendizaxe integrada e
contriblen ao desenvolvemento de tddalas competencias clave: comunicacion
linglistica; mateméatica e competencia en ciencia, tecnoloxia e enxenaria; dixital;
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persoal, social e de aprender a aprender; cidada; emprendedora e conciencia e
expresion culturais. Este enfoque da educacién contrible a formacion integral do
alumnado, nutrindo a sua personalidade, pensamento critico, creatividade e
capacidade de resolucion de problemas.

Cada ODE ofrece unha base soélida para presentar contidos tedéricos de forma clara,
desenvolver habilidades a través de tarefas practicas e avaliar o progreso do
alumnado. A estrutura gradual das ODES combina a introducion de novos conceptos
coa revisién e ampliacién dos xa abordados, e facilita a comprension e retencién de
coflecementos. Ademais, a conexion cos Obxectivos de Desenvolvemento
Sustentables dota a quimica dunha dimensién real e promove a responsabilidade
social nos estudantes.

ExperimentaODS Meni >
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Figura 1. Exemplo de ODE proxecto ExperimentaODS
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Comunicacion -C13

C13- Valorizacion de CO2: Unha nova alternativa a través da catalise de
moléculas de Ag e Cu.
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Palabras chave (foto)catdlise; quimica sostible; quimica tedrica; quimica de materiais

Recentemente desenvolvéronse estratexias tecnoldxicas sostibles encamifadas a unha
transicion moderada cara a fontes de enerxia baixas en carbono. Isto consiste en reutilizar os
gases de efecto invernadoiro emitidos a atmosfera, como o CO2, como reactivo para formar
produtos industriais de alto valor [1].

Entre as principais aplicaciéns do COz a nivel industrial destacase o seu uso como disolvente
verde en estado supercritico, a sua mineralizacion con catiébns metdlicos para producir
carbonatos, ou a sua transformacion bioléxica en macromoléculas como lipidos, proteinas e
pigmentos [2]. Porén, unha das aplicacions mais interesantes é a transformacién catalitica do
CO:2 en combustibles de alto valor engadido, como metanol, gas natural sintético, syngas e outros
compostos.

A Reverse Water-Gas Shift (RWGS) é unha reaccién de valorizacién do CO2 que consiste na
hidroxenacion de CO 2 para formar syngas, unha mestura de gases compostos principalmente
por Hz e CO. O syngas € un intermedio fundamental para a fabricacién de amoniaco, metanol e,
principalmente, combustible de aviacion. Tamén se utiliza no método Fischer-Tropsch (FT) para
a fabricacién de petréleo crudo sintético, lubricantes e combustibles de hidrocarburos [3].

Esta reaccion foi amplamente estudiada empregando catalizadores metélicos como o Cu, Au,
Rh, Ru, Ni y Fe depositados habitualmente sobre soportes de TiO2, Al2O3 0 ZrO2 [4]. Sen
embargo, tamén se describen baixas selectividades e a desactivacion do catalizador por
deposicion de carbono ou polo cambio estrutural a altas temperaturas debido a la presencia de
H20 [1].

Recentemente, investigdronse as Moléculas Metélicas (M-M) de baixa atomicidade obtendo
excelentes resultados na catalise heteroxénea de reaccions de valorizaciéon de COz [5].

As M-M son agrupacions duns poucos atomos metalicos, inferiores a un nanometro, mais
pequenas que as nanoparticulas metalicas convencionais. Estes novidosos materiais
caracterizanse por unha estrutura electrénica composta por niveis de enerxia discretos e un band
gap similar & diferencia HOMO-LUMO que se da nas moléculas. Esta estrutura electrénica
provoca grandes diferencias fisicoquimicas entre as M-M e outras nanoparticulas.

As M-M caracterizanse por unha gran estabilidade en solucion acuosa [6], a diferencia das
nanoparticulas tradicionais, que necesitan un sufractante para manter a slia estabilidade de
dispersion. Tamén son moi estables a oxidacion e cando se depositan sobre un soporte de 6xido
metalico, moi estables a altas temperaturas, ata 900 °C, incluso en atmosfera oxidante ou en
presenza de H20.

Como todos os atomos das moléculas metélicas son superficiais, todos eles estan dispofiibles
para reaccionar, polo que a carga necesaria para unha reaccion determinada é moito menor que
cos catalizadores tradicionais. Ademais, as propiedades das M-M dependen principalmente do
tamafo e non do elemento. As M-M de Cu e Ag poden utilizarse como alternativas aos metais
PGM con resultados similares, ofrecendo unha alternativa rentable e medioambientalmente
sostible aos catalizadores convencionais.

Estes compostos novos e Unicos estudaronse durante moitos anos na nosa empresa,
NANOGAP. Demostrouse a sua alta estabilidade, selectividade e conversién en reacciéns de
valorizacién de CO2 como a RWGS. O TOR que obtivemos a 400 °C é de 0.245 mol/gag*h que é
40 veces superior ao catalizador baseado en Ni [9] e 7 veces mellor que o catalizador baseado
en Au & mesma temperatura [4]. Ademais, a selectividade para o CO é do 100 %, sen producién
de metano ou outros produtos secundarios indesexables, incluso a temperaturas tan altas como
800 °C, as cales se ve favorecida a formacién de metano.
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En consecuencia, estes resultados sentan un precedente moi importante en catalise heteroxénea
con M-M e demostran a gran contribuciéon que os M-M poden supor & transicion enerxética

sostible que se esta producindo nos ultimos anos.
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Figura 1. Mecanismo proposto para a RWGS catalizada por M-M.

Referencias

[1] J.J. Villora-Pic6, J. Gonzalez-Arias, L. Pastor-Pérez, J.A. Odriozola, T.R. Environmental Research, 240 (2024).
[2 E. Daneshvar, R.J. Wicker, P.L. Show, A. Bhatnagar, Chem. Eng. J. (2022) 427.[3] Rahimpour, M. R. Rahimpour,
Adv. in Synthesis Gas: Meth. Tech. and Appl., 3 (2023) 3-25.

[4] L.F. Bobadilla, J. L. Santos, S. lvanova, J. A. Odriozola, A. Urakawa, ACS Catal. 8 (2018) 7455-7467.

[5] L. Liu, A. Corma, Chem. Rev. 118 (2018) 4981-5079.

[6] S. Huseyinova, J. Blanco, F. G. Requejo, J. M. Ramallo-Lépez, M. C. Blanco, D. Buceta, M. A. Lopez-Quintela,
Journal of Physical Chemistry 120 (2016), 15902-15908.

[7] L. Caballero, P. Ramallo-Lopez, M. José, J. Lisandro, D. Buceta, S. Miret-Artés, M. A. Lépez-Quintela, G. Félix, M.
[8] Lara-Castells, J. Mater. Chem. A. 14 (2020) 6842-6853.[9] Dominguez, K.J.E. Borgman, M. Lakadamyali, M.F.
Garcia-Parajo, J. Neissa, Adv. Mater. 33 (2018) 1801317.

[10] J.Y. Ye, Q.F. Ge, Chem. Eng. Sci. 135 (2015) 193-201.

34



IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica (XINQ_4)
Santiago de Compostela, 11-12 de novembro de 2024

Comunicacion -C14
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O sistema CRISPR/Cas9 é unha ferramenta de edicion xenética de alta precision que nos ultimos
anos demostrou a sua utilidade no campo da producién animal. Deste xeito, a edicidn xenética
mediada por CRISPR/Cas9, mostrou resultados prometedores para mellorar o crecemento e a
resistencia a enfermidades. Esta tecnoloxia baséase na encima Cas9 que, xunto cunha
secuencia de ARNguia (gARN) é capaz de producir un corte especifico nunha molécula de ADN
[1]. Ainda que esta ferramenta demostrou ser efectiva en especies acuicolas para mellorar o
crecemento e a resistencia a enfermidades [2], persisten retos significativos, especialmente na
optimizacién dos métodos de internalizacion dos complexos ribonucleoproteicos (CRNP) de
Cas9-gARN no interior celular, o cal ainda supén un tema candente de investigacion [3].

Este estudo céntrase na agregacion da proteina Cas9 e como esta afecta a sua inclusién en
nanoparticulas lipidicas (LNPs) empregadas para o transporte do sistema CRISPR/Cas9 ao
interior celular. O proxecto propén investigar a concentracion critica de agregacién da Cas9 en
diferentes condicions e como esta agregacién inflle na eficiencia da edicion xenética. Tamén se
analizard a capacidade de Cas9 para incorporarse nos LNPs desenvolvidos pola empresa
DIVERSA, empregando técnicas como a Espectroscopia de Correlacién de Fluorescencia (FCS).

Ademais, o proxecto pretende comparar a efectividade de métodos de internalizacién, cofiecidos
como transfeccion, como a electroporacion e a lipofeccion en cultivos celulares, para optimizar
as condicidons que permitan unha edicién xenética mais eficiente e universal en especies
acuicolas. Esta investigacion poderia proporcionar avances significativos para a biotecnoloxia
marifia, permitindo un uso mais amplo e seguro da edicién xenética na producién animal.

En resumo, a comunidade cientifica precisa estandarizar os métodos de transfeccién e
numerosas técnicas de transporte como as LNPs estan baixo estudo. Estudar este proceso, asi
como a agregaciéon de Cas9 e a sua inclusion nas LNPs é vital para optimizar a eficiencia da
edicion xenética.
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C15- Efectos do sal en colorantes de deteccion de dsDNA.
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Os colorantes Laranxa de Tiazol (TO) e a Proflavina (PR) son intercaladores de ADN, utiles na
deteccion e cuantificacion de ADN de dobre cadea (dsDNA). O TO ten unha fluorescencia case
inexistente en soluciéns acuosas, pero amosa unha fluorescencia significativa ao unirse ao
dsDNA, mentres que a intensidade de fluorescencia da PR diminle cando se une ao dsDNA.
Ambos os dous presentan constantes de afinidade elevadas para a complexacion co dsDNA, o
que os converte en candidatos axeitados para ensaios da interaccion destes colorantes
intercaladores con dsDNA [1-3].

Neste estudo empregamos técnicas como a de espectroscopia de fluorescencia en estado
estacionario e resolta no tempo para investigar a asociacion supramolecular entre estes
intercaladores e o dsDNA. Dado que a molécula de ADN estd4 cargada negativamente, a
concentracién de sal na solucién é unha variable importante que afecta a interaccién entre o
dsDNA e os colorantes. Examinamos sistematicamente os efectos da concentracion de sal e da
carga do catién sobre a constante de equilibrio de unién, empregando NaCl e MgClz para aclarar
o impacto das condicions ibénicas. Discltese as consecuencias destas variacions na
cuantificacién do dsDNA, destacando a importancia do medio e a sta concentracion de sal, na
sensibilidade e precision dos métodos de deteccion de dsDNA [4,5].

Seleccionamos NaCl e MgClz para o noso estudo pola sua relevancia en condiciéns bioloxicas.
O NaCl atépase en sistemas biol6xicos, mentres que o MgClz esta presente nos kits de extraccion
para a realizacion da reaccién en cadea da polimerasa (PCR), ainda que a concentracion sexa
baixa.

Esta andlise proporciona unha visién clara sobre a optimizacién do TO e da PR como colorantes
para a deteccion de dsDNA en diversas condiciéns experimentais.
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As capsulas de tamafio nanométrico emerxeron como poderosas ferramentas para levar a cabo
multitude de procesos ao actuar como nanoreactores para catdlise, estabilizadores de
intermedios de reaccion, transportadores moleculares, etc.[1] Estas estruturas baleiras poden
ser xeradas a través da ensamblaxe de pequenos compofientes, creando estruturas 3D
pechadas con unha cavidade interna que pode ser ocupada por un héspede adecuado.[2]

O noso grupo de investigaciébn especializase no desenvolvemento de estruturas
supramoleculares porosas usando péptidos ciclicos. Usando este tipo de compostos, tamén
sintetizamos estruturas capaces de atrapar diferentes sustancias, como son atomos de Xenon[3]
ou complexos de cis-platino.[4]

Neste traballo, presentamos o noso traballo preliminar cara & sintese dunha cdpsula cunha gran
cavidade interna que poderia atrapar grandes moléculas apolares, como fullerenos, a través de
interaccions de Van der Walls ou 1r-r.
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A integracion das transformacions cataliticas organometalicas en ambientes vivos expén
oportunidades sen precedentes para a intervencién bioloxica e quimica biomédica. Desde a
aparicion da quimica bioortogonal, unha gran variedade de reacciéns biocompatibles catalizadas
por metais desenvolvéronse, dando lugar a aplicacions diversas como a etiquetaxe fluorescente
en sistemas vivos, sinteses de farmacos in situ, activacion de profarmacos ou a modificacion de
membranas celulares [1].

Con todo, a toxicidade e desactivacion dos complexos metalicos en sistemas biol6xicos € unha
limitacién critica & hora de expandir as fronteiras das reacciéns biocompatibles. Para liquidar isto,
realizaronse multiples esforzos enfocados na modificacién dos complexos metalicos, como a
conxugacion con péptidos e proteinas, dando lugar a novas estruturas metalopeptidicas que
poderian aspirar a ser consideradas “metaloenzimas artificiais” capaces de operar en ambientes
vivos. Desde 0 noso grupo xa reportamos o deserfio e a sintese de metaloenzimas baseadas en
paladio que son capaces de promover transformacions organometdlicas intracelulares non
presentes na natureza [2].

Seguindo este enfoque, estamos a traballar actualmente no desefio e sintese de novas
metaloproteinas artificiais baseadas en complexos metélicos de iridio(lll) coordinado a residuos
de histidina que poden actuar como fotocatalizadores en medios bioléxicos. Complexos similares
aos empregados con propiedades luminiscentes xa foron reportados na literatura con aplicacions
en marcaxe de proteinas e targeting en células cancerixenas [3].
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Figura 1: Esquema que mostra a excitacion dun modelo de metaloenzima baseada en iridio.
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O desenvolvemento de novas reacciéns bioortogonais é crucial nos campos da quimica bioléxica
e a biomedicina. Por exemplo, son de gran relevancia no descubrimento de novos tratamentos
baseados na activaciéon in situ de farmacos [1]. Diversos complexos organometalicos
demostraron ser catalizadores moi eficaces para levar a cabo reacciéns artificiais en medios
bioloxicos, incluso dentro de células vivas [2]. Tendo isto presente, e o feito de que as encimas
naturais se caracterizan pola sua especificidade substrato, este proxecto pretende ampliar os
limites das técnicas bioortogonais mediante o desefio dunha reaccion en tandem que combine
metais de transicion e catalizadores encimaticos nativos de forma concorrente e ortogonal.

Neste contexto, descubrimos que € posible combinar unha reaccién artificial mediada por un
catalizador de rutenio coa actividade encimatica natural da ALP (proteina fosfatasa alcalina) para
promover a liberacién de produtos funcionais desefiados. Dado que esta encima presenta
diferentes niveis de expresién en funcion dos tipos celulares, esta estratexia poderia permitir
unha liberacion altamente selectiva de farmacos especificos.
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Figura 1: Esquema xeral para a xeracién de produtos bioactivos mediante o proceso tandem.
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No campo da quimica bioldxica, o deselvolvemelto de ferrameltas e metodoloxias if T ovadoras
para malipular biomoléculas coll precisio]ldeltro de sistemas vivos € crucial.[1] Neste seltido,
comprelder os mecalismos celulares e moleculares detras das fulcid(s bioldxicas é
fuldamel(tal para o tratamelto de moitas el fermidades. Ademais, a capacidade de maClipular,
molitorear e tralsformar o comportame(to celular é clave para o deselvolvemelto da medicila
moder(a.

No [oso grupo iliciamos ul][ovo programa de il vestigaciollque busca iCcorporar estimulos de
elerxia [o[lcolvelkiolais, como a luz visible, para promover tral_sformacios bioortogo[ais. U]
aspecto clave é o uso da fotocatalise para iliciar a xeracidoll de radicais a partir destes
precursores. A fotocatalise, ao ser o[ iCvasiva, ofrece ull medio para iliciar reacciél’s cull
coltrol espazo-temporal preciso, milimizaldo asi a disrupciél] celular e maximizaldo a
eficie(cia.

Esta iLvestigacié[lexplora o uso de [ovas foltes de radicais, como sales de diazolio e oximas.
Baixo coldiciés fotocataliticas, estes precursores podel]evoluciolar cara as especies radicais
desexadas, as cales podell ser atrapadas coll moléculas adecuadas para aplicaciols
sil téticas.[2] Especificamelte, preseltamos ulha lina de substratos podel] someterse a
procesos de cicloadicioll e ciclacioll e[l preselza de luz visible e ull fotocatalizador e[l medios
bioléxicos complexos. Esta estratexia tamé(Jfoi aplicada a siltese fotocatalitica bioortogoral de
farmacos. Actualme(te estamos a ilCvestigar estes procesos e[ células vivas.
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Figura 1. Esquema xeral das transformaciéns bioortogonais promovidas por luz visible tanto en
sistemas in vitro como in cellulo.
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A Quimica Metalosupramolecular estuda os procesos de autoensamblaxe entre moléculas
organicas e iéns metalicos que dan lugar & obtencién espontanea de arquitecturas
metalosupramoleculares singulares[1]. Entre a gran variedade de motivos estruturais atopanse
as arquitecturas helicoidais e meso-helicoidais. Estas Ultimas, menos estudadas que as
primeiras, destacan polas propiedades que poden presentar destacando as magnéticas,
luminiscentes e bioloxicas [2].

Neste traballo preséntase a sintese dun mesocato de prata derivado dun ligando azina
funcionalizado con grupos fosfina (LP8, Fig. 1). Talto o ligaldo fosfi(lb-azila como o complexo
derivado forol] estudados medial te diversas téclicas de caracterizacioll il cluido raios X de
mol ocristal.

Fig. 1. Estrutura do mesocato de prata [Agz(LP8)z]
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Os helicatos son compostos metalosupramoleculares formados por unha ou mais febras
organicas covalentes que se envolven e coordinan con ibns metalicos, creando un eixo helicoidal.
Esta estrutura singular confire aos helicatos propiedades e aplicaciéns que os fan destacar nunha
ampla variedade de campos, que inclien dende a Quimica Catalitica e a Ciencia dos Materiais
ata a Bioloxia Molecular e a Quimica Biomédica.[1,2] En particular, a sUa capacidade para
recoriecer 6 ADN, dun xeito similar é realizado polas proteinas.[3] Este feito abre novas vias para
a sua utilizacién en novas terapias contra o cancro e como sistemas avanzados de liberacion de
farmacos, resaltando asi a importancia dos helicatos no ambito da biomedicina e na terapia
molecular.[4]

O noso grupo de investigacion levou a cabo un estudo sobre o comportamento de coordinacién
dun ligando biscarbamato H,L derivado da piridina, empregando unha metodoloxia
electroquimica que permitiu obter helicatos dinucleares neutros.[5] Nesta comunicacion,
centramos a nosa atencion na influencia da modificacién dos grupos terminais (Figura 1) do
ligando biscarbamato na arquitectura final dos compostos.
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Figura 1. Estrutura dos tres novos ligandos biscarbamato obtidos.
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Os carboranos son clusteres moleculares de carbono e boro que presentan propiedades fisicas
e quimicas distintivas, con potencial para servir de base ao desenvolvemento de novos
farmacéforos grazas a sua versatilidade. Desta maneira, recentemente esta xurdindo un gran
interese por estes compostos e os seus derivados debido as slUas potenciais aplicacions en
guimica médica antitumoral, sobre todo na terapia por captura neutronica de boro (BNCT) e coma
ligandos anticancerixenos. [1-3]

Ademais, coma continuacion do interese xeral actual cara a sintese, caracterizacion, estrutura e
avaliacion bioléxica de complexos de Pd(ll) [4], nesta comunicacion preséntanse un exemplo de
complexo de paladio cun ligando baseado en carborano, [PdCIz((B3,Cc)-iminofosforano-fosfina-
orto-carborano)], (Figura 1) cunha prometedora actividade anticancerixena.

Fig.1. Estruturas de potenciais complexos anticancerixenos, sendo o central o presentado nesta
comunicacion.

Agradecementos: Esta investigacion recibiu financiacion das seguintes axudas: Conselleria de Cultura,
Educacion e Ordenacion Universitaria (Xunta de Galicia) baixo o proxecto 2018GRCGI-1584
(ED431C2018/13), da rede MetalBIONetwork (ED431D2017/01) e do Ministerio de Ciencia e Innovacion
(Spain) baixo o proxecto PID2021-127531NB-100 e RED2022-134091-T.

Referencias

[1] M. Scholz, E. Hey-Hawkins, Chem. Rev., 2011, 111, 7035-7062.

[2] F. Ali, N. S. Hosmane, Y. Zhu, Molecules, 2020, 25, 828-852.

[3] Y. Chen, F. Du, L. Tang, J. Xu, Y. Zhao, X. Wu, M. Li, J. Shen, Q. Wen, C.H. Cho, Z. Xiao, Mol. Ther. Oncolytics,
2022, 24, 400-416.

[4] V. T.Yilmaz, C. Icsel, M. Aygun, M. Erkisa, E. Ulukaya, Eur. J. Med. Chem., 2018, 158, 534-547.

43



BASES, ACTAS e PREMIADOS



IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica (XINQ_4)
Santiago de Compostela, 11-12 de novembro de 2024
Bases dos premios das IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito
da Quimica (XINQ_4)

Na IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica (XINQ_4)
entregaranse premios s mellores comunicacions na opinion do publico e do
comité cientifico en cada unha das categorias presentes (Master e
Doutoramento). As persoas premiadas seran recofnecidas con cadanseu
agasallo valorado aproximadamente en 150 €.

O premio do publico concederase mediante votaciéon telematica secreta das
persoas presentes nas sesions. En cada sesion (xa sexa doutoramento ou
master) elixirase un ganador-a (quen reciba mais votos) que se clasificara para
a final en cada unha das categorias.

No caso de producirse un empate na sesion, clasificaranse conxuntamente para
a devandita final as persoas cun maior numero de votos.

Unha vez finalizadas todas as sesiéns, elixirase o ganador de cada categoria
mediante votacion telematica anénima. No caso de producirse un empate a votos
entre as persoas finalistas, procederase a outra votacion ata conseguir unha
Unica persoa ganadora por categoria.

O premio do xurado sera decidido polo comité cientifico en reunidn secreta trala
adxudicacién do premio do publico. O comité cientifico outorgara un premio por
cada unha das categorias (doutoramento ou master) mediante deliberacion entre
0S meus membros.

Acta do premio do publico

Tras a seleccion en cada unha das sesions, mediante votacion popular, anénima
e telematica, das mellores exposiciéns, procedeuse, do mesmo xeito, a votacion
final entre os candidatos seleccionados en cada categoria, outorgandose o0s
seguintes premios do publico:

Premio da categoria Master

Laura Parada Pérez coa comunicacion “Catdlise de Rutenio en Quimica
Bioortogonal: Viabilidade de novos métodos baseados en intermedios
vinilidénicos”.

Premio da categoria Doutoramento.
Ana Seijas Cerceda coa comunicacion “Optimizacion da edicion xenética

CRISPR/Cas9 mediante novas nanoparticulas lipidicas: un enfoque
fisicoquimico e funcional’.
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Acta do premio do xurado

O comité cientifico da IV Xuntanza de investigador@s nov@s no ambito da
Quimica, actuando como xurado, reunido o dia 12 de novembro do 2024 e tralas
oportunas deliberaciéns, acordou outorgar os seguintes premios:

Premio do xurado na categoria Master

David Montoto Pintos coa comunicacion “Terapia fotodinamica dirixida contra
células nai do cancro autofluorescentes”.

Premio do xurado na categoria Doutoramento.

Adrian Rivas Saborido coa comunicacion “Transformacions bioortogonais
promovidas por luz visible”.

Os premios foron entregados aos ganadores no acto institucional da celebracion
do San Alberte Magno, patrén das ciencias puras, o dia 14 de novembro de 2024
polo decano da Facultade de Quimica Jesus Sanmartin Matalobos.
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IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica (XINQ_4)
Santiago de Compostela, 11-12 de novembro de 2024

Fotos d@s gahador@s na entrega de premios.
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