


NUEVO CATALIZADOR
MAS SOSTENIBLE

para la industria de quimica fina

Instituto de Tecnologia Quimica (UPV-CSIC)

Un grupo de investigacion del Instituto de
Tecnologia Quimica (ITQ), centro mixto de la
Universitat Politecnica de Valencia (UPV) y el
Consejo Superior de Investigaciones Cientifi-
cas (CSIC), ha desarrollado un proceso para
oblener benzimidazoles, compuestos organicos
muy utilizados en la industria de quimica fina,
de forma mas sostenible. Se trata de la primera
vez que se obtienen estos compuestos a partir
de dinitroarenos mediante una ruta catalitica
en presencia de hidrogeno molecular, lo que
supone una estrategia sintética mas sostenible
desde el punto de vista medioambiental. De esta
forma, se han obtenido mas de 40 compuestos,
entre ellos, dos con actividad biolégica muy
utilizados en la industria farmacéutica y agro-
quimica.

Estos compuestos son el Diabazol, un farma-
co espasmolitico, vasodilatador e hipotensor
con bheneficios cardiovasculares; y Fuberidazol,
compuesto quimico utilizado en fungicidas. Se
han obtenido a partir de reacciones secuencia-
les «en tindem», que permiten la obtencion de
benzimidazoles de un modo mucho mas com-
pacto y eficiente, generando una cantidad infe-
rior de subproductos y con un menor consumo
energético. El nuevo proceso se ha publicado en
la revista de acceso abierto FACS Au.

Para sintetizar benzimidazoles, el equipo del
ITQ liderado por el profesor de investigacion
del CSIC, Avelino Corma, utilizé un derivado
del disulfuro de molibdeno, mineral compuesto
de azufre y molibdeno, como catalizador, es de-
cir, como sustancia para modificar la velocidad

de la reaccion quimica y conseguir que esla se
produzca.

Para preparar el catalizador, usaron una es-
trategia innovadora: a diferencia del mineral,
en el que su disposicion en laminas apiladas
hace que las reacciones quimicas se den prin-
cipalmente en las zonas accesibles y con de-
fectos estructurales, es decir, en los bordes, el
equipo del ITQ utilizé entidades moleculares de
estructura definida de cuyo ensamblaje resultd
un material con un gran namero de centros ac-
tivos distribuidos en toda su estructura, esto es,
lugares donde se produce la reaccion catalitica.

«Este material se ha aplicado como catalizador
heterogéneo para el diseno de un nuevo pro-
ceso catalitico focalizado en la sintesis de ben-
zimidazoles, y se ha demostrado que presenta
una actividad catalitica infinitamente mayor
que los catalizadores de disulfuro de molib-
deno distribuidos comercialmentes, describe
Ivan Sorribes, investigador del Plan Gen-T de
la Generalitat Valenciana en el ITQ que lidera
este trabajo. Ademas, destaca que «se trata del
primer proceso catalitico disefiado para prepa-
rar benzimidazoles por acoplamiento reductivo
entre dinitroarenos y aldehidos en presencia de
hidrogeno moleculary.

Lapreparacion de benzimidazoles selleva a cabo
a partir de compuestos que se pueden obtener
por reduccion de compuestos dinitroarenos. Su
utilizacion como reactivos de partida permite
reducir el numero de etapas sintéticas y, en
combinacion con el uso de hidrégeno molecular
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(considerado el agente reductor mas benévolo), se con-
sigue minimizar costes e impacto medioambiental del
proceso. Esta metodologia no se habia aplicado con an-
terioridad debido a la falta de catalizadores para llevar a
cabo esta transformacion de forma eficiente.

Productos organicos de alto valor anadido

Los benzimidazoles son productos organicos con un
elevado valor anadido en la industria de quimica fina,
aquella donde se producen cantidades limitadas de pro-
ductos cuyos precios son mas altos. Asi, tras la adecuada
optimizacion de las condiciones de la nueva reaccion, el
grupo del ITQ ha logrado la sintesis de mas de 40 ben-

231 | INFORUVID | ANUARIO 2022

Reactores para llevar a cabo reacciones cataliticas de hidrogenacion.

zimidazoles de diferente naturaleza. «En comparacion
con los procesos sintéticos publicados hasta la fecha, la
ruta catalitica utilizada en este trabajo representa una
estrategia sintética mucho mas sostenible desde el pun-
to de vista medioambientaly, explica Sorribes.

Para el investigador, «los resultados obtenidos con-
tribuirdan a implementar en la industria procesos mas
selectivos, energéticamente eficientes y respetuosos
con el medio ambiente, que reduzcan el uso de reactivos
toxicos y promuevan una mejor utilizacion de las mate-
rias primas. Es decir, a un futuro mas sostenible en la
produccion de las industrias de quimica finay, finaliza.




autores del articulo. De izquierda a derecha: Erika De
Oliveira, Monica 7.Mendoza, Favier Garcia-Martinez v

Investigadores del Laboratorio NANOMOL de la UA y
Noemi Linares.

FAMILIA DE CATALIZADORES

que mejora nUMerosos procesos quimicos

El Laboratorio de Nanotecnologia Molecular
(NANOMOL) de la Universidad de Alicante (UA) ha
desarrollado una nueva familia de catalizadores
con propiedades «a la cartay que pueden fabri-
carse con las caracteristicas idoneas para diversos
procesos quimicos. Estos catalizadores no solo han
mostrado mejoras considerables en la produccion
de combustibles y otros productos intermedios
farmacéuticos, sino que su preparacion resul-
ta mas sencilla y sostenible que las alternativas
actuales. Ademas, sus caracteristicas se pueden
modificar con gran precision para adecuarlos a las
necesidades de cada proceso. El descubrimiento
patentado ha sido publicado en la prestigiosa re-
vista Fournal de la American Chemical Society.

En concreto, los investigadores han disenado un
nuevo material que combina las caracteristicas
de varias zeolitas. Las zeolitas, tanto naturales
como artificiales, son extremadamente utiles
como catalizadores con multitud de aplicaciones
en la industria quimica. Sin embargo, una de sus
grandes limitaciones es que no permiten la con-

version de moléculas voluminosas, ya que su
estructura esta formada por poros muy estrechos.
Gracias a la nueva tecnologia desarrollada por los
investigadores de la UA es posible preparar un
material con prestaciones técnicas mejoradas que
auna las excelentes propiedades de distintas zeoli-
tas en un mismo solido. Para ello, el equipo de tra-
bajo ha utilizado un procedimiento que consiste
en la transformacion de unas zeolitas en otras mas
estables. Mediante el control de esta conversion,
los investigadores han conseguido aunar en un
solo material las caracteristicas de varias zeolitas,
lo que representa un avance tinico en este campo.

Como indica el catedratico de Quimica Inorganica
de la UA y director de NANOMOL, Javier Garcia-
Martinez, «estos nuevos catalizadores constituyen
una oportunidad excepcional para mejorarlos pro-
cesos quimicos que involucran la transformacion
de moléculas voluminosas. Ademads, representan
un gran avance desde el punto de la sostenibilidad
de los procesos quimicos y del ahorro de energiay
recursos naturalesy.
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De izquierda a derecha: Alejandro Gaita-Arifno, Silvia
Giménez, Lorena Rosaleny-Peralvo, Salvador Cardona

y José Jaime Baldovi.

NUEVA HERRAMIENTA

para la investigacion en nanoimanes moleculares

Un equipo de investigadores del Instituto de Cien-
cia Molecular (ICMol) de la Universitat de Valen-
cia (UV) ha desarrollado una plataforma interac-
tiva en abierto que aglutina y pone a disposicion
de la ciencia alrededor de 20.000 datos referentes
al disefio quimico de nanoimanes moleculares
de especial interés en el campo de las memorias
magnéticas. SIMDAVIS, como se denomina la apli-
cacion, nace del rastreo manual de resultados de
investigacion publicados por la comunidad cienti-
fica alo largo de 16 anos.

Los nanoimanes moleculares son mindsculos
sistemas fisicos capaces de presentar memoria
magnética en una tnica molécula. Su comporta-
miento cuidntico y su infinita configurabilidad, en-
tre otros factores, los hacen utiles para estudios
fundamentales y para potenciales aplicaciones en
el campo de las tecnologias cuanticas.

Aunque la ciencia de datos ya ha abierto caminos
en la investigacion quimica y el disefio de nuevos
materiales, en el caso de los nanoimanes molecu-
lares el azar y la intuicion quimica siguen desem-
penando el papel principal.

Con el fin de establecer un marco potente para el
disenio quimico basado en estadisticas, el equipo
del ICMol ha publicado en Nature Communications
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un articulo que recopila alrededor de 20.000 da-
tos quimicos y fisicos de nanoimanes basados en
lantanidos (elementos quimicos con interesantes
propiedades magnéticas y opticas); cataloga mas
de 1400 experimentos publicados entre 2003 y
2019, y desarrolla un panel interactivo ~SIMDAVIS
(Single Ion Magnet DAta VISualisation)- para la vi-
sualizacion y procesamiento de los datos. Se trata
de una herramienta de big data orientada al diseno
quimico de nanoimanes y nanoestructuras mag-
néticas, un campo de interés para el futuro de la
informatica, la electronica, los dispositivos cuanti-
cos o la biomedicina, entre otros.

«Poner los datos al alcance de la comunidad cienti-
fica permite comprender los resultados de inves-
tigacion en su globalidad, ampliar la perspectiva
cientifica y proporcionar conclusiones mas pre-
cisasy», senala Alejandro Gaita-Arino, investigador
CIDEGENT en el ICMol y responsable del proyecto.
«Analizar tanto los resultados positivos como los
negativos permite conocer mejor los materiales
estudiados y proporciona informacion para per-
feccionar las teorias existentes y desarrollar otras
nuevasy, afiade el cientifico.

El trabajo ha contado con la colaboracion de la sec-
cion de estadistica del Servicio Central de Soporte
ala Investigacion Experimental (SCSIE) de la UV.




Grupo de investigacion de la U¥I capitaneado por Tvdan Mora, en el centro de
la imagen.

I\/IEJORAN EL RENDIMIETOM

4 CELULAS SOLARES DE PEROVSKITA DE ESTANO
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Un equipo de investigacion liderado por Ivan Mora,
catedratico del Instituto de Materiales Avanzados
(INAM) de la Universitat Jaume I de Castello (UJI),
ha conseguido mejorar la eficiencia y también la
durabilidad de células solares de perovskita de es-
tano. En concreto, se han superado las 1300 horas
de estabilidad operativa, la mas alta conocida has-
ta ahora, gracias a la incorporacién de aditivos en
la preparacion de los dispositivos. El estudio ha
sido publicado en la revista Joule, especializada en
energia sostenible.

Las perovskitas de haluro a base de estano son
candidatas prometedoras para aliviar problemas
de toxicidad asociados con las perovskitas de plo-
mo, cuya toxicidad es un hindicap para su ex-
plotacion con fines tecnoldgicos. Actualmente, se
exploran derivados de otros elementos como el
antimonio, el bismuto, el cobre, el germanio o el
estano, que son menos toxicos. En el caso del es-
tano, se ha conseguido, hasta ahora, una eficiencia
superior al 14 %, pero presenta graves problemas
de estabilidad.

Este trabajo ha introducido, por primera vez, una
combinacion de yoduro de dipropilamonio y bo-
rohidruro de sodio, aditivos que han permitido
preparar dispositivos con eficiencias de fotocon-
version (PCE) superiores al 10 %, que destacan por
su mayor estabilidad y que han mantenido el 96 %
del PCE inicial después de 1300 horas bajo ilumi-
nacion de un sol en atmosfera de nitrogeno. Este
es el valor mas alto que hoy en dia se conoce para
células solares basadas en perovskita de estano.
«Hemos observado que el control de la quimica de
haluros es un aspecto clave para delinear el ren-
dimiento de las células solares de perovskita basa-
das en estano y los dispositivos optoelectronicos»,
comenta Ivan Mora.

Aunque la estabilidad de los semiconductores y
dispositivos de perovskitas de haluro en condi-
ciones de funcionamiento esti todavia lejos de
ser competitiva con las tecnologias de silicio (las
mas empleadas actualmente en el ambito de las
fotovoltaicas), «los resultados de este estudio pro-
porcionan una informacion valiosa e indican la
direccion que debe tomar la investigacion para
conseguir aditivos mas eficientes que controlan la
quimica del haluro y su entrada en el mercado de
la tecnologia fotovoltaicay, explica Ivan Mora.

Lainvestigacion ha sido desarrollada por el equipo
del INAM-U]JI, junto con el Instituto de Ciencia de
los Materiales (ICMUV) de la Universitat de Valen-
cia (UV)yla Facultad de Quimica de la Universidad
Nacional Autonoma de México en Coyoacan.



ALMACENAN

HIDROGENO

EN CRISTALES DE HIELO

a mayor temperatura y presiones bajas

Universidad de Alicante (UA)

Investigadores del Laboratorio de Materiales
Avanzados (LMA) de la Universidad de Alicante
(UA) han desarrollado una tecnologia que per-
mite almacenar hidrogeno a mayor temperatura
y a presiones mas bajas de las convencionales.

Se basa en un carbén activado poroso y quimi-
camente optimizado que actia como nanorre-
actor y puede contener el hidrogeno a nanoes-
cala en forma de cristales de hielo.

La investigacion, realizada junto al Laboratorio
Nacional de Oak Ridge en EE. UU., ha sido publi-
cada en la revista Nature Communications.

«Hemos sido capaces de introducir hidroge-
no en cristales, similares al hielo, en tan sélo
7 minutos y a una presion de 1350 bares. Estos
cristales estan confinados en las cavidades del
carbon activado a una temperatura de 0 °Cy,
explica el catedratico de Quimica Inorganica de
la UA, Joaquin Silvestre.

«Hasta ahora, este proceso se podia llevar a
cabo, pero con tiempos muy largos y a presiones
superiores a 2000 bares. Nuestro proximo obje-
tivo es conseguir llegar por debajo de 700 bares,
que es el estandar superior empleado en auto-
mociony, anade Silvestre.

Desde 2015, los investigadores del LMA del De-
partamento de Quimica Inorganica de la UA han
trabajado en el desarrollo de técnicas para al-
macenar hidratos de metano en las cavidades de
materiales porosos como el carbon.

«Se trata de un modelo presente en la propia
naturaleza, ya que en el fondo de los océanos
y en el subsuelo de regiones frias como Siberia
se forman estructuras de hielo que contienen
metanoy, senala Silvestre.

Uno de los factores clave de este trabajo es que
el grupo de investigacion ha conseguido, en
cuestion de minutos, un proceso que en la na-
turaleza requiere de meses e incluso anos.

«El reto en esta ocasion ha sido saber si podia-
mos incorporar hidrogeno, no presente en la
naturaleza, en este proceso. Es decir, convertir
el agua de las cavidades en cristales de hidra-
toy, detalla Silvestre, que ha trabajado en este
nuevo proyecto junto a los investigadores de la
UA, Judit Farrando, Manuel Martinez y Carlos
Cuadrado.

En este sentido, se trata del primer grupo de
investigacion a nivel mundial que trabaja en el
almacenamiento de hidrégeno en base humeda
utilizando el carbon como un nanorreactor.

El hidrégeno es el elemento quimico mas
abundante del planeta capaz de sustituir a los
combustibles fosiles y contribuir asi a la lucha
contra el cambio climéatico. «Ya sabemos que el
hidrégeno es limpio y seguro y sabemos como
generarlo, pero el reto actual es poder almace-
narlo y transportarlo», apunta Silvestre.

Una de las opciones que existen para acumular
el hidrogeno es en estado liquido, pero es nece-
sario mantenerlo a una temperatura de -253 °C.

S el

ANUARIO 2022 | INFORUVID | 236



Arriba, de izquierda a derecha, los Investigadores de la UA, Joaquin Silvestre,

Fudit Farrando y Manuel Martinez. Foto: Roberto Ruiz (UA).
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«Utilizando como nanorreactor el carbon activado, po-  nar una gran cantidad de hidrogeno en un espacio muy

pequenio optimizando la presion y las condiciones tér-
micas. Estos dos factores son claves para dotar de mas
autonomia no solo a coches, sino también a transportes

que necesitan mucho mas combustible, como barcos y
aviones.

demos almacenar el hidrégeno a 0 °C, temperatura su-
ficiente para mantener los cristales de hieloy, insiste el
catedratico de la UA.

En definitiva, las cavidades del carbon permiten almace-
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AVANZAN EN EL DESARROLLO DE PILAS i
DE COMBUSTIBLE DE HIDROGENO ’

MAS EFICIENTES

Yahay en el mercado automdviles, autobus -amiones
propulsados por pilas de combustible, pero el elevado
coste del platino requerido es uno de los principales
inconvenientes de esta tecnologia. Una investigacion
llevada a cabo por una colaboracion entre la Universi-
dad de Alicante (UA) yla Universidad de Liverpool (Reino
Unido) ha permitido identificar la presencia de especies
superficiales a potenciales bajos en el principal cataliza-
dor de las pilas de combustible, el platino, lo cual es im-
portante para el desarrollo de la tecnologia de las pilas
de combustible de hidrégeno (H-).

En un articulo publicado en la revista Nature Communi-
cations, los investigadores del Instituto Universitario de
Elect ica de la UA han identificado la adsorcion de
especies de OH (anion hidroxilo) en atomos de platino
de baja coordinacion utilizando varias técnicas electro-

quimicas y una técnica espectroscopica conocida como
SHINERS (Shell Isolated Nanoparticles for Enhanced Ra-
man Spectroscopy). La utilizacion del SHINERS permitio
demostrar la presencia del OH adsorbido a potenciales
mas negativos de lo que se pensaba.

Reducir el platino

Las pilas de combustible de hidrégeno utilizan platino
para catalizar las reacciones en su interior: la reaccion
de reduccion del oxigeno y la reaccion de oxidacion del
hidrogeno. Reducirla cantidad de platino necesaria para
las pilas, o incluso sustituirlo por un catalizador mas
barato y eficiente, requiere un conocimiento profundo,
a nivel molecular, de como se producen las reacciones
en las pilas de combustible sobre la superficie del plati-
no. Hasta ahora se suponia que la superficie del platino
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estaba «limpia» de otras especies a los potenciales a los
que se producen las reacciones. Sin embargo, este estu-
dio ha demostrado que los aniones hidroxilo se adsor-
ben en la superficie del platino a potenciales muy bajos,
lo que tiene un impacto significativo en la comprension
de como se produce la reaccion de reduccion del oxige-
noy en la busqueda de catalizadores mas eficientes para
esta reaccion.

Para obtener estos resultados, utilizaron una combi-
nacion de técnicas electroquimicas disefiadas para dis-
tinguir entre los diferentes procesos que tienen lugar en
la superficie y la espectroscopia Raman, utilizando un
desarrollo muy reciente que ha permitido detectar, por
primera vez, el anion hidroxilo adsorbido.

El investigador posdoctoral en el Instituto de Electro-
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quimica de la UA, Rubén Rizo, haliderado las mediciones
electroquimicas junto a los catedraticos Enrique Herre-
ro y Juan Felit. Segun el autor, «el hallazgo de hidroxilo
adsorbido a potenciales bajos abre una nueva puerta en
el estudio del mecanismo de muchas reacciones elec-
troquimicas relevantes. Gracias a este descubrimiento,
estamos mas cerca de una mejor comprension del siste-
ma que, en ultima instancia, es esencial para alcanzar
el objetivo final de obtener catalizadores 6ptimos para
aplicaciones electroquimicas de interés tecnoldgicos.

La investigacion ha sido posible gracias al apoyo del
Ministerio de Ciencia e Innovacion y de la Generalitat
Valenciana (Espana) y a la experiencia generada a través
del proyecto de degradacion de la Institucion Faraday
(Reino Unido).



La investigadora del ICMol, Katia Caamano, sostiene una muestra del composite
basado en MOF con propiedades antimicrobianas.

ACEITES ESENCIALES ENCAPSULADOS EN
MATERIALES MOF PARA MEJORAR LA
\SEGURIDAD ALIMENTARIA ‘
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Un equipo de investigacion liderado por el Insti-
tuto de Ciencia Molecular (ICMol) de la Universitat
de Valencia (UV) ha desarrollado un polimero «in-
teligente» basado en el uso de esencias naturales
encapsuladas en estructuras tipo MOF (Metal Or-
ganic Framework). Este material actia contra dos
bacterias responsables de intoxicaciones alimen-
tarias en los consumidores. El trabajo se ha publi-
cado en Applied Materials & Interfaces.

Prolongar la eficacia de la accion antibacteriana
para la proteccion de alimentos mediante com-
puestos bioactivos naturales, encapsulados en
estructuras moleculares y liberados bajo control
(delivery) es un campo muy prometedor para la
industria de la alimentacion. Sirve para mejorar
la seguridad alimentaria, la calidad nutricional de
los productos y su nivel de salubridad. Todos ellos,
factores clave en el llamado «consumismo verdes.

El trabajo presenta el desarrollo de un material
basado en un polimero metal organico que alber-
gamoléculas de aceite esencial y que, al liberarlas
de un modo singular, fomenta una actividad an-
tibacteriana prolongada. El sistema se ha testado
contra dos bacterias (Escherichia coli y Listeria
innocua) responsables de algunas intoxicaciones
alimentarias en los consumidores. Segun describe
el articulo, el material empleado para este tipo de
delivery es el MIL-100(Fe) y la molécula natural
activa es el carvacrol, presente en la esencia del
orégano y el tomillo. Liderado por el Crystal En-
gineering Lab (CEL) del ICMol, el trabajo cuenta
con la colaboracion del Instituto de Agroquimica
y Tecnologia de los Alimentos (IATA) del Consejo
Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC) y la
Universidad de Lisboa.

Los materiales MOF permiten la captacion, el al-
macenaje y el suministro controlado de moléculas
activas gracias a una configuracion adecuada de
su estructura quimica. Esa estructura no sélo pro-
tege y estabiliza la molécula activa (en este caso,
el carvacrol), sino que, ademas, proporciona un
sistema de administracion prolongada sin prece-
dentes que potencia su efecto antimicrobiano de
manera extraordinaria.

«Aunque el carvacrol ya se empleaba habitual-
mente como aditivo alimentario para prevenir
la contaminaciéon por bacterias, lo interesante
de este nuevo método de encapsulado es que,
ademas de ser biocompatible, permite el suminis-
tro prolongado de la molécula almacenada y alar-
ga asi su accion antibacteriana», comenta Monica
Giménez, investigadora Ramon y Cajal en el ICMol
y responsable del proyecto.



Yaneris Velasquez v Adriana Fuan, de izquierda a

Arantzazu Valdés, Soledad Prats, Raquel Sdnchez,
derecha.

Equipo investigador de la UA, con Ana Beltrdn,

Y

L

PLASTICO BIOACTIVO

y sostenible mediante residuos de pina

Un grupo de investigadoras del Departamento de
Quimica Analitica, Nutricion y Bromatologia de la
Universidad de Alicante (UA) trabaja, desde fina-
les de 2021, en el proyecto Desarrollo de bioaromas
naturales para aumentar la vida util de alimen-
tos frescos v reducir el desperdicio alimentario, que
tiene como objetivo principal lograr nuevos mate-
riales plasticos sostenibles de origen natural que,
obtenidos a partir de residuos de pina, tanto del
corazon como de la corteza, tengan sistemas acti-
vos naturales sinérgicos de doble accion.

En esta linea, las investigadoras han logrado el
primero de los resultados del proyecto: un nuevo
material que contiene compuestos naturales ac-
tivos con capacidad antioxidante. En concreto, el
material plastico no solo tiene la capacidad propia
de ser continente, sino que interactua sobre el ali-
mento que almacenay le incrementa su capacidad
de conservacion, por lo que aumenta su vida util.

La investigacion estudia, ademas, la incorporacion
de compuestos activos potenciadores del aroma,
que procederian también de residuos de la pina y
que estarian destinados a mejorar la experiencia
sensorial del consumidor a través del sentido del

olfato. Segin Arantzazu Valdés, «nuestra funcion
principal es el desarrollo de peliculas comestibles
de origen natural con extractos antioxidantes y
con capacidad aromatica obtenidas de residuos de
la pifia para su posterior aplicacion en la industria
del envasado de alimentos».

En el mismo sentido, matiza Ana Beltran que «di-
chos residuos podrian ser una buena fuente de
compuestos antioxidantes, muy ttiles en la pre-
vencion del deterioro oxidativo de alimentos gra-
s0s, asi como fuente de aroma afrutado y dulce util
para su incorporacion en productos alimenticios y
envases activos como aditivo potenciador del aro-
ma en alimentos y bebidas. Asi, se le otorga una
segunda vida a unos residuos que pueden superar
el 50 % del peso total de cada piezay.

Segun exponen desde el grupo investigador, el
desperdicio de alimentos en el mundo se estima en
1300 millones de toneladas al ano, lo que «supone
la creciente y preocupante aparicion de algunos
problemas para el ser humano, ya que representan
el 8 % de las emisiones de gases de efecto inverna-
dero, el 20 % del consumo de agua dulce y el 30 %
del uso de la tierra agricola globaly, indica Valdés.
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MATERIALES QUE ELIMINAN

sustancias radioactivas nocivas para el organismo

La Universidad de Alicante (UA) ha concluido con éxito
el proyecto europeo Nanoporous and nanostructured ma-
terials for medical applications (NanoMed), coordinado
por el Laboratorio de Materiales Avanzados (LMA) del
Departamento de Quimica Inorganica. Tras seis anos de
trabajo, junto a mas de una docena de socios del mun-
do académico y del sector industrial en Portugal, Reino
Unido, Francia, Hungria, Grecia, Eslovaquia, Moldavia,
Ucrania vy Kazajistan, el consorcio ha desarrollado ma-
teriales aptos para el uso humano capaces de adsorber
toxinas radioactivas del organismo.

El equipo de trabajo se ha centrado en el desarrollo de
materiales adsorbentes a partir de la combinacion de
carbon activado, pectinas y zeolitas para el tratamien-
to de problemas de salud provocados por la exposicion
prolongada a fuentes de radiacion externa o contami-
nantes radioactivos. Este es un problema particular-
mente grave en dos de los paises que han participado en
el proyecto, Ucrania y Kazajistan, concretamente, en la
zona de Chernébil donde se produjo un accidente nu-
clear, en 1986.
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A escala de laboratorio, han podido comprobar la efec-
tividad de nanomateriales de carbon activado capaces
de eliminar is6topos radiactivos en caso de accidente
nuclear o por exposicion prolongada a radiacion ioni-
zante (radioterapia).

Ademas, segun el lider del proyecto, el investigador del
LMA, Joaquin Silvestre, «tras todo este trabajo colabo-
rativo también se han podido desarrollar suplementos
alimenticios con pectinas que ayudan a eliminar sustan-
cias nocivas como metales pesados. Este producto ya ha
empezado a comercializase en zonas de Ucraniay Rusia,
paises muy expuestos a radioactividads.

Es la primera vez que la UA ha coordinado, en el mar-
co de financiacion H2020, una accion Marie Sklodowska
Curie RISE (Research and Innovation Staff Exchange)
con el objeto de reforzar la colaboracion internacional
en [+D+i para afrontar retos mundiales globales por me-
dio del intercambio de conocimiento e ideas que acer-
quen la investigacion basica al mercado.




DESARROLLAN UNA TEORIA QUE MEJORA
LA EFICIENCIA ENERGETICA DE LOS
DISPOSITIVOS ELECTRONICOS
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El grupo de Quimica Cuantica de la Universidad
de Alicante (UA) ha predicho la existencia de un
nuevo fendmeno natural en la interacciéon mate-
ria-radiacion, confirmado de forma experimen-
tal. Esta constatacion es el objeto de la resena que
el investigador del grupo, Juan Carlos Sancho, ha
publicado en la prestigiosa revista Nature, por in-
vitacion de la publicacion en su seccion llamada
News & Views. «Es un ejemplo exitoso de como la
teoriay la simulacion permiten avanzar y predecir
fenomenos que luego se confirman por experi-
mentos, con su correspondiente impacto posible
en los avances tecnologicos que pueblan la socie-
dad y el mundo actualy, asegura Sancho, quien
explica que este tipo de articulos no se escriben
por los propios autores de un descubrimiento de
mucha relevancia, sino por otros expertos, de for-
ma mas divulgativa, que suelen apreciar o haber
trabajado antes en el tema de investigacion y con
los que contacta directamente la revista Nature en
este caso.

La resena recoge la constatacion empirica de una
prediccion publicada previamente por el equipo
de la UA utilizando calculos propios de la mecani-
ca cuantica. Se basa en el efecto de «correlacion
electronicay que se produce en este tipo de
moléculas estudiadas y gracias al cual es posible
aprovechar el 100 % de la energia que se emite en
forma de luz visible en cualquier pantalla. El in-
vestigador explica que cada uno de los pixeles de
una pantalla que compone cualquier dispositivo
como teléfonos moviles, tabletas, etc. esta for-
mado por moléculas que emiten los tres colores
basicos (rojo, verde y azul). La bateria activa esas
moléculas para emitir luz (electroluminiscencia)
de manera que alcanzan primero su maximo nivel
de «excitacion» para después decaer, y es esa pér-
dida de energia la que se traduce en una emision
de color.

En la actualidad, se utiliza un mecanismo poco
eficiente en el que se pierde el 75 % de la energia
en cada emision de la luz, de modo que solo se
aprovecha el 25 % restante. «Nosotros ya prediji-
mos que es posible aprovechar el 100 %», asegura
el quimico, quien, por otra parte, senala que con
su aplicacion «se conseguiria un ahorro energéti-
co mundial importantisimoy». Este menor gasto
llevaria, ademas, aparejada la disminucion de la
demanda energética y, en consecuencia, de las
emisiones de carbono, lo que ayudaria en la con-
secucion de los Objetivos de Desarrollo Sostenible
marcados por Naciones Unidas.

En la actualidad, no existe ningan dispositivo en el
mercado que esté aplicando este fendmeno recién
descubierto, «pero estoy seguro de que lo veremos
en un plazo corto de tiempoy, senala Sancho.



HOMOQUIRALIDAD BIOLOGICA

y sus complejos mecanismos de formacion

La naturaleza emplea caminos elegantes para construir arquitecturas complejas, como los macrociclos (moléculas
que contienen un anillo de doce o mas atomos) o las jaulas (estructuras moleculares tridimensionales que poseen
cavidades para albergar otras moléculas en su interior). Desde el nacimiento de la quimica supramolecular se han
utilizado macrociclos o macrobiciclos para aplicaciones sofisticadas, pero la sintesis de especies tridimensionales
preorganizadas ha sido habitualmente un desafio.

Por otro lado, la naturaleza emplea un nimero muy importante de moléculas quirales donde los dtomos pueden
organizarse en el espacio de dos maneras diferentes —de igual manera que lo hacen los dedos de la mano derechay
la mano izquierda— que parecen idénticas, pero no son superponibles. Sorprendentemente, en la construccion de
muchas de las moléculas naturales como las proteinas (a partir de aminoacidos) o los hidratos de carbono (a partir de
azucares) se observala participacion de una sola de estas dos disposiciones (las proteinas se forman con aminoacidos
de tipo S y no R), dando lugar al fenémeno que se denomina <homoquiralidad». Entender como se ha llegado a esta
homoquiralidad bioldgica es un tema esencial en las ciencias de la naturaleza.

El equipo de investigacion de Quimica Sostenible y Supramolecular del Departamento de Quimica Inorganica y
Organica Universitat Jaume I de Castelld (UJI), formado por los profesores Eduardo Garcia-Verdugo, Belén Altava,
Santiago V. Luis y Ferran Esteve, junto con el Premio Nobel, Jean-Marie Lehn, ha conseguido describir el autoensam-
blaje covalente dinamico de novedosas jaulas moleculares macrobiciclicas seudopeptidicas doblemente quirales, con
una autoseleccion muy eficiente de homoquiralidad. Este trabajo ha sido publicado en la revista Chem.
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LOS METALOCICLOS

abrazan nanotubos de carbono

La modificacion quimica de los nanotubos de car- versitat Jaume 1 de Castelld) ha dado un impor-
bono constituye el paso mas critico para poder tante paso mas en la sintesis de MINTSs al preparar
mejorar sus propiedades. Los procesos de modifi- este tipo de estructuras combinando nanotubos
cacion de nanotubos se pueden realizar a través de  de carbono con una estructura metalociclica.
una modificacion covalente o una funcionalizacion
supramolecular de su superficie. Estos materiales La estructura metalociclica utilizada en este tra-
modificados tienen aplicaciones en, por ejemplo, bajo contiene cuatro dtomos de paladio unidos
la obtencion de sensores Opticos y dispositivos por cuatro ligandos organicos, lo cual genera un
electronicos. compuesto con una estructura cuya geometria se
asemeja a un cuadrado en la que los atomos de
Una forma alternativa de modificar las propie- paladio ocupan los vértices. El nuevo MINT esta
dades de los nanotubos es la obtencién de nano- formado por un nanotubo que atraviesa la cavidad
tubos enlazados mecinicamente (MINTs, segun formada por la estructura metalociclica.
sus siglas en inglés). Esta técnica, desarrollada du-
rante los ultimos anos por Emilio Pérez, permite el La presencia de atomos metilicos rodeando la
diseno de productos con una estabilidad similar a estructura del nanotubo introduce una nueva di-
los nanotubos modificados covalentemente, pero mension en la estructura del material resultante.
con la ventaja de que se preserva la estructura Por ejemplo, el centro metalico puede mejorar las
original de los tubos. Algunas de las aplicaciones propiedades fotoelectroquimicas de los MINTS y
de los MINTSs se pueden encontrar en la obtencion puede ayudar a encontrar nuevas aplicaciones.
de polimeros reforzados, en el campo de la catali-
sis o la fabricacion de bits cuanticos o qubits. Los resultados ejemplifican cémo el control di-
reccional de las geometrias de coordinacion se
Un grupo de investigadores liderado por Emilio puede utilizar para la preparacion de estructu-
Pérez (Grupo de Quimica de Materiales de Bajas ras autoensambladas mas alld del nivel molecu-
Dimensiones del Instituto Madrilefio de Estudios lar. «Creemos que nuestro trabajo abre un nuevo
Avanzados en Nanociencia) y Eduardo Peris (Grupo campo de oportunidades para los MINTs», afirma
de Quimica Organometalicay Catalisis homogénea el profesor Pérez.
del Instituto de Materiales Avanzados de la Uni-

Encapsulacion de nanotubos de carbono
dentro de una molécula ciclica basada en

Foto: Angewandle Chemie.

el metal paladio.
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CREAN UN METODO
MAS ECONOMICO

para obtener fragancias comerciales

Instituto de Tecnologia Quimica (UPV-CSIC)

Un grupo de investigacion del Instituto de Tec-
nologia Quimica (ITQ), centro mixto de la Uni-
versitat Politecnica de Valencia (UPV) y el Con-
sejo Superior de Investigaciones Cientificas
(CSIC), ha desarrollado una tecnologia para ob-
tener alquenos, moléculas organicas de amplio
uso industrial, a partir de moléculas analogas
hasta 50 veces mas baratas que las empleadas
ahora. Utilizando pequenas cantidades de ru-
tenio como catalizador, el equipo ha demostra-
do que se trata de una tecnologia viable a nivel
industrial, produciendo la sintesis a gran escala
de fragancias comerciales en colaboracion con
una empresa internacional del sector. El nuevo
método se publica en Nature Communications.

Los alquenos son hidrocarburos que contienen
un doble enlace quimico de carbono C-C. Abun-
dan en la naturaleza v sus derivados quimicos
son productos de gran interés en la industria, ya
que se utilizan para la produccion de millones
de toneladas al ano de detergentes, lubricantes,
cosméticos, fragancias o polimeros (plasti-
cos, neumaticos). En concreto, los alquenos
empleados en el estudio son los denominados
«alquenos internosy, que se obtienen a partir de
moléculas analogas llamadas «alquenos termi-
nales».

La manera mas simple de obtener alquenos in-
ternos es mediante reacciones de isomerizacion
(cambiar los dtomos de orden) de alquenos ter-
minales, pero esto requiere altas temperaturas
(mas de 250 °C) y sus productos no se pueden
utilizar en industria de quimica fina, ademas de
producir otros no deseados.

Los alquenos internos se obtienen también me-
diante otros métodos sintéticos mas selectivos,
pero menos eficientes, que utilizan grandes
cantidades de productos (catalizadores, ligan-
dos, aditivos o disolventes), lo que hace que no
sean viables para implementarse a nivel indus-
trial por su alto coste y la cantidad de residuos
que generan.

El nuevo método desarrollado por el ITQ per-
mite la sintesis de alquenos internos a partir de
sus analogos terminales utilizando cantidades
de catalizador (rutenio) de partes por millon,
lo que hace que sea una tecnologia viable para
ser utilizada a nivel industrial. «<De hecho, como
se menciona en el articulo, hemos empleando
esta metodologia para llevar a cabo la sintesis
a gran escala de fragancias comerciales en co-
laboracion con una empresa del sectory, explica
Antonio Leyva-Pérez, investigador del CSIC en
el ITQ que lidera el estudio.

Proceso econémico y viable para la industria

Segun el cientifico del CSIC, las tecnologias ac-
tuales para producir alquenos internos emplean
catalizadores acidos a altas temperaturas, lo que
genera productos indeseados, o catalizadores
de rodio, metal 10 veces mas caro que el oro.
«Nuestra nueva metodologia nos permite ob-
tener de manera completamente selectiva una
gran variedad de alquenos internos, es decir,
sin formacion de otros productos secundarios,
lo que hace que puedan ser utilizados para mul-
titud de aplicacionesy, asegura Leyva-Pérez.
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De izquierda a derecha, los investigadores Sergio Sanz—Navarro, Marta Mon v Antonio Leyva-Pérez.

«Ademas, para su obtencion se utilizan pequenas canti-
dades, de partes por millon, de especies de rutenio, un
material tres veces mas barato que el oro, lo que hace
que sea un proceso muy econdmico y viable desde un
punto de vista industrial», senala el investigador.

Puesto que los alquenos internos son ampliamente uti-
lizados para una gran variedad de transformaciones en
la industria quimica, el uso de esta metodologia tiene un
gran abanico de posibilidades.
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El trabajo se ha realizado en colaboracion con la empre-
sa International Flavours & Fragrances Inc. (IFF), con
sede en Benicarlo (Castellon), y con el profesor de la
Universitat de Valencia, Antonio Doménech.

Los resultados obtenidos han sido presentados para
su proteccion mediante patentes, tanto para la sintesis
de fragancias (junto con la empresa IFF) como para la
isomerizacion de alquenos de cadena larga.



