Tercera Trobada de Joves Investigadors
dels Paisos Catalans

Tarragona, 26 i 27 de gener de 2004



Cronograma

8.30 Lliurament documentacio
9.30 Inauguracié
10.00 Conferencia Plenaria 1
11.00 Pausa café
11.30 Simposi 3.1 (Aula Magna) \ Simposi 4.1 (Aula 202)
13.10 Dinar
15.00 Conferéncia Plenaria 2
16.00 Simposi 3.2 (Aula Magna) \ Simposi 4.2 (Sala de Graus)
17.20 Pausa café
17.50 Simposi 5.1 (Aula Magna) \ Simposi 7.1 (Sala de Graus)
19.10 Descans
19.25 Simposi 5.2 (Aula Magna) \ Simposi 7.2 (Sala de Graus)
22.00 Sopar
[ Dimarts,27degenerde2004
9.00 Conferencia Plenaria 3
10.00 Simposi 1.1 (Aula Magna) | Simposi 2.1 (Aula 202)
11.20 Pausa cafe
11.50 Simposi 1.2 (Aula Magna) | Simposi 2.2 (Aula 202)
13.10 Dinar
15.00 | Simposi 1.3 + Simposi 6.1 (Aula Magna) | Simposi 8.1 (Sala de Graus)
16.20 Pausa café
16.50 Simposi 6.2 (Aula Magna) \ Simposi 8.2 (Sala de Graus)
17.50 Pausa
18.00 Taula Rodona i Lliurament de premis
19.30 Cloenda

Simposi 1: Teoria i modelatge.

Simposi 2: Metodologia sintética.

Simposi 3: Compostos organometal-lics.

Simposi 4: Materials i quimica de 1’estat solid.

Simposi 5: Biomolécules, metal-lobiomolécules i biomimetisme.

Simposi 6: Catalisi.

Simposi 7: Medi ambient i qualitat de vida.

Simposi 8: Instrumentacid, tecnologia de la mesura i control de processos.

La seu de la Trobada ¢és la Facultat de Ciéncies Juridiques de la URV.

La inauguracio, les conferéncies plenaries, la taula rodona, la cloenda i els simposis 1, 3, 51 6 se
celebraran a I’Aula Magna. Els simposis 2 14.1 se celebraran a I’Aula 202. Els simposis 4.2, 71 8
se celebraran a la sala de Graus.



Conferencies plenaries

Conferencia plenaria 1

Metal-lotioneines: una familia excepcional de metal-loproteines.
Prof. Pilar Gonzadlez.

Departament de Quimica.

Universitat Autonoma de Barcelona

Dilluns, 26 de gener a les 10 hores.
Aula Magna de la Facultat de Ciéncies Juridiques.

Conferéncia plenaria 2

L’espectroscopia analitica: una eina per a resoldre problemes.
Prof. Miguel de la Guardia.

Departament de Quimica Analitica.

Universitat de Valéncia

Dilluns, 26 de gener a les 15 hores.
Aula Magna de la Facultat de Ciéncies Juridiques.

Conferéncia plenaria 3

Musculs artificials, sensors fisics, quimics 1 amb sentit del tacte. Altres dispositius
biomimetics

Prof. Toribio Fernandez.

Centre d’Electroquimica i Materials Intel-ligents.

ETSII, Universitat Politécnica de Cartagena

Dimarts, 27 de gener a les 9 hores.
Aula Magna de la Facultat de Ciéncies Juridiques.



Simposi 1

Teoria i Modelatge

Sessio 1: Dimarts, 27 de gener. De 10 a 11.20 h. Aula Magna
Moderador: Dr. Miguel Gonzalez Pérez (Dept. de Quimica Fisica, UB)

1.1.1 (10-10.20)

Estudi mitjancant la teoria del funcional de la densitat de diferents formes polimorfiques de
la silice

Carina Arasa. Dept. de Quimica Fisica i CeRQT, UB.

1.1.2 (10.20-10.40)
Efecte del contraions en la ruptura heterolitica de I’enlla¢ H-H
Maria Besora. Dep. de Quimica, UAB.

1.1.3 (10.40-11)
Mesures continues de forma 1 camins de minima distorsio.

Jordi Cirera. Dept. de Quimica Inorganicai CeRQT, UB.

1.1.4 (11-11.20)

Estudis teorics de mecanismes moleculars de reaccions catalitzades per enzims mitjangant
una metodologia QM/MM. Aplicaci6 a la LDH i la DHFR.

Silvia Ferrer. Dept. de Quimica Fisica, UV.

Sessio 2: Dimarts, 27 de gener. De 11.50 a 13.10 h. Aula Magna
Moderadora: Dra. Margarita Alberti (Dept. de Quimica Fisica, UB)

1.2.1 (11.50-12.10)
Estudi teoric de la naturalesa fisica de les interaccions anio-x.
Carolina Garau. Dept. de Quimica, UIB.

1.2.2 (12.10-12.30)
Estudi teoric del mecanisme de la reaccié entre H,COO 1 NO.
Alex Mansergas. Inst. d’Investigacions Quimiques i Ambientals de Barcelona, CSIC.

1.2.3 (12.30-12.50)

Estudi dinamic mecano-quantic depenent del temps de la reaccié de transferéncia de protd
Ne+H," > NeH' +H.

Jordi Mayneris. Dept. de Quimica Fisica i CeRQT, UB.

1.2.4 (12.50-13.10)
Simulacions de DM de sistemes ciclodextrinics.
Itziar Maestre. Dept. de Quimica, UAB.

Sessio 3: Dimarts, 27 de gener. De 15 a 15.40 h. Aula Magna
Moderador: Dr. Pere Deya (Dept. de Quimica, UIB)

1.3.1 (15-15.20)
Técnica de feixos moleculars creuats per a 1’estudi de col-lisions 16-atom. Experiment i

teoria.
Joan Sogas. Dept. de Quimica Fisica i CeRQT, UB.

1.3.2 (15.20-15.40)

Estudi comparatiu de I’adsorci6 d’1,3-butadie, 1-bute i 2-cis/trans-butens en les superficies
de Pt(111) 1 Pd(111) mitjangant meétodes DFT.

Ana Valcarcel. Dept. de Quimica Fisica i Inorganica, URV.



Simposi 2

Metodologia sintética

Sessio 1: Dimarts, 27 de gener. De 10 a 11.20 h. Aula 202
Moderador: Dr. Jaume Vilarrassa (Dept. de Quimica Organica, UB)

2.1.1 (10-10.20)
Dihidroxilaci6 asimetrica d’1-ferrocenilalquens.
Agusti Bueno. Dept. de Quimica Organica, UB.

2.1.2 (10.20-10.40)
Sintesi enantioselectiva de productes naturals a partir d’epoxialcohols insaturats.
Xavier Ginesta. Dept. de Quimica Organica, UB.

2.1.3 (10.40-11)
Sintesi 1 estudi estructural de 3-aminoacids i1 B-péptids ciclobutanics
Sandra Izquierdo. Dept. de Quimica, UAB.

2.1.4 (11-11.20)

Reaccions de ciclocondensacié d’aminoalcohols quirals i1 derivats de -oxoacids racémics o
proquirals.

Oriol Bassas. Lab. de Quimica Organica, Fac. de Farmacia, UB.

Sessio 2: Dimarts, 27 de gener. De 11.50 a 13.10 h. Aula 202
Moderadora: Dra. Rosa M. Ortuiio (Dept. de Quimica, UAB)

2.2.1 (11.50-12.10)
Sintesi de nous inhibidors de IPLA,.
Xavier Matabosch.. Dept. de Quimica Organica Biologica, [IQAB-CSIC.

2.2.2 (12.10-12.30)
Sintesi de 4-cloro-5,6-dihidropirido[2,3-d]pirimidin-7(8 H)-ones assistida per microones.
Nuria Mont. GEM, Inst. Quimic de Sarria, URL.

2.2.3 (12.30-12.50)
Sintesi estereoselectiva d’analegs ciclobutanics de nucleosids.
Albert Rustullet. Dept. de Quimica, UAB.

2.2.4 (12.50-13.10)

Aplicaci6 de la (R)- 1 (S)-N-fenilpantolactama en la preparacio d'acids a-aril-y-aminobutirics
enantiopurs.

Laura Sanchez. Lab. de Quimica Farmacéutica, Fac. de Farmacia, UB.



Simposi 3

Compostos organometal-lics

Sessio 1: Dilluns, 26 de gener. De 11.30 a 13.10 h. Aula Magna.
Moderador: Dr. Miquel Seco (Dept. de Quimica Inorganica, UB)

3.1.1 (11.30-11.50)

Catalitzadors macrociclics triolefinics de Pd(0) recuperables: formacié de materials hibrids
organic-inorganics.

Belén Blanco. Dept. de Quimica, UAB.

3.1.2 (11.50-12.10)
Hidrurs cluster heterobimetal-lics amb unitats [W3Cu] 1 [W3Pd] coordinats a difosfines.
Marta Feliz. Dept. de Ciéncies Experimentals, UJI.

3.1.3 (12.10-12.30)
Lligands polimacrociclics i els seus complexos homo i heterometal-lics.
Judit Masllorens. Dept. de Quimica, UdG.

3.1.4 (12.30-12.50)

Macrocicles funcionalitzats amb conjunts d’atoms donadors de caracter tou: propietats
electroquimiques i luminescents.

Manuel de Miguel. Dept. de Quimica, UAB.

3.1.5(12.50-13.10)
Un nou metode per activar I’enllag C-F: I’atac nucleofil de 1’anell {Pt(p-S),Pt}.
Ainara Nova. Dept. de Quimica, UAB.

Sessio 2: Dilluns, 26 de gener. De 16.00 a 17.20 h. Aula Magna
Moderadora: Dra. Anna M. Masdeu (Dept. de Quimica Fisica i Inorganica, URV)

3.2.1 (16.00-16.20)
Nous complexos amb lligands carbens en coordinacio tripoidal.
Elena Mas. Dept. de Quimica Inorganica i Organica, UJIL

3.2.2 (16.20-16.40)

Estudi de processos d’autoensamblatge per a la formacio de poligons moleculars quadrats 1
triangulars de pal-ladi i plati.

Laura Rodriguez. Dept. de Quimica Inorganica, UB.

3.2.3 (16.40-17)

Sintesi 1 estudis magnétics de complexos polinuclears de la 1 série de transici6 1 lligands
dicarboxilats.

Raul Baldoma. Dept. de Quimica Inorganica, UB

3.2.4 (17-17.20)
Sintesi de compostos de plati (II) amb grups ferrocenil Opticament purs.
Sonia Pérez. Dept. de Quimica Inorganica, UB



Simposi 4

Materials i quimica de Destat solid

Sessio 1: Dilluns, 26 de gener. De 11.30 a 13.10 h. Aula 202
Moderadora: Dra. Concepcié Rovira (Inst. de Ciéncia de Materials de Barcelona, CSIC)

4.1.1 (11.30-11.50)
Reaccio del caoli amb hidrogensulfat de sodi a temperatura elevada.
Ivan Caballero. Dept. d’Enginyeria Quimica i Metal-ltrgia, UB.

4.1.2 (11.50-12.10)
Recobriments metal-lics 1 ceramics per FBR-CVD.
Jordi Pérez. Lab. de Ciéncia de Materials, Inst. Quimic de Sarria, URL .

4.1.3 (12.10-12.30)

Organitzaci6 1 propietats electroniques de derivats tetratiafulvale en una interfase solid-
liquid.

Elba Gomar. Inst. de Ciéncia de Materials de Barcelona, CSIC.

4.1.4 (12.30-12.50)
Modificaci6 de silicats laminars per a la seva utilitzaci6 en la sintesis de nanocomposites
Montse Cendra. Lab. de Ciéncia de Materials, Inst. Quimic de Sarria, URL.

4.1.5 (12.50-13.10)
Desenvolupament de nous biomaterials per enginyeria de teixits.
Laia Francesch. Lab. de Ciéncia de Materials, Inst. Quimic de Sarria, URL

Sessio 2: Dilluns, 26 de gener. De 16.00 a 17.20 h. Sala de Graus
Moderador: Dr. Salvador Borrés (Lab. de Ciéncia de Materials, IQS, URL)

4.2.1 (16.00-16.20)

Meétodes de quimica suau: aproximacio versatil per a I’obtencid de materials sensibles amb
propietats inusuals.

David Murioz. Inst. de Ciéncia de Materials de Barcelona, CSIC.

4.2.2 (16.20-16.40)

Construcci6 esglaonada de nous complexos oligomérics de Pt' amb lligands 1,2-
diselenolens

Xavi Ribas. Inst. de Ciéncia de Materials de Barcelona, CSIC.

4.2.3 (16.40-17.00)
El métode DELOS": producci6 eco-eficient de materials finament dividits.
Santi Sala. Inst. de Ciéncia de Materials de Barcelona, CSIC.

4.2.4 (17.00-17.20)
Preparacio i cristal-loquimica de nous oxinitrurs de tungsté¢ amb propietats eléctriques.
Jordi Fernandez. Dept. de Quimica Inorganica, UB.



Simposi 5

Biomolécules, metal-lobiomolécules i biomimetisme

Sessio 1: Dilluns, 26 de gener. De 17.50 a 19.10 h. Aula Magna
Moderador: Dr. Jordi Bujons (Inst. d’Invest. Quim. i Amb. de Barcelona, CSIC)

5.1.1 (17.50-18.10)
Materials d’alliberacid controlada per aplicacions mediques.
Marc Campillo. Dept. de Quimica, UAB.

5.1.2 (18.10-18.30)
Aplicaci6 del N-nitronucledsids a la sintesi d’oligonucleotids modificats.
Olga Gorchs. Dept. de Quimica Organica, UB.

5.1.3 (18.30-18.50)
Sintesi 1 estudis de nous lligands d’avidina 1 estreptavidina.
Pedro Hidalgo. Dept. de Quimica Organica, UB.

5.1.4 (18.50-19.10)
Disseny dels primers analegs del KM-01, mimetics de la brassinolida, amb possible activitat

brassinoesteroide.
Iban Jové. Lab. d’Esteroids, Inst. Quimic de Sarria, URL.

Sessio 2: Dilluns, 26 de gener. De 19.25 a 20.45 h. Aula Magna
Moderador: Dr. Gregori Valéncia (Inst. d’Invest. Quim. i Amb. de Barcelona, CSIC).

5.2.1 (19.25-19.45)
Citrocrom C: noves aplicacions en biotecnologia i salut.
Noemi Marina. Inst. d’Investigacions Quimiques i Ambientals de Barcelona, CSIC.

5.2.2 (19.45-20.05)
Nous inhibidors de I’amiloidosi relacionada amb la transtiretina.
Teresa Mairal. Inst. d’Investigacions Quimiques i Ambientals de Barcelona, CSIC.

5.2.3 (20.05-20.25)
Glicosiltransferases: biosintesi de xenoantigens i mecanismes de reaccio.
Ana Monegal. Lab. de Bioquimica, Inst. Quimic de Sarria, URL.

5.2.4 (20.25-20.45)

Sintesi i activitat atraient de la feromona sexual de la plaga del moniato Cylas formicarius
elegantulus.

Tania Sureda. Inst. d’Investigacions Quimiques i Ambientals de Barcelona, CSIC.



Simposi 6

Catalisi

Sessio 1: Dimarts, 27 de gener. De 15.40 a 16.20 h. Aula Magna
Moderador: Dr. Oriol Rossell (Dept. de Quimica Inorganica, UB)

6.1.1 (15.40-16.00)
Primera reaccié d’hidroboraci6 catalitica asimetrica de perfluoroalquens.
Anna M. Segarra. Dept. de Quimica Fisica i Inorganica, URV.

6.1.2 (16.00-16.20)
Catalitzadors de Ni/MgO per una producci6 neta del 2-feniletanol.
Olga Bergada. Dept. de Quimica Fisica i Inorganica, URV.

Sessio 2: Dimarts, 27 de gener. De 16.50 a 17.50 h. Aula Magna
Moderadora: Dra. Montserrat Gomez (Dept. Quimica Inorganica, UB)

6.2.1 (16.50-17.10)
Carbonilacio catalitica d’heterocicles aromatics.
Veronica Caliz. Dept. de Quimica, UdG.

6.2.2 (17.10-17.30)
Nanoparticules metal-liques: sintesi, caracteritzacio i aplicacions catalitiques.
David Picurelli. Dept. de Quimica Inorganica, UB.

6.2.3 (17.30-17.50)
Preparacio i estudi de nous materials basats en M0oO3-ZrO,.
Barbara Samaranch. Dept. de Quimica Inorganica, UB.



Simposi 7

Medi ambient i qualitat de vida

Sessio 1: Dilluns, 26 de gener. De 17.50 a 19.10 h. Sala de Graus
Moderadora: Dra. Cristina Palet (Dept. de Quimica, UAB)

7.1.1 (17.50-18.10)

Aplicacions dels processos de membrana per a la recuperacio i purificacié d’oligosacarids
d’interés a partir de residus de biomassa vegetal.

Angels Cano. Dept. de Quimica, UAB.

7.1.2 (18.10-18.30)

Sintesi de polimers amb empremta molecular i aplicacio6 a I’extracci6 en fase solida de
mostres ambientals i biologiques.

Ester Caro. Dept. de Quimica Analitica i Quimica Organica, URV.

7.1.3 (18.30-18.50)

Distribucié de contaminants organics al Delta de I’Ebre 1 estimaci6 de llur emissio a la
mediterranica occidental.

Anna I. Gomez. Inst. d’Investigacions Quimiques i Ambientals de Barcelona, CSIC.

7.1.4 (18.50-19.10)
Analisis de contaminants organics en aiglies residuals d’industries papereres.
Anna Latorre. Inst. d’Investigacions Quimiques i Ambientals de Barcelona, CSIC.

Sessio 2: Dilluns, 26 de gener. De 19.25 a 20.45 h. Sala de Graus
Moderadora: Dra. Manuela Hidalgo (Dept. de Quimica, UdG).
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7.2.1 (19.25-19.45)

Caracteritzaci6 de 1’acidesa residual de fases estacionaries de cromatografia de liquids en
fase inversa.

Alberto Méndez. Dept. de Quimica Analitica, UB.

7.2.2 (19.45-20.05)

Metodologies analitiques basades en 1’espectrometria de masses per a 1’analisi d’herbicides
en mostres ambientals

Oscar Nuriez. Dept. de Quimica Analitica, UB.

7.2.3 (20.05-20.25)

Desenvolupament d’un sensor molecular per a la determinacié de sulfats en mostres
naturals.

M Nieves Pinia. Dept. de Quimica, UIB.

7.2.4 (20.25-20.45)

Desenvolupament de metodes de preconcentracio per a 1’herbicida glifosat i el seu metabolit
AMPA.

Carolina Rios. Dept. de Quimica, UdG.



Simposi 8

Instrumentacio, tecnologia de Ia mesura i control de processos

Sessio 1: Dimarts, 27 de gener. De 15.00 a 16.00 h. Sala de Graus
Moderador: Dr. Marti Rosés (Dept. de Quimica Analitica, UB).

8.1.1 (15.00-15.20)

Quimiometria de segon ordre en dades cromatografiques. Aplicaci6 a pics amb molta deriva
de linia base.

Enric Comas. Dept. de Quimica Analitica i Quimica Organica, URV.

8.1.2 (15.20-15.40)

Derivats de polisacarids com a selectors quirals en la separarcié d’enantiomers per
cromatografia de repartiment centrifug (CPC).

Eva Pérez. Lab. de Quimica Farmacéutica, Fac. de Farmacia, UB.

8.1.3 (15.40-16.00)

La cromatografia de gasos amb detecci6 olfactimétrica (GCO): una eina imprescindible en
I’analisi quimica de les aromes dels aliments.

M. Pilar Marti. Dept. de Quimica Analitica i Quimica Organica, URV.

8.1.4 (16.00-16.20)
Sintesi i estudi de dos nous agents de solvatacio quiral de la familia dels arilcarbinols.
Pau Nolis. Dept. de Quimica, UAB.

Sessio 2: Dimarts, 27 de gener. De 16.50 a 17.30 h. Sala de Graus
Moderadora: Dra. Teresa Galceran (Dept. de Quimica Analitica, UB).

8.2.1 (16.50-17.10)
Aplicaci6 de la quimiometria als processos de plegament de proteines mitjangant técniques

espectroscopiques.
Susana Navea. Dept. de Quimica Analitica, UB.

8.2.2 (17.10-17.30)
Mesura de friccid amb microscopia de forca lateral (LFM).
Gerard Oncins. Dept. de Quimica Fisica i CBN, UB.
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Taula rodona

Dimarts, 27 de gener a les 18.00 hores. Aula Magna, Facultat de Ciéncies Juridiques.
Titol: Hi ha innovacio a la industria quimica del nostre pais?

Participants: Dra. Carmen Claver
Dept. de Quimica Fisica i Inorganica, URV.

Dra. Berta Ponsati
Lipotec, S.A.

Dr. Ferran Pujol
Laboratoris Almirall Prodesfarma

Representant
Associacié Empresarial Quimica de Tarragona

Moderador:  Dr. Miquel Angel Pericas
Dept. de Quimica Organica, UB.
Institut Catala d’Investigacié Quimica
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