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uan s'acaba I'any, un cop mes, la REVISTA DE
LA SOCIETAT CATALANA DE QuUiMICA publica un

numero que ja esta disponible a la xarxa.
Hi trobareu un recull d'articles que no
son res més que un reflex de 'activitat
investigadora de la quimica a casa nos-
tra. En aquest numero del 2016, destaca
un conjunt de treballs escrits per joves investigadors (sobretot
estudiants de doctorat o postdoctorals) que han participat en
la XIV Trobada de Joves Investigadors dels Paisos Catalans,
que es va celebrar els dies 3, 4 i 5 de febrer de 2016 a Perpi-
nya, i que han destacat en algun dels diferents simposis cele-
brats. En aquests articles, de tematiques ben diverses, ens ex-
pliquen la seva feina i ens acompanyen per camps de la
quimica que potser no ens son familiars. A més d'aquesta ale-
nada jove, trobareu alguns articles d'investigadors seniors i,
finalment, la seccid habitual de «Quimics catalans al mon» i
una ressenya de les activitats més destacades de la nostra So-
cietat al llarg del 2016.

L'edici6 d'enguany s'inicia amb el treball de Lluis Raich i la
doctora Carme Rovira «Desxifrant mecanismes enzimatics per
mitja d'eines computacionals: implicacions biotecnologiques
en I'estudi de glicosidases», que explica alguns exemples
d'exit en I'us de les eines computacionals per determinar me-
canismes de reacci¢ enzimatics i proposar noves estructures
millorades dels enzims estudiats. La trajectoria investigadora
del grup de la doctora Rovira impressiona per la quantitatila
qualitat dels treballs generats que han estat recollits en revis-
tes de primer nivell.

A continuacid, trobarem un conjunt de vuit articles d'investi-
gadors joves que van ser premiats per les seves presentacions
orals en els diferents simposis de la XIV Trobada de Joves In-
vestigadors dels Paisos Catalans que abans citavem. Aquest
material constitueix, sens dubte, el gros de la Revista d'en-

guany.

El primer és «Nous métodes de captura i separacio de CO,
aplicables a processos industrials» i tracta d'una aplicacio de
la quimica computacional ben diferent de la de la doctora Ro-
vira de I'article anterior. Un dels autors, Gerard Alonso, va ser
el guanyador del simposi Teoria i modelatge de la XIV Trobada
de Joves. El treball explica com un grup de quimics del Depar-
tament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica de la Univer-
sitat de Barcelona, liderat pel professor Sayos, busquen in sili-

co les millors zeolites i materials afins amb una porositat
optima per retenir CO, atmosféric. Sens dubte, |a recerca
d'una forma efectiva d'eliminar CO, i altres gasos d'efecte
d'hivernacle és un objectiu de gran rellevancia i actualitat al
qual es dediquen grans esforcos actualment. L'estudi compu-
tacional marca els parametres estructurals més prometedors
(com ara la relacio Si/Al) per a I'objectiu buscat.

Tot sequit trobarem I'article «Fotocatalisi amb nanoparticules
d'or basada en efectes plasmonics», que recull la presentacio
oral de Marc Padilla, guanyador del simposi Materials i quimi-
ca de I'estat solid. Ell mateix, i els coautors José Luis Bourde-
lande i Jordi Hernando, de la Universitat Autonoma de Barce-
lona, ens donen una idea de la seva recerca sobre les peculiars
propietats optiques que poden presentar les nanoparticules
d'or i la seva aplicacio com a potencials fotocatalitzadors. Els
autors expliquen els notables avencos aconseguits en el seu
laboratori.

Del simposi Metodologia sintética de compostos organics i in-
organics ens arriben dos treballs. El primer, «Avencos cap a la
sintesi de les formidolides B i C», té com a autors Alejandro
Gil, Fernando Albericio i Mercedes Alvarez, de la Universitat
de Barcelona i amb seu al Parc Cientific. Es tracta d'un treball
sobre la sintesi al laboratori d'uns productes organics d'es-
tructura complexa, les formidolides, que s'aillen en quantitats
infimes d'una esponja que viu a I'ocea indic. L'interés rau en la
intensa activitat anticancerosa d'aquests nous compostos tro-
bats per I'empresa PharmaMar, SA, que collabora en el pro-
jecte. La font natural no pot proporcionar prou material per a
les proves cliniques i el grup del doctor Albericio i la doctora
Alvarez intenta suplir aquesta mancanca amb una sintesi
competitiva en els seus laboratoris. El projecte es troba forca
avancat i aviat en seran visibles els fruits. El segon treball,

«A new class of purely inorganic ligands: carboranylphosphinic
acids», d'Elena Oleshkevich, Francesc Teixidor i Clara Vifas,

té un caire molt diferent i pertany a I'ambit de la quimica in-
organica. La primera autora també ha estat premiada per la
seva presentacid al mateix simposi. Els autors descriuen

la funcionalitzacio de diferents carborans (compostos de

tipus cluster de férmula C,B, H, ) en forma de fosfinats o
fosfonats que son aillats i caracteritzats. Aquests nous com-
postos presenten diferents tipus d'isomeria a causa de la seva
particular estructura i es comporten també com a Iligands in-
organics anionics capacos de coordinar-se amb metalls en
medi aquos. ._5
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A continuacio, ens arriba, de Francesca Peccati, Xavier So-
lans Monfort i Mariona Sodupe, de la Universitat Autonoma
de Barcelona, I'article «La quimica computacional aplicada al
disseny de marcadors fluorescents per a la diagnosi de la ma-
laltia d'Alzheimer», on es descriu una nova aplicacié de la qui-
mica computacional en sistemes bioldgics complexos. Diver-
ses tecniques de calcul permeten als autors la descripcio dels
estats excitats de certes molécules organiques petites que ac-
tuen com a marcadors fluorescents dels agregats de proteines
de les fibres amiloides causants de la malaltia d'Alzheimer.
Aquesta fluorescencia pot oferir una imatge de la quantitat i
distribucié in vivo de les fibres amiloides en irradiar amb llum
infraroja i pot ser d'una gran utilitat per al diagnostic i I'ava-
luacié de la malaltia. Els calculs poden ajudar en la recerca de
marcadors més eficients. La malaltia d'Alzheimer té uns efec-
tes devastadors i progressius sobre els malalts que la pateixen
i constitueix una greu amenaca per a la salut mental de la
gent gran, per la qual cosa els avencos en el seu diagnostic
precoc son de vital importancia.

El treball segiient porta per titol «Sintesi i aplicacions en cata-
lisi de lligands P-estereogénics: SIP, MaxPHOS, MaxPHOX» i els
autors son Ernest Salomo, Antoni Riera i Xavier Verdaguer, del
Departament de Quimica Inorganica i Organica de la Universi-
tat de Barcelona i de I'Institut de Recerca Biomedica. En
aquest treball, premiat al simposi Catdlisi, es descriuen la pre-
paracid i les aplicacions d'uns catalitzadors quirals nous des-
envolupats en el grup dels doctors Riera i Verdaguer que s'han
mostrat molt eficients en diferents transformacions, com ara
cicloaddicions o hidrogenacions catalitiques. Aquests catalit-
zadors actuen en el cicle catalitic del procés com a lligands
d'un metall de transicio (Ir, Rh, etc.). Estructuralment, es ca-
racteritzen per la preséncia d'un atom de fosfor estereogenic.
En el cas dels catalitzadors MaxPHOX, el Iligand porta incorpo-
rat un anell d'oxazolina quiral addicional que li confereix el
caracter de bidentat i un excellent comportament catalitic.

Els dos ultims treballs d'aquest numero que tenen l'origen en
la XIV Trobada de Joves Investigadors tenen en comu el fet
que aborden problematiques de tipus analitic. Aixi, en el sim-
posi Metodologia analitica, va destacar el treball «Analisi di-
recta per espectrometria de masses: desorcio per electroesprai
(DESI-HRMS)», de Raquel Serd, del Departament d'Enginyeria
Quimica i Quimica Analitica de la Universitat de Barcelona. La
Raquel ens introdueix en les técniques anomenades ambient
mass spectrometry, adequades per a |'analisi directa de mos-

tres d'origen natural, pero també en analisi forense o en res-
tauracio artistica. Aquestes técniques d'espectrometria de
masses operen en un sistema obert a pressio atmosférica i
permeten I'analisi directa de la superficie de la mostra (per
exemple, una fulla de planta) amb la minima manipulacio
possible. Les mostres poden ser solides, liquides i, fins i tot, de
gasos adsorbits. En particular, el grup de la Universitat de
Barcelona fa servir una font d'ionitzacio per electroesprai
(DESI) i en el seu treball ens explica les analisis realitzades so-
bre el perfil de polifenols en fulles de romani o la contamina-
ci6 creuada de medicaments veterinaris en pinsos. El treball
«Consum i desti dels farmacs citostatics al medi aquatic», que
va presentar com a comunicacio oral Helena Franquet-Griell,
del Departament de Quimica Ambiental (IDAEA-CSIC), en el
simposi Medi ambient i qualitat de vida, apareix ara en forma
d'article signat també per Francesc Ventura i Silvia Lacorte. En
el treball s'aborda la problematica que generen per al medi
ambient certs farmacs citostatics que s'utilitzen per al tracta-
ment del cancer (es calcula que se'n consumeixen unes cinc
tones anuals a Catalunya), ja que molts (o alguns dels seus
metabolits) son poc biodegradables i apareixen en les aigiies
del clavegueram. Després, a les depuradores no son eliminats
completament i arriben al medi aquatic de rius i del mar. Els
autors del treball determinen les concentracions previstes de
cada farmac, PEC (predicted environmental concentrations), a
partir de les dades facilitades pel CatSalut, i es controlen les
dades experimentals de les analitiques de rius i depuradores
(al'entrada i a la sortida). Els autors assenyalen que I'acid
micofendlic és el citostatic amb la PEC més alta detectada i
en recomanen el monitoratge en el futur.

La Societat Catalana de Quimica organitza, pel desembre

de cada any, un acte dirigit als seus membres, als estudiants de
quimica i al public en general, i hi convida un especialista del
nostre entorn a fer una conferéncia divulgativa sobre el Premi
Nobel d'aquell any. El desembre passat, el conferenciant con-
vidat va ser el doctor Ramon Eritja, de I'Institut de Quimica
Avancada de Catalunya (IQAC-CSIC), vell conegut nostre, que
va impartir la conferéncia «El Premi Nobel de Quimica 2015:
els mecanismes de reparacio del DNA». En |'apartat d'activi-
tats destacades de la Societat d'aquest mateix numero de la
REVISTA teniu una ressenya de I'acte. La revista d'enguany re-
cull un article amb el contingut molt ben condensat de la
conferéncia fet pel mateix autor sobre els treballs de T. Lin-
dahl, P. Modrich i A. Sancar, guardonats amb el Premi Nobel
de Quimica 2015.



En el treball seglient, «Nova ruta sintética per a |I'obtencié de
piridazinones N-arilades a partir de sals d'arildiazoni», Daniel
Cassu, Ouissam El Bakouri, Miquel Sola, Anna Pla-Quintana i
Anna Roglans, de I'Institut de Quimica Computacional i Cata-
lisi (1QCC) i del Departament de Quimica de la Universitat de
Girona, ens mostren com un resultat inesperat es pot conver-
tir en una troballa valuosa. En I'estudi d'un acoblament creuat
catalitzat per palladi entre una sal de diazoni i el 2-furantri-
fluoroborat de potassi, s'obtingué com a producte majoritari
una piridazinona N-arilada en lloc del producte d'acoblament
«normal». L'analisi i I'aprofitament d'aquesta nova reaccio¢ han
portat a I'establiment d'una nova via sintética a aquestes es-
tructures heterocicliques presents en productes naturals i en
certs pesticides sintétics i que té lloc en condicions suaus,
sense la necessitat de catalitzador i en medi aquos. Daniel
Cassu Ponsati va rebre per aquest treball de recerca el Premi
de la Societat Catalana de Quimica 2015 en el marc dels Pre-
mis Sant Jordi de I'Institut d'Estudis Catalans.

Tot sequit trobem la secci6 «Quimics catalans al moén», que
ens presenta exemples de quimics i quimiques de Catalunya
que desenvolupen la seva carrera professional, en ambits de
vegades ben variats, en altres paisos. En aquest numero co-
neixerem la Carina Arasa, que va fer la tesi doctoral al Depar-
tament de Quimica Fisica de la Universitat de Barcelona sobre
un estudi teoric de les reaccions produides en les superficies
dels vehicles espacials que tenen lloc durant la seva reentrada
a I'atmosfera de la Terra. Després d'haver fet estades postdoc-
torals a Finlandia i Holanda, la Carina ha abandonat la quimi-
ca amb ordinadors i s'estabilitza professionalment a Holanda
com a editora cientifica a Elsevier. En el seu article, descriu
aquest periple professional i personal.

Aquest numero recull també ressenyes breus de les activitats
destacades de la Societat durant I'any que s'acaba. Tractarem
la ja esmentada XIV Trobada de Joves Investigadors de Perpi-
nya del febrer de 2016, en un escrit del nostre company Gre-

gori Ujaque. També les conferéncies Enric Casassas i Félix Ser-
ratosa, la primera celebrada a la Universitat de Lleida el
desembre de 2015 i la segona, a cavall entre Tarragona i Bar-
celona, l'abril d'enguany. Destacarem altres activitats i actes
cientifics patrocinats, en la mesura de les seves possibilitats,
per la Societat. | també dos actes importants organitzats a

la seu de I'Institut d'Estudis Catalans: la desena edicié dels
Premis de Batxillerat 2016, amb una participacié molt am-
plia, i la Jornada de Commemoracio del Premi Nobel de
Quimica 2015.

Aquest editorial acaba, un any més, amb una cordial invitacio
dels editors a participar en la nostra revista. Els articles que
trobareu i que us hem presentat en aquest editorial deriven,
en gran manera, de suggeriments o invitacions dels editors,
perd no sempre €s aixi. La RevisTA esta al servei de la comunitat
de persones del nostre pais que treballen o s'interessen per la
quimica des de qualsevol ambit (académic, industrial o d'al-
tres). Si voleu fer divulgacid de la vostra recerca académica o
industrial en aquest camp, o tractar algun tema d'historia de
la quimica o d'algun altre ambit d'aquesta disciplina que pu-
gui ser d'interés per a la nostra comunitat, no dubteu a con-
tactar amb nosaltres (rscqg@iec.cat) per enviar-nos treballs
per publicar. També per formular-nos qualsevol dubte o sug-
geriment, que rebrem amb molt de gust. Fins aviat.

Els editors,

Jordi Garcia Gomez
Universitat de Barcelona
Jordigarciagomez@ub.edu

Anna Roglans i Ribas
Universitat de Girona
anna.roglans@udg.edu

Xavier Tomas Morer
Universitat Ramon Llull
xavier.tomas@iqs.edu
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